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RÉSUMÉ

Dans les cristaux ioniques et les semi-conducteurs polaires, un électron
supplémentaire déforme le réseau avoisinant et se couple au champ de polarisation
induit par ces déformations, c'est à dire avec les modes de phonons optiques du
réseau. La quasi-particule ainsi formée est appelée polaron. L'interaction électron-
phonons modifie les propriétés physiques (transport, diffusion électronique inélasti-
que) des matériaux cristallins, et les propriétés optiques, linéaires et non-linéaires,
des semi-conducteurs, selon la force du couplage.

Nous nous intéressons dans cette étude à l'interaction électron-phonons polaire de
Frôhlich dans les structures de semi-conducteurs à dimensionalité réduite. Du fait
des progrès technologiques importants dans la fabrication des structures confinées
artificiellement, il est devenu possible de produire des puits, des fils et des points
quantiques. Ces nouveaux systèmes font l'objet actuellement d'un grand effort de
recherche, tant au niveau de la fabrication que de leur caractérisation, en vue
d'applications en opto-électronique notamment.
Il est intéressant de s'attarder à l'étude théorique du spectre d'excitation de tels
systèmes en fonction des paramètres ajustables (force des potentiels de confinement).
Notre objectif premier est l'analyse de l'efFet d'un confinement anisotrope sur l'énergie
propre de l'état fondamental et du premier état excité du polaron, quand il existe :
dans la limite de confinement selon une direction, nous parlons de l'effet de la largeur
du puits, du confinement dans deux et trois directions de l'effet du rayon du fil et du
point quantiques respectivement. Il convient d'étudier de façon adéquate les effets
du potentiel de confinement, du couplage électron-phonons, du potentiel coulombien
dans le cas du polaron lié, et du champ magnétique dans le cas du magnétopolaron.

Nous appliquons la méthode de Fock de Matz et Burkey, utilisée précédemment pour
étudier les propriétés du polaron et du magnétopolaron de volume pour tout couplage
polaire, à l'étude de l'effet de l'anisotropie du confinement sur l'état fondamental et le
premier état excité du polaron. Cette approche utilise des hamiltoniens modèles et les
spectres complets correspondants pour simuler de façon variationnelle la dynamique
du polaron, dans toute la gamme de couplage électron-phonons.

Le spectre d'énergie du polaron dans un potentiel de confinement harmonique aniso-
trope est simple. Nous obtenons les expressions variationnelles des énergies de l'état
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fondamental et du premier état excité de façon analytique et mettons en évidence le
fait que le confinement accentue le couplage polaire d'autant plus qu'il est anisotrope.
Les états excités sont étudiés par analogie avec l'état fondamental. Leur existence
dépend de la force des couplages polaronique et coulombien, du confinement et/ou
du champ magnétique. Suivant les cas, nous obtenons des états excités d'oscillateur
harmonique (c'est-à-dire du potentiel de confinement) ou des états excités du polaron.
Les états excités du polaron sont de type masse effective ou de type localisé. Dans
le cadre des hypothèses de Frôhlich, nos expressions variationnelles analytiques de
l'énergie de l'état fondamental et de l'état excité d'un polaron de Frôhlich confiné
dans un puits de potentiel parabolique anisotrope sont valides dans toute la gamme
de couplage et pour tout degré de confinement quantique. Les différentes limites
asymptotiques reproduisent les expressions obtenues antérieurement dans les limites
de couplage faible et fort, pour différents confinements. Notre approche fournit une
description de ces résultats ainsi que des cas de couplage intermédiaire, et permet
d'étudier l'efïet de l'anisotropie du confinement. Dans le cas limite du puits, le
confinement dans la direction 2; a un effet de confinement dans le plan Çx,y). Dans
la limite du fil, le confinement effectif en z est accru par la force du potentiel en
(x,y). Les effets polaroniques sont renforcés quand le rayon du point décroît, aussi
bien en 2D qu'en 31?. Il ressort que l'énergie propre du polaron est accrue par le
confinement, davantage encore si celui-ci est anisotrope.

Avec un modèle de l'impureté fixée au centre, nous estimons la correction polaronique
maximale à l'énergie de liaison du polaron lié. La correction polaronique à l'énergie
de liaison est une fonction décroissante de la taille du point.

Le spectre d'énergie du magnétopolaron dans le même type de potentiel de confine-
ment est beaucoup plus complexe. Nous obtenons une borne supérieure pour les
energies de l'état fondamental et du premier état excité pour tout couplage polaire et
tout champ magnétique. De ce point de vue variationnel, nous retrouvons les théories
antérieures comme cas limites. Dans l état fondamental, sous champ magnétique
élevé, un polaron 3D prend un caractère ID, tandis que le caractère ID d'un
polaron ID est accru. Par contre, un champ magnétique faible n'entraîne pas une
modification de comportement dimensionnel.
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CHAPITRE l

Introduction

Un électron supplémentaire dans le bas de la bande de conduction d'un
cristal ionique ou d'un semi- conducteur polaire interagit fortement avec les modes,
ou phonons, optiques longitudinaux des vibrations du réseau. De fait, sur son passage,
le champ coulombien de l'électron déplace les ions positifs et négatifs de leurs
positions d'équilibre. La polarisation du réseau ainsi induite agit sur l'électron à son
tour. L'entité formée par l'électron et cette perturbation, ou "nuage" de phonons,
est appelé un polaron [1]. Quand elle s'étend sur une distance grande devant le
paramètre du réseau, il s'agit d'un gros polaron, ou polaron de Frôhlich. La force
de l'interaction entre l'électron et les phonons est décrite par un paramètre sans
dimension, noté a.. Ce paramètre joue le rôle de la constante de couplage entre
l'électron et les phonons. Cette force de couplage peut être élevée, comme dans les
halogénures alcalins tels KC1, KBr, Kl, RbCl (0; ?» 5 à6), ou intermédiaire dans
les halogénures d'argent par exemple (AgCl : a == 1.91, AgBr : a = 1.60), ou faible
dans les composés semi-conducteurs II-VI et III-V (InSb : a = 0.015) [1].
L'interaction électron-phonons modifie les propriétés physiques (transport, diffusion
électronique inélastique, etc ...) des matériaux cristallins, et les propriétés optiques,
linéaires et non-linéaires, des semi-conducteurs, selon la force du couplage mesurée
par a [2].

Polaron de Frôhlich

Frôhlich s'est appliqué à décrire le polaron afin de déterminer comment
les propriétés électroniques sont modifiées du fait de l'interaction de l'électron avec
le champ de polarisation induit. Il introduit plusieurs hypothèses permettant un
traitement simplifié [2] :

• la structure discrète du cristal est ignorée car l'étendue du polaron, mesurée
par son rayon, est grande devant le paramètre du réseau cristallin. Le cristal
est considéré comme un milieu diélectrique continu isotrope;

• les états électroniques de la bande de conduction sont décrits dans l'approxima-
tion de la masse efïective. L'hamiltonien de Frôhlich décrit des états caractérisés
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par une faible impulsion électronique dans le milieu (électron lent);

le champ de polarisation induit est supposé irrotationnel, ce qui supprime les
effets magnétiques. Du fait des faibles vitesses impliquées, les effets relativistes
ne sont évidemment pas en cause;

le champ de polarisation est décrit au moyen des phonons optiques longitudi-
naux du réseau. Ces modes, dans lesquels les ions vibrent en opposition de
phase, sont la source principale de la polarisation. La dispersion des modes
optiques longitudinaux, faible au voisinage de À; = 0 (aux grandes longueurs
d'onde), est ignorée; l'énergie des phonons optiques longitudinaux notée UUJLO
est considérée indépendante de la longueur d'onde. De plus, les effets anharmo-
niques ne sont pas considérés. Ainsi deux phonons n'interagissent pas directe-
ment entre eux.

L'approximation de Frôhlich selon laquelle la taille du polaron est grande devant
le paramètre du réseau est valide pour les électrons de conduction des cristaux
faiblement polaires, tels les composés semi-conducteurs II-VI et III-V. Elle reste
une assez bonne approximation dans la plupart des cristaux ioniques. Cependant,
cette approximation du continuum est d'autant moins bonne que la force du couplage
électron-phonons, mesurée par a, croît car alors la déformation accompagnant l'élec-
tron se localise et le rayon du polaron diminue. Dans les états excités, plus étalés que
l'état fondamental, cette approximation du continuum reste valide pour des forces
de couplage plus élevées. Dans les semi-conducteurs, les valeurs de a sont en général
assez faibles et l'approximation du continuum est valide.
Dans un cristal, le potentiel d'une charge ponctuelle e est modifié pour prendre
en compte l'écrantage du réseau en —: et l'écrantage électronique en —. Ainsi, le
paramètre a de force de l'interaction polaire électron-phonons introduit par Frôhlich
dépend de la polarisabilité ionique en J_ _ i

eo
. La constante diélectrique haute

fréquence 600 est connue précisément à partir de mesures de l'indice de réfraction.
Elle est pratiquement indépendante de la température, contrairement à la constante
diélectrique statique CQ. La fréquence UJLO des modes de phonons optiques longitudi-
naux (LO) du centre de la zone de Brillouin est obtenue à partir de la fréquence des
modes optiques tranversaux UJTO déterminée expérimentalement {^o == CJTo(£o/ëoo))-
L'hamiltonien du système s'écrit, en négligeant l'énergie constante de point zéro des
phonons en Sfc ^LO/2, qui n'intervient pas dans la dynamique du polaron :

Hprohlich = Hg + Hph + H t̂int (1.1)

