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Abstract

This thesis is a research project on understanding the effects of Rashba spin-orbit
coupling and electron-phonon/hole-phonon interaction on magnetic, thermodynamic,
magnetocaloric and magneto-transport properties in confined systems. To determine
all these properties, we first solved the Schrodinger equation to obtain the energy le-
vels. Then we obtained all the thermodynamic functions using the canonical ensemble.
The numerical calculation of our formalism is applied essentially in the first part to the
GaN and InAs which are (IT1I-V) compounds and to diluted magnetic semiconductors
(Ga, Mn)As containing 3% Mn in the second part. Our results also show that all these
properties depend strongly on the magnetic field, the confinement, the polaron effect
and the Rashba spin-orbit interaction. The analysis of the magnetization and suscep-
tibility confirms that the antiferromagnetic phase is associated with a ferromagnetic
order in GaMnAs, which is in good agreement with the majority of previous work.
Keywords : Rashba spin-orbit interaction, Electron/hole-phonon coupling, Diluted

magnetic semiconductors, Magnetization, Susceptibility.
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Résumeé

Cette these est une recherche sur la compréhension des effets du couplage Rashba
spin-orbite et de l'interaction électron-phonon/trou-phonon sur les propriétés magné-
tiques, thermodynamiques, magnétocaloriques et de magnéto-transport dans les sys-
temes confinés. Afin de déterminer toutes ces propriétés, nous avons d’abord résolu
I’équation de Schrodinger pour obtenir les niveaux d’énergie. Puis nous avons obtenu
toutes les fonctions thermodynamiques en utilisant I’ensemble canonique. Le calcul
numérique de notre formalisme est appliqué essentiellement aux composés du groupe
(III —V) GaN et InAs dans la premiére partie et aux semi-conducteurs magnétiques
dilués (Ga, Mn)As contenant 3% Mn dans la deuxieme partie. Nos résultats montrent
également que toutes ces propriétés dépendent fortement du champ magnétique, du
confinement, de 'effet polaronique et de I'interaction spin-orbite de Rashba. L’analyse
de 'aimantation et de la susceptibilité confirme que la phase antiferromagnétique est
associée a un ordre ferromagnétique dans le GaMnAs, ce qui est en bon accord avec la

majorité des travaux antérieurs.

Mots-clés : Interaction spin-orbite de Rashba, Couplage électron/trou-phonon,

Semi-conducteurs magnétiques dilués, , Magnétisation, Susceptibilité.



Résumé détaillé

Les progres récents et la maitrise des phénomenes liés au spin et a son interaction
avec le mouvement du systéme électronique ouvriront certainement la voie aux nou-
velles applications dans le domaine de la spintronique. En se basant sur le caractere
de spin de la charge (électron et trou), ce domaine émergent des dispositifs spintro-
niques utilise comme principe l'interaction du mouvement de spin avec les orbites des
porteurs dans les nanomatériaux semi-conducteurs, connue sous le nom d’interaction
spin-orbite. D’une maniere générale, le concept d’interaction spin-orbite peut produire
dans deux situations : La premiere correspond au interaction spin-orbite de Dresselhaus
et la deuxieme situation est connue sous le nom de l'interaction spin-orbite de Rashba
et ne se produit que dans les structures de faible dimension.

Dans cette these, nous avons étudié 'effet de l'interaction spin-orbite de Rashba
sur les propriétés physiques qui nous permettront d’exploiter pleinement le potentiel
des semi-conducteurs (III-V) et du semi-conducteur magnétique dilué GaMnAs dans
différentes applications notamment dans le domaine de la spintronique. Nous nous
concentrons sur les propriétés magnétiques, thermodynamiques, magnétocaloriques et
de magnéto-transport. Afin de réaliser cette analyse, nous avons résolu I’équation de
Schrodinger dans le formalisme de la masse effective pour obtenir les niveaux d’éner-
gie. Nous avons ensuite obtenu toutes les fonctions thermodynamiques en utilisant
I’ensemble canonique.

Les résultats de nos recherches sur les propriétés magnétiques et thermodynamiques
d’un systeme a deux électrons confinés et soumis a un champ magnétique appliqué, en
présence du couplage Rashba spin-orbite et de l'interaction électron-phonon sont pré-
sentés dans le trosiéme chapitre. nous avons résolu 1’équation de Schrodinger pour
obtenir les niveaux d’énergie. puis nous avons obtenu toutes les fonctions thermody-

namiques en utilisant ’ensemble canonique. Le calcul numérique de notre formalisme
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est appliqué essentiellement aux composés du groupe (II1 — V) GaN et InAs. Notre
calcul montre qu’a B = 0T, le systeme présente un comportement diamagnétique pour
toutes températures, et avec une augmentation du champ magnétique, le systéme pré-
sente un comportement paramagnétique pour les deux cas associés "avec et sans effet
polaronique”.

Les propriétés magnétiques et thermodynamiques d’une boite quantique a trois élec-

trons sont étudiés dans le chapitre 4. L'importance de cet étude est a évaluer en tenant
compte de toutes les interactions entre électrons, y compris les interactions Coulom-
biennes entre électrons, les SOI et, surtout, les interactions entre électrons et phonons.
nos résultats montrent que 'effet du couplage électron-phonon est beaucoup plus im-
portant pour des valeurs plus élevées du RSOI a des valeurs de champ magnétique
faibles. Les résultats présentés dans ce chapite sont importants pour les futures études
expérimentales visant a développer de nouveaux dispositifs pour la spintronique.
Au dernier chapitre, nous avons étudié en détail les propriétés de magnéto-transport
et de magnétocalorique du semi-conducteur dilué (Ga, Mn)As contenant 3% Mn dans
des systemes confinés. [’analyse de 'aimantation et de la susceptibilité confirme que la
phase antiferromagnétique est associée a un ordre ferromagnétique dans le GaMnAs,
ce qui est en bon accord avec la majorité des travaux antérieurs.

Mots-clés : Interaction spin-orbite de Rashba, Couplage électron/trou-phonon,

Semi-conducteurs magnétiques dilués, , Magnétisation, Susceptibilité.
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Detailed summary

Recently, the progress and the mastery of the phenomena related to the spin and its
interaction with the electronic system motion will certainly open the way to new ap-
plications in the spintronic area. Nowadays, spin-based nanodevices for optoelectronic
applications and quantum transport constitute a challenging area for many researchers.
Based on the spin character instead of the charge carriers (electron and hole), this emer-
ging field of spintronic devices uses as a principle the interaction of the spin motion
with the carrier orbits in semiconductor nanomaterials known as spin-orbit interac-
tion. Strictly speaking, the concept of spin-orbit interaction and the second situation
is known as the Rashba spin-orbit interaction that takes place only in low dimensional
structures.

In this thesis, we studied the effect of the Rashba spin-orbit interaction on the physi-
cal properties that will enable us to fully exploit the potential of (ITI-V) semiconductors
and the dilute magnetic semiconductor GaMnAs in various applications, particularly
in the field of spintronics. We are focusing on the magnetic, thermodynamic, magne-
tocaloric and magneto-transport properties. To carry out this analysis, we solved the
Schrodinger equation in the effective mass formalism to obtain the energy levels. We
then obtained all the thermodynamic functions using the canonical ensemble.

The results of our research on the magnetic and thermodynamic properties of a
confined two-electron system subjected to an applied magnetic field, in the presence of
Rashba spin-orbit coupling and electron-phonon interaction, are presented in the third
chapter. The numerical calculation of our formalism is applied essentially to compounds
in the group (I11 —V) GaN and InAs. Our calculation shows that at B = 07", the
system exhibits diamagnetic behaviour for all temperatures, and with an increase in
the magnetic field, the system exhibits paramagnetic behaviour for the two associated

cases ‘with and without polaronic effect’.
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The magnetic and thermodynamic properties of a three-electron quantum dot box
are studied in Chapter 4. The importance of this study has to be evaluated taking
into account all the interactions between electrons, including the Coulomb interactions
between electrons, the SOIs and, especially, the interactions between electrons and
phonons. Our results show that the effect of the electron-phonon coupling is much
greater for higher values of the RSOI at low magnetic field values. The results presented
in this chapter are important for future experimental studies aimed at developing new
devices for spintronics. In the final chapter, we studied in detail the magneto-transport
and magnetocaloric properties of the (Ga, Mn)As dilute semiconductor containing 3%
Mn in confined systems. Analysis of the magnetization and susceptibility confirms that
the antiferromagnetic phase is associated with a ferromagnetic order in GaMnAs, which
is in good agreement with the majority of previous work.

Keywords : Rashba spin-orbit interaction, Electron /hole-phonon coupling, Diluted

magnetic semiconductors, Magnetization, Susceptibility.
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Introduction générale

Récemment, les progres et la maitrise des phénomeénes liés au spin et a son inter-
action avec le mouvement du systeme électronique ouvrent certainement la voie aux
nouvelles applications dans le domaine de la spintronique. En se basant sur le caractere
de spin de la charge (électron et trou), ce domaine émergent des dispositifs spintro-
niques utilise comme principe l'interaction du mouvement de spin avec les orbites des
porteurs dans les nanomatériaux semi-conducteurs, connue sous le nom d’interaction
spin-orbite (SOI)[1-4]. Ce concept est tres impressionnant dans les systemes confinés
et ouvre la voie a la découverte d’autres propriétés extraordinaires, notamment dans
le domaine de l'optoélectronique et des phénomenes de transport, telles que le Qbit
pour la mémoire et I'informatique, les LED a spin, les batteries a spin, et bien d’autres
dispositifs[5].

De maniere générale, le concept d’interaction spin-orbite peut étre considéré comme
le résultat du comportement collectif des porteurs de charge et du spin dans les sys-
temes asymétriques. Ce couplage peut se produire dans deux situations : La premiere
correspond au SOI de Dresselhaus (DSOI) qui apparait dans le cas d'une asymétrie
d’inversion globale qui correspond a une croissance cristalline non centrosymétrique
comme dans les structures cristallines III-V et II-VI de Zinc Blende et de Wurtzite[6].
La deuxiéme situation est connue sous le nom de Rashba SOI (RSOI) et ne se produit
que dans les structures de faible dimension. Elle est causée par I’asymétrie au cours du
processus de croissance, en particulier dans 1’hétérostructure, ou par une perturbation
externe[7]. Ces deux effets provoquent des changements importants dans les propriétés

optoélectroniques, thermodynamiques et magnétiques des nanomatériaux. Ils sont éga-



lement tres sensibles aux changements de symétrie induits par le caractere polaire des
matériaux (effets polaroniques) ou par des perturbations externes telles que le confine-
ment, la température, les champs magnétiques et électriques. Les effets du RSOI et du
DSOI sur la magnétisation et les propriétés thermodynamiques des systemes confinés
sont traités par plusieurs chercheurs. Ainsi, les propriétés thermodynamiques de nano-
fils soumis a un champ magnétique en tenant compte du SOI ont été traitées dans des
nanofils utilisant un confinement parabolique [8].

Les systemes avec un nombre contrdlé d’électrons dans les boites quantiques (QDs)
attirent de plus en plus I'attention. Il a été démontré que le nombre d’électrons peut
influencer le SOI et le RSOI, ce qui permet de réguler le spin dans les processus de ma-
gnétotransport. Cette technique offre des possibilités intéressantes pour la production
de dispositifs de spintronique. Les applications potentielles comprennent les systémes
de mémoire non volatile [9-13], 'informatique quantique [14], et d’autres dispositifs
spintroniques [15].

En effet, pour comprendre le comportement collectif des électrons, il est tres pra-
tique de traiter le probleme de deux électrons en interaction. Le systeme de deux
électrons est considéré comme I'un des systemes quantiques les plus attractifs. L’étude
des propriétés de quelques électrons dans les boites quantiques (généralement appelées
atomes artificiels) a fait 1’'objet de nombreuses recherches expérimentales [16-19] et
théoriques [20-23]. De nombreuses études ont démontré que les interactions électron-
électron jouent un role important dans les différentes propriétés physiques des systémes
confinés. Pour plus de détails, nous invitons le lecteur aux références suivantes [24-31].
Il convient également de mentionner que 'effet du SOI et de 'interaction électron-
électron sur les propriétés magnétiques des matériaux a été analysé par Kumar et al
[32].

En général, les semi-conducteurs présentent des caractéristiques polaires ou ioniques
influencant les propriétés physiques des électrons. Cette polarisation intrinseque induit
une interaction électron-longitude-optique (LO) phonon appelée polaron. Bien que ces
interactions soient plus faibles que l'interaction coulombienne électron-électron, elles
sont similaires a celles des SOI. L’importance de ces effets sur les propriétés élec-
troniques des QDs en présence d'un champ magnétique a été largement étudiée. Le

formalisme de Frohlich est un bon modele pour étudier les effets polaroniques. Dans ce



formalisme, deux approches sont largement utilisées pour résoudre 1’équation de Schro-
dinger avec des termes de phonon : les transformations de Landau-Pekar [33] ou de
Lee-Low Pines [34]. Feddi et al.[35-37] ont étudié I'effet polaron sur des QDs sphériques
dopés sous champs magnétiques et électriques. Les résultats de ces études indiquent
que le spectre d’énergie et la polarisabilité dépendent fortement de I'effet polaronique
dans les deux cas de confinement faible et fort. Récemment, nous avons étudié les ef-
fets des SOI sur les propriétés thermomagnétiques de deux et trois électrons dans des
systémes confinés en présence d'une interaction électron-phonon [38, 39]. Nous avons
montré que les SOIs de Rashba (RSOIs) augmentent le champ magnétique de coupure
B, (la valeur de B a laquelle la nature magnétique du QD passe de diamagnétique a
paramagnétique) avec une augmentation de la température. De plus, nous démontrons
que l'effet polaron et les RSOIs réduisent 1’énergie interne du systeme.

En réalité, comparé aux mouvements des porteurs de charge (électron et trou),
le spin peut étre commuté rapidement entre 2 états. Sur la base de ce concept, de
nouveaux composants avec de nouvelles fonctionnalités sont développés : Capteur de
magnétorésistance géant utilisé dans la téte de lecture des disques durs pour I'enregis-
trement a haute densité. Transistor polarisé en spin, émission de lumiere polarisée en
spin, nanopilier a jonction tunnel magnétique, torque de transfert de spin et effet Hall
de spin [9-13].

Cependant, pour fabriquer ces nouveaux dispositifs pour I’électronique du futur,
nous devons utiliser des matériaux capables de générer des effets spintroniques. De nom-
breux matériaux peuvent étre cités : Ferromagnétiques semi-métalliques : CrO2, pérovs-
kite : (La,Sr)MnO3; semi-conducteurs magnétiques : EuO, EuS, (Ga,Mn)As et CrAs,
alliages Heusler : NiMnSb, matériaux anisotropes perpendiculaires CoFeB/MgO/CoFeB,
matériaux antiferromagnétiques [40].

D’une maniere générale, le dopage avec des impuretés magnétiques constitue un
autre moyen d’obtenir des semi-conducteurs avec des propriétés spintroniques. Ainsi,
pour les semi-conducteurs II-VI, ou la valence du cation coincide avec la valence des
ions magnétiques (Mn, Cr), les interactions antiferromagnétiques sont trés importantes
avec une température de Curie tres basse [41]. De méme, les semi-conducteurs I11-V
dopés au Mn, appelés semi-conducteurs magnétiques dilués (DMS), tels que (Ga,Mn)N,
(Ga,Mn)As, (Zn,Mn)Te et (Ge,Mn)[42-44], ont attiré une attention considérable ces



dernieres années en raison de leurs applications potentielles dans le domaine de la
spintronique. Leur comportement magnétique dépend de plusieurs facteurs. En effet,
le ferromagnétisme des DMS de III-V n’est pas bien compris et reste un sujet de débat
et de controverse. Différents modeles ont été proposés pour expliquer leurs propriétés
magnétiques. Les modeles les plus importants sont : Le modele Ruderman-Kitttel-
Kasuya-Yosida (RKKY) [45, 46] basé sur le couplage des moments magnétiques nu-
cléaires ou des spins d’électrons localisés dans les couches d ou f par I'intermédiaire
d’électrons de conduction. Le modele de Zener [13, 47] qui utilise le fait que les trous
de valence sont sur des orbitales p. Toutes ces approches montrent que le couplage
entre les porteurs et les spins locaux revét une importance fondamentale.

Dans le GaMnAs, les impuretés de Mn ont un électron non apparié qui possede un
moment magnétique. A de faibles concentrations de Mn, ces moments magnétiques sont
orientés de maniere aléatoire, ce qui donne un moment magnétique nul. Néanmoins,
a des concentrations de Mn plus élevées, les moments magnétiques des impuretés de
Mn s’alignent les uns sur les autres, ce qui entraine un comportement ferromagnétique.
De nombreuses études ont montré qu’en présence d’une forte concentration de trous,
il peut y avoir formation de moments magnétiques locaux par un processus appelé
ferromagnétisme induit par les porteurs [48]. Cependant, a des concentrations de trous
encore plus élevées, le systéme peut subir une transition vers un comportement anti-
ferromagnétique [49].Cette transition se produit parce que les trous peuvent servir de
médiateur aux interactions entre les ions Mn qui favorisent 1'alignement antiparallele
de leurs moments magnétiques. Plus précisément, les trous peuvent créer un couplage
d’échange indirect entre les ions Mn, ou un trou sur un ion Mn peut créer un moment
magnétique local qui interagit de maniére antiferromagnétique avec le moment magné-
tique d’un ion Mn adjacent. En fait, la relation entre la concentration de trous et le
comportement antiferromagnétique dans le GaMnAs est complexe et dépend de divers
facteurs, notamment de la concentration de Mn et de la température. Toutefois, on
observe généralement qu’'une augmentation de la concentration en trous peut entrainer
une transition du comportement ferromagnétique au comportement antiferromagné-

tique des DMS GaMnAs.

Objectif et plan de thése



Dans ce travail nous essayerons de répondre aux questions suivantes :

1) Quels sont les effets du couplage Rashba spin-orbite et de I'interaction électron-

phonon sur les propriétés magnétiques et thermodynamiques d’un systeme a deux

électrons confinés et soumis a un champ magnétique appliqué.

2) Quel est 'effet effet du couplage Rashba spin-orbite et de l'interaction électron-

phonon sur les propriétés thermodynamiques et magnétiques d’un systeme a trois élec-

trons.

3) Quel sera le comportement des propriétés magnéto-transports et magnétocalo-

riques du semi-conducteur magnétique dilué (Ga,Mn)As dans les systémes confinés.

Cette these est organisée de la fagon suivante :

*

Chapitre 1, présente une généralité sur les nanostructures semiconductrices. Nous
décrivons premierement, les différents types de confinement de semi-conducteurs,
y compris, le confinement 3D, 2D, 1D et 0D, aussi nous donnons une descrip-
tion détaillée des semi-conducteurs magnétiques dilués et leurs applications dans

différents domaines.

Dans le chapitre 2, nous passons en revue, le magnétisme et 'interaction spin-
orbite, nous étudions plus en détail 'origine de l'interaction spin-orbite et les

effets de Rashba et Dresselhaus.

Au chapitre 3, nous traitons propriétés magnétiques et thermodynamiques d’un
systeme a deux électrons confinés et soumis a un champ magnétique appliqué, en

présence du couplage Rashba spin-orbite et de l'interaction électron-phonon.

Dans le chapitre 4, nous étudions les effet du couplage Rashba spin-orbite et
de l'interaction électron-phonon sur les propriétés thermodynamiques et magné-

tiques d'un systeme a trois électrons.

Le chapitre 5 est consacré a l’étude des propriétés magnéto-transports et magné-
tocaloriques du semi-conducteur magnétique dilué (Ga,Mn)As dans les systémes

confinés.
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1.3.1 Apercu . . . . . . 14
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1.1 structures semi-conductrices de faible dimen-
sion

1.1.1 Apercu général

Les semi-conducteurs peuvent étre classés comme des matériaux qui ont générale-

ment une conductivité beaucoup plus faible que les métaux mais qui, contrairement



aux isolants, ont une conductance finie a des températures non nulles. La fig. 1.1(a)-
(c) présente un schéma des états électroniques, i.e. des bandes, pour tous les types de
matériaux. Dans les métaux, les états sont remplis jusqu’a 1’énergie de Fermi Ep. Les
états vides au-dessus de Er permettent le transport électronique. Dans les isolants, la
bande inférieure est entidrement occupée. Etant donné que dans une bande entiérement
occupée, 'occupation des électrons ne peut pas étre réorganisée, i.e. en appliquant un
champ électrique, aucun transport n’est possible dans cette bande. La bande supérieure
est séparée de la bande inférieure occupée par une grande bande interdite (E, > 4eV).
Aucune excitation thermique n’est donc possible. Dans un semi-conducteur, la bande
interdite est plus petite (0, 15eV < E, < 4eV'). Dans ce cas, les électrons peuvent étre
excités thermiquement dans la bande supérieure. Ces électrons excités peuvent partici-
per au transport. En outre, les états inoccupés dans la bande inférieure, i.e. les trous,

contribuent également au transport.

3

>
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£ |
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@ (b) © (@

FIGURE 1.1 — Comparaison entre différents matériaux. (a) Métal. (b) Isolant. (c) Semi-
conducteur. (d) Eléments chimiques du tableau périodique qui constituent les matériaux

semi-conducteurs.

Quelle est la particularité des semi-conducteurs ? Premierement, les semi-conducteurs
intrinseques, i.e. purs, ont généralement une faible conductivité, qui dépend fortement
de la température. Deuxiemement, dans les cristaux semi-conducteurs contenant une
petite quantité d’atomes étrangers, appelés dopants, la conductivité peut étre augmen-
tée de plusieurs ordres de grandeur.

En fonction de I'application, différents types de semi-conducteurs sont utilisés dans



I'électronique de spin (spintronique) :

- Le dopage des semi-conducteurs massifs est utilisé pour créer des semi-conducteurs
magnétiques dilués (DMS).

- Les systemes de couches de semi-conducteurs composés de couches de matériaux
différents, i.e. les hétérostructures, sont utilisés dans les diodes électroluminescentes de
spin.

- Les structures semi-conductrices de faible dimension, i.e. les structures a deux,
une ou zéro dimension, ont des applications dans les transistors de spin et dans les
dispositifs de calcul quantique basé sur le spin.

Dans ce chapitre, nous nous limiterons aux propriétés des semi-conducteurs per-
tinentes pour les applications spintroniques. Des informations plus générales peuvent
étre trouvées dans les manuels consacrés a la physique des semi-conducteurs [50] ou

aux nanostructures semi-conductrices [51, 52].

1.1.2 Semi-conducteurs massifs

Comme l'illustre la fig. 1.1(d), les éléments chimiques des groupes 11 a VI sont
a la base d’une grande variété de matériaux semi-conducteurs qui sont utilisés dans
I’électronique a base de charge ainsi que dans la spintronique :

- Semi-conducteurs élémentaires, i.e. Si ou Ge : le Si est le matériau le plus utilisé
pour I’électronique, en particulier pour les circuits intégrés.

- Semi-conducteurs composés : on distingue ici les semi-conducteurs IV — IV
(groupe IV et groupe I'V'), par exemple SiC'; les semi-conducteurs 11—V, par exemple
AlP, AlAs, GaAs, InP, InAs, InSb ou GaN, et les semi-conducteurs I/ — VI, par
exemple ZnO, CdS, CdSe ou CdTe. En particulier, les semi-conducteurs composés
11T —V sont intéressants pour 'optoélectronique et 1’électronique a grande vitesse, en
raison de leur bande interdite directe et de leur faible masse effective d’électrons.

- Alliages des semi-conducteurs mentionnés ci-dessus, par exemple Si,Ge;_,, Al,Ga,_, As,

Al,Gay_,Sb, In,Ga;_,As, ou Al,Ga,_,N.