-ffg est l'énergie cinétique de l'électron libre de masse effective m dans le bas de la
bande de conduction en l'absence d'interaction avec les vibrations du réseau. Hph
est l'énergie des phonons optiques longitudinaux de vecteurs d'onde k, d'opérateurs
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de création et d'annihilation a[ et ah respectivement en seconde quantification et
de fréquence UJLO- Hint représente l'énergie d interaction entre une charge —e, à la
position f, et le réseau, via la polarisation produite par le déplacement des ions. Si
Hi^ = 0, l'électron ne perturbe pas le cristal. L'importance du terme d'interaction
est caractérisée par un coefficient Vk, transformée de Fourier du potentiel d'interac-
tion. De fait, le potentiel qui localise l'électron est de type coulombien à grande
distance. Au voisinage de l'électron, ce potentiel est tronqué de façon à permettre
au réseau de suivre le mouvement de l'électron à une distance déterminant le degré
de localisation de l'électron : on parle du rayon du polaron, noté ro. A cette distance
minimum correspond un moment maximum du polaron par la relation d'incertitude
d'Heisenberg. Ainsi, dans le cas du gros polaron, r-o est de l'ordre de quelques dizaines
d'Angstôms et l'électron interagit principalement avec les phonons du réseau de
grandes longueurs d'onde, situés au milieu de la zone de Brillouin autour de A; = 0.
Dans cette région les modes optiques se caractérisent par une très faible dispersion.
Avec des conditions aux limites périodiques sur un volume V :

Vk

Hint

^ ^47TO!7-^
k{ V )

1/2

avec :

0; =

TO =

E
k

f

Vkâkeik-r V^e'! ^-ik-r)

e2

Y 2'roH^Lo) (e»' - eo-')
h ^1/2

2m^Lo}

La constante adimensionnelle a détermine directement l'importance du couplage
électron-phonons. La nouvelle unité de longueur dans le système que nous utiliserons
par la suite est le rayon du polaron ro- L'unité d'énergie est l'énergie des phonons
HujLo- Nopus prenons : h = l, 2m = l, h^Lo = l-

Méthodes d'étude théorique du polaron de Frôhlich

A cause de la déformation qui "habille" l'électron, sa masse effective est
augmentée et son énergie est plus basse. Lorsque l'interaction électron-phonons
est faible, la fréquence des phonons est très grande devant celle de l'électron. De
fait, la constante de couplage est inversement proportionnelle à la fréquence des
phonons. Le champ de polarisation "suit" alors de façon adiabatique l'électron en
mouvement dans la bande de conduction. Les théories perturbatives du second ordre
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s'appliquent, entre l'état initial à un électron sans phonon et les états intermédiaires
à un phonon. Ainsi, pour un électron lent en couplage faible, le dévelppement en
série de puissance de a met en évidence un comportement de masse effective [2] :

EW = -a +p,2

m*
(1.2)

Le premier terme est l'énergie propre du polaron (en unité d'énergie de hujLo). Elle
diminue l'énergie de l'électron. De plus, la masse du polaron, notée m* est plus
grande que la masse effective de l'électron m car le facteur [l — ^J > l :

m"

m

* l

l - ^
6

(1.3)

En couplage faible (o; < l), ces variations d'énergie et de masse efïective sont faibles.
La région de couplage électron-phonons intermédiaire est traitée par la théorie
variationnelle de Lee-Low-Pines. Des transformations unitaires tirent profit de l'inva-
riance de la quantité de mouvement totale de l'hamiltonien de Frôhlich (voir chapitre
suivant) [3]. Une première transformation positionne l'électron au centre des coordon-
nées. La seconde déplace les opérateurs de phonons [2]. Cette approche suppose
l'absence d'interaction entre les divers phonons constituant le nuage autour de
l'électron (théorie des phonons indépendants). Elle donne l'énergie et la masse
effective suivantes :

E

m*

m

-Q:+
p,2

m*

1+^
Dans la limite de couplage faible (a <: l), cette méthode redonne la masse effective
obtenue par la théorie des pertubations du second ordre.
Lorsque le couplage électron-phonons est sufEsamment fort, le polaron peut dévelop-
per une structure interne caractérisée par des niveaux d'énergie discrets. Certaines
mesures expérimentales telles que des mesures d'absorption optique sont reliées à
l'énergie de ces états. Un nombre grandissant de phonons prend part à l'interaction
(le nombre de phonons est de l'ordre de Qi/2), et il n'est plus possible d'ignorer les
corrélations entre phonons. De plus, la fréquence des phonons étant faible devant
celle de l'électron, c'est maintenant l'électron qui "suit" de façon adiabatique les
fluctuations de la polarisation. L'approximation adiabatique de Landau-Pekar repose
sur l'approximation de Hartree selon laquelle l'électron subit l'influence du champ
moyen des ions (au repos mais hors de leurs positions d'équilibre). Cette théorie
est variationnelle et le meilleur résultat est obtenu à l'aide d'une fonction d'essai
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gaussienne à un seul paramètre variationnel [2]. L'énergie propre du polaron est en
cr2 et sa masse en o;4 :

E
a2

m*

m

— w -0.106a2

16 ^.4
-Ci

8l7T2

Propriétés du polaron de Frôhlich

En général, le spectre d'énergie d'un polaron dans la bande de conduction
d'un cristal polaire est continu. Cependant, si l'électron est lié à un défaut ou
soumis à un champ magnétique, le spectre d'excitation du polaron peut devenir
discret. Lorsque l'éaergie de l'excitation d'une transition électronique est de l'ordre
de l'énergie des phonons, l'interaction électron-phonons est dite résonante. D'un
point de vue expérimental, la région d'interaction avec les phonons optiques longitu-
dinaux du centre de la zone de Brillouin est difficile à étudier dans les cristaux
ioniques à la résonance : il s'agit précisément de la région de forte absorption
reststrahl. Les matériaux polaires se caractérisent par une quasi-opacité dans cette
région de fréquences entre uj^o et UJTO- Cette région du spectre doit donc être étudiée
par des techniques indirectes.

Certaines expériences dépendent explicitement des effets polaroniques, entre
autres l'observation de la résonance cyclotron en fonction du champ magnétique.
Ainsi, les masses polaroniques sont déterminées par résonance cyclotron. Aux fréquen-
ces cyclotron qui tendent vers les fréquences des modes optiques longitudinaux, il
y a un effet de résonance. La principale évidence de l'existence de polarons comme
porteurs dans les matériaux polaires est la non-parabolicité de la relation énergie-
champ magnétique {E = f(B)) observée sous champs magnétique élevé, beaucoup
plus importante que la non-parabolicité caractéristique de la bande de conduction.

Dans la limite du couplage faible, un électron dans un champ magnétique,
couplé aux modes de phonons du réseau, peut être traité de façon perturbative. Le
système constitué d'un électron dans un champ magnétique est caractérisé par des
états de Landau d'indices [n, m, k^:). Les effets de la perturbation polaronique sont
décrits dans la littérature [4] : les niveaux de Landau de l'électron sont décalés d'une
quantité correspondant à l'énergie propre en —a et la masse du polaron "fn* remplace
la masse effective de l'électron m dans la fréquence cyclotron : Ct;c = ^-. Le premier
niveau de Landau (n = l) s'incurve quand la fréquence cyclotron ujc. augmente pour
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tendre de façon asymptotique vers le, niveau Ç^+n^Lo)- Le niveau n = l se trouve
"accroché" par cet état de diffusion (phénomène de pinning).

Systèmes à dimensions réduites

Le développement des techniques de nanolithographie et d'épitaxie permet
la fabrication d'hétérostructures de semi-conducteurs qui confinent les porteurs de
charges dans une (puits quantique), deux (fil quantique) ou trois (point quantique)
dimensions. Les points quantiques peuvent être aussi petits que quelques nanometres.
Les propriétés optiques de tels systèmes se trouvent modifiées [5, 6].
Il est possible de négliger le confinement quantique des modes de phonons lors du
calcul des énergies propres, du fait des masses ioniques élevées [7, 8j. L'utilisation
de l'hamiltonien de Frôhlich usuel 3D pour décrire le couplage électron-phonons
reste valide dans le cas d'un bon accord des propriétés élastiques des matériaux
constitutifs aux interfaces, comme c'est le cas des hétérostructures GaAs/AlGaAs,
en considérant des propriétés diélectriques presque égales [9]. Cependant, les éner-
gies propres dues à l'interaction électron-phonons dans des systèmes 2Û calculées
au moyen de l'hamiltonien de Frôhlich 3D sont divergentes. Cette divergence peut
être surmontée par l'introduction de l'efFet d'écrantage, ou en considérant un modèle
plus réaliste pour les phonons optiques longitudinaux dans ces structures.

Les méthodes d'investigation des propriétés polaroniques décrites plus haut
souffrent de leur étroit domaine de validité respectif : chacune s'applique dans l'un
ou l'autre des régimes de couplage extrêmes, faible (méthode perturbative) ou fort
(approche adiabatique), voire intermédiaire (traitement de type Lee-Low-Pines).

Or, de nombreuses études expérimentales mettent en évidence des effets
du confinement sur l'interaction électron-phonons. Ainsi, par exemple, une étude
systématique de la transition hydrogénoïde de donneurs peu profonds dans GaAs
en volume, ainsi que dans des multi-puits quantiques GaAs/AlGaAs et des super-
réseaux, à la résonance avec les phonons optiques de GaAs, conclue au renforcement
de l'interaction électron-phonons quand le confinement est accentué [10]. Les bandes
d'énergie d'interaction observées sont très larges et asymétriques, dans le cas de
multi-puits de largeur de puits faible (125A), et diminuent quand la largeur des
puits augmente. La largeur des bandes tend vers la valeur 3D pour des puits de
largeurs de l'ordre de 450A. Dans les super-réseaux, dont les puits ont une largeur
de 80A et les barrières une largeur de 9A, l'interaction électron-phonons est plus
forte qu'en volume, mais beacoup plus faible que dans les multi-puits quantiques de
même largeur de puits. Il semble que la force d'interaction dépend de l'étendue de
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la fonction d'onde électronique.

L'étude des énergies de résonance cyclotron dans des systèmes ÎD met en
evidence des discontinuités au voisinage de l'énergie des modes de phonons LO de
volume, attribuées à l'interaction électron-phonons résonante, accrue par rapport à
l'interaction 3Z) [11, 12].

Récemment, l'interaction polaronique est étudiée dans les points quantiques.
Les spectres de photoluminescence de points quantiques isolés InPGalnP, constitus
de raies équidistantes et larges, sont expliqués en termes d'interaction électron-
phonons [13]. Les spectres d'absorption de points CdTe présentent une largeur
homogène des raies qui croît quand la taille des points diminue, ce qui suggère
une interaction électron-phonons renforcée dans les petits points [14]. Des points
InAs formés sur un substrat GaAs par épitaxie à jet moléculaire selon le mode de
croissance Stransld-Krastanov, sont étudiés par magnétospectroscopie dans l'infra
rouge lointain [15]. Ces points, en forme de lentilles d'environ 2 nm de hauteur et 20
nm de diamètre, présentent une symétrie quasi-cylindrique. Les mesures indiquent
que le couplage électron-phonons dans un point quantique est toujours de type
couplage fort. La photoluminescence (PL et PLE) permet l'étude de l'effet de l'aniso-
tropie du confinement dans des points quantiques III-V et II-VI; ainsi, 15 observent
une interaction polaire exciton-phonons accrue dans les points fortement anisotropes.

Le renforcement du couplage polaire électron-phonons par confinement est
donc fortement suggéré aussi bien par des études théoriques que par des observations
expérimentales. Par exemple, pour des longueurs de confinement L inférieures au
rayon du polaron ro, il est estimé que la constante de couplage a ("nominale") se
trouve renormalisée en ^ (couplage "efFectif) [16].

Dans ces conditions, la théorie purement perturbative n'est plus applicable
aux structures confinées, même dans des matériaux de faible constante de couplage
"nominale" a. En efïet, ces structures peuvent présenter des caractéristiques de
couplage intermédiaire, voire fort, quand le potentiel de confinement augmente et
que la dimensionalité diminue. Des traitements valides pour tout couplage sont donc
nécessaires pour décrire les propriétés du polaron dans des structures à dimensions
réduites.

La formulation de l'intégrale de chemin de Feynman, basée sur un principe
variationnel, s'applique pour toute valeur du couplage électron-phonons. A partir
du lagrangien classique, Feynman décompose le champ de polarisation en ondes
stationnaires et introduit ainsi les modes normaux. Il définit ensuite l'action classique
et exprime le propagateur électronique en fonction d'une intégrale de chemin sur

u



8

0
l'exponentielle de l'action. Des difficultés mathématiques l'obligent à introduire une
action modèle et à approximer l'énergie de l'état fondamental de façon variationnelle.
Ainsi, le polaron de Feynman est un système constitué d'un électron de masse m
et d'une particule fictive de masse M représentant l'efFet du réseau, reliés par un
oscillateur harmonique de raideur K. Ce modèle s'accorde bien avec l'image de la
limite de couplage fort où l'électron est violemment rappelé par le réseau. M et -Ff
sont deux paramètres variationnels. L'hamiltonien du modèle de Feynman s'écrit
[2, 17] :

Feynman lle ~T~ llph -T~ •l-t oscillateur harmonique

L'hamiltonien d'interaction de Frôhlich se trouve donc remplacé par une particule
fictive reliée à l'électron par un ressort K. La charge de polarisation disparaît et
toute les coordonnées de phonons sont éliminées.
Le formalisme de Feynman ne peut prendre en compte l'invariance de translation
du système polaronique. Il fournit d'ailleurs les meilleures évaluations de l'énergie
de l'état fondamental pour tout couplage, mais ne donne pas accès à la masse
polaronique.

Notre étude

Les systèmes qui nous intéressent sont caractérisés par différents paramètres
de matériaux : l'énergie du mode de phonons optiques longitudinaux hu^Lo, la masse
effective de l'électron m, les constantes diélectriques statique et haute fréquence, eo
et 600 respectivement. En combinaison avec des constantes naturelles, ces paramètres
introduisent différentes échelles d'énergie (à la deuxième ligne du tableau ci-dessous)
et de longueur (à la troisième ligne du tableau ci-dessous) :

• le rayon du polaron ro et l'énergie des modes de phonons optiques longitudinaux
hujLo caractérisent l'interaction polaire;

• le rayon de Bohr hydrogénoïde OQ et l'énergie Rydberg Ry définissent le coupla-
ge de type coulombien;

• les longueurs de confinement Z/n et L^ et les énergies dues aux potentiels de
confinement appliqués dans le plan (x, y) et selon la direction z respectivement;

• la longueur magnétique r^ et l'énergie magnétique Uujc apparaissent en présence
d'un champ magnétique.

couplage polaire couplage coulombien confinement champ magnétique
me4

2^6^
PU^LO

ro

Ry=

QO

H^4 et HK4

LQ, et Lz

Uuj,

TL

e
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Les études antérieures démontrent la difficulté de décrire les différents régimes de
couplage polaire, de couplage coulombien, de confinement, et de champ magnétique.
Divers cas limites sont étudiés de façon séparée. L'étude des cas intermédiaires ou
mixtes (dans un système confiné, le couplage électron-phonons de volume peut être
faible alors que le couplage électron-phonons de surface est déjà fort [18, 19]) est
peu abordée.
Nous nous proposons d'appliquer le formalisme de Fock de Matz et Burkey, présenté
au second chapitre, valide pour tout couplage et tout champ magnétique. Il
nécessite l'utilisation d'un spectre modèle dont tous les états sont connus. La somme
sur tous ces états est analytiquement possible dans le cas du spectre gaussien et du
spectre magnétique.
Le troisième chapitre présente l'application de la méthode à l'étude des effets
du confinement sur le polaron dans un point quantique. Nous nous intéressons
principalement à l'état fondamental et au premier état excité. Nous obtenons les
limites asymptotiques de façon analytique et explorons les situations intermédiaires
de façon numérique.
Dans le quatrième chapitre, nous abordons le problème du polaron lié dans un
point quantique. Le polaron lié est formé par un électron en interaction coulombienne
avec un défaut hydrogénoïde dans un matériau polaire. Dans ce cas, le potentiel
du défaut est écranté par la polarisât ilité du réseau, d'où une renormalisation des
niveaux d'énergie du défaut. Comme souligné dans 20 , d'autres effets apparaissent,
telle l'existence d'états polaroniques excités et d'un nouvel état impliquant un élec-
tron piégé dans un potentiel créé par le défaut et par la polarisabilité du réseau.
D'autre part, la masse effective de l'électron se trouve renormalisée.
L'étude théorique du gros polaron diélectrique dans un champ magnétique uniforme
et constant fournit des éléments d'interprétation d'expériences visant à valider l'hamil-
tonien du continuum de Frôhlich. De fait, des expériences de résonance cyclotron et
des expériences magnéto-optiques sont nécessaires pour caractériser les propriétés du
polaron libre. C'est pourquoi, dans le cinquième chapitre nous nous intéressons à
l'efi'et d'un champ magnétique uniforme et constant sur le polaron confiné dans un
point quantique. Nous aborderons le problème du polaron lié à un défaut coulombien
dans un champ magnétique. Une telle situation apparaît si le cristal contient des
défauts, particulièrement dans les halogénures alcalins où le temps de vie des électrons
dans la bande de conduction est faible et où des impuretés sont introduites de façon
à peupler la bande de conduction.
Enfin, nous établissons le bilan de ce travail dans la Conclusion.
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CHAPITRE 2

Méthode

2.1 Introduction

L'approximation de Fock de Matz et Burkey a été développée afin de permet-
tre un traitement unifié du problème du polaron libre de volume dans toute la
gamme de couplage polaire [21, 22, 23] : l'énergie de l'état fondamental est évaluée à
partir d'un hamiltonien modèle impliquant un électron dans un potentiel harmonique
de symétrie cylindrique; un champ magnétique interne sans signification physique
introduit des brisures de symétrie [24].

Cette approximation a permis également l'étude du premier état excité du
polaron de volume. Il est montré que le premier état excité a une symétrie cylindrique
et subit une localisation 2D en couplage faible, alors qu'il présente une syinétrie
sphérique et est complètement localisé en couplage fort [25].

Le formalisme de Fock de Matz et Burkey est appliqué aussi au polaron
de surface ou d'interface [26, 27], et au polaron de surface 2D lié à un défaut [19].
Il s'avère que, pour le polaron libre de surface (2Z5), à couplage électron-phonons
égal, les énergies sont plus basses qu'en volume (315). De plus, la structure interne
est plus stable. Quant au polaron lié de surface, les énergies de liaison sont plus
élevées que dans le cas équivalent 3D. Comme dans le cas de volume, il existe deux
types d'états de surface : de type masse effective et de type polaronique. Ce dernier
est plus stable dans le cas de surface. Les forces de couplage électron-phonons et
électron-défaut sont beaucoup plus fortes dans le cas de surface. Il est vrai que, à
défaut de connaître la masse effective de surface, la masse effective de l'électron en
volume est attribuée au polaron de surface extérieur. En réalité un électron proche
de la surface subit un effet réduit et perturbé du potentiel périodique du réseau. Par
ailleurs, l'énergie de liaison d'un polaron lié à un état hydrogénoïde de surface peut
être très forte par rapport aux états de volume.