1.1.3 Structure de la bande

Dans le potentiel périodique d’un cristal, les niveaux atomiques discrets sont trans-

%
formés en bandes d’énergie. La dispersion de I'énergie-impulsion Ey( k) d’une structure
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de bande décrit comment 'énergie F dépend du vecteur d’onde ? dans une certaine
bande V. Dans la plupart des semi-conducteurs, i.e. le S, les bandes supérieures pro-
viennent d’orbitales atomiques de type s. Ces bandes ont pour origine le vecteur d’onde
k dans une bande donnée. Ces bandes sont appelées bandes de conduction. Séparées
par I'écart énergétique F;, on trouve les bandes de valence. Ces bandes proviennent
généralement d’orbitales atomiques de type p. Les structures de bandes typiques du
Si et du GaAs sont illustrées a la fig. 1.2. La structure de bande est représentée pour
différentes directions de symétrie dans la zone de Brillouin. Le point I' correspond a
k = 0. Les semi-conducteurs élémentaires Si et Ge ont une bande interdite indirecte,
ce qui signifie que le maximum de la bande de valence au point I' dans la zone de
Brillouin ne correspond pas dans 'espace k£ au minimum de la bande de conduction. Le
minimum de la bande de conduction se trouve & un vecteur k fini. A titre d’exemple,
la structure de bande du semi-conducteur indirect Si est illustrée a la fig. 1.2(a). Par
conséquent, aucune transition optique directe d’électrons de la bande de conduction
vers la bande de valence n’est possible, car le photon ne peut pas fournir I'impulsion né-
cessaire. Les semi-conducteurs Si et Ge cristallisent dans le réseau diamant, représenté
sur la fig. 1.3(a). La plupart des semi-conducteurs I/ — V' ont une bande interdite
directe. Dans ce cas, le maximum de la bande de valence est aligné dans 1’espace k sur
le minimum de la bande de conduction. Un exemple typique est la structure de bande
du GaAs illustrée a la fig. 1.2(b). Dans ce cas, des transitions optiques directes sont
possibles, ce qui explique leur utilisation courante en optoélectronique. La longueur
d’onde des photons émis lors des transitions est déterminée par la bande interdite,
E,. Par exemple, en spintronique, les semi-conducteurs a bande interdite directe sont
utilisés pour réaliser une diode électroluminescente de spin. Cependant, certains semi-
conducteurs 111 —V ont une bande interdite indirecte, comme I’AlAs. La plupart des
semi-conducteurs 11 —V cristallisent dans le réseau de zinc blende, comme le montre
la fig. 1.3(b), par exemple GaAs ou InP ; cependant, certains se trouvent dans le réseau

wurtzite, par exemple GalV.
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FIGURE 1.2 — Structure des bandes de (a) Si et (b) GaAs, avec E, la bande interdite.
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FIGURE 1.3 — (a) Réseau diamant de Si et (b) Réseau zinc blende de GaAs.

1.1.4 Masse effective

En raison du potentiel périodique dans un cristal, les porteurs dans un semi-
conducteur ont une masse effective m* qui differe de la masse des électrons libres

mg. m* est exprimée comme suit :

. (1aE\""
m' = (n‘%) (1.1)

La masse effective est proportionnelle a la courbure inverse de la dispersion de la bande

E(k). Ainsi, m* est une conséquence directe de la structure de la bande et du potentiel

10



périodique correspondant du réseau cristallin. Autrement dit, la masse effective d’une
particule est la masse qu’elle porte dans un modele semi-classique de transport dans
un cristal. Selon les détails de la structure de bande, elle peut également dépendre de
la direction de propagation. Dans de nombreux cas, il suffit de décrire la structure de
bande par une approximation parabolique autour des points extrémes, c-a-d le point I'

(cf. fig. 1.4). Dans ce cas, I’énergie cinétique peut s’écrire comme suit

h?k?

2m*

E (1.2)

On obtient ici une masse effective constante m*, qui est une bonne approximation
proche des maxima ou minima des bandes de valence et de conduction, respectivement.
Comme on peut le voir sur la fig. 1.4, la bande de valence est doublement dégénérée

au point I.

;, Parabolic
* approximation

-

= \/-Electrons

VB ';;/'\\“‘

cB s

Energy (eV)

. “Heavy holes
r Light holes

NS—
GaAs \ / I
1 1 1
r

X U,K E
Reduced wave vector

FIGURE 1.4 — Masse effective dans la bande de conduction (CB) et la bande de valence

(VB).

En revanche, pour des vecteurs k finis, deux bandes de valence avec une dispersion
énergie-impulsion différente apparaissent. Les dispersions paraboliques correspondantes
ont des courbures différentes, ce qui se traduit par des masses effectives de trous diffé-
rentes. Les trous dans la bande avec la plus petite courbure ont une masse effective plus
importante (trous lourds), tandis que les trous dans l'autre bande ont une masse effec-
tive plus légere (trous légers). Dans la plupart des cas, la masse effective des électrons
est inférieure a la masse effective des trous dans la bande de valence. En fin, il faut

garder a l'esprit qu’a champ magnétique nul et en ’absence de couplage spin-orbite,
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chaque état appartenant a un vecteur d’onde donné dans une bande est doublement

dégénéré en raison des deux états de spin.

1.1.5 Densité d’Etat

La densité d’états D(E) est une mesure du nombre d’états pour un intervalle d’éner-

gie donné. Elle dépend essentiellement de la dimensionnalité du systéme.

TABLE 1.1 — Densité d’états D(E), énergie de Fermi Er et vecteur d’onde de Fermi kg
pour différentes dimensions, avec nzp, nop et nip les concentrations de porteurs dans

les différentes dimensions et g5 le facteur de dégénérescence du spin.

3D 2D 1D

1 m*_ / m* g, m* 1

D(E) Gszpz p5 V2L 9s 22 Ve VB

2/3
2 (372 1 2/3 272 w2h? 2
Ep m* ( 2 gs> 3D m*gsn2D 2g2m* Nip
l{:F 3 67r2n3D 471'77,2]3 T™N1D

s s Js

Pour un systéme unidimensionnel, la densité d’état dépend donc de ﬁ, avec des singu-
larités & £ = E;;, comme le montre la fig. 1.5(c). De la méme maniere, la densité d’état
peut étre calculée pour un systeme bidimensionnel et tridimensionnel. Comme on peut
le déduire du tableau 1.1, pour une structure bidimensionnelle, la densité d’états est
constante. Dans le cas ou il existe plus d’un niveau Ej, D(F) a une forme en escalier,
comme le montre la fig. 1.5(b). Pour un systeme tridimensionnel, la densité d’états dé-
pend de VE (cf. fig. 1.5(a)). Seuls des niveaux discrets sont présents dans un systéme
a zéro dimension, une structure dite en points, de sorte que la densité d’états peut étre

décrite par une séquence de fonctions 4, comme le montre la fig. 1.5(d).
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FIGURE 1.5 — (a)-(d) Illustration schématique de la densité d’états en fonction de ’éner-
gie pour les systémes tridimensionnels (3D) & zéro dimension (0D), respectivement. A

température nulle, les états sont remplis jusqu’a I’énergie de Fermi.

1.2 Classification of nanostructures

Les matériaux nanostructurés sont construits a partir de matériaux massifs, mais
leur taille est < 100nm. Outre leur taille, ils different également des matériaux massifs
par leurs propriétés physiques et chimiques. Au cours des derniéres décennies, les na-
noparticules ont fait ’objet d’une grande attention, au dépens des microparticules. La
réduction de la taille des nanomatériaux permet la prédominance des effets quantiques.
Bien qu’il n’existe pas de regle générale pour classer les matériaux nanostructurés, ils

peuvent étre classés de maniere générale dans les sous-sections suivantes.

1.2.1 Origin of natural and artificial nanomateriels

Les matériaux nanostructurés naturels, qui sont présents a l'intérieur des ressources
naturelles ou obtenus a partir de celles-ci, sont les nanomatériaux naturels tels que
les molécules de protéines, les virus, les anticorps et la gélatine, qui sont tous des
exemples de nanomatériaux naturels. Les matériaux nanostructurés artificiels sont ceux
qui n’existent pas dans la nature, mais qui sont synthétisés par des méthodes chimiques
ou mécaniques bien établies, comme les nanocarbones (graphéne, nanotubes de car-

bone), les oxydes métalliques et les nanoparticules semi-conductrices de chalco-génure,
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etc.

1.2.2 Dimensions of the nanostructured materials

En fonction des dimensions, les matériaux nanostructurés sont principalement clas-
sés en matériaux a zéro, une, deux et trois dimensions dans la nature. Les matériaux
nanostructurés de dimension zéro (0D) ont une taille de 'ordre du nm dans les trois di-
mensions [53, 54]. Dans le cas des matériaux nanostructurés unidimensionnels (1D), la
taille dans une direction est supérieure a ’échelle nanométrique. Les nanorods, les na-
nofils, les nanotubes de carbone et les fibres de nanocristaux sont quelques exemples de
nanostructures 1D [55, 56]. Dans les matériaux nanostructurés bidimensionnels (2D),
la taille est supérieure a 1'échelle du nm pour deux directions [57, 58]. Le film de na-
nomatériaux d'une épaisseur de 'ordre du nm est le meilleur exemple de ce type de
matériaux. Les nanosheets et les nanowalls sont des matériaux nanostructurés en 2D.
La surface du film peut atteindre plusieurs micrometres, mais son épaisseur reste de
I'ordre du nm. La taille des matériaux nanostructurés en trois dimensions (3D) est hors

de 'échelle nanométrique pour tous les nanomatériaux 3D [59-62].

1.3 Semi-conducteurs magnétiques dilués

1.3.1 Apercgu

Les semi-conducteurs magnétiques dilués (DMS) sont des alliages de semi-conducteurs
non magnétiques dopés avec des éléments magnétiques. L’objectif est de créer des ma-
tériaux qui possedent des propriétés semi-conductrices, mais qui possedent également
des propriétés magnétiques. Comme l'illustre la fig. 1.6, on peut considérer un semi-
conducteur magnétique dilué comme un lien entre les semi-conducteurs non magné-
tiques, i.e. GaAs ou InAs, et les semi-conducteurs magnétiques purs, i.e. les chalcogé-
nures comme EuO ou les spinelles, par exemple C'dCrySey. Dans un semi-conducteur
ferromagnétique dilué, un petit nombre d’atomes du semi-conducteur sont remplacés
par des dopants qui possedent un grand moment magnétique. Les atomes dopants ty-
piques sont des éléments 3d, tels que Fe, Cr ou Mn, ce qui permet d’obtenir des

semi-conducteurs magnétiques dilués tels que
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- Semi-conducteurs II — VI : Cdy_,Mn,Se, Cdy_,Mn,Te, Zn,_,Co,Te,

- semi-conducteurs IV — VI : (Pb,Sn, Mn)Te;

- semi-conducteurs I1] —V : In,Mnq_,As, GazMnq_,As, GazMni_,N.

Les propriétés des semi-conducteurs magnétiques dilués se répartissent en deux
catégories : premierement, les matériaux paramagnétiques qui possedent un facteur g
plus important, ces matériaux DMS peuvent étre utilisés comme polariseur de spin pour
I'injection de spin; et deuxiemement, les matériaux ferromagnétiques ou le couplage
entre les moments magnétiques des dopants est suffisamment fort, de sorte qu'un état

ferromagnétique est atteint.

Diluted magnetic Magnetic
Semiconductors: semiconductors: semiconductors:
GaAs, InAs (GaMn)As Eu0, CdCrSe,

6. 5666
v 6.6 ¢ 6
6.6 ¢

L R

FIGURE 1.6 — Le semi-conducteur magnétique dilué peut étre considéré comme un ma-

tériau intermédiaire entre le semi-conducteur pur et le semi-conducteur magnétique pur.

1.3.2 Semi-conducteurs magnétiques dilués 11I-V

Pour obtenir un semi-conducteur magnétique dilué 777 —V'I, un métal de transition
3d peut étre incorporé dans un semi-conducteur non magnétique [63]. Ces atomes ma-
gnétiques remplacent les éléments du groupe /11 dans le réseau cristallin. Par rapport
aux semi-conducteurs magnétiques dilués I7—V'I, la solubilité des atomes magnétiques
dans les matériaux 111 — V est faible. Afin d’incorporer des atomes magnétiques dans
les semi-conducteurs I/1 — V pour former un semi-conducteur magnétique dilué, la
croissance cristalline doit étre réalisée loin des conditions d’équilibre. Ceci peut étre
réalisé en utilisant 1’épitaxie par faisceaux moléculaires (MBE). En raison de la faible

solubilité, les couches sont produites a des températures plus basses que les couches
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de semi-conducteurs III-V purs [64]. La fig. 1.7 présente un diagramme de phase de
Gay,_,Mn,As en fonction de la composition en Mn et de la température du substrat
[65]. La zone au centre correspond a la phase métallique cristalline, qui est la plus inté-
ressante pour les applications de dispositifs. Ici, les atomes de Mn sont incorporés sur
un site cationique-substitutionnel. La zone de la phase métallique est entourée d’une
phase isolante. Il s’agit ici d’effets de compensation, i.e. d’effets dus a I'incorporation
d’atomes de métaux de transition sur des sites interstitiels. Au-dela d’environ 300 °C,
la croissance d’une couche homogene de Ga;_,Mn,As est inhibée, et les nanocristaux

de MnAs dans une matrice de GaAs sont formés.

300

&

g

2

2 Metallic

g : Ga, MnAs

2 500 Insulating

= L

g Ga,_ Mn As

e

© Roughening
Polycrystalline

100 ¢ ke
0.00 0.02 0.04 0.06

Mn composition x

FIGURE 1.7 — Diagramme de phase du Gal-xMnxAs obtenu par épitaxie par jets molé-

culaires. D’apres Ohno et al [65]

Expérimentalement, on trouve une valeur moyenne de S = 2,2 [66], ce qui indique
un mélange de moments magnétiques Mn?*t : S = 5/2 et Mn®*" : S = 2. L'origine
des deux états différents du Mn est expliquée dans la fig. 1.8. Pour la liaison avec un
atome sur un site du groupe /11, trois électrons sont nécessaires : deux électrons de la
couche 4s et un de la couche 3d. Le moment magnétique de ’atome de manganése est
donc de 2uB. Dans un cristal, la contribution du moment angulaire orbital peut étre
négligée. L’énergie nécessaire pour remplir la couche 3d avec un électron supplémentaire
provenant de la bande de valence est relativement faible. Dans ce cas, la couche 3d est
remplie de cinqg électrons, de sorte que le moment magnétique de 'atome de Mn est de
5/2pB. En méme temps, un trou libre est créé dans la bande de valence. Par conséquent,

dans les semi-conducteurs /7] — V', un atome de Mn sur un site de substitution agit
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comme un accepteur, i.e. que la couche Ga;_,Mn,As est de type p. Cependant, en
fonction des conditions de croissance, une plus grande fraction d’atomes de Mn peut
également étre incorporée sur des sites interstitiels dans le réseau GaAs. Dans ce cas,
I’'atome de Mn devient un double donneur. Par conséquent, la coexistence d’atomes
de Mn sur des sites substitutifs et interstitiels conduit a une auto-compensation, i.e.
a une réduction de la concentration de trous libres ou méme & un état isolant (cf. fig.

1.7).
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FIGURE 1.8 — Incorporation de Mn dans un réseau semi-conducteur 117 — V sur un site

du groupe I11.
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2.1 Magnétisme dans les solides

2.1.1 Définitions et principes de base

Les matériaux magnétiques, en particulier les matériaux métalliques, sont treés im-
portants pour les technologies de I'information de pointe. Jusqu’a présent, ces maté-
riaux sont principalement utilisés pour le stockage des données, alors que le traitement
des données est principalement effectué par des matériaux semi-conducteurs. Les ap-
plications typiques des matériaux magnétiques sont les disques durs pour le stockage
de masse ou les mémoires magnétiques a acces aléatoire (MRAM) comme mémoires
non volatiles. Dans les dispositifs spintroniques a semi-conducteurs, les matériaux ma-
gnétiques sont principalement utilisés comme injecteurs et détecteurs de spin. Nous
présenterons ci-dessous la physique de base des matériaux magnétiques en commencant
par le para et le diamagnétisme et en discutant finalement de la phase ferromagnétique
et antiferromagnétique. Les propriétés générales de ces états magnétiques sont égale-
ment pertinentes pour décrire les caractéristiques des semi-conducteurs magnétiques

dilués.

2.1.2 Classification

Il existe de nombreux phénomenes différents liés au magnétisme. Leur point com-
mun est leur nature purement mécanique quantique. Les différents phénomenes sont
résumés dans le schéma de la fig. 2.1. Tout d’abord, on peut faire la distinction entre le
magnétisme provenant d’électrons liés dans une coquille et celui provenant d’électrons
conducteurs libres. Dans les deux cas, la réponse a un champ extérieur peut étre soit
paramagnétique, avec y > 0, soit diamagnétique, avec x < 0. Les deux phénomeénes
peuvent exister en méme temps. Dans le cas paramagnétique, les moments magné-
tiques existants sont alignés dans le champ, tandis que dans le cas diamagnétique,
des courants a contre-courant sont générés et font écran au champ. Pour une interac-
tion électron-électron suffisamment forte, des transitions de phase peuvent se produire.

L’état ferromagnétique ou antiferromagnétique en sont des exemples typiques.
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FIGURE 2.1 — Présentation des propriétés et des phénomenes magnétiques dans les ma-

tériaux a 1’état solide.

Matériaux diamagnétiques

Les matériaux diamagnétiques sont des matériaux non magnétiques qui ne conservent
aucun champ magnétique apres le retrait d’'un champ magnétique externe (fig. 2.2).
IIs se caractérisent par une susceptibilité négative (x,, < 0) (fig. 2.3), ce qui signi-
fie qu’ils ont tendance a s’éloigner d’'un champ magnétique. Le moment magnétique
dans les matériaux diamagnétiques provient du mouvement orbital des électrons au-
tour des noyaux atomiques. En I'absence d'un champ magnétique externe, les électrons
dans les matériaux diamagnétiques sont répartis uniformément, annulant tout moment

magnétique [67].
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FIGURE 2.2 — Matériaux diamagnétiques en fonction de champ magnétique h.
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FIGURE 2.3 — Propriétés magnétiques des matériaux diamagnétiques selon : a) le champ

et b) la température.

La figure 2.3(a) montre que lorsque le champ magnétique est nul. D’apres la fig.
2.3(b), dans le cas des matériaux diamagnétiques, la susceptibilité magnétique est indé-
pendante de la température T. Dans les diamagnétiques, y = —107° (supraconducteur

X = —1) et quelques exemples sont Cu, Ag, Au, Bi, Be, etc.

Matériaux paramagnétiques

Les matériaux paramagnétiques sont des matériaux qui sont faiblement attirés par

un champ magnétique (fig. 2.4). Ils ont une susceptibilité positive (x,, > 0) (fig. 2.5)
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et conservent une petite quantité de moment magnétique méme apres le retrait d’un
champ magnétique externe. Des exemples de matériaux paramagnétiques comprennent
I'aluminium (Al), le platine (Pt) et le titane (7). Le moment magnétique dans les ma-
tériaux paramagnétiques provient de la rotation des électrons non appariés. En présence
d’un champ magnétique externe, les rotations des électrons non appariés s’alignent dans

la direction du champ, résultant en un moment magnétique net.
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FIGURE 2.4 — Comportement des matériaux paramagnétiques sous l'effet d’'un champ

magnétique.
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FIGURE 2.5 — Effet du champ magnétique et de la température sur les propriétés des

matériaux paramagnétiques.

D’aprés la fig. 2.5(a), la susceptibilité magnétique est positive lorsque y = 1073 ~
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107°, T'aimantation des paramagnétiques est faible, mais alignée parallélement a la
direction du champ magnétique. La fig. 2.5(b) indique une susceptibilité magnétique
dépendant de la température, également connue sous le nom de loi de Curie. L’aug-
mentation de la température s’oppose a 'alignement des dipoles magnétiques, ce qui a
permis d’établir la relation inverse entre la température et la susceptibilité magnétique.
Des exemples de paramagnétiques sont I’ Al, le Pt et le Mn, etc.

Des études empiriques ont confirmé ’existence d’une relation inverse entre l'aiman-
tation des matériaux paramagnétiques et la température absolue 7. Cette relation peut

s’exprimer mathématiquement de la maniere suivante :
By
M=C— 2.1
- (21)

e Tall
X—CT (2.2)

Appelée loi de Curie, ce principe fondamental tire son nom de Pierre Curie (1859-1906),
éminent physicien a 'origine de sa découverte. Le parametre C', également connu sous
le nom de constante de Curie, joue un role essentiel dans cette loi. Il convient de
souligner que la x,, et u, des substances paramagnétiques dépendent non seulement
des caractéristiques intrinseques du matériau lui-méme, mais aussi de la température
de T’échantillon étudié. Lorsque l'intensité du champ magnétique augmente ou que
la température diminue, l'aimantation des matériaux paramagnétiques connait une
amplification progressive jusqu’a atteindre un état de saturation appelé Ms. A ce
stade critique, tous les dipoles a l'intérieur du matériau s’alignent parfaitement avec le
champ magnétique appliqué. Il est néanmoins essentiel de reconnaitre qu’au-dela de ce
seuil de saturation, la validité de la loi de Curie (équation 2.2 ) est considérablement

limitée.

Matériaux ferromagnétiques

Les matériaux ferromagnétiques sont des matériaux qui conservent une quantité
significative de moment magnétique méme apres le retrait d’'un champ magnétique ex-
terne. Ils ont une susceptibilité positive (x,, > 0) qui est beaucoup plus grande que
celle des matériaux paramagnétiques. Des exemples de matériaux ferromagnétiques
comprennent le fer (Fe), le nickel (Ni) et le cobalt (Co). Le moment magnétique dans

les matériaux ferromagnétiques provient de l'alignement des rotations des électrons
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dans le matériau. En I'absence d’un champ magnétique externe (fig. 2.6), les rotations
des électrons dans les matériaux ferromagnétiques sont aléatoires, entrainant un mo-
ment magnétique nul. Cependant, en présence d’'un champ magnétique externe, les
rotations des électrons s’alignent dans la direction du champ, résultant en un moment
magnétique. Les matériaux ferromagnétiques sont également caractérisés par la pré-
sence des domaines, qui sont des régions dans le matériau ou les rotations des électrons
sont alignées dans la méme direction [68, 69].
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FIGURE 2.6 — Aimantation des matériaux ferromagnétiques sous l'effet d’'un champ ma-

gnétique externe ou non.

Cependant, la température joue un role important dans les propriétés magnétiques
des matériaux ferromagnétiques. A une certaine température, appelée T, les maté-
riaux ferromagnétiques perdent leur propriété d’aimantation permanente et deviennent
paramagnétiques [69]. A cette température, les moments magnétiques des atomes se
désalignent et I'aimantation du matériau disparait.

La susceptibilité au-dessus de la température de Curie, comme illustré dans la fig.

2.7, c’est-a-dire dans la phase paramagnétique, est décrite par ’expression suivante :

_C
T —Te

X (T >Tc) (2.3)

La température de Curie T, dépend du matériau et peut étre déterminée expérimenta-
lement. Elle est également influencée par la présence d’impuretés ou d’autres éléments
dans le matériau. En dessous de la température de Curie, les matériaux ferromagné-

tiques présentent une saturation de 'aimantation, c¢’est-a-dire que 'aimantation atteint
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une valeur maximale pour un champ magnétique donné et ne peut pas étre augmentée
davantage. La saturation de 'aimantation, qui correspond au point ou l'aimantation
d’un matériau ne peut plus étre augmentée par I'application d’'un champ magnétique,
dépend des propriétés intrinseques du matériau, telles que la densité de spin et le

moment magnétique.
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FIGURE 2.7 — Susceptibilité magnétique d’un matériau ferromagnétique en fonction de

la température.

Matériaux Antiferromagnétiques

Les matériaux antiferromagnétiques sont des matériaux magnétiques qui présentent
une structure magnétique ordonnée dans laquelle les moments magnétiques de deux
sous-réseaux adjacents sont antiparalleles [70], c’est-a-dire qu'ils s’annulent mutuelle-

ment en moyenne macroscopique.
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FIGURE 2.8 — Ordre antiferromagnétique refroidi en dessous de la température de Néel

(T < TN)

La température de Néel est une température critique pour les matériaux antifer-
romagnétiques [71], en dessous de laquelle les moments magnétiques des sous-réseaux
antiferromagnétiques se verrouillent dans une configuration ordonnée. Cette transition
de phase est appelée transition de Néel. A cette température, Pentropie du systéme
diminue brusquement, ce qui se traduit par une augmentation de la susceptibilité ma-
gnétique. Au-dessus de la température de Néel, les matériaux antiferromagnétiques ont
des moments magnétiques désordonnés (fig. 2.9).

Les matériaux antiferromagnétiques peuvent réagir de maniere complexe a l'ap-
plication d’un champ magnétique externe en fonction de la direction et de l'intensité
du champ, ainsi que de la structure magnétique du matériau. Par exemple, un champ
magnétique appliqué perpendiculairement au plan de la structure magnétique peut pro-
voquer une rotation des moments magnétiques des sous-réseaux antiferromagnétiques
dans des directions opposées, ce qui peut entrainer une polarisation magnétique nette.
Cependant, cette polarisation est réversible et disparait lorsque le champ magnétique

est supprimé.
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FIGURE 2.9 — Comportement de la susceptibilité en fonction de la température dans le

contexte des matériaux Antiferromagnétiques.

2.2 Interaction spin-orbite

2.2.1 Origine de l’interaction spin-orbite

En général, en mécanique quantique non relativiste, ou 1’évolution d’un systéme
représenté par un Hamiltonien donné est décrite par 1’équation de Schrédinger, le spin
de la particule et le mouvement du centre de masse sont séparés. Ainsi, ces degrés
de liberté (internes et externes) sont indépendants a moins que des termes d’interac-

tion supplémentaires ne soient introduits. En effet, de tels termes sont présents dans

I'équation de Dirac [72] :

m —E+V  co-(p—eA) (%) _ <0> (2.4)

—co-(p—eA) m*+E-V »- 0
qui décrit le mouvement d’un électron quantique de masse au repos m et d’énergie F
dans un champ électromagnétique de potentiel vectoriel A et de potentiel scalaire V.

Le vecteur de Pauli est donné par o = (0,,0y,0), ol ; sont les matrices de Pauli :

10 0 1
0o = yOx = )
0 1 1 0 25)
2.5
0 —2 1 0
Oy = y Oz =
1 0 0 —1



En utilisant la théorie de perturbations, nous obtenons 1’équation de Schrédinger avec

les corrections dites relativistes :

1

2m
-couplage spin-orbite (SOC)[73] :

(p—eA)? +V(r)+mc®+ Hy + Hso + Hr + Hp| 1y = Ev, (2.6)

h
HSO = WU . (VV X (p — GA)), (27)

-correction relativiste de I'énergie cinétique

1 4
-Terme de Darwin
Hp = SmQsz V(I‘), (29)

et le terme Zeeman qui décrit 'effet du champ magnétique B sur le spin;

En I'absence de champ magnétique externe, le terme de spin-orbite se réduit a

h

Cette contribution a I’Hamiltonien total est appelée terme spin-orbite de Pauli. Dans
les potentiels a symétrie sphérique, Hgo prend une forme particulierement simple. En

utilisant le fait queVV = (7/r)dV/dr, on obtient

1 1dV(r)
Hep = - -L 2.12
5O om2r dr S (2.12)

Le nom de couplage spin-orbite provient du produit S.L qui apparait dans la formule
ci-dessus. Ou S = %o‘ est le moment angulaire de spin et L = r X p le moment angulaire
orbital. Le couplage spin-orbite peut étre expliqué intuitivement en considérant que,
selon la transformation de Lorentz, un champ électrique statique dans un référentiel
de laboratoire (au repos) se transforme en une composition d’'un champ électrique et
d’un champ magnétique dans le référentiel d'un électron en mouvement. Le moment
angulaire de spin de I’électron donne naissance a un moment magnétique qui se couple

avec le champ magnétique. Le schéma simplifié est présenté a la fig. 2.10.
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proton's point of view electron's point of view
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FIGURE 2.10 — Représentation semi-classique d’un électron dans un atome. (a) Dans le
référentiel d’un proton immobile, I’électron se déplace dans le champ électrostatique des
protons. (b) Dans le référentiel de ’électron tournant autour du proton, le mouvement

apparent du proton crée un champ magnétique qui affecte le spin de I’électron.

2.2.2 Effets Rashba et Dresselhaus

Dans les systemes semi-conducteurs, le mouvement du centre de masse des électrons
est caractérisé par des fonctions d’onde de Bloch, et le spectre énergétique forme des
bandes de Bloch. La structure des bandes électroniques est influencée par l'interaction
spin-orbite qui, dans la matiere condensée, provient du mouvement des électrons dans
le potentiel cristallin périodique. Elle est représentée schématiquement a la fig. 2.11.
Dans la description la plus simplifiée, on peut dire que, du point de vue de I’électron, les
ions sont en mouvement et génerent un champ magnétique qui se couple avec le spin de
I’électron. En fait, I'interaction est beaucoup plus complexe et les formes de couplage
dépendent des conditions, par exemple de la structure cristalline ou des propriétés de

symétrie.
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FIGURE 2.11 — Représentation semi-classique d’'un électron dans un groupe d’ions. a

Point de vue des ions. b Point de vue de ’électron.

Symétrie d’inversion spatiale

Considérons une structure cristalline avec un centre d’inversion. Un réseau repré-
sentatif est celui du diamant, comme le montre la fig. 2.12(a). Le cristal possede un
centre d’inversion et présente donc une symétrie d’inversion spatiale. En raison de cette
symétrie d’inversion spatiale du potentiel de réseau dans le hamiltonien, 1’énergie des

électrons doit étre la méme en cas d’inversion du vecteur k :
E.(k) = E+(—k) (2.13)

Ainsi, les énergies des deux orientations de spin pour tout vecteur k sont dégénérées.
Aucune séparation des niveaux d’énergie ne peut se produire pour des raisons de sy-

métrie (fig. 2.12(c)).

Termes Rashba et Dresselhaus

Dans un réseau cristallin qui ne possede pas de centre d’inversion spatiale, par
exemple un réseau de zinc blende, comme c’est le cas pour la plupart des semi-
conducteurs 11—V (fig. 2.14(b)), les énergies d'une particule sous inversion du vecteur

k ne sont plus égales :

Bo(R) # Ba(~F) (2.14)
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FIGURE 2.12 — a) Réseau de diamants avec un centre d’inversion situé entre deux atomes
du réseau. b) Dans le cristal de zinc blende, il n’y a pas de centre d’inversion, car un site
sur deux dans le réseau contient un atome différent. Les semi-conducteurs typiques avec
une configuration de zinc blende sont GaAs ou InAs. c¢) Relation énergie-impulsion en
cas de symétrie d’inversion, lorsque les états sont dégénérés en spin. d) Relation énergie-
impulsion en cas d’absence de symétrie d’inversion, lorsque la dégénérescence en spin est

levée.

Par conséquent, la dégénérescence de spin dans la bande de conduction est levée, comme
illustré dans la fig. 2.14(d). Il résulte des considérations générales données ci-dessus que
dans un réseau qui ne possede pas de centre d’inversion, une autre contribution a la
séparation des spins est trouvée en plus de l'effet Rashba. Cette contribution est due
au champ électrique interne du cristal, qui n’est pas annulé en raison de l’absence
de symétrie d’inversion. Il en résulte un terme supplémentaire de couplage spin-orbite.
Pour les cristaux de zinc blende, cette contribution est appelée le terme de Dresselhaus,
ou terme d’asymétrie d’inversion massif [73].

En 1955, Gene Dresselhaus a publié un article [74] consacré aux composés [11 —V

présentant une structure de mélange de zinc dépourvue de centre d’inversion. Il a
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remarqué que dans de telles structures, le SOC proche du point I" adopte la forme :
Hp =~ ((k; - kg) kyo. + c.p. ) , (2.15)

ol c.p. désigne les permutations circulaires d’indices et k; les composantes du moment
cristallin. Dans les nanostructures bidimensionnelles (avec z comme direction de confi-
nement), la formule ci-dessus peut étre réduite a la formule linéaire de Dresselhaus
SOC :

Hpy = B 05k, — oyky) (2.16)

ou [ est la constante de couplage, et nous avons négligé les termes du troisieme ordre
ou d’ordre supérieur dans k.

Quatre ans plus tard, Rashba et Sheka [75, 76] ont proposé une description du SOC
dans les cristaux de type wurtzite. En outre, Vas'ko [77] et Bychkov et Rashba [78] ont
étudié des puits quantiques dont la symétrie d’inversion structurelle est brisée le long
de la direction de croissance et qui respectent la symétrie Cy,. Le terme SOC dans les

Hamiltoniens de ces systemes prend la forme suivante :
Hg = a(0.k, — o,k,) (2.17)

ou « est le parametre de Rashba. Les effets de Dresselhaus et de Rashba correspondent
tous deux a la division du spin en fonction de I'impulsion de bandes doublement dégéné-
rées. Les textures de spin corotatives (fig. 2.14(a) - SOC de Rashba) et contre-rotatives
(fig. 2.14(b) - SOC de Dresselhaus) résultent de ces termes Hamiltoniens.
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FIGURE 2.13 — Texture de spin a la surface de Fermi. a Texture de spin due & Rashba,
b Couplage Dresselhaus SO linéaire lorsqu’une contrainte est appliquée le long de [001].

Figure d’apres [15]

L’origine microscopique des termes spin-orbite de Dresselhaus est ’asymétrie d’in-
version massive (BIA), qui est lié a I’absence de centre d’inversion dans la structure
cristalline massive. Elle peut étre affectée, par exemple, par la densité des porteurs de
charge ou la température. La SOC de Rashba peut étre appelée asymétrie d’inversion
de structure (SIA) causée par une réduction supplémentaire de la symétrie : poten-
tiel de confinement, déformation ou réduction de la symétrie introduite au cours du
processus de croissance. Dans I’ensemble, la forme générale du SOC dans les systemes

électroniques 2D est donnée par la somme des couplages linéaires de Dresselhaus et de

Rashba :
A h2k?
Hgoc = o T B (05ky — oyky) + a (0.ky — oyks) . (2.18)

Les dispersions de Rashba (o # 0,8 = 0) et de Dresselhaus (o = 0,8 # 0) sont

présentées schématiquement dans les fig. 2.14 (a) et (b), respectivement.
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a Rashba b Dresselhaus

FIGURE 2.14 — (a) Relation de dispersion de Rashba et (b) Relation de dispersion de

Dresselhaus avec la texture de spin représentée par les fleches en haut.
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2.3 Techniques de résolution numérique de 1’équa-
tion de Schrodinger

La description des propriétés de la matiere a 1’échelle atomique, d'un point de vue
théorique, nécessite en principe la résolution de I’équation de Schrodinger du systeme
a N corps. Cela pose le probléme du nombre de particules impliquées dans le systeme.
Le systeme électronique est décrit par la fonction d’onde, qui dépend a la fois des
coordonnées spatiales (r) et de spin (o) des électrons ainsi que des coordonnées spatiales

(R) des noyaux atomiques. L’'Hamiltonien d’un tel systéeme s’écrit :

N FLZ N hQ Z]ZJ@ N Z]@
H=— A —A, +
Igl 2M; Rr— kzl k IZ”;] |R; — kzllzl |7 — ,Czlkgk |7’;Z 7“,;/|
2.19

ou N, M;, Z; et R représentent respectivement le nombre, la masse, la charge et la
position d'un noyau, n, m, e et r sont leurs équivalents pour un électron. Les deux
premiers termes de 1’équation sont respectivement 1’énergie cinétique du noyau (7;) et
I'énergie cinétique de I'électron (7;), les trois derniers termes expriment les interactions
coulombiennes noyau-noyau (Vj;), noyau-électron (V;.) et électron-électron (V,.). Nous

allons essayer de résoudre 1’équation de Schrédinger suivante :
Hw(rlol, vy TnOn, Rl, ceey RN) = E¢(T10'1, vy TnOn, Rl, ceey RN) (220)

1 et E sont la fonction d’onde et ’énergie du systeme. La recherche de 1’état fonda-
mental unique [¢) peut étre un probléme trés complexe. A de rares exceptions pres,
seules des déterminations approximatives (variationnelles par exemple) de |1)y) sont

possibles.

2.3.1 Model of determination of ground state

L’approximation de Born-Oppenheimer est la premiere simplification qui permet
de considérer le solide comme un ensemble d’électrons en interaction dans le potentiel
d’un ensemble d’ions considérés comme statiques. Cependant, la solution de I’équation
de Schrodinger reste trés complexe dans la plupart des cas et nécessite généralement

d’autres approximations basées sur des théories du champ moyen dans lesquelles les
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électrons sont considérés comme indépendants ; I'un des exemples les plus connus étant

I’approximation de Hatree-Fock.

2.3.2 Approche Hartree-Fock

Cette approche a été appliquée pour la premiere fois aux atomes en 1930 ; aucune
approximation n’est faite sur I’Hamiltonien jusqu’a présent. D’autre part, on suppose

que la fonction d’onde peut s’écrire sous la forme d’un déterminant de Slater :

) 1/11(7‘1) P wn(T1>
va({r}) = Vi (2.21)
Vi(rn) oo Yplrn)

C’est la fagon la plus simple de respecter le principe d’exclusion de Pauli. La fonction

d’onde étant normalisée, on peut montrer que ’énergie s’écrit :

Eyr = (Ya({r}) [H|Ya({r})) ZH +5 Z i — Kij) (2.22)

avec

i1, = [ dr; (7 [_1v2 Vie1) + Va1 0400)

By =5 [ [araru >,T V() (2.23)

Ky =5 / [ararvie v r|¢;(r’)¢i(r')5(@ — o)) (2.24)
avec le terme J;; qui représente l'intégrale de Coulomb, déja présentée dans I’approche
de Hartree, tandis que Kj;; est 'intégrale d’échange ou terme de Fock, qui découle de
la nécessité d’'une fonction d’onde antisymétrique, en tenant compte du terme de spin
d(o; — 0j).

Pour la détermination des fonctions 1;(r), nous utilisons le principe de minimisation
de Rayleigh-Ritz pour I'énergie Eyp, avec la contrainte que les fonctions d’onde sont

normalisées :

0(Enp(r) ZM {ilihi) = di3)) = 0 (2.25)

Par une transformation unitaire, nous pouvons diagonaliser la matrice des multi-

plicateurs de Lagrange \;; , ce qui conduit aux équations de Fock a un seul électron :

[Te + ‘/z'e + VHartree + VFock({¢el(T)})] ¢1 (T) — 52‘1/%‘(7") (226)
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where

VHartree = Z / dr,w]’ (T)w; (T)| !
J

=

VFock = -

r'. (r ) (r! 1 () O — O
;/d by ()45 ( )|T,_T|] =) (2.27)

ou nous identifions le parametre lagrangien ¢; avec une énergie a un électron. Cet
ensemble d’équations est autoconsistant (via le terme de Hartree et le terme de Fock
non local).

Pour résoudre I'équation de Schrodinger, nous utilisons une méthode d’approxima-
tion de la fonction d’onde, prenant en compte les effets physiques afin de la réduire a un
probléme monoélectronique. Cependant, nous avons vu que nous sommes limités par
I'utilisation de cette approche. Nous pouvons utiliser une autre approche qui consiste a
réduire le nombre de degrés de liberté du probleme sans affecter I’'Hamiltonien initial.
C’est la philosophie des techniques dites ab-initio basées sur la théorie de la fonction-
nelle de la densité (DFT), qui utilisent la densité électronique comme variable au lieu

de la fonction d’onde.

2.3.3 Théorie de la fonctionnelle de la densité DFT

L’idée d’utiliser la densité comme variable au lieu de la fonction d’onde a été sug-
gérée par Thomas et Fermi en 1927. Ils ont proposé de modéliser le terme cinétique
de I'équation de Schrodinger par une densité fonctionnelle explicite particuliere. Cette
approche pose des problémes majeurs (elle ne permet pas d’expliquer la liaison co-
valente par exemple) : plusieurs extensions ont été proposées, mais elles ont toutes
I'inconvénient d’ajouter des termes au fur et & mesure que ’on considere des approxi-
mations successives (un souci déja présent dans I’approche Hartree-Fock). Néanmoins,
I'utilisation de la densité conduit a des résolutions plus simples que dans le cas de la
fonction d’onde. L’approche de Hohenberg et Kohn a permis d’établir un cadre rigou-
reux permettant de s’affranchir de toute approximation. Selon cette approximation,
I’Hamiltonien s’écrit :

Eln] = Hux[n] + (|Vear (r)|1) (2.28)

ou Hykln| = T, + V. est la fonction de Hohenberg-Kohn, et V,,;[n| est I’énergie

potentielle du champ externe. Pour un systeme de N électrons, la densité électronique
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est définie par :

n(r) = 2N/dr1.../drn,1w*(r1, ey P 1, T)U(T1 ey T, ) (2.29)

Pour un potentiel externe donné et un nombre fixe d’électrons, ’état fondamental du
systéme est le minimum global de la fonction E[n].

Elno(r)] = min E{n(r)] (2.30)

De la densité, on peut déduire V,,.(r) et décrire toutes les propriétés du niveau

fondamental du systeme; en particulier, son énergie et, donc, toutes les grandeurs

dérivées associées.

2.3.4 Approximation de la fonction enveloppe

L’approximation de la fonction enveloppe, également appelée théorie de la masse
effective, est largement utilisée pour les semi-conducteurs massifs; supposons que la
structure de la bande présente un extremum a 1’énergie E,, et que la bande est non
dégénérée a cette énergie. En utilisant la théorie standard des perturbations non dé-
générées, les fonctions u,; et les valeurs propres E,; d’un point voisin k peuvent étre
étendues au second ordre des termes de la fonction d’onde non perturbée u,o et des
énergies I,y en traitant les termes impliquant £ comme des perturbations.

h (Uno| k. p|tUnro)

Upk = Upo T
mo n'#n ETLO - ETL'O

Un'0 (231)

et
(2.32)

h2k?  R? | (tno|K.p|tUnro) |*
k.. =FE, — .
. oF 2my - mg ngn Eno — Eno

Les termes linéaires de k s’annulent car F,y a été supposé étre un extremum. Il est

conventionnel d’exprimer 'énergie F,, pour de petites valeurs de k, comme suit

h2k?
By = Epp + ——— 2.33
k o+ Gy ( )

Ot m* est défini comme la masse effective de la bande. En comparant ’équation (2.32)

avec I’équation (2.33), nous pouvons obtenir I'expression de cette masse comme suit

1 1

2
-+
m*  my  mik?

| (tnolk-pluwo)
> o . (2.34)
n'#n n0 — Ln’0
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La formule (2.34) peut étre utilisée pour calculer la masse effective d'une bande non
génératrice. En outre, elle montre qu’un électron dans un solide a une masse diffé-
rente de celle d'un électron libre en raison du couplage entre les états électroniques
dans différentes bandes via le terme k.p. La théorie de la masse effective présente
des caractéristiques remarquables : toute référence a la structure microscopique du
semi-conducteur massif est condensée dans la masse effective m* et ’énergie de bande.
Une application simple de la théorie de la masse effective est la détermination des
niveaux d’énergie d’une impureté dans un semi-conducteur. Dans ce cas, 'interaction
coulombienne entre un électron et 'impureté apparait dans I’équation de la fonction

d’enveloppe par

—h? e?

l?m* - 47?5507"] F,(r) = EF,(r). (2.35)

ou e est la charge élémentaire et ¢ la constante diélectrique du semi-conducteur.
L’ordre de grandeur de la constante diélectrique est de 10 a 15, ce qui réduit considéra-
blement le potentiel U(r) par rapport a 'atome d’hydrogene. C’est une équation facile
a résoudre pour une masse effective et une constante diélectrique données dans le cas
de la symétrie sphérique. Nous trouvons une énergie de liaison de 'ordre de 10 meV
(si nous prenons la bande de conduction comme référence). C’est un triomphe pour
cette théorie, puisque les mesures expérimentales donnent & peu pres le méme ordre de
grandeur. C’est ce formalisme qui est a la base de tous nos travaux dans cette these.

Nous utiliserons 'approximation de la masse effective pour calculer les énergies et les

fonctions d’onde de structures de faible dimension, en particulier les boites quantiques.

2.4 Partie théorique des propriétés thermodyna-

miques, magnétiques et magnétocaloriques

2.4.1 Propriétés thermodynamiques

Rappelons que dans le cadre de la statistique de Boltzmann-Gibbs, les propriétés
thermodynamiques et magnétiques seront calculés a ’aide de la fonction de partition
canonique Z, = Ze*ﬁ(Ei) avec § = 1/kgT, kp est la constante de Boltzmann et T' est
la température ezn Kelvin. Les principales propriétés thermodynamiques du systéme

peuvent étre déduites en utilisant Z.. Ainsi, I’énergie interne du systeme peut étre
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déduite a l'aide de 'expression

Oln Z
E) =k,T? = 2.
(E) = b T2 (236)
La capacité thermique est calculée a I’aide de I’expression suivante :
O(E)
C,=—k pB? 2.37
(%57 (2:37

L’entropie, qui est considérée comme 'une des propriétés thermodynamiques les plus

importantes, détermine le caractere aléatoire du systeme.
S =k,B((E) — Fp) (2.38)

Avec Fy = —k,T'In Z, représente ’énergie libre de Helmholtz indiquant le critere de

stabilité.

2.4.2 Propriétés magnétiques

Nous rappelons que la détermination du degré d’aimantation d’un matériau donné
soumis a un champ magnétique (B) est déterminé par la susceptibilité magnétique x

donnée par

oM
= 2.39
X= 35 (2.39)
Avec M est 'aimantation du systeme extraite de la relation statistique :
-1 OF;
M = —BE;) . 2.4
7 % 55 (B (240

2.4.3 Propriétés magnétocaloriques

L’effet magnétocalorique (EMC) est la réponse des moments magnétiques d’un ma-
tériau magnétique a ’action d’'un champ magnétique externe a une température don-
née. Sous l'effet d’'un champ magnétique variable, 'EMC donne des informations sur
les propriétés d'un matériau magnétique a changer de température ou a échanger de
la chaleur avec un réservoir thermique. Deux quantités sont utilisées pour caractéri-
ser l'effet magnétocalorique : le potentiel magnétocalorique, ASy, et le changement
de température, A7T,4. Par conséquent, pour calculer la variation de l’entropie ma-
gnétique ASy,, 'entropie S(B,T) est évaluée en présence et en 'absence d’un champ

magnétique. La quantité ASy, pour un processus isotherme est donnée par [116] :
ASy(T,B)=S(T,B+#0)—S(T,B=0). (2.41)
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Et le changement de température adiabatique A7,4 peut étre extraite a I'aide de la
relation :

AToa(T,B) = =T (2.42)
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3.1 Introduction

Récemment, les progres et la maitrise des phénomenes liés au spin et a son inter-
action avec le mouvement du systeme électronique ouvrent certainement la voie aux
nouvelles applications dans le domaine de la spintronique. En se basant sur le caractere
de spin de la charge (électron et trou), ce domaine émergent des dispositifs spintro-
niques utilise comme principe 'interaction du mouvement de spin avec les orbites des
porteurs dans les nanomatériaux semi-conducteurs, connue sous le nom d’interaction
spin-orbite (SOI)[1-4]. Ce concept est trés impressionnant dans les systémes confinés
et ouvre la voie a la découverte d’autres propriétés extraordinaires, notamment dans
le domaine de I'optoélectronique et des phénomenes de transport, telles que le Qbit
pour la mémoire et I'informatique, les LED a spin, les batteries a spin, et bien d’autres
dispositifs[5].