En outre, cette méthode est utilisée pour l'étude des états électroniques à la
surface d'un cristal polaire parfait semi-infini dans le vide [26, 27]. Les interactions
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avec toutes les sources possibles de moments dipolaires sont traitées sur un même
niveau, de façon dynamique. Le meilleur spectre modèle proposé est celui d'un
oscillateur harmonique anisotrope dont la position d'équilibre dans la direction z
est fixée. Les résultats sont obtenus grâce à des calculs numériques à l'exception de
quelques cas limites accessibles analytiquement. Il ressort que le polaron extérieur
forme toujours un état lié. Par contre, le polaron intérieur ne forme un état lié que
lorsque les couplages électron-phonons et électron-exciton sont forts.

2.2 Formalisme de Fock de Matz et Burkey

L'hamiltonien de Frôhlich décrit le système constitué d'un porteur de charge
en interaction avec les phonons polaires optiques longitudinaux d'un solide représenté
par un continuum diélectrique. Le polaron présente des complications caractéristiques
du problème de champs fermions-bosons en interaction : effet de recul de l'électron
du fait de son interaction avec les phonons, et invariance de translation globale
(conservation du moment total du cristal).

La fonction de Green non diagonale retardée de l'électron à température de 0 K
est, dans la représentation de l'espace du momentum :

^ ^ ,_^= J -z< ooiW)^ (i7)loo > * > <'
l'i~L)~\0 ' t<t'

|00 > est l'état vide de phonon et d'électron. G(p,p ,t — t') est la probabilité qu'un
electron de momentum p au temps t se retrouve au temps t avec un momentum p .
Dans l'espace des fréquences, on trouve :

G(p^,Z} =< 00|C'p^l^C';|00 >
où ^-Lg- est le résolvant de Schrôdinger et Z est une fréquence complexe. A partir
d'une approche d'équation de mouvement, on trouve l'approximation de Fock :

Go-l(p, Z}G{p,p,Z} = 6^ + EE |^[2 G(p- k^ - ^ Z- l) G(pi,p; Z)
pi k

où G'o (p, Z) est le propagateur de l'électron libre. On utilise une représentation dans
laquelle G est développé à l'aide d'un spectre complet :

(7(p,p;Z)=^
n

^(p1^(p)
Z-e^ (2.1)
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Les ^n sont des fonctions orthonormales :

E^:(^^(p) = ô^

E^:(^^'(p) = s^,
p

Sij est le symbole de Kronecker. Les £„ sont les pôles de G. L'énergie la plus basse
est obtenue en posant Z = CQ +i8 avec S -^ 0 telle que :

^ z8G{p,p;Z = €o + ^) = ^(P')^o(p)

Les détails du développement sont donnés dans [21, 22, 23]. On obtient alors une
equation de Schrôdinger effective pour ^o et -Ë'o :

 -p2)^o(p)=-EEl^
" k,p-,

2 ^fnÇp- k)^Çp[ - A)^o(pî)
£„ - 6o +1

(2.2)

Cette équation est résolue de façon variationelle à l'aide d'un spectre modèle VI/n(r<).
Elle est écrite ici dans l'espace des positions :

EO = l^{rf)H^^d7f

EE1^ 2
ê

-rJ^n^Wrt}
£o En

—v&o(r/)^(^^7J (2.3)

^o est l'état fondamental du modèle, k est le vecteur d'onde des modes de phonons
optiques longitudinaux, f est le vecteur position de l'électron.

Lorsque le couplage électron-phonons est suffisamment fort, le polaron peut dévelop-
per une structure interne. Celle-ci est beaucoup plus difficile à étudier; seules des
limites asymptotiques ont été obtenues. Pourtant, la connaissance des états excités
du polaron est nécessaire pour comprendre l'absorption optique du polaron libre,
ainsi que ses propriétés de transport.

Deux types d'états excités sont considérés. Lors d'une transition optique
IR, le polraon peut absorber un photon et passer de son état fondamental à un état
excité. Une telle transition s'effectue très rapidement et le réseau n'a pas le temps de
s'adapter à la nouvelle configuration électronique. Le porteur est donc dans un état
excité dans ayant la configuration de l'état fondamental : ce sont des états de type
Franck-Condon. Ainsi la fonction d'onde ^',1, décrit l'état Franck-Condon v dans la
configuration 7. Cette situation est instable et le réseau se relâche pour s'adapter
à l'état électronique. Cette relaxation par émission de phonons produit les états
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excités relâchés (RES), notés ^.
Nous pouvons écrire une équation de Schrôdinger effective pour la fonction d'onde
^, obtenue à partir de l'équation du mouvement de Fock de la fonction de Green,
comme décrit précédemment pour l'étàt fondamental. L'énergie est obtenue en en
prenant la valeur moyenne [25, 28] :

E! = f^r^H^dr-
+ EE

kn

^ f f^-^WV-î ^w^ ^ (2.4)
f-ii — En —

E^, représente l'énergie d'un état de Franck-Condon du polaron. e^ est l'énergie d'un
état de Franck-Condon du modèle variationnel. E^ est alors l'énergie d'un état excité
relâché du polaron. Comme daiis le cas de l'état fondamental, nous l'évaluons de
façon variationnelle.

Le dénominateur du second terme, dit terme de Fock, du second membre diverge
quand ei = £o + l, c'est à dire lorsque l'énergie du premier niveau excité devient
égale à celle de l'état fondamental plus un phonon 25 . Cette singularité dans
l'espace des paramètres variationels sépare l'état fondamental du premier état excité
relâché. L'énergie d'un état excité est au moins égale à celle de l'état fondamental
augmentée de l'énergie d'un phonon : £1i ^ £'o+l, où £'1 est l'énergie du premier état
excité relâché. La première singularité agit comme séparateur entre les états excités
(EI ^ EO +1) et l'état fondamental. D'autres singularités apparaissent chaque fois
que 6^—€(^— l = 0. Elles sont reliées à l'instabilité du polaron excité par rapport à
remission d'un phonon.

Ainsi, l'espace des paramètres variationnels est séparé en différentes régions par
les singularités. Les valeurs les plus fortes des paramètres définissent la région dite à
droite de la singularité. La fonction d'onde du polaron est alors hautement localisée.
Le minimum de E^, s'il existe, est une évaluation du RES du polaron. Par contre,
à gauche de la singularité E^ < £1o+ l, si un minimum existe, il est une borne
supérieure à l'énergie de l'état fondamental Ey. La limite perturbative (couplage
faible) et la limite adiabatique (couplage fort) se situent de part et d'autre de cette
singularité et les temps de vie sont suffisamment longs pour ne pas en faire cas. Par
contre, pour des couplages intermédiaires, il est nécessaire de traiter adéquatement
la (ou les) singularité(s).

Ces équations pour l'énergie sont valables pour tout couplage électron-phonons. Non-
linéaires, elles peuvent être résolues de façon variationnelle à l'aide d'un hamiltonien
modèle. A la différence des problèmes variationnels linéaires habituels en mécanique
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quantique, il faut utiliser non pas une unique fonction d'essai comportant des paramè-
très variationnels, mais un ensemble complet de fonctions d'essai sur lequel la fonction
de Green de l'électron est développée (équation (2.1)). C'est uniquement dans la
limite de couplage fort que l'équation pour l'énergie peut être résolue au moyen
d'une seule fonction d'essai : le premier terme de la somme sur n est largement
dominant dans (2.2). Les termes suivants de la somme sont d'ordre Q'2 plus petits.
A l'aide d'un spectre gaussien (symétrie sphérique) et d'un spectre incluant un
champ magnétique interne (symétrie cylindrique), pour une constante de couplage
électron-phonons a inférieure à 1.2, aucun état excité n'est trouvé. Entre a = 1.2 et
a = 4.2, apparaît un état excité bidimensionnel, et au delà de o: = 4.2, un état excité
gaussien. En présence d'un champ magnétique constant et uniforme, l'approximation
de Fock permet de décrire, comme en l'absence de champ magnétique, d'une façon
unifiée, à la fois le régime de couplage faible et celui de couplage fort, mais seulement
au prix de briser les symétries de l'hamiltonien de Frôhlich [28].

2.3 Notre approche

En général, les efïets polaroniques dans les fils et les points quantiques
sont étudiés en régime de couplage faible. Les théories perturbatives telles que la
théorie de Raleigh-Shrôdinger du second ordre s'appliquent dans cette région. Elles
fournissent une forme simple de l'interaction électron-phonons et des expressions
analytiques compactes de la correction polaronique [29, 30]. Pour tout couplage,
elles semblent encore efficaces quand les longueurs de confinement dans les structures
confinées augmentent car alors la constante de couplage diminue [31]. Néanmoins, la
correction polaronique à l'état fondamental est considérablement plus forte quand le
potentiel de confinement appliqué est accru : il renforce le couplage électron-phonons.
Ainsi, même dans des matériaux faiblement polaires tels que GaAs (a = 0.07), le
polaron doit être traité par une théorie de couplage intermédiaire ou fort. Cet effet
est encore plus prononcé dans les composés 11-VI tel CdS (cr = 0.53) dans lesquels
le couplage électron-phonons est presque d'un ordre de grandeur supérieur à celui
rencontré dans les composés III — V. C'est pourquoi, la théorie perturbative ne
peut plus être appliquée, même pour ces systèmes à couplage faible, ni la théorie de
type Landau-Pekar propre à la limite de couplage fort.

Notre but est de développer une méthode qui dépasse les limites inhérentes
à ces différentes approches. Forts des succès de l'approximation de Fock telle que
développée par Matz et Burkey, nous nous proposons de l'appliquer à l'étude des
propriétés du polaron de Frôlich dans un point quantique (chapitre 3), puis dans
un point quantique en présence d'une impureté coulombienne (chapitre 4), et enfin
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dans un point quantique sous un champ magnétique (chapitre 5).

2.3.1 Choix du spectre modèle

11 nous faut choisir un hamiltonien modèle qui approche la fonction d'onde
de l'état fondamental du mieux possible. Puis nous étudions le premier état excité
relâché en utilisant un état excité du spectre modèle orthogonal à la fonction d'onde
de l'état fondamental. Les fonctions d'onde doivent posséder diverses symétries
dépendamment des valeurs des paramètres variationnels par rapport auxquels on
minimise. De plus, nous devons pouvoir déterminer les vecteurs et valeurs propres
de l'Hamiltonien et effectuer la somme sur tous les états du spectre. Cet hamiltonien
modèle ne doit comporter que trois degrés de liberté puisqu'il n'y en a que trois dans
l'approximation de Fock. Pour l'étude du polaron libre dans un champ magnétique,
par exemple, divers spectres modèles ont été considérés, dont 28 :

• dans la limite perturbative, le plus simple est celui d'un électron dans un
champ magnétique :

^=P2+7y+272^

celui d'un électron dans un potentiel harmonique isotrope ÏD de constante
de ressort /?, et plongé dans un potentiel dépendant de la vitesse simulant
un champ magnétique uniforme et constant selon z, décrit dans la jauge
symétrique, fournit de meilleurs résultats :

^m=P2+/?4r2+272^+74P:,2

Parmi les différents types de potentiels de confinement étudiés dans la littérature,
le potentiel de confinement parabolique anisotrope est particulièrement intéressant
[32,33,34,35, 30, 36]. Des potentiels plus réalistes sont bornés par une valeur finie de
l'ordre de quelques centaines de meV. Cependant, tant que les énergies polaroniques
sont bien inférieures à cette valeur, l'utilisation du potentiel harmonique semble
raisonnable pour décrire de nombreux cas. De fait, le potentiel observé dans les
fils apparaît de type parabolique, produit par les gradients de contraintes [37, 38].
Dans un point quantique également, il est rapporté que le potentiel de confinement
ressenti par les électrons a une symétrie presque circulaire et que revolution des
niveaux d'énergie en présence d'un champ magnétique croissant est identique à celle
observée daiis un potentiel parabolique [39]. En outre, ce potentiel n'introduit pas
d'interface abrupte et permet l'utilisation de l'approximation des modes de phonons
de volume, pour des points assez gros ou des points dont les propriétés diélectriques
sont proches de celles du matériau de la matrice.
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L'utilisation d'un spectre gaussien équivaut à supposer que l'électron est

lié dans un puits de potentiel harmonique caractérisé par les constantes de ressort,
problème semblable à celui du potentiel d'oscillateur harmonique de Feynman. La
somme sur n dans l'équation 2.2 est effectuée à l'aide de la règle de somme de Slater
[40].
Le potentiel de confinement parabolique anisotrope type est de la forme :

V(r-) = n4rc2 + AV + K^z2 (2.5)

Dans la limite de couplage faible, la théorie de perturbation du second ordre de
Rayleigh—Schrôdinger donne une borne supérieure exacte à l'énergie du fondamental
du polaron dans un tel potentiel. De façon variationnelle, il est possible d'obtenir
de meilleurs résultats en sélectionnant un potentiel modèle du type :

,2Vmo^(^=/?^2+5y+7V

/3, (5 et 7 sont des paramètres variationnels. Ainsi, le potentiel réel V[r) est un cas
particulier de Vm.odèie(.i~) • Le choix de paramètres à la puissance quatrième permet
simplement de manipuler des valeurs de minimisation plus pratiques. La méthode
variationnelle reproduit le résultat de la théorie de perturbation du second ordre
en couplage faible. Dans la limite de couplage fort, notre méthode avec ce modèle
redonne les résultats de la théorie adiabatique de Landau-Pekar. Pour un couplage
électron-phonons et un potentiel de confinement arbitraires, l'énergie de l'état fonda-
mental est calculée de façon numérique.

2.3.2 Méthode

Nous dérivons les expressions variationnelles de Matz et Burkey pour quel-
ques états du spectre modèle. Il nous est possible d'en étudier de façon analytique
les limites asymptotiques, dans les cas de régimes de couplage fort (a S> l) et
de couplage faible (o; < l), de régimes de confinement nul (limite 3D), selon une
direction (limite 2D), selon deux directions (limite ID) ou trois directions (limite
du point OD].
Plusieurs paramètres nous permettent de caractériser le polaron dans les diverses
situations :

• La correction polaronique due au couplage électron-phonons est définie par :

AEp = E(a = 0) - £1(o: ^ 0) (2.6)

Nous définissons l'énergie propre du polaron Ep == —A£p comme la différence
entre l'énergie totale et l'énergie élastique de l'électron dans le potentiel harmo-
nique anisotrope.
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Les forces de confinement définissent des longueurs nominales de confinement
dans la direction z^ soit L^ =< '0m l-s21'0m >1/^2, et dans le plan (re, y), soit
Lp =< •0m|p2]'0m >^2î comme la valeur moyenne de z2 et comme la valeur
moyenne de pî respectivement, pour la fonction d'onde du potentiel de confine-
ment. Dans le système d'unités utilisé, le polaron a un rayon unitaire. Ainsi, les
effets du confinement quantique doivent apparaître quand L^ et Lg deviennent
petites devant l'unité.

Les longueurs effectives de confinement sont définies à partir des paramètres
variationnels : dans la direction z, Lzeff =< ^^|-z2|'0/3,-y >1/2, et dans le
plan Çx,y), Lp^^ =< ^^|/32]^^ >1/2, les valeurs moyennes de z2 et de
p2 respectivement, pour la fonction d'onde obtenue après minimisation par
rapport aux paramètres variationnels. Elles représentent une mesure de l'effet
de confinement total résultant du confinement géométrique imposé par le
potentiel anisotrope et du confinement induit par l'interaction électron-phonons.

En présence d'une impureté coulombienne, nous surveillons l'énergie de liaison
EI du défaut coulombien, définie comme la différence entre l'énergie de l'état
en l'absence de défaut et l'énergie de l'état en présence du défaut [4l, 42] :

Ei = E(R = 0) - E{R + 0) (2.7)

Nous évaluons l'efïet du couplage polaire sur l'énergie de liaison par la correction
polaronique à l'énergie de liaison, définie telle que :

Ap = Ei{a^ 0) - Ei{a= 0) (2.8)

Nous prenons soin, dans la cas des états excités, de prendre en compte la singularité
issue du terme n = 0 dans la somme sur n de l'équation 2.4. Ce terme est traité
séparément.

Nous étudions de façon numérique le comportement du polaron dans les cas intermé-
diaires non accessibles de manière analytique. A cette fin, nous élaborons un program-
me de résolution numérique des expressions de type Matz et Burkey obtenues, à
l'aide de la librairie IMSL. La minimisation est confiée à une routine d'optimi-
sation à plusieurs variables. Elle calcule le minimum d'une fonction de Rn dans R
par la méthode du gradient évalué selon une technique de différence finie quasi
Newton. Cette routine ne trouve qu'un minimum local. Or notre fonction peut
posséder plusieurs minima locaux. Le choix de la valeur des paramètres initiaux et
des intervalles de recherche est donc important. La procédure appliquée se résume
à entrer la fonction à minimiser et à donner une valeur de départ aux paramètres
variationnels. La routine recherche les valeurs optimales des paramètres de façon
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iterative jusqu'à ce que les critères d'arrêt soient atteints : soit la norme du gradient
est inférieure à la tolérance permise, soit la distance minimale entre les deux dernières
étapes d'itération est inférieure à la tolérance permise sur le pas.
L'intégration est assurée par une routine d'intégration numérique à plusieurs varia-
blés. Il faut fournir les bornes d'intégration (a et &) ainsi que les erreurs absolue (e)
et relative (p) permises. La routine subdivise l'intervalle d'intégration [a,b] et utilise
une règle à 21 points de Gauss-Kronrod pour évaluer l'intégrale sur chaque sous-
intervalle. L'erreur pour chaque sous-intervalle est calculée par comparaison avec la
loi de quadrature de Gauss à 10 points. La routine retourne un résultat approché R
et l'erreur estimée sur sa valeur E, tels que :

f{x)dx -R\^E < max{e, p\ / f{x)dx\)

Tous les calculs sont effectués en double précision.

2.4 Conclusion

L'approximation de Fock est déduite à partir d'équations du mouvement
dans un formalisme de fonctions de Green [21, 22]. Elle est valide à température
nulle, et n'étant pas de nature perturbative, pour toute constante de couplage. En
champ magnétique nul, elle a la propriété que sa solution d'énergie minimum est
aussi une borne supérieure variationnelle de l'énergie exacte de l'état considéré de
l'hamiltonien de Frôhlich 23 . Cette approche utilise des hamiltoniens modèles et les
spectres complets correspondants pour simuler de façon variationnelle la dynamique
du polaron, dans toute la gamme de couplage électron-phonons, contrairement à des
theories qui utilisent des fonctions d'onde d'essai pour étudier la limite adiabatique
du polaron (couplage fort). Les différentes symétries endossées par le spectre modèle
permettent de traiter toute la gamme de couplage [21, 22, 23].

Pour l'étude de la structure interne du polaron, nous suivons la procédure suivante :

• Nous choisissons un spectre modèle.

• Nous utilisons un. état excité du spectre modèle orthogonal à l'état fondamental.
Sa fonction d'onde est introduite dans l'expression de Matz et Burkey et
l'énergie E^ est minimisée par rapport aux paramètres variationnels dans
la région de l'espace des paramètres à droite de la première singularité, où
e^; > ec + l.