De maniere générale, le concept d’interaction spin-orbite (SOI) peut étre considéré
comme le résultat du comportement collectif des porteurs de charge et du spin dans
les systemes asymétriques. Ce couplage peut se produire dans deux situations : La
premiére correspond au SOI de Dresselhaus (DSOI) qui apparait dans le cas d’une
asymétrie d’inversion globale qui correspond a une croissance cristalline non centro-
symétrique comme dans les structures cristallines [II-V et II-VI de Zinc Blende et de
Wurtzite[6]. La deuxiéme situation est connue sous le nom de Rashba SOI (RSOI) et
ne se produit que dans les structures de faible dimension. Elle est causée par 'asymé-
trie au cours du processus de croissance, en particulier dans I’hétérostructure, ou par
une perturbation externe[7]|. Ces deux effets provoquent des changements importants
dans les propriétés optoélectroniques, thermodynamiques et magnétiques des nanoma-
tériaux. Ils sont également tres sensibles aux changements de symétrie induits par le
caractere polaire des matériaux (effets polaroniques) ou par des perturbations externes
telles que le confinement, la température, les champs magnétiques et électriques.

En général, pour comprendre le comportement collectif des électrons, il est tres
pratique de traiter le probleme de deux électrons en interaction. Le systeme de deux
électrons est considéré comme 1'un des systémes quantiques les plus attractifs. L’étude
des propriétés de quelques électrons dans les boites quantiques (généralement appelées

atomes artificiels) a fait 1'objet de nombreuses recherches expérimentales [16-19] et
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théoriques [20-23].

Nous rappelons que dans des matériaux tels que le GaN et 1'InAs, 'effet polaro-
nique peut influencer les propriétés optoélectroniques et thermodynamiques. Il est bien
connu que les interactions électron-phonon dépendent fortement de la polarité des ma-
tériaux. Bien que ces interactions soient plus faibles que les interactions coulombiennes
électron-électron, elles sont comparables aux interactions spin-orbite. Les études sur les
propriétés optoélectroniques, thermodynamiques et magnétiques des QDs en présence
d’interactions électron-phonon sont tres peu nombreuses.

Le but de cette étude est de montrer que la prise en compte du couplage électron
-phonon dans les structures bidimensionnelles est inévitable. Ce couplage n’est pas
seulement important du point de vue de la physique fondamentale mais aussi pour
montrer que les vibrations du réseau sont importantes méme a basse température.
Dans ce chapitre, nous nous focalisons sur 'effet du couplage électron -phonon et de
RSOI sur diverses propriétés magnétiques et thermodynamiques. Ainsi, nous analysons
en détail les propriétés thermodynamiques et magnétiques des structures quantiques
2D a deux électrons en tenant compte de l'interaction électron-électron couplés par un
potentiel coulombien en présence de RSOI et de couplage électron -phonon. Ce chapitre
est organisé comme suit : d’abord, nous décrivons les détails du modele théorique
réalisé dans le cadre de I'approximation de la masse effective et en utilisant I’approche
de Frohlichs pour la partie polaronique. Les niveaux d’énergie des états fondamental
et excité sont déterminés numériquement et sont ensuite utilisés pour obtenir toutes
les propriétés thermodynamiques et magnétiques en considérant I’approche d’ensemble
canonique, puis on discute les effets de confinement, de champ magnétique, de Rashba
spin-orbite et de I'interaction avec les LO-phonons sur les propriétés thermodynamiques

et magnétiques du systeme.

3.2 Base théorique

Nous commencons par décrire notre approche théorique pour déterminer les niveaux
d’énergie de deux électrons en interaction confinés dans une boite quantique et soumis
a un champ magnétique perpendiculaire ﬁ = (0,0, B) qui est défini dans la jauge de

Lorentz par le potentiel vectoriel Z = (§ X 7) En prenant en compte du couplage

1
2
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Rashba spin-orbite et de l'interaction avec les LO-phonons, I’énergie du systeme est
calculée en résolvant 'équation de Schrédinger i) = F;|i), ott H est I’Hamiltonien,

qui est défini comme suit :
H=Ho+ Vot H3’ +H. + Hpn + Heph (3.1)

Dans I"équation (3.1), Hy est 'Hamiltonien des deux électrons en interaction, défini

comme suit

*
2m; ]

1 & eZ. ’ 2
Ho = > (?i +— ) + > Vi (1) (3.2)
i=1
Ou m? est la masse effective de 1’électron, e est la charge de I’électron et ?1 est le
momentum de I’électron i. Dans cette étude, nous supposons que le confinement est
décrit par un potentiel parabolique, V,, (r;) donné par
2 1 2
Z Vi (1) = §m:w3 Z r? (3.3)
=1 i=1
where Awq est la force de confinement. Le potentiel coulombien est donné par V, =

ﬁ,ou €4 est la constante diélectrique a haute fréquence. Le troisieme terme
oo 1—7r2

H2C représente 'Hamiltonien du Rashba spin-orbite, exprimé comme suit[92] :

A

A Al ~ ~ A A A >
P =G o (A )| = G [t S -t

=1 i=1 ¢

A

eA:):,i

)

(3.4)
ag est la constante de couplage de Rashba, ¢ est la vitesse des ondes électromagnétiques
dans le vide et 0,,0, et o, sont les matrices de Pauli.

Le quatrieme terme de I'équation. 3.1 est le terme de Zeeman :

1, 2
i=1
g* est le facteur de Landé de 1'électron et pup = 2:}2 - est le magnéton de Bohr. En

utilisant le formalisme de Frohlich [35-37], les deux derniers termes de ’équation 3.1

décrivent l'opérateur cinétique des phonons
Hpn = Y hwiodtiq (3.6)
q

Ou &%(@7) est 'opérateur de création (destruction) du phonon avec le vecteur d’onde

7 et I’hamiltonien représentant le couplage électron -phonon :

Hepn = 3 |aqVa (exp(iqT7) + exp(iqT3)) + h.c| (3.7)

—

q

45



avec V4 est le coefficient de couplage électron-phonon est donné par

ome hwpo /1 1\]Y?
Vo — L1 3.8
7 l Vo ¢ (500 50)1 (3:8)

Ou V est le volume du cristal et gy est la constante diélectrique statique.
Pour résoudre ’équation de schrodinger H|i) = F;|i), nous introduisons les pa-

1475

5> pour les

rametres relatifs et du centre de masse (CM) : (F = 77 — 73 et R =
coordonnées, = m?/2 et My = 2m} pour les masses).

Gréace a la transformation de Lee Low Pines (LLP) [33, 34], la contribution polaro-
nique peut étre simplifiée et I’expression totale de 'Hamiltonien donnée par I’équation

(eq 3.1) adopte la forme suivante :

Moo = 52+ 55 + 3uOPr? + JuocLs
0 H 1 0
ot IMOO2R? + Yw Ly + 28 4 gusB (3.9)
Hyy 0 0 -1
+arohwro — %(1 —exp(—uror)) — arohwro exp(—uror)
Ou 02 = %‘% + Wi, we = ﬂefc. L, = mh et Ly = Mh sont les composantes du

moment angulaire de la partie relative et de la partie du CM respectivement, m et M
sont les nombres quantiques du moment angulaire de la partie relative et de la partie
de CM respectivement. m et M peuvent prendre les valeurs suivantes 0, £1,£2.... La
dimension des deux électrons en interaction L et la constante de couplage électron

uro
-phonon aro sont définies, respectivement, comme suit

uzo = | 2oro o € @%wﬂ”<1_1) (3.10)
Lo ho T Shwr, h f 20/ ‘

L’Hamiltonien de 1'équation 3.9 est une somme de deux parties indépendantes :

H = Hrea + Hon et par conséquent 'énergie du systeme est £ = FE,.. + Eqcy. Par

conséquent, nous pouvons écrire :

Heet = Hog + VI, (3.11)
Avec
P? 1 1
0 r 2.2
= 5 s o cLz 3.12
et
: e? 200 ohw
Vol = — OO (1 — exp(—uzor)) — azohwro exp(—uzor) (3.13)
€T Uror
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Dans le cadre de cette approche, la fonction d’onde 1, ,,,(r, ¢) correspondant au mou-

vement relatif est donnée par

Unn(r, @) = exp(im@) fn,m(r) (3.14)
Ou
2a2n! \'? ml v lml e 2.2 5 o
fam(r) = ((n—|—|m])'> (ar)™ LM (a2 )exp(—a r /2) (3.15)

| 1§2
ou a = % est I'inverse de la taille effective de la boite quantique, qui indique
a la fois le degré de confinement causé par la taille et I'effet du champ magnétique.

LI™l(a2r?) est le polyndme de Laguerre.

h2
2;“@*2

eoh?

Dans les unités donneuses relatives a* = e

pour la longueur et R* =

pour I'énergie, E2, peut étre déterminée exactement par la résolution : HY, f, (1) =

rel

E°, fn.m(r). Elle s’écrit comme :

Egel =2v(2n + |m| + 1) + my, (3.16)

hQ
2R*

fiwe
2R*"

Ou vy = and v, =
En considérant le couplage électron -phonon, 1’énergie relative peut étre déterminée

en calculant I'expression complete de I'énergie :

Erep =271(2n+ |m| + 1) + mys + <fnm

VI ()] fovm) (3.17)

ou la valeur moyenne de l'interaction électron-électron et de l'interaction électron-

phonon est obtenue en déterminant les éléments de la matrice :

o0

‘/e“j;h(r))’wn/,m/> = /rf:,m (T)Veif;h(r)fn/,m’(T>5nn’5mm’dr (3.18)

0

(Wnm

Onn €6 Oy sont les symboles de Kronecker delta.

D’autre part, 'Hamiltonien du CM est exprimé par les opérateurs suivants :

Pz 1 1 0 H 1 0
B 4 ZMQ*R? 4+ ~w.Ly + r L g 1B (3.19)

o =55 2 2 om0 0 —1

Ou His et Hor sont les expressions obtenues par le développement des éléments de

matrice du terme de Rashba donné comme suit :

(3.20)



En considérant une fonction d’onde comme le produit du terme angulaire et radial

indépendants :

UN ( R) eiM (]
Uy m(R,P) = (3.21)
VN(R>ei(M+1)¢>
N et M sont les nombres quantiques principal et magnétique des états du CM.

Dans ces conditions, I’Hamiltonien prend la forme suivante :

4

+2%R | Vy(R) =0
(3.22)

10> 190 M? o  M+1
= k2T 1642 R2 Y
<6R2+R8R+ 7+ 671R>UN(R)+a<8R+ I

1/ 19 ,(M+1)? .- o M
o =Y 2 T L1672 R2 | V(R — 4+ — 4+ 2R | Ux(R)=0
4<6R2+R8R+q 2 + 167; N(R)+a 8R+R+ V2 N (1)
(3.23)
avec k? = — My, — g*l’iﬁ’B t+er, ¢ =—(M+1)p+ g*]’fsz + e, ep = ZGM ot o = LI

Pour résoudre les équations (3.22 et 3.23), nous considérons les formes suivantes

pour les fonctions du CM, qui sont des combinaisons linéaires de fonctions de Bessel :

Un(R) = AJy(kR) 4+ BJy(qR)
Vy(R) = AJyrs1(kR) + BJyi1(qR)

(3.24)

Dans ce qui suit, nous considérons uniquement 1’état fondamental du mouvement
du CM qui correspond a N =1 et M = 0. Les valeurs propres de I'énergie E¢jys sont
donc déterminées par une résolution numérique des équations différentielles

HemVUn(R, ) = EcuVn(R, ©).

3.3 Résultats et discussions

Le calcul numérique de notre formalisme s’applique essentiellement aux GaN QD
. GaN est un composé du groupe (III-V). Contrairement a la majorité des semi-
conducteurs (III-V), GaN possede un caracteére polaire important avec une constante

de couplage (aro = 0.439)[79] qui implique l'existence d’une forte interaction entre
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les porteurs de charge et les phonons. Afin d’analyser l'effet de la force du couplage
electron-phonon, nous appliquons également notre modele a un autre composé (I1I-V)
(InAs) caractérisé par un faible couplage electron-phonon (oo = 0.055)[80] qui ex-
plique sa faible polarité. Nous soulignons que pour la plupart des composés (I1I-V), la
constante de couplage électron-phonon est inférieure a 1, ce qui justifie la théorie des
perturbations de Frohlich.

Nous avons utilisé deux échelles de longueur pour caractériser la force relative du
confinement et de l'interaction spin-orbite : [y = \/mTwO , s = \/E , ou [y est la

longueur caractéristique correspondant au potentiel de confinement et [ est la longueur

associée a l'interaction spin-orbite. Tous les parametres physiques utilisés dans cette

étude sont listés dans le tableau 3.1 [79-86].

TABLE 3.1 — Parameétres des matériaux GaN et InAs utilisés dans les calculs.

m

GaN 0.20 1.25 3.39 9.5 5.35 5.59 13.56 91.2 69.43  0.439 2
InAs 0.0230.33 042 152123 70 0.68 19 30.1 0.055 (1-5)

Material m—; % Ey(eV) € €x a*(nm)R*(meV)hwro(meV) hwro(meV) aro ar(107'meV x m)

Dans ce travail, nous nous concentrons sur deux valeurs limites de la force de confi-
nement : Iy = 5nm(fwy = 16.9meV) et Iy = 10nm(hwy = 4.2meV’). Le premier cas
correspond a un confinement fort avec [y < a* ( a* est le rayon de Bohr donné dans le

tableau 3.1) et le second cas correspond & un confinement faible avec ly > a*.

3.3.1 propriétés magnétiques

La susceptibilité magnétique est un parametre important qui définit le degré d’ai-
mantation du systeme. Elle définit également la nature de la propriété magnétique, a
savoir le diamagnétisme ou le paramagnétisme, et permet aussi d’étudier si la conversion
du diamagnétique au paramagnétique est possible en présence d’un champ magnétique,
ou s’il existe des parametres qui peuvent controler cette transition.

Dans la figure 3.1, nous avons présenté la susceptibilité (x) de GaN en fonction

de lintensité du champ magnétique donnée par le rapport w./wy pour un potentiel

49



(a) (b) _
4 ot---———--ptff--—----- -
2 1k
Nt-\
E
> 0 2t
)
£
© o2 3

Without phonon With phonon

4 4
—T=1K —T=1K
p — T=50K 5 —— T=50K
B . . ——T=100K I . . . . ——T=100K
0 2 4 6 8 10 12 14 0 2 4 6 8 10 12 14
oclog oclog

FIGURE 3.1 — Tracé de la susceptibilité de GaN en fonction de w./wy (Ip = 10nm et
hwo = 4.2meV ) pour trois valeurs de température 7' = 1K, T = 50K and 7" = 100K.
Les lignes continues et les lignes en pointillé représentent respectivement le cas avec et

sans RSOI (agp #0 et ag = 0).

de confinement parabolique fixe hwy = 4.2meV  correspondant a [y = 10nm et
pour trois valeurs de température (7' = 1,7 = 50 et T = 100K). Les lignes conti-
nues et les lignes en pointillé représentent respectivement le cas avec et sans RSOI
(ag = 2x 107" (eV.m) et ag = 0 ). Il est intéressant de noter que méme & B = 0T,
le systéme présente un comportement diamagnétique (y < 0) pour toutes températures
considérées et pour les deux cas avec et sans électron-phonon interaction (fig. 3.1(a)
et fig. 3.1(b) respectivement). Dans les deux cas (Vo_,, = 0 et V., # 0), Dans les
deux cas, nous pouvons remarquer qu’avec une augmentation du champ magnétique,
la susceptibilité devient plus importante et le systeme prend un comportement para-
magnétique (y > 0) a un champ magnétique modéré (w./wy = 4 ou B ~ 26T") lorsque
le RSOI est négligé et a (w./wy = 7 ou B ~ 46T) lorsque le RSOI est pris en consi-
dération. Contrairement au cas, V._,, = 0, le cas V,_,, # 0 présenté dans la fig. 3.1(b)
montre un comportement remarquable : Apres un maximum, la susceptibilité diminue
tres lentement et tend vers un régime de saturation. Le GaN QD montre un caractere

paramagnétique méme a des valeurs de champ magnétique plus élevées. Ceci est tres
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intéressant, montrant que la nature magnétique des GalN QD peut étre manipulée tres
fortement avec le couplage électron-phonon.

L’introduction de l'interaction spin-orbite, le champ magnétique de coupure B,
(ou la nature magnétique de la boite passe de diamagnétique a paramagnétique) se
déplace vers le champ magnétique supérieur (Z)’—O ~ 7 or B ~ 46T). Nous notons que
dans le cas ou le RSOI est non négligeable(ar # 0) et sans tenir compte du couplage
electron-phonon la susceptibilité présente deux pics, le premier est situé a un champ
magnétique faible (i—o ~ 3) et le second est observé a un champ magnétique élevé
(‘Uj—o ~ 8.5). Ces deux pics donnent approximativement les valeurs du rapport w./wy
pour lesquelles les deux phases diamagnatique et paramagnétique sont maximales. Ce
phénomene disparait lorsque le couplage électron-phonon n’est pas négligé, comme le
montre la fig. 3.1b.

Le parametre d’aimantation M est donné par 1’éq 2.40 est la capacité de I’échantillon
a garder le magnétisme induit en présence du champ magnétique. Les résultats sont
présentés pour ar # 0 et ag = 2 x 107! (eV.m)) ainsi qu'en tenant compte du

couplage électron-phonon.

With phonon

-0.015}

-0.020p

M(eV/T)

-0.025¢

-0.030

FIGURE 3.2 — Tracé de la magnétisation de GaN en fonction de w./wy (lp = 10nm et
hwo = 4.2meV ) pour trois valeurs de température T = 1K, T = 50K and T = 100K.
Les lignes continues et les lignes en pointillé représentent respectivement le cas avec et

sans RSOI (ar #0 et ag = 0).
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La fig. 3.2 montre la variation de ’aimantation en fonction du rapport ZJJT) en tenant
compte des effets des phonons. En outre, afin d’analyser 'effet du SOI, nous avons
présenté les deux cas avec et sans RSOI. Comme on peut le voir, il y a deux régions
principales : la premiere région, o < 4ou B < 26T on constate que pour un B donné le
systeme marque le renforcement de ’aimantation avec RSOI, alors que dans la seconde
région ¢ 2 7 or B 2 46T, I'aimantation est réduite avec RSOL

Il est important de souligner une remarque importante : Le comportement général
de 'aimantation avec ou sans RSOI montre que le parametre M diminue vers un mi-
nimum puis change de variation et commence a augmenter jusqu’a une valeur limite
présentant une saturation. Le minimum tend a se déplacer vers les faibles intensités du
champ magnétique lorsque la température augmente. Selon la définition, la susceptibi-
lité décrit la pente de 'aimantation y = % dans le diagramme (M, B), ainsi, comme
le montre la fig. 3.2, avant le minimum, I’aimantation diminue (% =< 0) ce qui signifie
que le matériau a un caractere diamagnétique (x < 0), aprés ce minimum, l’aiman-
tation augmente et admet une pente positive (% > 0) ce qui explique le caractere
paramagnétique du systeme (x > 0).

Comme nous avons déja indiqué, GaN admet une constante de couplage plus grande
que InAs, af8N = 0.439 et als's = 0.055. Afin d’analyser I'impact du couplage avec les
phonons sur la susceptibilité magnétique, nous comparons sur la fig. 3.3 ce parametre
physique pour GaN et InAs. Sur cette figure, nous avons donc représenté la suscep-
tibilité de InAs (couleur rouge) et de GalN (couleur noire) pour les deux cas avec et
sans électron-phonon interaction (fig. 3.3(a) et fig. 3.3(b) respectivement). Comme on
peut le voir sur la fig. 3.3(a) la susceptibilité présente un pic dans les deux cas de GalN
and InAs. Ces pics sont situés & w./wy = 0.25 (B ~ 1T) pour InAs et w./wy = 9
(B ~ 607T") pour GaN. Nous remarquons également que les deux matériaux changent
leur caractere de diamagnétique (x < 0) au paramagnétique (x > 0) comme l'indique
la ligne rouge horizontale (ligne noire) pour InAs (GaN). Ces changements de carac-
tere diamagnétique apparaissent a w./wo = 0.62 (B ~ 2.34T) pour InAs et w./wy =T
(B = 46T) pour GaN. Avec 'augmentation du champ magnétique, les courbes chutent
et les matériaux changent de caractere et rétablissent leur caractere diamagnétique.

La fig. 3.3(b), représente le cas ou l'interaction e-phonon est prise en compte. Tout

d’abord, tous les pics sont moins prononcés, avec un décalage vers la droite pour InAs
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et vers la gauche pour GaN. Nous notons également que le systeme passe de diamagné-

tique a paramagnétique mais atteint la limite de saturation en conservant un caractere

paramagnétique.
oclog oclog
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FIGURE 3.3 — susceptibilité de GaN et InAs QD en fonction de w./wy (lp = 10nm et
Two = 4.2meV, ).

3.3.2 propriétés thermodynamiques

L’étude de I’énergie interne est importante car elle influence la fonction de parti-
tion, et nous pouvons donc déterminer les propriétés thermodynamiques du systeme
en analysant le comportement de 1’énergie et de la fonction de partition. La fig. 3.4(a)
montre la variation de 1’énergie interne pour GaN en fonction de la température pour
deux forces de confinement hwg = 4.2meV et hwyg = 16.9meV et pour B = 20T et
ap = 2x107"(eV.m). les lignes continues et les lignes en pointillés sont associées avec
et sans effet polaron, respectivement dans toutes les figures. Nous observons qu’avec
I'augmentation de la température, I’énergie interne du systéeme augmente également.
Ceci est dii au fait que ’énergie cinétique du systeme devient plus importante lorsque

la température augmente (de fuwy = 4.2meV a hwy = 16.9meV), I'énergie interne aug-
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mente. Nos calculs montrent un résultat important qui nous permet de confirmer que
les interactions phonon réduisent 1’énergie totale du systeme, il est clair que le polaron

affecte considérablement ’énergie interne. Fig. 3.4(b) affiche la variation de I’énergie

0.55 0.40 o
(a) o — _
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he=16.9 meV 0350 \ _______________________
B=40(T) 07
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FIGURE 3.4 — Energie interne pour GaN en fonction de la température, (a) pour deux
valeurs de la force de confinement hwg = 4.2meV and hwy = 16.9meV a B = 20T et
ap = 2 x 1071 (eV.m). (b) pour trois valeurs de champ magnétique B = 10, B = 20
et B = 40T, avec fwy = 4.2meV, et agp = 2 x 107! (eV.m). (c) sans et avec RSOI &
B = 20T et hwg = 4.2meV.

interne en fonction de la température pour un champ magnétique B = 10, 20 et 40T
et pour ag = 2 x 107 (eV.m) et hwy = 4.2meV. Avec 'augmentation de I'intensité
du champ magnétique, 1’énergie interne du systeme augmente également. La prise en
compte de l'effet polaron se traduit par une diminution d’environ 0,05eV de I’énergie
interne. Similairement, pour comprendre le comportement de I’énergie interne avec le
RSOI, nous avons tracé la fig. 3.4(c), qui montre la variation de 1’énergie interne en
fonction de la température avec et sans RSOI. La présence de RSOI diminue 1’énergie
moyenne du systeme d’environ 0,5meV.

La variation de la capacité thermique en fonction de la température (en K) pour
deux forces de confinement (hwy = 4.2meV et hwy = 16.9meV) a B = 20T et
agp = 2x 107! (eV.m) est illustré & la fig. 3.5(a), ou les lignes continues et les

lignes en pointillés sont associées avec et sans effet polaron, respectivement. Nous pou-
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FIGURE 3.5 — Capacité thermique pour GaN en fonction de la température, (a) pour
deux valeurs de la force de confinement hwg = 4.2meV and hwy = 16.9meV a B = 20T
et ap = 2 x 107! (eV.m). (b) pour trois valeurs de champ magnétique B = 10, B = 20
et B = 40T, avec hwg = 4.2meV, et ap = 2 x 107! (eV.m). (c) sans et avec RSOI &
B =20T et hwyg = 4.2meV.

vons remarquer que jusqu’a 20K, la capacité thermique avec 'effet polaron a le méme
comportement pour les deux forces de confinement (fuwy = 4.2meV et hwy = 16.9meV),
cependant sans effet polaron, avec une augmentation de la force de confinement (de
hwy = 4.2meV a hwy = 16.9meV), le comportement de la capacité thermique pour les
deux forces de confinement sont opposées I'une a 'autre. A partir d'une température
de 25K, la capacité thermique pour Awy=16.9meV augmente avec une augmentation
de la température et tend a saturer vers 300K. Il est intéressant de noter que pour
une force de confinement de 16.9meV la capacité thermique sans effet polaron est plus
importante que celle avec effet polaron alors que pour une force de confinement de
4.2meV avant 100K la capacité thermique avec effet polaron est plus importante et
apres cela la capacité thermique sans effet polaron est dominante.

La fig. 3.2(b) montre la variation de la capacité thermique de GaN en fonction de
la température pour différents valeurs du champ magnétique B = 10,20 et 407 pour
hwy = 4.2meV et ag = 2 x 107 (eV.m). Nous observons un pic dans la courbe

de capacité thermique a une température particulierement basse, et apres cette valeur
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de température, la capacité thermique diminue. Avec 'augmentation de l'intensité du
champ magnétique, les courbes de capacité thermique se déplacent vers les hautes tem-
pératures avec une diminution de la hauteur du pic. Avec 'effet polaron, la capacité
thermique est dominante en dessous de 75K pour un champ magnétique de 107", alors
que pour un champ magnétique de 207, elle est dominante en dessous de 125K mais
pour 407", la capacité thermique avec I'effet polaron est dominante au-dessus de 50K.

Le terme de Rashba affecte la capacité thermique pour une température supérieure a
100K comme le montre la fig. 3.5(c). La présence de I'effet polaron déplace la courbe de
capacité thermique vers des températures plus basses. Il est intéressant de mentionner
ainsi que les pics obtenus a basse température correspondent a I’anomalie de Schottky.

23, 87].
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FIGURE 3.6 — Entropie pour GaN en fonction de la température, (a) pour deux valeurs
de la force de confinement fiwg = 4.2meV and hwg = 16.9meV & B = 20T et agp =
2 x 1071 (eV.m). (b) pour trois valeurs de champ magnétique B = 10,B = 20 et
B = 40T, avec hwg = 4.2meV, et ap = 2 x 107! (eV.m).

L’entropie explique le désordre du systéeme. La fig. 3.6(a) présente la variation de
I’entropie en fonction de la température avec deux forces de confinement hwy = 4.2meV
et hwy = 16.9meV . Les lignes continues et les lignes en pointillés sont associées avec

et sans effet polaron, respectivement avec B = 20T et ag = 2 x 1071 (eV.m).
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L’entropie du systéme croit avec 'augmentation de la température, car celle-ci accroit
le caractere aléatoire du systeme en augmentant ’énergie. Avec une diminution de la
force de confinement, I'entropie augmente. La présence de l'effet polaron entraine une
diminution de l'entropie lorsque la force de confinement est faible (hwy = 4.2meV’)
alors que lorsque la force de confinement est importante (hwy = 16.9meV), 'entropie
est plus importante a basse température (moins de 150K) qu’a haute température (plus
de 150K).

La figure 3.6(b) représente 1’entropie en fonction de la température pour différentes
intensités de champ magnétique a Aiwy=4.2meV and ar = 2 x 107! (eV.m). Comme
on peut le voir, avec une augmentation de l'intensité du champ magnétique, I'entropie
diminue, et la prise en compte de 'effet polaron la fait encore diminuer. Les lignes
continues correspondent aux courbes en tenant compte de 'effet polaron et les lignes
pointillées aux courbes sans tenir compte de 'effet polaron.

L’énergie libre de Helmholtz nous renseigne sur le travail utile fourni par un sys-
teme ou nous pouvons la définir comme 1’énergie nécessaire pour créer un systéme a
température et volume constants, ce qui nous permet de déterminer le critere de stabi-
lité. La fig. 3.7 donne la variation de I’énergie libre de Helmholtz de GaN en fonction
de la température avec effet polaron (lignes continues) et sans effet polaron (lignes
pointillées). Toutes les courbes présentées dans la fig. 3.7 montrent une diminution de
I’énergie libre de Helmholtz avec une augmentation de la température, car I’augmenta-
tion de la température entraine une augmentation de ’entropie et donc une diminution
de I'énergie libre de Helmholtz. La Fig. 3.7(a) présente cette variation en tenant compte
du RSOI. Nos résultats montrent que 1’énergie libre de Helmholtz dépend fortement
du RSOI. Le décalage est trés important et peut atteindre environ (0.5eV) pour les
deux cas avec et sans phonon. A partir de cette observation importante, il est recom-
mandé de ne pas négliger le RSOI. En introduisant cet effet dans nos calculs avec
(ag = 2x 107! (eV.m)), nous avons présenté dans la Fig. 3.7(b) la variation de
I’énergie libre de Helmholtz en fonction de la température pour deux forces de confine-
ment hwy = 4.2 et hwy = 16.9meV pour B = 207. Comme nous pouvons le remarquer,
I’énergie libre de Helmholtz est plus importante pour une force de confinement élevée.
Ce comportement a déja été rencontré par plusieurs auteurs [23]. Nous notons égale-

ment que l'effet du polaron est plus important pour les cas de confinement fort. Le
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décalage est d’environ 0,6 eV pour hwy = 4.2meV et 0.12 eV pour hwy = 16.9meV .
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FIGURE 3.7 — Energie libre de Helmholtz pour GaN en fonction de la température, (a)
pour deux valeurs de la force de confinement hwy = 4.2meV and hwy = 16.9meV
A B =20T et ap = 2 x 107 (eV.m). (b) pour trois valeurs de champ magnétique
B =10,B =20 et B = 40T, avec hiwg = 4.2meV, et ar = 2 x 107 (eV.m). (c) sans
et avec RSOl & B = 20T et hwg = 4.2meV.

Finalement, dans la Fig. 3.7(c), nous avons tracé la variation de ’énergie libre
de Helmholtz en fonction de la température pour trois valeurs du champ magnétique
(B = 10,20 et 407). Comme on le sait, le champ magnétique agit comme un confine-
ment additif conduisant a un déplacement des niveaux d’énergie, I’entropie du systeme
diminue donc, ce qui entraine une augmentation de 1’énergie libre de Helmholtz. Nos
calculs montrent que 'effet du phonon est plus important lorsque l'intensité du champ

magnétique est plus élevée.

3.4 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons présenté une étude détaillée sur 'effet de 'interac-
tion spin-orbite et de l'interaction électron-phonon sur les propriétés magnétiques et
thermodynamiques des structures quantiques a 2D. Nos résultats démontrent en par-

ticulier que les propriétés thermodynamiques et magnétiques dépendent fortement du
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champ magnétique, de l'interaction électron-phonon et du Rashba SOI. Il est intéres-
sant de noter que méme a B = 07, la susceptibilité du systeme présente un compor-
tement diamagnétique pour toutes températures, et avec une augmentation du champ
magnétique, la susceptibilité augmente et le systéme présente un comportement para-
magnétique pour les deux cas associés avec et sans effet polaronique. Cependant, avec
I'introduction de l'interaction spin-orbite, le champ magnétique de coupure B, (ou la
nature magnétique la boite quantique passe de diamagnétique a paramagnétique) se
déplace vers le champ magnétique le plus élevé. La présence de 'effet polaron et du
RSOI entraine une diminution de I’énergie interne du systeme. D’autre part les courbes
de capacité thermique présentent un pic a basse température (anomalie de Schottky)
et un déplacement vers les hautes températures avec une augmentation du confinement

et de l'intensité du champ magnétique.
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Chapitre

Effets du couplage Rashba spin-orbite et de

I'interaction électron-phonon sur les

propriétés thermodynamiques et

magnétiques d'un systeme a trois électrons.

4.1 Introduction . . . . . . . . .,

4.2 Base théorique . . . . . . ...

4.3 Résultats et discussions . . . . . . . . .o

4.3.1 propriétés magnétiques . . . . . ...

4.3.2 propriétés thermodynamiques . . . . . . . ... ...

4.3.3 effets magnétocaloriques . . . . . .. ...

4.4 Conclusion . . . . . . . s,

4.1 Introduction

La manipulation du spin joue un roéle prépondérant dans ’étude des QDs dans des

champs magnétiques externes pour les applications liées aux dispositifs. Les études sur

les isolants topologiques et les fermions de Weyl sont liées aux effets de spin car elles

sont utiles pour les analyses de I'effet Hall de spin, qui peuvent fournir un moyen de fa-

briquer des dispositifs spintroniques [88, 89]. Ces études se concentrent principalement
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sur les interactions spin-orbite (SOI). Les deux principaux types d’interactions spin-
orbite sont les interactions de Rashba et de Dresselhaus, qui ont la méme force et les
mémes effets. Les SOI apportent des modifications importantes a diverses propriétés;
par exemple, 'ajout de SOI affecte de maniere significative les propriétés magnétiques
et thermodynamiques (chaleur spécifique, entropie, énergie libre d’Helmholtz, etc.) Ré-
cemment, nous avons étudié les effets des SOI sur les propriétés thermomagnétiques
de deux électrons dans des systémes bidimensionnels (2D) [38]. La plupart des études
se sont focalisées sur un électron unique et deux électrons dans des QDs ot le confine-
ment est un potentiel de confinement parabolique ou semi-parabolique. Ces potentiels
ont attiré l'attention pour deux raisons : la solution analytique pour la plupart des
systemes sous confinement parabolique est facilement disponible, et méme pour un
systeme a deux électrons, le centre de masse et les coordonnées relatives peuvent étre
facilement séparés, et le probleme est réduit a une équation de mouvement relatif.
[90, 91]. Le traitement mathématique devient plus difficile & mesure que le nombre
d’électrons en interaction augmente. Seules quelques études ont été menées avec trois
électrons [92-94].

Les systemes avec un nombre controlé d’électrons dans les QDs attirent de plus
en plus l'attention. Il a été démontré que le nombre d’électrons peut influencer le SOI
et le RSOI, ce qui permet de réguler le spin dans les processus de magnétotransport.
Cette technique offre des possibilités intéressantes pour la production de dispositifs de
spintronique. Les applications potentielles comprennent les systéemes de mémoire non
volatile [9-13], 'informatique quantique [14], et d’autres dispositifs spintroniques. [15].

En général, les semi-conducteurs présentent des caractéristiques polaires ou ioniques
influencant les propriétés physiques des électrons. Cette polarisation intrinseque induit
une interaction électron-longitude-optique (LO) phonon appelée polaron. Bien que ces
interactions soient plus faibles que l'interaction coulombienne électron-électron, elles
sont similaires a celles des SOI. L’importance de ces effets sur les propriétés électro-
niques des QDs en présence d'un champ magnétique a été largement étudiée.

Ce chapitre est organisé comme suit : La section I présente un modele théorique
détaillé, suivi de résultats détaillés et de discussions dans la section II. Enfin, une breve

conclusion est illustrée pour les résultats obtenus.
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4.2 Base théorique

Dans cette partie, nous présentons 'approche théorique pour déterminer 1’énergie
de trois électrons en interaction confinés dans une boite quantique avec un champ
magnétique perpendiculaire appliqué ? = (0,0, B), qui est décrit dans la jauge symé-
trique par Z = %(E X 7) En tenant compte de I'effet du RSOI et des interactions
électron-LLO-phonon, I’énergie des trois polarons corrélés est une solution de I’équation
de Schrodinger ﬁ\u) = E,|v). Dans l'approximation de la masse effective, I’'Hamilto-

nien est exprimé comme suit
ﬁ:ﬁel+%+ﬂgo+ﬁz+ﬁpola (41)

Le premier terme représente ’'Hamiltonien des trois électrons en interaction dans une
boite quantique. Dans cette étude, nous supposons que le confinement est décrit par

un potentiel parabolique H., donné par

BZJ‘
C

2 3
) +;m2w§ ST =T (4.2)

J=1i<y

. 1 S
HelZQm*Z(pj+

e j=1
Le deuxieme terme de I’éq. (4.1) représente linteraction électron-électron, qui est dé-

finie comme suit
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j=11i=1

(4.3)

Eoo |75 = Tl
Le Hamiltonien Rashba spin-orbite est donné par le troisieme terme de 'éq. (4.1),

qui s’exprime sous la forme suivante :

A A

- @ R ed, ap[. . eA,; PR eAs;
Hy = jz G x P+ —"]| = jz G i(Dys + ) = Gy P + =)
h i3 c h = c c
(4.4)
ou ap représente la constante de couplage de Rashba
Dans I'éq. (4.1), le quatrieme terme représente l'effet Zeeman
. 1 3
Hz = §g*B,uB Zé’z’j, (45)
j=1
ou g = 2;’10 désigne le magnéton de Bohr, et g* est le facteur de Landé de

I’électron.
Le dernier terme de ’éq. (4.1) est 'opérateur cinétique du phonon et du couplage

électron—-LO—phonon, qui est décrit dans le cadre de 'approche de Fréhlich [95]. Cette
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approche est expliquée a l’aide d’une image simple. En effet, dans un semi-conducteur
polaire, lorsqu’un électron de la bande de conduction se déplace dans un matériau
caractérisé par son champ de Coulomb, il se produit autour de lui une polarisation
ionique qui influence le mouvement électronique. Dans ces conditions, la particule doit
acquérir une polarisation au cours de son mouvement. Cette quasiparticule, formée d’un
électron et de la charge de polarisation induite, est appelée polaron. Dans ’approche de
Frohlich, les modes optiques ont la méme fréquence. Le diélectrique est traité comme un
milieu continu et les électrons se déplacent avec une dispersion quadratique. En utilisant

cette approche, les derniers termes de I’éq. (4.1) peuvent étre exprimés comme suit

—

3
Hpot = ) hwpodfag+ Y > [67V7(exp(i7r_j>) + H.c] : (4.6)
q q j=1

ici, wro représente la fréquence des phonons, d}_(qu-’) l'opérateur de création (an-
nihilation) des phonons avec un vecteur d’onde ¢ = (gj, ¢-) dans la branche optique,
et V3 est le coefficient de couplage électron—LO—phonon, qui est donné par la formule

suivante [95] :

e hwpo /1 1\]Y?
47
(600 80)1 ’ ( )

Vg = [ V£

ou V est le volume du cristal.
Rappelons que dans les semi-conducteurs (I11 — IV) caractérisés par un faible
couplage électron-phonon, les interactions avec les phonons peuvent étre considérées a
travers une masse polaronique dépendant du couplage électron-LO—-phonon ao. Selon

I'approximation de Feynman pour un faible couplage électron-LO—phonon [96],

my =m;(1+ Lgo). (4.8)
avec
e? omiwro\ /2 /1 1
_ c o1y 4.9
aro 2hwro ( h ) (500 50> (4.9)

Pour résoudre 1'équation de Schrodinger 7—A£|u> = E,|v), nous introduisons initiale-
ment les coordonnées de Jacobi définies comme suit [97] :
71+ T3+ 73 =T — 1171y — 273 ,
ﬁ = #, 7 =L 2 o XN =112 =3 pour les coordonnées et
3 V2 V6

mg =m, =m} et M, =3m; pour les masses.

Par conséquent, 'Hamiltonien de 1'éq. (4.1) devient
H="Ho+ Ve + Hpa. (4.10)
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Les trois parties de ’Hamiltonien précédent sont I’Hamiltonien du systeme a trois élec-
trons sans interaction obtenu apres la séparation de mouvement, le potentiel Coulom-
bien et I’Hamiltonien représentant le couplage électron—LLO—phonon, respectivement.

Ces termes sont définis comme suit :

2 2
Ay = o2 4 D

Lo a2 2 2 PIQ% 1 2p2 L ’ )
+ -mi(p° + N°) + + =M.w.R* + —w. > LY

2ms - 2my 2 2M, 8 2
a 0 H 3 1 0
+ P+ SgtusB , (4.11)
o\ My 0 2 0 —1
en
/S 4.12
EoV P+ A2 (4.12)
ou O? = %3 + 3wi avec w, = Tffc représente la fréquence de Larmor, L, =

e

mh(m'h) désigne la composante du moment angulaire dans la partie du centre de
masse (CM) (partie relative), m et m’ représentent les nombres quantiques du mo-

ment angulaire de la partie de CM et de la partie relative, respectivement, et n =

Vita? 2(14a2) 2(14a?) .
i?i T \/\/nga \/\/gia .avec, a = §.

Hio, et Hoy sont les expressions obtenues par le développement des éléments de
matrice du terme de Rashba
Hio = h |32 — z%] +eB(R, —iR,) 413)
0 0 : ’
Hor=h [_@ — z@} +eB(R, +iRy)
Dans les conditions décrites ci-dessus, I’Hamiltonien est séparé en deux parties indépen-
dantes, i.e., H = 7:[7«61 +7:[CM, et I'énergie du systeme est exprimé par £ = E,.+ Ecy.

L’équation de Schédinger décrivant le mouvement relatif est définie comme suit (voir

I'annexe) :
d2Uy o (€) 2¢%n ((l+2)+3 mw,
= | B + | Unaw (§) = — e | Unr o ()
ds ehwg, | —L—¢ £ Wo
miwo
(4.14)
ou B2 =3+ fa, &= %(,& + M), e = %Tol et n/, 0, et m’ sont trois nombres
2 ,
quantiques.

L’éq.(4.14) ci-dessus est résolue a ’aide d'une méthode décrite dans 'annexe [92, 98, 99].

L’énergie de mouvement relative du systeme, qui est exprimée en unités de WTO, est
1 1d?V,44(8) m'w
n'.m’ — 2 , ) 9 2 = ‘/e = : 4.15
Ew, (n +3 \/2 a2 [e=t + Vers(€)/e=eo + o (4.15)
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. 262y f(€+2)+3 / e2n)
ici, Vepp(§) = B2+ , avec Ry, = o l étant le parametre de Wigner, qui

représente la force relative de la répulsion coulombienne entre deux électrons séparés

h

par une distance de [y = et
e

Pour le mouvement du centre de la masse, I’équation de Schrodinger indépendante

du temps s’exprime de la maniere suivante

K2 9? N 0? @(R¢)+1MQQRQ‘I’ (RCI))-F} LzVU,(R,®)
C2M, [OR2 T ORz] T T2 mh T ez T
0 H 3 L0
L OR P W (R, ®) + Sg upB V(R @) = Ecy¥n(RADG)
3 2 _
Hy 0 0 -1

En choisissant R, = Rcos®, R, = Rsin®, R*> = R2 + R2 et d = arctan( ) les

expressions suivantes pour His et Hoy donnée dans 1'éq. (4.13) peut étre obtenue :

Hip = he™® [ & — L&+ B 17
Hop = heti® {_% . %a% 4 eB;R}

En considérant une fonction d’onde comme le produit du terme angulaire et radial

indépendants :
Un(R) ez’mfb
U, m(R,®) = (4.18)
Vn<R)ei(m+1)<I>

Dans ces conditions, I’'Hamiltonien prend la forme suivante [38] :

2

m M.w?R? 2aM, o) m+1 RBe _
(aRz‘f‘RaR‘f‘kQ_*_ 4h2 )Un(R)_ 72 (@"’Tj-'f_ ;‘L)VN(R)_O

(37 + fiom + 0 — U — M) Va(R) — 253 (= + 5 + ) Un(R) = 0
(4.19)

ou n et m représentent les nombres quantiques principaux et magnétiques, res-

pectivement, des différents états du CM, k* = _M;Lm‘”c — 3M5gh2“BB + 22§8ECM, et

—M, 1 3M, B 2Me
q2 — e("Z+ )wc + eg #B + 2M ECM

Pour résoudre les éqgs. 4.19, nous utilisons les fonctions d’onde suivantes pour le

CM, qui est exprimé comme une combinaison linéaire de fonctions de Bessel :

Un(R) = AJ(kR) + BJn(qR)

(4.20)
Vo(R) = AJp 1 (kR) + By (gR)

Dans ce qui suit, nous considérons uniquement 1’état fondamental du mouvement du
CM qui correspond a n = 1 et m = 0. Les valeurs propres de 1’énergie Ejy; sont donc

déterminées par une résolution numérique des équations différentielles ci-dessus.
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4.3 Reésultats et discussions

Le calcul numérique de notre formalisme s’applique essentiellement aux GaAs QD.
Le tableau 4.1 présente tous les parametres physiques utilisés dans cette étude, extraits
des références [94, 100, 101].

L’approche mentionnée dans la section théorique précédente a été utilisée pour
déterminer les niveaux d’énergie de la boite quantique a trois électrons dans un champ
magnétique appliqué avec le RSOI. Comme nous 'avons vu, I’énergie correspondant a
un systeme a trois électrons est donnée par E = Egpy + Epe, ot U'expression Eopy

inclut le terme RSOI.

TABLE 4.1 — Les parametres de GaAs utilisés dans cette étude.

Material % E,(eV) € €x Ry hwio(meV) hwro(meV) ag(meV x nm)
GaAs 0.067 1.42 12.5310,90(1-10) 36,7 33,29 (1-5.4)

A partir des calculs numériques effectués dans cette étude, qui sont présentés dans le
tableau 4.2, la température (7,) et le champ magnétique (B) influencent la saturation
de la fonction canonique de partition Z,. & T, = 100K, Z, est saturé a partir du 12°7¢
niveau pour B = 157 et au 22°"¢ niveau pour B = 107. En revanche, pour B = 5T,
il atteint la saturation au 26°™¢ niveau. Cependant, la saturation a été atteinte vers la
limite de plusieurs états pour 7, = 300K . Nous en déduisons que Z, est saturé au niveau

de 140%™, 190°™¢ et 198°™¢ pour B = 15T, B = 10T, et B = 5T, respectivement.

66



TABLE 4.2 — Fonction de partition pour différents champs magnétiques a T, = 100K et

T, = 300K.
B(T) 5 10 15

Z. at T, = 100K
N =12 | 3.840192736E-5 7.181002597E-6 7.537266032E-7
22 | 3.867508285E-5 7.211805687E-6 7.537266032E-7
26 | 3.867512407E-5 7.211805687E-6 7.537266032E-7
29 | 3.867512407E-5 7.211805687E-6 7.537266032E-7

Z. at T, = 300K
N =140 | 0.1528546460 8.265973191E-2 3.609030166E-2
190 0.1535412371 8.294744409E-2 3.609030166E-2
198 0.1535412379 8.294744409E-2 3.609030166E-2
200 0.1535412379 8.294744409E-2 3.609030166E-2

0 L} L} L} L} L} L} L} L} L}
0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4 1.6 1.8 2.0

&

FIGURE 4.1 — Tracé du potentiel effectif en fonction de £ pour différentes valeurs du

parameétre de Wigner (R;,V =0,1,5, et 10).

Sur la fig. 4.1, le potentiel effectif est représenté en fonction de & avec différentes
valeurs du parametre de Wigner (R;,V =0,1,5, et 10). La figure illustre la dépendance
du potentiel effectif par rapport au parametre de Wigner. Avec 'augmentation du
parametre de Wigner, le potentiel effectif minimum se déplace vers des valeurs plus
grandes de £. Cependant, le potentiel effectif converge vers presque la méme valeur

pour toutes les valeurs du parametre de Wigner.
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4.3.1 propriétés magnétiques

La fig. 4.2 représente la susceptibilité magnétique (x) de GaAs QD en fonction de
'intensité du champ magnétique, qui est donnée par le rapport w./wy a T, = 1K. Pour
étudier l'effet de RSOI, les résultats de deux cas avec et sans RSOI ont été examinés.
Il est bien connu que la susceptibilité est toujours négative si la RSOI est négligée
(comme indiqué dans I'encadré de la fig. 4.2), et qu’elle est positive dans le cas ou la
RSOI est non nulle (ag = 1,2, et 5.4meV - nm). Cela implique que le RSOI renforce
la susceptibilité. Il est intéressant de noter qu'a w./wy = 0 (B = 07'), la figure montre
un comportement diamagnétique (x < 0) pour chaque valeur du RSOI (ar = 1,2,
et 5.4meV - nm) dans les deux cas, i.e., avec et sans considération des interactions
électron—LO—phonon.