• Nous envisageons différentes symétries pour le premier état excité. Celle qui
donne la plus faible énergie est retenue.
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Si aucun minimum n'est obtenu, nous en déduisons l'absence de RES.

S'il existe un minimum d'énergie négative, c'est un premier RES.

Dans les limites de couplages faible et intermédiaire, l'approximation de Fock donne
les même résultats que les méthodes perturbatives et variationnelles. Dans la limite
de couplage fort, elle donne des résultats semblables à ceux obtenus par la méthode
de Pekar. Elle présente l'avantage de traiter l'interaction électronique de façon
dynamique, et de faciliter l'analyse des différentes contributions à l'énergie du polaron.
De plus, elle nous permet de faire la distinction entre les états excités internes
du polaron et les états excités d'une particule dans un champ (coulombien ou
magnétique). Par contre, la méthode requiert de disposer d'un spectre modèle complet
tel que la somme sur ses états soit faisable.
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CHAPITRE 3

Effet du confinement sur le polaron dans un point quantique

Les progrès récents dans la technologie de microfabrication par épitaxie à
jet moléculaire et nanolithographie permettent de fabriquer des structures de semi-
conducteurs polaires à dimensionalité réduite, tels que les couches diélectriques, les
hétérojonctions, les puits, les fils et points quantiques. Les fils et points quantiques
fabriqués actuellement peuvent avoir des tailles de quelques nanometres. Les polarons
dans ces structures sont différents de ceux rencontrés dans les systèmes massifs :
les potentiels de confinement agissent sur l'électron d'une part, et font apparaître
des modes de phonons confinés et d'interface d'autre part. Les différents potentiels
envisages, finis, infinis, symétriques ou antisymétriques, sont variés : rectangulaire ou
boîte [43], cylindrique ou sphérique [33, 44] et parabolique [34, 35, 45, 30,46,47, 31].
Le potentiel de confinement parabolique anisotrope est particulièrement intéressant,
car il permet l'étude du confinement selon aucune dimension (limite de volume quand
toutes les constantes de ressort tendent vers zéro), une dimension (limite 2D quand
une des constantes de ressort est élevée), deux dimensions (limite ID caractérisée
par deux constantes de ressort élevées) ou trois dimensions (limite du point, quand
les constantes de ressort selon les trois directions sont élevées.).

3.1 Formalisme

Nous considérons un électron confiné dans un potentiel parabolique anisotro-
pe, en interaction avec les modes de phonons de type volumique, dans le formalisme
de l'approximation de Fock de Matz et Burkey. Le polaron dans le puits de potentiel
parabolique est décrit dans l'approximation de la masse effective pour l'électron. Le
réseau considéré comme un continuum est décrit dans le cadre de l'approximation
harmonique. Dans l'hamiltonien de Frôhlich -ff^ro/ihc/i = He+ Hph + Hint (équation
1.2), nous introduisons le potentiel de confinement V{r) :

^ = p2+V(r)
Hph = S4afc

k
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n H,nt = ^(y^e!/s'r+V;4e
k

t^-tfc-r^

Vk = ^ ^TTQ'r^
k{ V }

1/2

Nous choisissons un potentiel de type oscillateur harmonique, isotrope dans le plan
(x,y), avec des constantes de ressort ^2 dans le plan {x,y) et K selon la direction
z respectivement. f2 et K sont les mesures des forces de confinement du potentiel
harmonique anisotrope dans le plan (x, y) et dans la direction z :

-4^2v(r) = ny+^4z2
pî = x2+y2

Ainsi, nous pouvons décrire un polaron 3D quand ^î= K = 0,uïi polaron 215 quand
fl, -=0 et K ^ 0,uï\ polaron ID quand ^ ^Oet J< =0, et un polaron dans un point
quantique avec valeurs finies de Q, et K.

Nous appliquons le formalisme de Fock de îvïatz et Burkey décrit au chapitre précé-
dent [48, 21, 22, 23]. Comme spectre modèle, nous choisissons le spectre d'oscillateur
harmonique anisotrope de constantes de ressort variationnelles /3 et 7. Ses valeurs
et fonctions propres sont bien connues :

Hm,

1SnÇx,y,z)

En

p2+/34p2+74^2
^IÎH^x}H^y}H^z}
7T3/4 (2AA!2^!2^!)1/2

exp
^2P^

exp2

72-z2
2 )

= eA+^+Éç=(l+Â+^)2/32+(^+l/2)27:,2

L'état fondamental (0,0,0) a pour énergie £000 = 2^2 + 7 . Les états (1,0,0) et
(0,1,0) sont dégénérés d'énergie €100 = ÉOIO = 4/3 + 72. L'état (0,0,1) a pour
énergie 6001 = 2/32 + 87 . Le premier état excité de ce spectre modèle est l'état
(1,0,0) quand /3 < 7 car alors ÊQOO < £100 < eoio- Par contre, si /3 > 7, c'est l'état
(0, 0, l) car dans ce cas €000 < ÊOIO < ÉIOO-

Pour chacun de ces trois états, nous définissons la longueur de confinement dans
la direction z, soit L^ =< '^m\zî\'<pm >1//2, et la longueur de confinement dans le
plan {x,y), soit Lp =< '^m\P2\'^'m >1^, comme la valeur moyenne de z2 et comme
la valeur moyenne de p respectivement, pour la fonction d'onde du potentiel de
confinement. Nous définissons la longueur de confinement effective dans la direction
z, soit L^eff =< 'tijp,"i\zi\'ll)^^ >^2; et la longueur de confinement effective dans le
plan (x, y), soit Lp ^ =< ^^[p2]^^, >1/2, comme la valeur moyenne de z2 et
comme la valeur moyenne de p2 respectivement, pour la fonction d'onde obtenue
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après minimisation par rapport aux paramètres variationnels. Nous rappelons les
expression des fonctions d'onde, des longueurs de confinement, ainsi que des longueurs
effectives de confinement dans la direction z et dans le plan [x, y} :

• Dans l'état fondamental :

.f3^/\^f ^P2\^( ^^
^ooo(^ - ^exp ^-^J exp (^—y-J

l l

LZ=~^K Lp=^
l l

zeff = 727 peff = p
Dansl'état (1,0,0) :

v/2/?271/2
^10û(^ = " ^3/4 2; exp ^ -^— j exp ^ -—

,2^2-^É_\^(-ti

L.=
l

^K LP=Ï
l

\

V2

L^=-i- L.^=v2
Lzeff = 7^7 ^eff = T

• Dans l'état (0, 0, l) :

v/2^3/2__^ PÎPÎ\^( ^^
^"01 (f) = v ^/4 2; exP [~~^) exp ^--2-

l/3i
l2K
/31

LZ=\l2K Lp=^l

^zeff = V^Z -^Pe/'f =
l

27 ^peff~0

En considérant les expressions des longueurs de confinement L^ et Lp dans chacun
des états pour des forces de potentiels de confinement identiques telles que détermi-
nées par les valeurs de K et Î2, il est vérifié que les fonctions d'onde sont plus étalées
dans les états excités que dans l'état fondamental.

A partir de ces trois états, nous générons les expressions variationnelles de type
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Matz et Burkey selon la procédure décrite au chapitre précédent. Les quantités
suivantes apparaissent lors des calculs :

,2

v
72(l-e-2^) _, ^_^_
^2(l_e-2^) -1 l/0=^2

A partir de l'état fondamental (0, 0,0) du spectre modèle, nous obtenons :

,2,72 , n4 , K^
£'ooo = /?2+ y + ^+ J-2+ Fooo(/3,7)

Le terme de Fock 17ooo(,^;7) est défini en fonction des valeurs des paramètres
variationnels par :

f00 ^ e-t tan-^™-^{;;:g:% 7>^

7</?

0 et 7 sont déterminés par minimisation de J^ooo- Quand /3 = 7, nous retrou-
vous l'expression de EQQQ obtenue dans les limites de couplages faible [35] et fort
[34]. Notre résultat est cependant valide pour tout couplage électron-phonons.

• L'énergie du premier état excité quand /3 < 7 est évaluée à partir de l'état
(l, 0, 0) de notre spectre variationnel. Nous la notons -Ë'ioo pour mémoire :

^ioo =2^2+y+^i-+l7+ Floo(/?'7)
Le terme de Fock Fioo(/3,7) présente une singularité en f32 = 1/2 :

2 yoo
^ioo (/3,7) = -aV^7 /„ ^e-t

l ^tan-ly^ l v+1 fta.ii-1^ l
^/1 _ e-272t ^7^ 4 z/ ^7y i7+1.

e,2/32t l v +1 ftaii~1 ^/v 1
4 ^i-g-272* y \, ^7
vo + l ^tan-1 v^o l

^ ^0+1,

v+1

VQ

a /2^ l l ^tan-1^,
^77—^-(—=^-i(l+^o) - l4V 7T ' 1-2/?2^Q Y v^o
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L'énergie du premier état excité quand /?> 7 est notée £?ooi car elle est calculée
à partir de l'état (0,0,1) du spectre modèle. Le terme de Fock Fooi(/3,7)
présente une singularité en 72 = 1/2 :

^=/32+J72+^+|^+^(/3,7)

u

'2^ooi (/3,7)= ~a{^rdte~t
l /tanh-l \Fzv l /, tanh-l \rzv

. Vl - e-2'v2t \ ^/^ 2^ V

ite~t

/tanh-l

+
e2-r2t f. l l /, tanh-lyrz7'