En revanche, si 'on considere le cas ou les interactions électron-LO—phonon sont
non nulles, la susceptibilité est beaucoup plus élevée que dans le cas ou ces interactions
sont négligées. Dans les deux cas, la susceptibilité augmente avec le champ magnétique,
et le systéme présente un comportement paramagnétique (x > 0) & une valeur intermé-
diaire du champ magnétique. En outre, on peut dire que la susceptibilité est saturée a
0(eV/T?) pour des champs magnétiques intenses. Il est également observé que le RSOI

déplace les courbes vers des champs magnétiques plus élevés.
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FIGURE 4.2 — Susceptibilité en fonction de w./wp pour quatre valeurs de RSOI, i.e.,

ar =0,1,2, et 5.4meV - nm, avec R;,V = 5.
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FIGURE 4.3 — Magnétisation for en fonction de w./wy pour trois valeurs de RSOI, i.e.,

ar = 1,2, et 5.4meV - nm, avec R;,V = 5.

La variation de 'aimantation M en fonction du rapport oo est représentée sur la
fig. 4.3. Les lignes continues et pointillées correspondent respectivement aux cas avec

et sans effet polaronique. Pour étudier I'effet du RSOI, on a étudié 'aimantation (M)
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pour différentes valeurs de ar (agr = 1,2, et 5.4meV - nm) & Ry = 5 comme le
montre la fig. 4.3a. Dans les deux cas, on distingue essentiellement deux régions : la
premiere est située a 2¢ < 0.1 (B £0.197). Lorsque l'intensité du champ magnétique
augmente, 'aimantation diminue. La deuxiéme région est située & 2= 2 0.1 (B 2
0.197), dans laquelle 'aimantation augmente avec l'intensité du champ magnétique.
Nous remarquons également que pour un B donné, le systeme montre un accroissement
de 'aimantation avec une diminution de la valeur du RSOI.

Il est intéressant de souligner une remarque importante : Le comportement géné-
ral de I'aimantation avec ou sans RSOI montre que le parametre M diminue vers un
minimum puis change de variation et commence a augmenter jusqu'a une valeur li-
mite présentant une saturation. Selon la définition, la susceptibilité décrit la pente de
Iaimantation y = % dans le diagramme (M, B), ainsi, comme le montre la fig. 4.3,
avant le minimum, I’aimantation diminue (% =< 0) ce qui signifie que le matériau a un
caractere diamagnétique (y < 0), apres ce minimum, 'aimantation augmente et admet
une pente positive (% > 0) ce qui explique le caractére paramagnétique du systeme

(x = 0).

4.3.2 propriétés thermodynamiques

En utilisant la fonction de partition Z. en fonction de la température et de 'intensité
du champ magnétique, les propriétés thermodynamiques de ce systeme sont discutées,
en tenant compte du couplage spin-orbite de Rashba et du couplage électron—LO—
phonon. La variation de 1’énergie interne de GaAs QD en fonction de la température
est représentée sur la fig. 4.4. Pour mieux comprendre I'effet de R;,V sur I’énergie interne,
nous avons présenté la variation de 1’énergie interne en fonction de la température pour
différentes valeurs du parametre de Wigner (Rj, = 0,1, 5, et 10) dans deux cas avec et
sans interaction électron—LO—-phonon pour ag = 5.4meV - nm et B = 0.57. Comme
le montre la fig. 4.4(a). L’énergie interne augmente avec la valeur de l'interaction (de
Ry = 0 a Ry = 10). On constate aussi que les interactions électron-LO-phonon
diminuent ’énergie interne du systeme.

La variation de I’énergie interne en fonction de la température pour différentes
intensités de champ magnétique (B = 0.5, 5,10, et 15T) & R} = 5 est représentée sur

la fig. 4.4(b). Avec 'augmentation de I'intensité du champ magnétique, I’énergie interne
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du systeme augmente. On observe également que le RSOI réduit I’énergie moyenne du

systeme.
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FIGURE 4.4 — Energie interne du GaAs QD en fonction de la température, (a) avec et
sans phonons pour différentes valeurs du parameétre de Wigner (R/W, 1,5, et 10) avec
ar = 54meV -nm et B = 0.5T. (b) avec et sans RSOI pour quatre valeurs du champ

magnétique, i.e., B = 0.5,5,10, et 15T, avec Ry, = 5.
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FIGURE 4.5 — Capacité thermique du GaAs QD en fonction de la température, (a) avec
et sans phonons pour différentes valeurs du parameétre de Wigner (R;/V, 1,5, et 10) avec
ar = 54meV -nm et B = 0.5T. (b) avec et sans RSOI pour quatre valeurs du champ

magnétique, i.e., B = 0.5,5,10, et 15T, avec R%/V = 5.

La fig. 4.5(a) présente un tracé de la capacité calorifique Cy en fonction de la
température, en tenant compte de 'effet du parametre de Wigner pour ag = 5.4meV -
nm et B = 0.57. Comme le montre la figure, pour des températures élevées (T, >
125K), la capacité thermique du QD est saturée et augmente de maniere significative
en augmentant la force d’interaction (de Ry, = 0 & Ry, = 10). A toutes températures,
leffet des interactions électron—LO—phonon sur la capacité calorifique est important.
La fig. 4.5(b) représente la variation de la capacité thermique de GaAs QD en fonction
de la température pour différentes intensités de champ magnétique B = 0.5,5, 10,
et 15T a agr = 5.4meV - nm et R;,V — 5. A basse température, une augmentation
de l'intensité du champ magnétique réduit Cy ; cependant, a des températures plus

élevées, le champ magnétique augmente la capacité calorifique.
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FIGURE 4.6 — Variation de ’entropie en fonction de la température de trois électrons
en interaction (lignes continues) et d’électrons sans interaction (lignes pointillées) pour

différentes valeurs de champ magnétique (B = 5,10, et 157).

La variation de I’entropie (S) en fonction de la température est représentée sur la fig.
4.6. Cette fonction, qui décrit le désordre du systéme augmente avec la température car
les probabilités d’occupation des niveaux changent et le désordre du systeme devient
important sous l'effet de I'agitation thermique.

La fig. 4.6 montre la variation de l’entropie en fonction de la température de
trois électrons en interaction (lignes continues) et d’électrons sans interaction (lignes
pointillées) pour différentes valeurs de champ magnétique (B = 5,10, et 157). La fi-
gure en encadré illustre l'effet de Rashba sur l'entropie (la ligne rouge correspond a
ar = 5.4meV - nm, et la ligne noire correspond & ag = O0meV - nm). Nos résultats
indiquent qu’a basse température, le champ magnétique a un faible effet sur I’entropie.
En revanche, a haute température, lorsque le désordre du systeme devient important,
I’application d’'un champ magnétique peut aligner les spins des électrons, réduisant
ainsi ’entropie.

Pour compléter notre discussion, nous avons analysé 'effet du RSOI sur I'entropie
du systeme. La fig. 4.6(voir I'encadré de la fig. 4.6) montre les variations de I’entropie
dans les deux cas : avec et sans RSOI. L’entropie du systéeme augmente lorsque le

RSOI est plus important, et le méme comportement a été observé par Malik et al.

73



[23]. Pour clarifier l'effet de linteraction coulombienne sur la stabilité du systeme,
nous avons examiné la variation de ’entropie en fonction de la température pour trois
électrons en interaction et trois électrons sans interaction, comme le montre la fig.
4.6. Nous avons comparé les comportements pour trois valeurs différentes de champ
magnétique (B = 5,10, and 157") en tenant compte de RSOI. L’entropie des électrons
qui n’interagissent pas est moins prononcée que celle du systeme qui interagit, ce qui

implique que les interactions électrostatiques répulsives déstabilisent le systeme a trois

électrons.
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FIGURE 4.7 — MCE en fonction de la température ; (a) pour différentes valeurs du para-

metre de Wigner, i.e., R;/V, 1,5, et (b) avec et sans RSOL.

La fig. 4.7 présente la variation du changement d’entropie (AS) en fonction de la
température. Il montre I’évolution de I'intensité du champ magnétique de B; = 0.017" a
By = 5T La fig. 4.7(a), présente I'effet du parametre de Wigner R}y sur le changement
d’entropie(AS) & ag = 5.4meV - nm. Le comportement général du MCE montre que
AS diminue vers un minimum apres, change sa variation, et commence a augmenter
a nouveau avec 'augmentation de la température jusqu’a ce qu’il devienne saturé a
une valeur limite. La figure montre également que lorsque le parametre R;,V augmente,
le minimum se déplace vers des températures plus élevées et le changement d’entropie
augmente. La fig. 4.7(b) présente la variation de (AS) en fonction de la température
avec et sans RSOI, en présence des interactions électron-LO-phonon. Comme le montre

la figure, a basse température, le changement d’entropie est le méme dans les deux cas
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(avec et sans RSOI) ; cependant, a des températures plus élevées, l'effet de la RSOI sur
le changement d’entropie est remarquable. En outre, les interactions électron-phonon

permettent de réduire le changement d’entropie du systeme.

ANNEXE

Cette section décrit la démarche de calcul des niveaux d’énergie et des fonctions
d’onde du systeme. D’apres les équations éq. 4.11 et éq. 4.12, I’'Hamiltonien total apres

la séparation des mouvements de trois électrons en interaction s’exprime comme suit :

9 P2 PA *QQ(,O +)\2) 2R2+ w ZLJ e?n
omy | 2my 2 2M g ‘ eVpr+ N2
0 H 3 1 0
2R e ~g'upB . (4.21)
R\ Hy 0 2 0 —1

Nous utilisons les coordonnées hypersphériques caractérisées par 'hyperrayon ( et

I’hyperangle x, qui sont définis par :

? = p® + A\ k = arctan <)p\) (4.22)

Avec ces transformations, les premier et deuxieme termes de 1’éq. 4.21 s’expriment

comme suit :

P P} (0 30 A(l+2
) A = <2+ _4 t >> (4.23)
2my - 2mjy 2m \ 0¢ CoC ¢
Par conséquent, I’Hamiltonien décrivant le mouvement relatif est défini par
(82 30 I(l+2) 1 en 1,
vl = 52\ 33 T a7 — —miPC + — c 4.24
Hoa= g (5 Lo~ ) P g G2

Avec cette approche, ’équation de Schrodinger qui décrit le mouvement relatif est

donnée comme suit

R [(02 30 I(l+2) 1, 77 L
[_ 2mz (8@ * gdig o CQ ) + 5 Q2C + — < 5 ] (bn ,m/ (C FJ) rel¢n’,m’(C7 KJ)
(4.25)

) imk

S ot ()

ou la fonction d’onde hyperradiale est donnée par ¢, (C,
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Nous considérons la transformation suivante [98] : f,/ ,/(¢) = ¢ ’%Un/,m/(g ). L’équa-

tion (4.25) se réduit alors a la forme

0* Ut (€) [mz (m;?ﬂ?@ Lmem'h o 2mpety  ((0+2) 3
rel —

a2 72 12 9 We n e 2 + w)] Un’,m’(C) =0
(4.26)

Lorsque la variable indépendante £ = 4/ mifﬂg est modifié, I’équation ci-dessus donne

82Un’ m’ (f) 22 26277 g(g_‘_ 2) + % (m/wc 2Erel>
b _ + _'_ Un, m, fry _— UTL/ m/
e et e U= (T R Uet®
(4.27)
Nous définissons &,/ ,,y = % et R;,V = sriglo'
On obtient donc
U, gt () 0.0 2Rwn  L(0+2)+3 m'w,
T NI Un/ m/ = — En'.m! Un/ m/
ic? Fe+—+ & e (8) S m(8)
(4.28)
Dans I’équation précédente, le potentiel effectif est défini comme suit :
OR,, (0 +2)+3
Vers(€) = 828 + = + ( 2> L (4.29)
§ 3
avec Ry, = Ry
De plus, le développement de Taylor de V. ;(£) donne
1 d*Vess(§)
Vers(€) = Vess(€)/e=e + 5 dgé [e=g0 (& — &0)? (4.30)
aQUn’ m/ (f) m/wc
T (€ = &)U (€) = oo e Vers(€)/e=¢o | Unrr (§) (4.31)

2 _ 1dVesp(9)
ICl Q m 2Tf{/§:§0 .

La fameuse équation de Schrodinger pour un oscillateur harmonique unidimension-

nel est donnée par la formule suivante

() pw' ’ 2 _ 2u'€
)= (1) v =B (4.32)

’

dont les valeurs propres de I'énergie sont € = (n' + %) hw .
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Une comparaison entre les équations (4.31) et (4.32) permet d’établir la relation
suivante :

70N\ 2 " 9 7

02, = (E9)" et M — ey + Vigs(€) /emer = — %

Par conséquent, I’énergie est finalement donnée par

1 1d2‘/eff(§) m’wc
e =2 (0 DB @+ T

4.4 Conclusion

Nous avons étudié les propriétés magnétiques et thermodynamiques d’une boite
quantique a trois électrons. L’importance de la présente étude est a évaluer en tenant
compte de toutes les interactions entre électrons, y compris les interactions Coulom-
biennes entre électrons, les SOI et, surtout, les interactions entre électrons et phonons.
Les interactions électron-LO—phonon ont été supposées de la méme force que le SOI de
Rashba ou de Dresselhaus. Ces contributions polaroniques affectent de maniere signi-
ficative les propriétés magnétiques et thermodynamiques du QD. En outre, les effets
polaroniques dominent a faible valeur de champ magnétique, comme on I’observe pour
la susceptibilité magnétique (Fig. 4.2) et 'aimantation (Fig. 4.3). L’effet du couplage
électron-phonon est beaucoup plus important pour des valeurs plus élevées du RSOI
a des valeurs de champ magnétique faibles. Les résultats présentés ici sont importants
pour les futures études expérimentales visant a développer de nouveaux dispositifs pour

la spintronique.
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Chapitre

Propriétés magnéto-transports et

magnétocaloriques du semi-conducteur

magnétique dilué (Ga,Mn)As dans les

systemes confinés.
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5.3 Résultats et discussions . . . . . . . ... L L 82
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5.3.3 Effets magnétocaloriques . . . . . . . .. ... 90
5.3.4 Propriétés magnéto-transports . . . . ... 91
54 Conclusion . . . . . .. L 92
5.1 Introduction

L’électronique basée sur le spin (spintronique) permet de fabriquer de nouveaux

dispositifs optoélectroniques ayant des propriétés fascinantes et fonctionnant a la fois
avec les propriétés électriques et de spin [9]. En effet, comparé aux mouvements des

porteurs de charge (électron et trou), le spin peut étre commuté rapidement entre 2
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états. Sur la base de ce concept, de nouveaux composants avec de nouvelles fonction-
nalités sont développés : Capteur de magnétorésistance géant utilisé dans la téte de
lecture des disques durs pour l'enregistrement a haute densité. Transistor polarisé en
spin, émission de lumiere polarisée en spin, nanopilier a jonction tunnel magnétique,
torque de transfert de spin et effet Hall de spin [9-13].

Cependant, pour fabriquer ces nouveaux dispositifs pour ’électronique du futur,
nous devons utiliser des matériaux capables de générer des effets spintroniques. De nom-
breux matériaux peuvent étre cités : Ferromagnétiques semi-métalliques : CrO2, pérovs-
kite : (La,Sr)MnO3; semi-conducteurs magnétiques : EuO, EuS, (Ga,Mn)As et CrAs,
alliages Heusler : NiMnSb, matériaux anisotropes perpendiculaires CoFeB/MgO/CoFeB,
matériaux antiferromagnétiques [40].

D’une maniere générale, le dopage avec des impuretés magnétiques constitue un
autre moyen d’obtenir des semi-conducteurs avec des propriétés spintroniques. Ainsi,
pour les semi-conducteurs II-VI, ou la valence du cation coincide avec la valence des
ions magnétiques (Mn, Cr), les interactions antiferromagnétiques sont trés importantes
avec une température de Curie tres basse [41]. De méme, les semi-conducteurs I11-V
dopés au Mn, appelés semi-conducteurs magnétiques dilués (DMS), tels que (Ga,Mn)N,
(Ga,Mn)As, (Zn,Mn)Te et (Ge,Mn)[42-44], ont attiré une attention considérable ces
derniéres années en raison de leurs applications potentielles dans le domaine de la
spintronique.

Dans ce chapitre, pour comprendre le comportement du DMS (Ga,Mn)As avec une
forte concentration de Mn qui induit une forte densité de trous, nous développons un
modele simple prenant en compte l'interaction trou-trou dans le cadre de ’approxima-
tion de la masse effective. Pour se rapprocher de la situation réelle, nous avons pris en
compte les interactions trou-LO-phonon en utilisant le formalisme de Frohlich. Nous
avons calculé les valeurs propres et les fonctions propres de 1’énergie d’un systeme a
deux trous confiné dans une boite quantique parabolique et soumis a un champ ma-
gnétique externe. Nous analysons les propriétés magnétiques et thermodynamiques du
systeme. Sur la base des arguments ci-dessus, nous nous focalisons sur les propriétés de
magnéto-transport et de magnétocalorique dans le domaine des basses températures
et dans des champs magnétiques modérés. Le chapitre est organisé comme suit : La

section I traite du modele théorique et la section II examine les résultats en détail. Les
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remarques finales sont présentées dans la derniere section.

5.2 Base théorique

Nous considérons deux trous en interaction confinés dans une boite quantique et
soumis a un champ magnétique perpendiculaire ? = (0,0, B) qui est défini dans la
jauge de Lorentz par le potentiel vecteur Z = %(ﬁ X ?) L’Hamiltonien de ce systeme

sous l'effet de I'interaction avec les phonons est donné par :

A 1 2 X 2 1 2 2 1 2
H= > (?j_ BCJ> +§m2hw§Z 7’32'+ﬁ%|+29*3,u326z,j
=1 j=1

*
2myy, i3 Eoo | 71— 12

2

+ Z: hwrotiag+> > {671/7 (exp(iqT]) + H.c} : (5.1)

q j=1
Ici, le premier terme représente I’Hamiltonien des deux trous interagissant dans une
boite quantique sous le potentiel de confinement, qui est supposé étre parabolique, ou
mj,, représente la masse effective du trou lourd,

L’interaction trou-trou est représentée par le troisieme terme de I’équation (5.1),
ol €4 est la constante diélectrique a haute fréquence.

L’effet Zeeman est donné par le quatrieme terme de I'éq. (5.1)

Les deux derniers termes de ’éq. (5.1) définissent 'opérateur cinétique des phonons
et ’'Hamiltonien représentant le couplage trou—phonon dans le formalisme de Frohlich
95], respectivement, ot 4} (Gg) est opérateur de création (annihilation) du phonon
avec un vecteur d’onde ¢ = (qj,¢.), wro est la fréquence des phonons et V7 est le
coefficient de couplage trou-LO-phonon [102] :

Afin de résoudre 'équation de schrédinger du systéme (H|i) = F;|i)), nous suivons
la méme approche que celle décrite au chapitres précédentes.

comme nous l’avons déja vu, I’Hamiltonien du systéme est la somme de deux parties
indépendantes (centre de masse et mouvement relatif), et par conséquent, ’énergie du
systeme est F = B 4+ Eem,

Les énergies du systeme en ’absence du potentiel Coulombien et du terme polaro-

nique sont les suivantes [38] :

B0 = 29y(2n + m] + 1) — mys. (5.2)
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et
g S My,
2m0 ’

N 0 2 B
Ou v = 2’3{*, Yo = %ﬁ, Q= \Jw§+ %, we = meth et My = 3my,. N et M sont

les nombres quantiques principal et magnétique des états du CM et n et m sont les

EYy = 2v1(2N + |M|+ 1) — M~ + (5.3)

nombres quantiques principal et magnétique des états du mouvement relatif. m et M
peuvent prendre les valeurs 0, +1, +2...

Si on tient compte du potentiel coulombien et du couplage trou—LO—-phonon, I’éner-
gie de la partie relative peut étre calculée en calculant I’expression complete de 1'éner-
gie :

B, = 23120+ [m| + 1) = my + (Fam() Vim0 fwaw (1)), (5.4)
ol la valeur moyenne de l'interaction trou-trou et de 'interaction trou—LO-phonon est

obtenue en déterminant les éléments de la matrice :

(Fr

—;h( /f:m }Zn;h 7) it amt (7) Ot Oy . (5.5)
0

avec Onn et Oy sont les symboles du delta de Kronecker.

frnm(p) est la fonction d’onde radiale normalisée définie par :

2a%n!

1/2
Fumlp) = <<n+|m|>'> (ap) ™ (a2 exp (a7 2), (56)

mj <)
2h
tique, qui dépend a la fois de la taille géométrique et du champ magnétique. L™l (a?p?)

dans laquelle a = représente 'inverse de la taille effective la boite quan-
indique le polynéme de Laguerre.

La détermination des fonctions d’onde et des valeurs propres de 1’énergie permet
de calculer les propriétés de magnéto-transport associées. Semi-classiquement, le mou-
vement circulaire d’un trou implique I'existence d’un courant azimutal. La densité de
courant correspondante 7nm portée par I'orbitale définie en mécanique quantique avec

les nombres quantiques n et m peut étre obtenue par la formule suivante [103, 104] :

- eh e?
T om = — | L (U V) + <A v (5.7)
M, Mpp
En intégrant cette expression, on peut calculer le courant .J transporté par 1’état avec

des nombres quantiques définis n, m. Le résultat est donné par
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Jngm = /jn,m(p)dp- (5'8)
0

Le courant persistant total est la somme des contributions du mouvement CM J°" et

de la contribution du mouvement relatif J™ :
J=Jm g, (5.9)

Pour le CM, le probleme est identique a celui d’un systéme a un seul trou, et le calcul
de la densité de courant est donc basé sur I’équation (5.8). Le résultat est donné comme

suit

7 eh [M e
W= [ [+ SAM)] SRR (5.10)

T o *
J 2mmy,,
Le courant induit par le mouvement relatif est obtenu de maniere classique a ’aide de

I'équation (5.8)

1 1
ewp 1w?\?2 s n! n'! 2
Jrel — Y1 ~ e %
n,m 21 < +4w§> " n%: ((n—l—]m|)!(n'—|—|m\)!

X /e‘%‘m‘_lL‘,:”l(x)L‘T‘(x)dx — 4iwc. (5.11)
" T

0
Le courant persistant I a température finie 7 qui nous intéresse principalement est

obtenu en calculant la moyenne d’ensemble de J§%, + J7¢ dans 'ensemble canonique,

dont I'expression explicite est donnée par

Zl SOST I e PR 4 Zl SN e e BB, (5.12)

cn N M rel n m

I =

5.3 Résultats et discussions

Le calcul numérique de notre formalisme est appliqué essentiellement au (Ga, Mn)As
contenant 3% de Mn ou ce matériau est susceptible d’avoir un comportement antifer-
romagnétique. Le tableau 5.1 présente tous les parametres physiques utilisés dans cette
étude, extraits des références [105-110].

pour caractériser la force relative du confinement, nous avons introduit la longueur

h

e définie en termes de masse du trou lourd. Dans
hh

du potentiel harmonique [y =

ce travail, nous analysons deux valeurs limites de la force de confinement : [, = 25
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A (hwo = 23.9 meV) et Iy = 50 A (Jwy = 6 meV). Le premier cas correspond & un
confinement fort avec Iy < a* (a* est le rayon de Bohr indiqué dans le tableau 5.1)

tandis que le second cas correspond a un confinement faible avec [y > a*.

TABLE 5.1 — Parametres de (Ga,Mn)As utilisés dans les calculs.

Material mi/mo  mp,/mo

Ey(eV) e ee a*(A) R*(meV) hwpo(meV) hwrpo(meV) g*
(Ga,I\/IIl)AS 0.067 0.5 1.50 13.99 11.8 25 24.4 33.29 36.25 2 g
5.3.1 Propriétés magnétiques
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FIGURE 5.1 — (a) Susceptibilité magnétique (x) en fonction de la température pour
différentes valeurs du champ magnétique. (b) x en fonction de la température dans les

deux cas de confinement lop = 25 A et Iy = 50 A. (c) susceptibilité inverse x ! en fonction

de la température.

La fig. 5.1(a) représente la dépendance en température des courbes de susceptibilité
magnétique (y) dans un champ magnétique appliqué entre 0 et 5 7. La premieére
observation que nous pouvons faire ici est qu'a B =0 T, x(7) varie selon la loi 7%,
avec « ~ 1. A B # 0 T, x(T) change son comportement et présente un maximum
Xmaz(T) & une température spécifique 7.. Au-dela de cette température, le systéme

perd son aimantation et tend vers un régime de saturation. Notre calcul montre que le
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pic de la susceptibilité perd de son intensité et se déplace vers des T plus élevés avec
I’augmentation du champ magnétique.

Afin d’analyser I'influence du degré de confinement sur la susceptibilité, nous avons
représenté sur la fig. 5.1(b) la variation de x(7) pour deux forces de confinement [y = 25
Aetly =50 A et pour deux valeurs du champ magnétique (B=0.5et1.5T).le calcul
montre que la susceptibilité magnétique est plus prononcée en cas de confinement fort
(lo =25 A) et que les maxima se produisent approximativement a la méme température
critique, indépendamment du degré de confinement.

Dans la fig. 5.1(c), nous avons tracé I'inverse de la susceptibilité magnétique x (7).
Elle montre que x~1(7) présente un comportement linéaire décrit par la loi de Curie-
Weiss x = C/(T +0), ou C = J\;HTZ’I [111] est appelée constante de Curie et 6 est
la température paramagnétique de Weiss. La linéarisation de x~*(7") nous permet de
déterminer les valeurs de 6 et C'. Les résultats obtenus sont présentés dans le tableau
5.2. La valeur négative observée de # montre que l'interaction antiferromagnétique est
associée a 'ordre ferromagnétique dans le GaMnAs, ce qui est en accord avec plusieurs

études [112-115].

TABLE 5.2 — Constante de Curie (C) et température paramagnétique de Weiss (6).

B(T) 0 0.5 1 1.5 2 2.5 5
C(meVT™2K) 3.3064 3.3067 3.3074 3.3088 3.3106 3.3131 3.3334
0(K) 2346 -2340 -23.23 -22.94 -22.52 -21.98 -17.45

La fig. 5.2(a) représente la dépendance de B avec I'aimantation (M), pour différentes
valeurs de température (de 7 =0 K & T = 50 K) et pour [y = 25 A. On constate que
les courbes d’aimantation augmentent rapidement pour un champ magnétique faible
et tendent ensuite a saturer lorsque le champ augmente. Afin d’étudier la réversibilité
magnétique, les courbes d’aimantation ont été étudiées dans une phase d’augmenta-
tion et de diminution du champ (B(T) = [-5,+5]). En conclusion, pas d’hystérésis
magnétique, ce qui indique que les transitions magnétiques sont parfaitement réver-
sibles. L’encadré de la fig. 5.2(a) montre que le méme comportement est préservé pour

les deux types de confinement (Ip = 25 A and Iy = 25 A) et pour deux valeurs de
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la température (7T = 5 K et T = 10 K). Nous pouvons également remarquer que
I’aimantation est plus importante pour les régimes de confinement forts.

Pour mieux comprendre la dépendance a la température, la fig. 5.2(b) montre la
variation de l'aimantation en fonction de température pour différentes intensités de
champ magnétique 0 — 5 T. A basse température, Paimantation est maximale, alors
qu’elle tend progressivement vers zéro avec l'augmentation de la température, ce qui
conduit a I'apparition d'un ordre paramagnétique. Ces résultats correspondent parfai-
tement aux principes de la loi Curie-Weiss. Cependant, pour un champ magnétique
donné, I'aimantation tend a s’aligner progressivement dans la méme direction que le

champ magnétique, a mesure que l'intensité de celle-ci augmente.
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——1=00k| (3) 0.6 —eB=00T
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041 0.51 e
— B;Z:S T
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0.2 0.4
3 c
% 0.0 S 0.34
£ @
g g
2 2] i S 0.21
-0.4- 0.1
'0-6 T T T T : T -\I -‘ ; - B(-:-) I 0-0' T T " "
S5 4 -3-2-101 2 3 4 5 0 10 20 30 40 50
B (T) 7 (K)

FIGURE 5.2 — (a) La dépendance de ’aimantation au champ magnétique pour différentes
valeurs de température. L’encadré montre la dépendance de I’aimantation a la tempéra-
ture pour les deux cas lg = 25 A et Iy = 50 A. (b) montre la dépendance de aimantation

a la température pour différentes valeurs du champ magnétique.
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FIGURE 5.3 — x en fonction du champ magnétique pour différentes valeurs de tempéra-

ture : (a) pour lp = 25 A, (b) pour Iy = 50 A.

La fig. 5.3(a) représente la variation de la susceptibilité magnétique x en fonction de
I'intensité du champ magnétique pour différentes températures comprises entre 0 and
50K pour Iy = 25 A. Pour toutes températures considérées, la susceptibilité magné-
tique augmente avec I'intensité du champ magnétique jusqu’a un maximum, puis elle
commence a diminuer. De plus, les pics de susceptibilité diminuent avec I'augmentation
de la température. Comme on peut le voir sur la figure, les courbes de x diminuent
rapidement a faible champ magnétique puis tendent vers zéro lorsque le champ aug-
mente, ce qui traduit la saturation de l'ordre antiferromagnétique. La figure 5.3(b)
représente la variation de x dans le cas de Iy = 50 A. Le comportement est similaire
a celui observé dans la fig. 5.3(a), sauf que les courbes de susceptibilité sont moins

prononcées que dans la figure précédente.

5.3.2 Propriétés thermodynamiques

Commengons par la capacité thermique Cy, la fig. 5.4(a), illustre la variation de
cette quantité en fonction de la température pour différentes valeurs de champs ma-
gnétiques. (B =0.5,1,1.5,2,2.5 et 5 T) a Iy = 25 A. La principale remarque que nous

pouvons faire ici est I'existence d’un pic observé dans les courbes de capacité ther-
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mique, qui correspond a ’'anomalie de Schottky souvent détectée dans les matériaux
de faible dimension. Cependant, un champ magnétique appliqué entre 0,5 T et 5 T
déplace cette anomalie a une certaine température. Le pic de capacité thermique ré-
sulte de I'absorption de chaleur pendant la transition de phase. Une fois qu'un champ
magnétique est appliqué, le phénomene de polarisation des moments magnétiques se

produit dans une gamme de température étendue, ce qui élargit le pic maximal [116].
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FIGURE 5.4 — Capacité thermique en fonction de la température, (a) dans la gamme de
champ magnétique de B = 0,5 4 B = 5 T pour [y = 25 A, (b) pour les deux cas de
confinement (lop = 25 A et Iy = 50 A).

La fig. 5.4(b), montre la variation de la capacité thermique en fonction de la tem-
pérature pour deux forces de confinement [, = 25 A (hwy = 23.9 meV) et ly = 50
A (hwy = 6 meV) correspond & un confinement fort et faible, respectivement, et pour
deux valeurs du champ magnétique (B = 0.5T et B = 1.5 T'). Il est intéressant de noter
que jusqu’a 6 K, la capacité calorifique a le méme comportement pour les deux valeurs
de champ magnétique et pour les deux forces de confinement (o = 25 A et ly =50
A). En revanche, a partir de cette température, la capacité calorifique correspondant
a un confinement faible (lo = 50 A) commence a augmenter avec la température puis
tend a saturer autour de 300 K (voir I'encadré de la fig. 5.4(b)). Cependant, pour un

confinement fort (I; = 25 A), les courbes de capacité calorifique montrent un mini-
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mum centré autour de 30-33 K, puis commencent a augmenter au fur et a mesure que
la température augmente et tendent ensuite a saturer approximativement a 300 K,
comme dans le cas d'un confinement faible. Il est intéressant de noter que pour une
force de confinement de 50 A, la capacité calorifique est dominante par rapport a celle
de 25 A.

La capacité calorifique dépend aussi directement de I’entropie magnétique du sys-
teme (S(T,B)) par S(T,B) = [ S4dT. Actuellement, cette quantité est Iobjet d'une

attention croissante dans la recherche d’applications potentielles en spintronique.
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FIGURE 5.5 — Entropie en fonction de la température, (a) dans la gamme de champ

magnétique de B = 0,54 B =5 T pour Iy = 25 A, (b) pour les deux cas de confinement

(lo=25 A et lo =50 A).

La fig. 5.5(a) illustre la variation d’entropie en fonction de la température pour
différentes valeurs de champs magnétiques. On constate qu’a température nulle, I’en-
tropie du systéme est nulle, tandis que la température augmentant, S(7, B) augmente
également, car elle accroit le caractere aléatoire du systeme. En outre, nous pouvons
constater que l’entropie diminue a mesure que l'intensité du champ magnétique aug-
mente (de 0.5 a 5 7). La fig. 5.5(b) montre la variation de 'entropie en fonction de la
température pour deux forces de confinement [y = 25 A (hwo = 23.9 meV) et Iy = 50 A

(hwo = 6 meV') correspond a un confinement fort et faible, respectivement, avec deux
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valeurs de champ magnétique B = 0.5 et B = 1.5 T. Nos calculs montrent que dans le
cas du confinement fort (I, = 25 A), 'entropie est moins sensible & la température.
Dans la fig. 5.6(a), nous présentons 1’évolution de la capacité calorifique du systéme
en fonction de B pour certaines valeurs de température. A 7 = 0 K la capacité
calorifique est nulle pour toutes valeurs de B. A T # 0 K, la valeur de Cy a 0,5 K
présente un maximum autour de 0,1 7. Avec 'augmentation du champ magnétique,
Cy varie et I'anomalie devient plus importante. De méme, 'anomalie se déplace vers
des B plus élevés lorsque la température augmente. Dans tous les cas, Cy semble
s’annuler lorsque B est suffisamment élevé [117]. Pour mieux comprendre 'effet de la
force de confinement, nous avons représenté la fig. 5.6(b) qui montre la variation de
I’entropie en fonction de B avec différentes valeurs de températures. La figure montre
que B réduit 'entropie du systéme et que la température 'augmente. Il est intéressant
de noter que lorsque 7 — 0, I'entropie devient nulle, comme 'exigent les lois de la

thermodynamique.
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FIGURE 5.6 — Capacité thermique (a) et entropie (b) en fonction du champ magnétique,
pour différentes valeurs de température (7 = 0,7 = 0.5,7 = 5,7 = 10,7 = 25 et
T =50 K), avec [y = 25 A.
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5.3.3 Effets magnétocaloriques

Comme indiqué précédemment, la magnitude du MCE est décrite par le changement
d’entropie AS); et/ou AT,y La dépendance en température du AS), est représentée sur
la fig. 5.7(a) pour différentes champ magnétique. Comme le montre la figure, la valeur
maximale du changement d’entropie est trouvée a (|%| = 0.29) qui correspond a la
variation du champ AB = 0.57. Lorsque le champ magnétique appliqué augmente,
le maximum augmente linéairement jusqu’a atteindre une valeur de 0,54 pour une
variation de champ de 2 T'. A7,4, une quantité importante pour analyser les matériaux
magnétiques réfrigérants, est estimé a 'aide de 'éq. ??. Fig. 5.7(b) illustre la variation
de A7,q en fonction de la température pour différents champ magnétique. A7,4 atteint
une valeur maximale de 30K sous un changement de champ de 0,57, cette valeur
augmente au fur et a mesure que le champ magnétique appliqué augmente et atteint
un maximum de 178 K pour 2 T'. Ce résultat suggere que (Ga, Mn)As est un bon

candidat pour des applications en spintronique.
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FIGURE 5.7 — Variation de ASys (a) et ATyq (b) pour AB =0.5,1, 1.5, et AB=2T,
aly=25A.
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5.3.4 Propriétés magnéto-transports

Persistent current (10
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FIGURE 5.8 — (a) Courants persistants I en fonction de B & température nulle pour les
cas de confinement (lg = 25 A et lo = 50 A), (b) I en fonction de B & température finie,
(¢) I en fonction de temperature pour B = 0.5, B =15, et B=25T, alp =50 A en

tenant compte de l'effet des interactions trou-trou.

Nous discuterons ici les courants persistants résultant. Nous rappelons que le calcul
des courants persistants est similaire a celui des valeurs propres de 1’énergie relative.
Dans un premier temps, nous examinerons les résultats pour des trous sans interaction,
dans ce cas ou le mouvement relatif est similaire a celui d’un seul trou. Dans ce cas, les
courants persistants I sont obtenus avec les valeurs de J*™ et J" calculées dans I’état
fondamental qui est caractérisé par ses nombres quantiques N = 0, M =0, n =0
et m = 0. Les résultats sont présentés dans la fig. 5.8(a), dans laquelle la variation
du courant I est représentée avec le champ magnétique (B). On observe que I décroit
linéairement avec les champs magnétiques. Cependant, ’effet de I'interaction trou-trou
est important pour des champs magnétiques plus forts. Il est également intéressant de
noter que pour un confinement de Iy = 50 A le courant est dominant par rapport a
celui de Iy = 25 A. Ces résultats sont généralement en accord avec la majorité des

travaux antérieurs [109, 118].

De plus, pour étudier l'effet de la température, nous avons représenté sur la fig.
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5.8(b) la variation du courant en fonction du champ magnétique pour quelques valeurs
de température (7 = 0,7 = 10 et 7 = 25 K). Il apparait clairement que la tempé-
rature augmente le courant. La fig. 5.8(c), montre la variation du courant en fonction
de la température. Au fur et a mesure que la température augmente, on peut clai-
rement constater que les amplitudes des courants persistants du systéme augmentent

également pour toutes valeurs de champ magnétique.

5.4 Conclusion

En résumé, les propriétés de magnéto-transport et de magnétocalorique du semi-
conducteur dilué (Ga, Mn)As contenant 3% Mn dans des systemes confinés ont été étu-
diées en détail. Les résultats obtenus montrent que les propriétés de magnéto-transport
et de magnétocalorique sont influencées par le champ magnétique, les interactions trou—
LO-phonon et le confinement quantique. L’analyse de I’aimantation et de la susceptibi-
lité confirme que la phase antiferromagnétique est associée a un ordre ferromagnétique
dans le GaMnAs, ce qui est en bon accord avec la majorité des travaux antérieurs.

Le calcul des courants persistants créés par deux trous dans une boite quantique
a été effectué dans les deux cas, avec et sans interaction coulombienne. A trés basse
température, le courant n’est pas influencé par l'interaction coulombienne pour des
champs magnétiques faibles. Cependant, 'effet de cet interaction est important pour

des champs magnétiques plus forts.
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Conclusion générale

En conclusion, notre travail a été consacré a ’étude des propriétés magnétiques,
thermodynamiques, magnétocaloriques et de magnéto-transport dans les systemes confi-
nés en présence des effets du couplage Rashba spin-orbite et de I'interaction électron-
phonon/trou-phonon.

Le premier chapitre est consacré a des généralités sur les nanostructures semi-
conductrices. Nous avons décrit premierement, les différents types de confinement de
semi-conducteurs, y compris, le confinement 3D, 2D, 1D et 0D, nous avons donné une
description détaillée des semi-conducteurs magnétiques dilués et leurs applications dans
différents domaines. Dans le deuxieme chapitre, nous avons

Dans le deuxieme chapitre, nous avons passé en revue, le magnétisme et 'interaction
spin-orbite, nous avons étudié plus en détail 1'origine de I'interaction spin-orbite et les
effets de Rashba et Dresselhaus.

Au troisieme chapitre, nous avons décrit le comportement d’'un systeme a deux
électrons confinés et soumis a un champ magnétique appliqué, en présence du couplage
Rashba spin-orbite et de l'interaction électron-phonon. nous avons résolu 1’équation
de Schrédinger pour obtenir les niveaux d’énergie. puis nous avons obtenu toutes les
fonctions thermodynamiques en utilisant I’ensemble canonique. Le calcul numérique
de notre formalisme est appliqué essentiellement aux composés du groupe ([I11 — V)
GaN et InAs. Notre calcul montre qu’a B = 07, le systéme présente un comporte-
ment diamagnétique pour toutes températures, et avec une augmentation du champ
magnétique, le systeme présente un comportement paramagnétique pour les deux cas

associés "avec et sans effet polaronique".
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Dans le chapitre 4 nous avons étudié les propriétés magnétiques et thermodyna-
miques d'une boite quantique a trois électrons. L'importance de cet étude est a évaluer
en tenant compte de toutes les interactions entre électrons, y compris les interactions
Coulombiennes entre électrons, les SOI et, surtout, les interactions entre électrons et
phonons. nos résultats montrent que 'effet du couplage électron-phonon est beaucoup
plus important pour des valeurs plus élevées du RSOI a des valeurs de champ magné-
tique faibles. Les résultats présentés dans ce chapite sont importants pour les futures
études expérimentales visant a développer de nouveaux dispositifs pour la spintronique.
Au dernier chapitre, nous avons étudié en détail les propriétés de magnéto-transport
et de magnétocalorique du semi-conducteur dilué (Ga, Mn)As contenant 3% Mn dans
des systemes confinés. L’analyse de 'aimantation et de la susceptibilité confirme que la
phase antiferromagnétique est associée a un ordre ferromagnétique dans le GaMnAs,

ce qui est en bon accord avec la majorité des travaux antérieurs.
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The magneto-transport and magnetocaloric properties of interacting holes in highly doped
(Ga,Mn)As diluted magnetic semiconductor (DMS) are studied, including the longitudinal-optical-
phonon interactions under the temperature and magnetic field variation ranging from 0 K to 50 K
and —5 to 5 T, respectively. The energy levels of two interacting hole states have been obtained
by solving the Schrédinger’s equation, and all thermodynamic functions are derived using the
Boltzmann-Gibbs statistical framework. The formalism and numerical calculation are applied to
(Gao.e7Mno.03As) containing 3% Mn. The behavior of magnetic susceptibility reveals that anti-
ferromagnetic interaction is associated with ferromagnetic order in (Ga,Mn)As under certain con-
ditions. Additionally, Both the adiabatic temperature change(AT.q4) and the magnetic entropy
change(AS)) are calculated. The minimum of magnetic entropy change (AS\/Kpg) is found to
increase linearly with applied magnetic field and provides —0.54 for the field value of 2 T. In ad-
dition, the persistent current in the presence of magnetic fields is also investigated considering the
role of the hole-hole interactions. Our calculations highlight two interesting results: a substantial
reduction in the current results from an increase in the magnetic field at low temperatures on the
one hand, and on the other hand, the interaction between holes induces an increase in the overall
amplitude of the current.

Keywords: Spintronics, antiferromagnetic, diluted magnetic semiconductors, magnetization, magnetic sus-
ceptibility, persistent current.

I. INTRODUCTION pected to work faster without heating losses in compar-
ison to that of than current electronics. This concept

Nowadays, quantum electronics has witnessed sig-  1as led to the development of several novel devices such

nificant attention due to the development of novel
semiconducting materials and advanced fabrication
techniques.[1-3] These novel materials with both mag-
netic and semiconducting properties in confined system
could provide the possibility of using electron spins in
electronic devices for the processing, transferring, and
storing of information as future technology.[!] The spin
effects are not exploited in conventional semiconductor
electronic devices. The most used integrated circuits em-
ploy nonmagnetic materials such as Si, Ge, and GaAs,
where the energy of charge carriers is independent of the
spin states. However, it was demonstrated that the de-
vices working with both the electrical and spin proper-
ties (spintronic devices) allow the development of new
optoelectronic devices having fascinating properties.[3)
Indeed, compared to the motion of the charge carriers
(electrons and holes), the spin can be switched quickly
between two states; thus, spintronic components are ex-

* Corresponding Author: e.feddi@um5r.ac.ma
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as giant magneto-resistance sensors, spin-polarised tran-
sistors, spin-polarised light emissions, magnetic tunnel
junctions, spin-transfer torque, and spin Hall effect, etc.,
with enhanced functionalities.[5-9]

However, the fabrication of these devices for fu-
ture electronics requires the materials having spin-
tronic properties. Numerous classes of materials
such as half-metallic ferromagnets (CrQOgz), spinels
(Fe3Q4), perovskites [(La,Sr)MnQ3], magnetic semicon-
ductors (EuO, EuS, (Ga,Mn)As and CrAs), heusler al-
loys (NiMnSb), perpendicularly anisotropic materials
(CoFeB/MgO/CoFeB), and antiferromagnetic materials,
etc., have been explored for spintronic and next gener-
ation information technology devices.[10] On the other
hand, doping with magnetic impurities provides another
way to obtain semiconductors with spintronic properties.
In group II-VI semiconductors, where the cation’s valence
band coincides with the valence band of magnetic ions
(Mn,Cr), the antiferromagnetic interactions with very
low Curie temperature are fundamental.[11] Addition-
ally, the Mn doped group III-V semiconductors — so-
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ARTICLE INFO ABSTRACT

Keywords:
Rashba spin-orbit interaction
Electron—phonon coupling

Magnetic and thermodynamic properties of two electron system confined in 2-D quantum structures submitted
to an applied magnetic field are studied taking into account the spin-orbit and electron-phonon interactions.
The confinement is considered as a harmonic potential and the electron-electron interaction is taken as

f{usoeptibil%ty coulombic. We have first solved the Schridinger equation to obtain energy levels and then obtain all the
E::Q;irpaﬂty thermodynamic functions using canonical ensemble. The numerical calculation of our formalism is applied

essentially for the GaN and InAs which are (11I-V) compounds. Our results show that even at B = 0 T, the
susceptibility of GaN shows diamagnetic behavior for all temperatures. However, with an increase in the
magnetic field, susceptibility increases and the system shows paramagnetic behavior for both cases associated
with and without polaron effect. We demonstrate that taking into account the Rashba spin-orbit interaction
leads to a shift of the cutoff magnetic field Bc (value of B for which the magnetic nature of the dot changes
from diamagnetic to paramagnetic) to the higher magnetic field with an increase in temperature. We also show
that by taking into account the polaronic effect, Rashba spin-orbit interaction lowers the mean energy of the
system. The heat capacity curve shows a peak at a low temperature (Schottky anomaly) and shifts toward high
temperature with an increase in confinement and magnetic field strength. The consideration of the polaron
effect shifts the heat capacity curve to lower temperatures.

Quantum dots

1. Introduction Qbit for memory and computing, coding the information, spin field-

effect transistors, spin switch, spin LED, spin batteries, and many others

Recently, the progress and the mastery of the phenomena related to
the spin and its interaction with the electronic system motion will cer-
tainly open the way to new applications in the spintronic area. Nowa-
days, spin-based nanodevices for optoelectronic applications and quan-
tum transport constitute a challenging area for many researchers [1].
Based on the spin character instead of the charge carriers (electron
and hole), this emerging field of spintronic devices use as a prin-
ciple the interaction of the spin motion with the carrier orbits in
semiconductor nanomaterials known as spin—orbit interaction (SOI) [2—
5]. This concept is really impressive in confined systems and leads
to more possibilities to discover other extraordinary non-conventional
properties both in optoelectronic and in transport phenomena such as

* Corresponding author.
** Corresponding author.
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devices [6].

Strictly speaking, the concept of spin-orbit interaction (SOI) can be
considered as the result of the collective behavior of charge carriers
and spin in asymmetrical systems. This coupling can occur through
two situations: The first one corresponds to the Dresselhaus SOI (DSOI)
induced in the case of bulk inversion asymmetry which corresponds to
non-centrosymmetric crystal growth as in III-V and 1I-VI Zinc Blend
and Wurtzite crystal structures [7]. The second situation is known as
Rashba SOI (RSOI) takes place only in low dimensional structures and is
caused by the asymmetry during the growth process especially in the
heterostructure or by an external perturbation [8]. These two effects
cause important changes in the optoelectronic, thermodynamic and

Received 5 November 2021; Received in revised form 19 December 2021; Accepted 7 January 2022
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ARTICLE INFO ABSTRACT

Keywords:

Kesterite

CCGS

Electronic properies
Optical properties
Solar cell

In this study, the structural, electrical, and optical characteristics of the Stannite Cu2CoGeS4 (CCGS) are
investigated using first-principle calculations. Band gap energy is determined using both the mBJ + U and HSE
potentials. Both methods yield to similar results (1.73 1.73 eV and 1.78 eV for the first and second, respectively
and 1.78 eV for the first and second, respectively). Based on our numerical simulations, CCGS is a viable absorber
material for solar systems due to its exceptionally high absorption coefficient (on the order of 10% cm~?). This

work also determines other optical parameters such as the refraction index and the dielectric function. In
addition, the SCAPS program was used to conduct a simulation of solar cells based on CCGS. Based on the
computed values of the short-circuit current density J;, open-circuit voltage V., Fill factor FF, and power
conversion efficiency, CCGS is presented as a good choice for solar cells. We also explored the potential of CCGS
for photocatalytic water splitting.