.-l

v^

2 Vv'l-e-2^2^

_l_ ^ tanh-1 v/^o'
VQ \ V-^0

a 12 7 l /^tanh-lv/:r^
+ 2^r^^[ 7=^0 ~\

3.2 Résultats asymptotiques

Il est intéressant d'étudier les limites asymptotiques de nos expressions,
dans les cas de régimes de couplage fort (a 3> l), faible (o; <: l), aussi bien pour
un potentiel de confinement isotrope que anisotrope.
Ici, la correction polaronique AEp = E(a = 0)—E{a ^ 0) due au couplage électron-
phonons est définie à partir de la valeur de l'énergie en absence d'interaction électron-
phonons (énergie élastique de l'électron dans le potentiel harmonique anisotrope) :

Etat '̂000 E100 E,001

Eet^ot = 0) l 2Û2 + K2 | 4^2 + K2\2^2 + 3K2

L'énergie propre du polaron Ep [Ep = —A£p) est alors :

^(OOO)p = E^-K2-2^
F(100)p = Euo-^2-K2
E{001}p = Fool. - 2^2 - 3K2
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3.2.1 Etat fondamental

3.2.1.1 Effet du couplage

• En couplage faible, le potentiel de confinement est rapidement plus fort que
l'interaction électron-phonons. Les paramètres variationnels ^ et 7 sont alors
determines par minimisation du terme cinétique /32+:i-+ ^ + ^- de la relation
3.4 :

/3^^ -f-^K

Les résultats coïncident alors exactement avec ceux fournis par la théorie de
perturbation du second ordre de type Rayleigh-Schrôdinger. Dans la limite de
volume (f2 =J< —^ 0), nous retrouvons l'énergie du fondamental du polaron
libre en —cr.

En couplage fort, dans la limite a —> oo.ïe terme de Fock est dominant.

3.2.1.2 Effet du confinement

• Le cas du confinement harmonique isotrope est décrit par la condition Q, == K;
la minimisation de l'énergie donne les valeurs correspondantes des paramètres
variationnels /3 = 7.
Dans la limite de couplage fort, la fonction d'onde électronique se trouve
fortement localisée et /?=7 3> l. L'énergie de l'état fondamental devient :

a; ^> l ou K

Il reste à minimiser par rapport à/5 S> l. Si l'effet du confinement est prépon-
dérant sur l'effet de la polarisation (0,== K ^> a), nous retrouvons l'énergie
d'un oscillateur harmonique 3D de constante de ressort f2 = A" diminuée d'une
correction linéaire en o; due à une polarisation statique du réseau autour de la
position moyenne de l'électron :

n>l
2 3A:43/? 2

l-a/3+000 22(32 7T

n =j<» a;» i

EOOO ^ 3jC2- aK

Par contre, si les effets de la polarisation dominent les effets du confinement dû
au potentiel harmonique isotrope appliqué (fl, == K ^a), l'énergie de l'état
fondamental tend vers l'énergie du polaron 3D dans la limite de couplage fort
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[49, 2l], corrigée par l'énergie potentielle harmonique associée avec un électron
situé à une distance moyenne déterminée par le rayon de localisation :

ci; »n=jc» l

-Ë'OOO
a2 , .„ ^4

-^+27V^
Dans le cas de couplage électron-phonons faible {a <: l), si les potentiels
de confinement sont forts (^î= K ~^> l), l'énergie de l'état fondamental du
système correspond à celle d'un oscillateur harmonique. La faible correction
polaronique est identique au cas du couplage fort avec un potentiel faible :

n=^» l »a

£'000 -</2.SK'-^aK
Dans la limite de faible confinement (o; < letO = JC< l), l'état fondamental
est le polaron 3D usuel en régime de couplage faible étudié par les méthodes
perturbatives du second ordre [17, 35]. Deux corrections apparaissent : le
décalage d'énergie dû à l'énergie propre du polaron en —o; et une correction
de masse effective :

l»aiï=^

-E/ooo —>

*
m" =

-Qi+

l

l-a/6

ÏK2
m*

?y (l + a/6)

Nous rassemblons les résultats obtenus pour l'énergie de l'état fondamental
-Ë'ooo et pour l'énergie propre dans le cas du potentiel de confinement harmoni-
que isotrope dans le tableau suivant :

Cas l Confinement isotrope E,•ooo p̂_

en 3D

l

2

n =J< >a»l ïKÎ-^^aK\~^aK

3

4

o;<letn=A:^oo \ÏK2-^aK\-^aK
4

n J« Q; -t,+27^ ^U2-
37T

en absence de confinement

a<^let^î=K-^0 •a + 3K2

—a

Dans toutes ces limites isotropes, l'effet de forts potentiels de confinement
est d'accroître l'énergie propre du polaron définie comme la différence entre
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n
l'énergie de l'état fondamental et l'énergie élastique. Un confinement isotrope
élevé dominant comme dans les cas l et 2 fait apparaître l'état fondamental
de l'oscillateur harmonique isotrope 3D d'énergie 3-ftT . Dans cette limite de
confinement selon les trois dimensions, quelle que soit la force du couplage
polaire, l'énergie propre Ep(OD) = —^f^aK est supérieure à celle observée
en volume Ep{3D) = —cr : Ep{QD) > Ep(3D). Par contre, en présence d'un
couplage polaire dominant, nous retrouvons l'état fondamental du polaron de
volume de couplage fort d'énergie propre en ^-.
Pour un potentiel de confinement anisotrope (f2 7^ Jf), la minimisation donne
des valeurs /3 7^ 7. En couplage polaire fort (cr ~S> l), si le potentiel de
confinemeiit selon la direction z est négligeable par rapport au potentiel de
confinement dans le plan {x, y) et par rapport à la force de la polarisation, nous
retrouvons l'énergie de l'oscillateur 2D dans le plan {x,y). L'efFet polaronique
en aî reflète la polarisation du réseau induite par les oscillations de l'électron.
Cette énergie diverge de façon logarithmique avec ^î. Le confinement faible
dans la direction z introduit une faible contribution perturbative :

03> Qi »J<» l

-Ë'OOO -^ 2n2- a2 In'(2^!)
+

TîK-•4

7T 4:a2 In" (20)

Quand la force de la polarisation est la plus faible, nous obtenons l'énergie d'un
oscillateur harmonique anisotrope corrigée par un terme perturbatif divergent
dû à la polarisation :

f2 >J< » o;,l

EOOO -^ 2^+K2-aK
/2, 2^
/ÏlnÏ

En coupla.ge polaire faible (o;<: l et lï<^ l et f2^> l), la correction due à la
polarisation est linéaire en cr et diverge dans la limite ID (fî » X) :

n S> l »JC,cr

EQQQ -^ 2n2 +A:2 - -ln2 - alnn + ^e^ier
Dans la limite de confinement selon deux directions identifiée par f2 3> AT 3>
l, le polaron a un comportement ÎD. Il est connu que l'énergie de l'état
fondamental de Frôhlich diverge en ID en l'absence de coupure de phonon
de Debye. De fait, nous obtenons une correction due à la polarisation en
e = ln(2n/JC) quand le potentiel de confinement dans le plan (re, y) croît.
Il en résulte que l'énergie propre du polaron augmente rapidement avec la
force du confinement 2-D.
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Lorsque le potentiel de confinement est si fort dans la direction z que le
mouvement de l'électron dans cette direction est pratiquement impossible, le
polaron a un caractère 2£), isotrope dans le plan (x,y) [30, 50].

En couplage fort (o; 3> l), nous obtenons l'énergie harmonique. Un terme dû à
la polarisation ajustée à la position moyenne de l'électron vient la diminuer :

À'»n > Q!> l

EOOO -> IT2 + 2n2 - an^J
Pour K ~^ a~^> ^^> l, nous obtenons l'énergie harmonique l D diminuée
d'un terme quadratique en a qui représente l'énergie propre du polaron de
Frôhlich ID en couplage fort :

j<>oi> n » l

ÊOOO -^ K2-
Q; 7T

8
+

80i4

TTCf,2

11 s'agit du résultat de type Landau-Pekar pour le polaron 2D en couplage fort
[34, 44]. Le dernier terme est une correction introduite par le faible couplage
harmonique dans le plan {x,y).
En couplage faible (a < l), l'énergie élastique de l'électron dans un potentiel
harmonique ID en z est diminuée par l'énergie propre du polaron 2D et le
terme de masse effective [49, 44] :

AT> l»a,n

^ooo ^ ^2-ja+2^2(l-^a)
*

l
m" =

(l - 7TQ'/8)

C'est le résultat bien connu du polaron 215 en couplage faible dans l'approxima-
tion des phonons de volume, c'est à dire en ignorant la contribution des modes
de phonons de surface. Le même résultat est obtenu dans le modèle 2D idéal
du potentiel du puits infini, par une méthode variationnelle [51], ainsi que par
la théorie des perturbations [35] (équations 20 — 21).
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3.2.2 Premier état excité

La méthode présentée nous permet d'étudier le premier état excité du
polaron. Dans la région des paramètres variationnels où ^ > 7, nous calculons
une expression variationnelle en utilisant l'état modèle (0, 0, l). Une première singu-
larité a lieu dans ce cas en 7 = 1/2. Dans la région des paramètres variationnels
où /3 < 7; le terme de Fock de l'expression variatiounelle obtenue à partir de l'état
modèle (l, 0, 0) présente une première singularité en (32 = 1/2.

3.2.2.1 Etats excités : limite isotrope

Dans la limite de potentiel de confinement isotrope, les trois directions
sont équivalentes et /3 = 7. Les trois premiers états de notre spectre modèle sont
dégénérés, avec £100 == eoio = eooi = 5/3 . L'expression variationnelle de l'état excité
du polaron; s'il existe, se réduit à [20] :

E^ = ^,02+5Sïexc = 2:lr+2^2
^^r^^-^{f5r"siin-i}+
IT 6^ JQ ^^ [^1_ e-2/32t

a^,/2
6 V 7T 2/?2-1

La singularité en 72 = /?2 = 1/2 est isolée dans la seconde partie du terme de Fock,
en dehors de l'intégrale.