1. Introduction

The growing energy demand and the need for sustainable energy
sources have led to an increased interest in the development of solar
cells as a potential solution. Thin film solar cells, in particular, have
gained attention due to their potential for low-cost production and high
efficiency [1]. However, the selection of suitable absorber materials in
thin film solar cells is a challenging task, as several factors such as the
absorption coefficient, band gap value, cost of production, stability,
non-toxicity, and ease of fabrication must be considered [2].

Cu,ZnSnS, (CZTS) quaternary compound has emerged as a prom-
ising absorber material in recent years due to its ease of fabrication and
excellent properties [3]. This material has a p-type conductivity and
absorption coefficient of more than 10° em™! with an optimal and direct

band gap transition of 1.5 eV, allowing visible light absorption [4,5].

To address these limitations, new quaternary compounds Cu, MNS,
have attracted the attention of researchers. The general idea consists of
the partial or total substitution of the Zn** by M2* (M = Fe, Co, Ni, or
Mn) and Sn** by N** = Ge** [4,6-8]. These new quaternary materials
crystallize in a tetragonal kesterite (I4 space group) or tetragonal stan-
nite (I42m space group) system [6,8]. They have interesting properties
similar to those of CZTS [9,10].

One of these new compounds is Cu,CoGeS,; (CCGS), a tetragonal
stannite material. Despite its potential application, the improvement of
its efficiency and the understanding of this type of cell remain relatively
limited compared to CIGS and CdTe solar cells. CCGS has a direct
transition with a wide optical range (1.4 eV to 2.2 eV) [11-13], making

* Corresponding author at: Group of Optoelectronic of Semiconductors and Nanomaterials, ENSAM, Mohammed V University in Rabat, Morocco.
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E-mail addresses: lperez@uta.cl (L.M. Pérez), e Feddi@um5s.net.ma (E. Feddi).

https://doi.org/10.1016/j.materresbull.2023.112235

Received 9 December 2022; Received in revised form 25 February 2023; Accepted 14 March 2023

Available online 22 March 2023
0025-5408/© 2023 Elsevier Ltd. All rights reserved.



Contents lists available at ScienceDirect

Physica B: Condensed Matter w

journal homepage: www.elsevier.com/locate/physb —

Investigating the magneto-transport and thermal properties of 2D electron
systems under the influence of the Aharonov-Bohm field and Eckart

potential interaction

C.O. Edet®P¢, K. Lakaal 9-*, J. El Hamdaoui 4, K. Feddi ®f, L.M. Pérez¥, E. Feddi %!, A.N. Ikot',
N. Ali»®, Shamsul Amir Abdul Rais®, M. Asjad

# Institute of Engineering Mathematics, Universiti Malaysia Perlis, 02600 Arau, Perlis, Malaysia

Y Faculty of Electronic Engineering Technology, Universiti Malaysia Perlis, Malaysia

¢ Department of Physics, Cross River University of Technology, Calabar, Nigeria

d Group of Optoelectronic of Semiconductors and Nanomaterials, ENSAM, Mohammed V University in Rabat, Rabat 10100, Morocco
© EIMIS Laboratory, FST, University Abdelmalek Essadi, Tanger, Morocco

! Renewable Energy and Advanced Materials Laboratory, International University of Rabat, Morocco

£ Departamento de Fisica, FACI, Universidad de Tarapacd, Casilla 7 D, Arica 1000000, Chile

" Institute of Applied Physics, Mohammed VI Polytechnic University, Lot 660, Hay Moulay Rachid Ben Guerir 43150, Morocco
! Theoretical Physics Group, Department of Physics, University of Port Harcourt, Nigeria

I Advanced Communication Engineering (ACE) Centre of Excellence, Universiti Malaysia Perlis, 01000 Kangar, Perlis, Malaysia
k Department of Mathematics, Khalifa University, Abu Dhabi 127788, United Arab Emirates

ARTICLE INFO

Keywords:
Schrodinger equation
Eckart potential
Magnetic field
Aharonov-Bohm field

ABSTRACT

The Eckart potential is a well-known potential model with applications cutting across chemical physics and
related areas. It is often used to evaluate quantum mechanical tunneling corrections in order to obtain chemical
rate constants. To this end, this study focused on extensively examining the effects of perturbations on the
magnetic and thermal properties of Eckart potential. In the presence of magnetic and Aharonov-Bohm fields
with Eckart potential, the Schrodinger equation is solved using the functional analysis approach (FAA). The
energy equation and wave function are obtained analytically. The energy equation is used to derive expressions
for the thermo-magnetic properties of the Eckart potential. An extensive examination of the effect of these
fields and potential parameters on the wave function is graphically presented. In numerous configurations of
the analysis, we can observe that the diamagnetic behavior shown by the system and the specific heat capacity
agree with the Dulong-Petit law. The results of this study are valuable in areas such as molecular physics and

condensed matter physics, amongst others.

1. Introduction

In the past ten decades, many potential functions have been used
to model the interactions in a physical system [1-5]. Depending on
the nature of the interaction, these potential functions can present
in various forms [5-7]. When the historical harmonic oscillator was
proven to be inadequate, several improvements to the aforementioned
models have been made, like Morse potential, the Gaussian potential
and other potentials [8-10]. In order to study these interactions, usu-
ally the Schrodinger equation (SE) or any other applicable relativistic
equation is solved in the presence of said interaction potentials using
numerous mathematical models [3,11-15]. One of the potentials that
have been explored is the Eckart potential (EP) detailed in the next

* Corresponding author.

section, which is used to carry out many relativistic and non-relativistic
quantum mechanical treatments [16-29].

In their study, Johnston and Heicklen [30] computed the tunneling
corrections pertaining to the unsymmetrical Eckart potential within
the parameter ranges anticipated for typical chemical reactions oc-
curring at ambient temperatures. Brown [31] showed in his seminal
paper a novel approach for the straightforward calculation of tun-
neling corrections for unsymmetrical Eckart-type potential barriers.
Brown [31] (and the citations therein) have pointed out that the Eckart
potential function is usually used to evaluate quantum mechanical tun-
neling corrections to chemical rate constants, which are theoretically
determined.
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Abstract Electron states in spheroid Sip7Gep 3 quantum dots are investigated taking into account the presence of a donor impurity
atom and a weak external electromagnetic laser field. The conduction band confining profile along the radial direction is modelled
by a parameterized exponential potential. Based on the calculated inter-state transition energies, the nonlinear optical responses
associated with light absorption, relative refractive index change, and second and third harmonics generation are evaluated and
discussed. Results are reported considering different positions of the donor center in the dot as well as for different values of the
exponential potential parameter. When the impurity is shifted to different position, the polarisation changes inside the dot and hence
the energy and wave function of the system. The change of impurity position from center to edge of the dot causes redshift whereas
the increase in potential parameter causes blueshift.

1 Introduction

Research and fabrication of optoelectronic devices underwent what may be called as a revolution after the proposal and development
of semiconductor quantum dots (QDs) in 1980s [1, 2]. Progress on the subject has been reviewed in several occasions throughout
the years [3-7]. Thanks to advanced epitaxial growth, beam lithography and reactive etching procedures, it has been possible to
fabricate different kind of nanostructures with precise control of the wetting layer. Such a procedure is not exempt of technological
challenges posed, in many cases, by the physical nature of the involved materials. Accordingly, lattice mismatch gives rise to strain,
which conditions the geometry of obtained QD systems—with or without a wetting layer (WL)—as it has been revealed by accurate
imaging. Thus, QD with cylindrical, conical, pyramidal, hemispherical, disc, lens, ring, dome, oblate (or semi-oblate) and prolate
shapes have been dealt with either experimentally or from the theoretical point of view [8-17].

SiGe/Si QDs have attracted attention not only due to their optical properties, such as photoluminescence in the visible range
[ 18], but also mostly in relation with their promising features with regard to qubit hosting, pointing at core applications for quantum
computing [19-26]. The field of nonlinear optics is growing due to its vast applications like second harmonic generation, third
harmonic generation, etc. [27] The nonlinear response of the hetero-structure arises in the anisotropic medium where the polarization
is expressed as a power series where the contribution from nonlinear terms arises only when the field strength of the applied field
is high. These effects were observed after the invention of the laser which is a highly coherent source of high intensity so the
contribution of the nonlinear terms increases. Here, we investigate SiGe/Si QDs from the perspective of their nonlinear optical
response. In particular, we assume the presence of ionized, hydrogenic-like, impurity atom and model the electron confinement
with an attractive power exponential potential function. In this way, we theoretically evaluate the coefficients of optical absorption,
relative refractive index change, second harmonics generation (SHG), and third harmonics generation (THG); all of them are related
with transitions between allowed electron states in the system, influenced by the electrostatic interaction with the Coulombic center.
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Abstract: In this work the thermodynamic and magnetic properties of a two-holes parabolic quantum
dot are studied in the presence of hole-hole and hole-phonon interactions in the range of temperature
from 0 K to 50 K and in magnetic fields varying from —5 to 5 T. Calculations of energy levels
of two-holes states have been performed with a resolution of the Schridinger’s equation and all
thermodynamic functions are derived by using the canonical ensemble. Our formalism’s numerical
calculation is essentially applied to dilute ferromagnetic semiconductors Ga;_,Mn;As containing
3% Mn. The founded results show that the magnetic an thermodynamic properties are influenced
by the magnetic field, hole-phonon and hole-hole interactions, and the confinement. The analysis of
magnetization and susceptibility justifies that The Ga;_,Mn,As quantum dots with 3% Mn content
are ferromagnetically even in the absence of a magnetic field, and show the antiferromagnetic
behaviour under certain conditions. This results are similar with the majority of the previous works.

Keywords: Hole—Phonon Interaction; Diluted Magnetic Semiconductors; Magnetic Susceptibility

2. Introduction

With the development of experimental techniques along with the theoretical under-
standing of the subject of spintronics and other related areas, the manipulation of quantum
dots with the external magnetic, electric, and electromagnetic fields have gained a lot of
prominence in recent times. The surge of the articles coming in literature is an Indicator of
the importance of such studies [1-5]. It is also interesting to note that as far as Quantum
heterostructures such as quantum wells, wires, and dots are concerned, applications based
on electron states have been dominating the studies. Strange enough that applicationbased
hole states of such quantum systems have received less attention. One possible reason
for it may be slow mobility of holes compared to the electrons in confinement. Due to
slow mobility, devices based on higher power consumption may lead lesser commercial
demands. Also, higher input powers or fields may shorten lives of such devices. Despite
these possible reasons, study of two (multiple) hole quantum devices is very interesting.
As in the case of two electron systems, the Coulombic interaction between electrons under
confinement remains dominant and plays an important part, while determining the energy
states, matrix elements, and the modification of wave functions. More or less, hole-hole
interaction plays the same role. The hole states in quantum wells, wires and dots are
now slowly gaining interest in the recent times. As holes have strong spin-orbit coupling

Mater. Proc. 2023, 14, 0. https:/ /doi.org,/10.3390/0
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ABSTRACT

In this paper, first principle calculations of Cu,NiGeS, (CNGS) are carried out to explore the structural,
electronic and optical properties of kesterite compound. Both mBJ+U and HSE potentials are used to calculate
the band gap energy. The first approach gives a value of 1.78 eV and the second one a value of 1.76 eV. Our
numerical simulation shows that the CNGS exhibits a remarkable high absorption coefficient of the order of
10* em™, leading to a promising absorber material for photovoltaic devices. Additional optical properties such
as refraction index and dielectric function are also calculated in this work. Furthermore, CNGS-based solar cell
simulation was performed through SCAPS software. The calculated values of short-circuit current density J,,
open-circuit voltage V,_, Fill factor FF and power conversion efficiency show that CNGS can be a potential

candidate for solar cell application.

1. Introduction

Nowadays, one of the most important topics investigated by the
scientific community is the generation of electrical energy through
sources that are clean, safe, sustainable, renewable, and friendly to the
environment (Razmjoo et al., 2021; Panwar et al., 2011). Due to this,
a lot of theoretical and experimental research have been performed
to understand and improve the process involved in the generation of
electricity from the sunlight. As we know, the conversion efficiency
from sunlight to electrical energy depends on the photovoltaic device
that absorbs the radiation of the sunlight and converts it into elec-
tricity (Panwar et al., 2011; Beraich et al., 2020; Gloeckler and Sites,
2005).

Currently, photovoltaic materials such as amorphous silicon, CdTe,
and chalcopyrite thin films have received a lot of interest because of
their excellent optical properties and high PV efficiency (Ranjan et al.,
2021; Ranjan and Chakraborty, 2021; Pham et al.,, 2021; Eid et al,
2015; Petrovié et al.,, 2015; Ji et al,, 2020). However, the majority
of these materials contain low-abundance and/or toxic elements, re-
stricting their use on a commercial basis. In particular, some studies
have been performed in Cu,ZnSnSe, (CZTSe), Cu,ZnSnS, (CZTS) and

* Corresponding authors.

Cu,ZnSn(S,Se,_,), compounds, which are an alternative for CIGS and
CdTe. These three compounds present a kesterite symmetry and have
been attracting attention because these materials are earth-abundant
and nontoxic. However, the highest reported conversion efficiency is
12.6% even though the band gap is in the range from 1 to 1.5 eV
(CZTSSe) with an absorption coefficient higher than 10* cm~! (Datta-
tray and Abhishek, 2019; Delgado and Sagredo, 2020; Padhy et al,,
2021; Kim et al, 2016). Therefore, its performance is still far from
the 20.8% achieved for CIGSe thin film solar cells (Eid et al., 2015).
The main drawbacks in the power conversion performance of kesterite-
based thin film solar cell are the presence of secondary phases such as
ZnS, SnS, SnS,, and Cu,S, the presence of uncontrollable disorder, and
the presence of large Cuy, and Zn¢, antisite defects, leading to potential
fluctuations in the electronic band structure and the band tailing (Just
et al., 2016; Mangelis et al., 2019; Vanalakar et al., 2018). One of the
fascinating approaches to lessen these effects is to replace Cu*, Zn’*,
and Sn*t with other chemical components of the same valence. The
substitution of tin (Sn) atoms with germanium (Ge) atoms can increase
the optical band gap, allowing it to be coupled with a low band-gap
cell in a tandem configuration that can convert a significant part of
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Abstract: The kesterite Cu; ZnGeS; (CZGS) has recently gained significant interest in the scientific
community. In this work, we investigated the thermodynamic and thermoelectric properties of CZGS
by employing the first-principals calculation in association with the quasi-harmonic approximation,
Boltzmann transport theory, deformation potential theory, and slack model. We obtained a bandgap
of 2.05 eV and high carrier mobility. We found that CZGS exhibits adequate thermoelectric properties
as a promising material for thermoelectric applications. The calculated Seebeck coefficient at room
temperature is 149 pV-K~!. We also determined the thermal and electrical conductivity, the power
factor, and the figure of merit. In addition, the thermodynamic properties such as Debye temperature,
entropy, and constant volume heat capacity are estimated. According to our results, it is concluded
that the Slack model fails to provide correct values for lattice thermal conductivity in this material.

Keywords: thermoelectric; kesterite; DFT; CZGS; thermodynamic; mobility

1. Introduction

Quaternary kesterite compounds of the CuyZnSn;_,Ge, Sy family have been under
scrutiny for some time as suitable materials for photovoltaic applications [1]. Actually, they
found application as top wide-gap absorbers in the fabrication of tandem solar cells [2,3].
In this sense, the particular CuyZnGeS; semiconductor, with a band gap above 2 eV,
could be a good top cell candidate top cell for achieving more than 25% of tandem device
efficiency [4]. Additionally, it the desirable non-toxic nature of these compounds involving
earth-abundant constituents has also been emphasized [5]. Several reports on the practical
realization of CuyZnSn;_,Ge,Sy single crystals or thin films have appeared in recent
years [5-11].

The electronic, structural, and optical properties of kesterite materials have been
quite extensively investigated using first-principles calculations [12-17]. Utilizing nu-
merical simulations and modeling is an interesting strategy for studying such properties.
Modeling enables researchers to conduct theoretical studies on the general properties
of materials [18-20]. Some studies even performed solar cell efficiency modeling, using

Int. |. Mal. Sci. 2022, 23, 12785. https:/ /doi.org/10.3390/ijms232112785
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Rashba effect on linear and
nonlinear optical properties of a
cylindrical core/shell
heterojunction quantum dot

M. Kria'?, Vijit V. Nautiyal®, K. Lakaal'?, J. El Hamdaoui'?,
L. M. Pérez**, Varsha*®, D. Laroze®, V. Prasad’, G. Long® and
E. Feddi'®

'Group of Optoelectronic of Semiconductors and Nanomaterials, ENSAM, Mohammed V University in
Rabat, Rabat, Morocco, ?Laboratory of Condensed Matter and Interdisciplinary Sciences (LaMCScl),
Faculty of Sciences Rabat, Mohammed V University in Rabat, Morocco V University in Rabat, Rabat,
Marocco, *Department of Physics and Astrophysics, University of Delhi, Delhi, India, *Departamento de
Fisica, FACI, Universidad de Tarapaca, Arica, Chile, "Department of Physics, Kalindi College, University
of Delhi, Delhi, India, SInstituto de Alta Investigacién, CEDENNA, Universidad de Tarapaca, Arica, Chile,
’Department of Physics, Swami Shraddhanand College, University of Delhi, Delhi, India, ®Department
of Physics, St. John's University, Jamaica, NY, United States, ®Institute of Applied Physics, Mohammed
VI Polytechnic University, Ben Guerir, Morocco

Rashba effect may play an important role in the nonlinear optical properties of
heterojunction quantum dots. In this work, we have theoretically examined the
effects of Rashba spin-orbit interaction on an electron in a cylindrical core/shell
guantum dot (CCSQD). The modifications of various properties of cylindrical
core/shell quantum dot such as transition energies, dipole transition matrix
elements and linear and nonlinear optical properties due to change in Rashba
coupling parameter, magnetic field and effective Rydberg energy were studied.
We solved the Schrodinger equation using numerical methods and obtained
energy eigenvalues as functions of the aforementioned parameters. It was
observed that, the magnetic field has a considerable effect on absorption
coefficients and refractive index. It was also observed that increasing the
magnetic field shifts the resonances towards higher energies. Additionally,
increasing in the Rashba coupling coefficient (ag) was found out to result an
increase in absorption coefficients and refractive index. Our results
demonstrated that, we can manipulate optical properties of cylindrical core/
shell quantum dot using an external magnetic field.

KEYWORDS

core/shell, quantum dots, Rashba effect, external magnetic field, nonlinear optical
properties
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Abstract

We have investigated the effect of temperature and geometrical confinement on the behavior of
spherical cavities with Yukawa potential presence inside the cavity within effective mass approx-
imation. Using the Finite-element method, we have calculated the energy eigenvalue with the
geometric and temperature effects into consideration with consideration of temperature and
position-dependent mass, and position-dependent dielectric constant. The optical transition from the
ground to the excited state shows a blueshift in optical absorption coefficient, refractive index changes,
and second and third harmonic generation with an increase in temperature. The increase in the
geometric size of the spherical cavity causes a redshift in the optical resonance peaks.

1. Introduction

The study of quantum heterostructures has had a special place in research since its discovery due to its relevance
in different technologies and fields [1-10]. Quantum heterostructures’ response to external fieldsis anarea of
increasing interest as these external fields include pressure, temperature, electric fields, magnetic fields, laser
fields, etc [11-15] are the tools to manipulate the optoelectronic properties and amend them to our advantage.
We can exploit these electronic and optical properties as per the requirements of the optoelectronic device by
tuning these parameters. Another way is to make changes in the shape and size of the heterostructure [16-23]
but these fabrication techniques are expensive and time-consuming so these external fields come in handy. In
the literature, several studies are devoted to this field, a few of which are given in references [24-27]. In 1998,
Perlin ef al[28] used probes like pressure, temperature, and excitation power to study InGaN /GaN quantum
wells. Their study reported a characteristic ‘blueshift’ with increasing pumping power in the energies of photo-
and electro-luminescence transitions in InGaN quantum wells which have been attributed either to band-tail
filling or to a screening of piezoelectric fields. P. Dawson ef al [29] studied temperature-dependent optical
properties of InAs/GaAs quantum dots both theoretically and experimentally. The authors reported that carrier
dynamics are governed by independent carrier relaxation at elevated temperatures. The optical properties of a
hydrogenic impurity ina disc-shaped quantum dot with effects of hydrostatic pressure and temperature with
parabolic confinement in the presence of an external electric field were studied by Liang and Xie [30]. The
authors showed that with increasing pressure both the total absorption coefficient and the refractive index
change cause a blueshift and redshift for donor and acceptor impurities respectively. However, the reverse is
observed with increasing temperature. Kirak et al [31] studied the non-linear optical properties in the presence
of the electric field, hydrostatic pressure, and temperature for a spherical QD with parabolic confinement using

© 2023 IOP Publishing Ltd



ROYAUME DU MAROC

Université Mohammed V Uu[il A drol>
- RABAT - - by -

Facu:lté des sciences
pglel) 4uds
CENTRE D’ETUDES DOCTORALES - SCIENCES ET TECHNOLOGIES

Résume

Cette these est une recherche sur la compréhension des effets du couplage Rashba spin-orbite
et de [linteraction électron-phonon/trou-phonon sur les propriétés magnétiques,
thermodynamiques, magnétocaloriques et de magnéto-transport dans les systéemes confinés.
Afin de déterminer toutes ces propriétés, nous avons d'abord résolu I'équation de Schrodinger
pour obtenir les niveaux d'énergie. Puis nous avons obtenu toutes les fonctions
thermodynamiques en utilisant I'ensemble canonique. Le calcul numérique de notre formalisme
est appliqué essentiellement aux composeés du groupe (I11-V) GaN et InAs dans la premiére
partie et aux semi-conducteurs magnétiques dilués (Ga,Mn)As dans la deuxieme partie. Nos
résultats montrent également que toutes ces propriétés dépendent fortement du champ
magnétique, du confinement, de I'effet polaronique et de Il'interaction spin-orbite de Rashba.
L'analyse de I'aimantation et de la susceptibilité confirme que la phase antiferromagnétique est
associée a un ordre ferromagnétique dans le GaMnAs, ce qui est en bon accord avec la majorité
des travaux antérieurs.

Mots-clefs : Rashba, Couplage électron/trou-phonon, Semi-conducteurs magnétiques dilués,
Magnétisation, spintronique.

Abstract

This thesis is a research project on understanding the effects of Rashba spin-orbit coupling and
electron-phonon/hole-phonon interaction on magnetic, thermodynamic, magnetocaloric and
magneto-transport properties in confined systems. To determine all these properties, we first
solved the Schrodinger equation to obtain the energy levels. Then we obtained all the
thermodynamic functions using the canonical ensemble. The numerical calculation of our
formalism is applied essentially in the first part to the GaN and InAs which are (111-V)
compounds and to diluted magnetic semiconductors (Ga,Mn)As in the second part. Our results
also show that all these properties depend strongly on the magnetic field, the confinement, the
polaron effect and the Rashba spin-orbit interaction. The analysis of the magnetization and
susceptibility confirms that the antiferromagnetic phase is associated with a ferromagnetic order
in GaMnAs, which is in good agreement with the majority of previous work.

Keywords : Rashba, Electron/hole-phonon coupling, Diluted magnetic semiconductors,
Magnetization, spintronics.
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