Dans la limite de couplage fort, la fonction d'onde électronique est forte-
ment localisée, si bien que /? = 7^> l. Sile confinement est supérieur à la
polarisation, nous obtenons l'énergie de l'état excité de l'oscillateur harmonique
isotrope corrigée par l'effet de la polarisation. C'est le résultat de la théorie
perturbative du second ordre en confinement fort [52] :

Q =i;C»Qi» 1

E,'exc -^ 5^-^\l^aÇi
11 [2

>VTT(
Quand l'effet de la polarisation est prédominant, nous obtenons le premier état
excité du polaron. Son énergie propre est inférieure à celle obtenue dans son
état fondamental [52]:

Q»n=-ft:» l

Ee^c -^
121Q;2 . 45007rn4
72Û7T 121a2
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Dans la limite de couplage polaire faible, pour un confinement faible, nous
obtenons un comportement de masse efïective. Dans cette région à gauche
de la singularité, nous obtenons une borne supérieure à l'énergie de l'état
fondamental, d'où la même masse effective :

l » a,A'= ^

Eexc —^ -a+5^ (l

Ey
m

(l-ŷ
12.

'p

*

—a

^
Pour un confinement fort, l'énergie du premier état excité de l'oscillateur
harmonique isotrope est corrigée par une faible contribution de la polarisa-
tion, comme dans le cas du couplage polaire faible (JC= f2 » l ^> cr).

En résumé, dans la limite de confinement isotrope, lorsque la force du confinement
domine, nous obtenons l'énergie du premier état excité de l'oscillateur harmonique
corrigée par l'effet de la polarisation du réseau en a^î. Si la force de l'interaction
électron-phonons domine, nous retrouvons les énergies du polaron en régime de
couplage fort; à l'état fondamental et dans son premier état excité. En régime de
couplage faible et de confinement faible, nous obtenons un comportement de masse
effective. La masse effective du polaron est supérieure à celle de l'électron dans la
bande de conduction. Dans tous les cas, la correction polaronique diminue dans le
premier état excité, du fait de l'étalement de la fonction d'onde.

3.2.2.2 Premier état excité : limite 115 (ïï » K)

Dans cette limite, /3 ^> 7.

• Dans la limite de couplage fort caractérisé par fl,^> K ~S> a,l, nous obtenons
l'énergie du premier état excité de l'oscillateur harmonique anisotrope corrigée
par l'effet du couplage électron-phonons :

n » jf >a,i

EOOI 2n2+3K2-^^J21nf^
4"-- \1 7T~"~ \K

L'efFet du confinement étant prédominant, la correction polaronique est dimi-
nuée par rapport à celle de l'état fondamental, quelle que soit la force de
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0 couplage électron-phonons.

Pour fl,~^ a'^> K ^> l, nous obtenons un état excité d'oscillateur harmonique
2D dans le plan [x, y) :

n»Q: > jo i

^ -. 2^-^ln'^)^^^
Dans la limite de couplage faible :

n » l »Q,X
a2 - — iïi'2 - aliï.0, + ^euler + 3^2EQQ^ -^ 2^-^ ln2-alnn+2 ~~- - — -- • 2

11 s'agit de l'état excité de l'oscillateur harmonique ID en. z.

3.2.2.3 Premier état excité : limite 2D (K > fî)

• jf»n » ct,i :
Eino^^+4^-^a,/^n

3 /7T
4" V 2

a»^>n»louJOa>n>l:
97T 2, ^, 4- 162^4Euo->-^a2+K2+
162' QiTce2

• A gauche de la singularité, on obtient un état excité d'oscillateur ÎD dans le
plan {x,y} :

AT> l > a,n

^ - K2-ai^2^-^
.* -. . , 7rQ;m* PS l + —:

8

La masse effective est la même qu'à l'état fondamental.

Nous avons montré que la méthode proposée reproduit les résultats des limites
de couplages faible et fort obtenus par la théorie de perturbation standard et la
théorie de couplage fort respectivement. En outre, nous avons pu étudier l'efFet de
l'anisotropie du confinement dans les cas limites, de volume, du puits, du fil et du
point. Ces résultats asymptotiques nous encouragent à appliquer la méthode, de
façon numérique, pour tout couplage et tout confinement.
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n 3.3 Résultats numériques

Nous calculons l'énergie de l'état fondamental et du premier état excité pour
tout potentiel de confinement, et tout couplage.
Pour étudier l'efFet d'un confinement anisotrope sur l'énergie du polaron, nous
présentons l'énergie propre du polaron libre en fonction de la longueur de confinement
LZ dans la direction z aux figures l et 2, puis en fonction de la longueur de
confinement Lp dans le plan {x, y) aux figures 3 et 5.
Dans le cas du confinement ID selon la direction z, nous nous plaçons en situation
de confinement faible dans le plan {x,y), tel que la longueur de confinement Lp
soit grande devant le rayon polaronique. Ainsi, I/p = 2 àla figure l et Lp = 1.4
à la figure 2. Quand le confinement est faible selon z, nous retrouvons un polaron
tridimensionnel d'énergie propre —a. Il se localise selon z quand L^ diminue, jusqu'à
la limite asymptotique du polaron ID d'énergie propre —^'-. La valeur absolue de
l'énergie propre croît de façon abrupte avec le degré d'anisotropie par l'intermédiaire
de l'augmentation des potentiels de confinement, jusqu'à sa valeur asymptotique
2-D quand Lz tend vers zéro. Cet effet n'est important que lorsque la longueur de
confinement Lz devient inférieure au rayon du polaron, c'est à dire quand L^ < l.
Nous observons le même type de comportement à différentes forces de couplage a.
Ainsi, le confinement ID accroît l'effet de l'interaction électron-phonons.
Dans la région à gauche de la singularité, l'énergie obtenue à partir de l'état (l, 0, 0)
est une borne siipérieure de l'état fondamental. Nous ne trouvons pas d'état excité.
A droite de la singularité située en /32 = 1/2, l'énergie propre du polaron est moins
élevée que dans l'état fondamental, mais présente le même comportement (figure
2). Le polaron se localise selon z quand Lz diminue, jusqu'à la limite de l'énergie de
l'état excité du polaron 2D. Ce comportement est observé à différentes valeurs de
la constante de couplage électron-phonons. Il semble donc que le confinement ID a.
pour effet de renforcer l'interaction polaire, aussi bien dans l'état fondamental que
dans l'état excité.

L'effet du confinement dans le plan {x, y) est étudié en prenant une force de confine-
ment faible dans la direction z de sorte que Lz soit supérieure au rayon du polaron.
Ainsi, Z/2 = 2 àla figure 3, Z/^ —^ oo àla figure 4: et Lz = 1.22 à la figure
5. Dans l'état, fondamental considéré à la figure 3, pour des valeurs élevées de
-Lp, nous retrouvons le polaron 3D d'énergie propre —a. Quand Lp décroît, le
polaron devient asymptotiquement ID en deçà du rayon polaronique (Lp < l).
Quand la force du confinement dans le plan {x, y) augmente, la valeur absolue de
l'énergie propre polaronique croît rapidement à mesure que Lp décroît, selon une
divergence logarithmique, tel que prévu lors de notre étude analytique préalable.
Ce comportement est d'autant plus marqué que la constante de couplage polaire
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0 a. est plus élevée. Ainsi, le confinement ÎD renforce de façon dramatique l'effet de
l'interaction électron-phonons.

A la figure 4, nous portons la variation du rapport -^ en fonction de Lp à l'état
fondamental, pour Lz = constante = 0.7. Dans la limite 3D, il est égal à l. Il reste
indépendant de cr jusqu'à un certain degré de confinement dans le plan, comme le
prédisent les théories perturbatives, avec Ep —>• a. Le comportement se différencie
d'abord lentement de cette limite perturbative quand le confinement s'accentue,
puis de façon très rapide dès que Lp devient faible devant le rayon du polaron. Cette
valeur de Lp est d'autant plus élevée que le couplage polaire est fort. Le confinement
a un effet d'augmention du couplage polaire effectif.

A droite de la singularité en 72 = 1/2, l'énergie calculée à partir de l'état modèle
(0,0,l) représente le premier état excité du potentiel harmonique à la figure 5.
L'énergie propre est moins élevée que dans l'état fondamental, mais présente le
même comportement qualitatif. Lorsque le confinement s'accentue la valeur absolue
de l'énergie propre polaroniqzie croît rapidement à mesure que Lp décroît, selon une
divergence logarithmique. Elle tend asymptotiquement vers la valeur ID. Ainsi, le
confinement selon deux directions a pour effet d'accentuer fortemeut l'interaction
électron-phonons.
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Figure 1. Energie propre du polaron dans son état fondamental en fonction de L^
pour L^,= 2 (n = 0.5) et a = 0.5, l, 2.

Afin de comparer l'effet polaronique dans les systèmes à dimensions réduites
à l'efFet en volume, nous utilisons l'efFet polaronique relatif (Relative Polaronic
Enhancement). Il s'agit du rapport entre l'énergie propre en présence de confine-
ment et l'énergie propre en volume [32] :

RPE=Ep {confinement)
EpÇvolume)

(3.1)

Par définition, un rapport RPE unitaire caractérise la limite ÏD. Il ressort qu'à l'état
fondamental, l'efFet polaronique augmente fortement dès qu'une des longueurs de
confinement devient inférieure au rayon polaronique. En outre, il est plus important
dans la limite du polaron l D obtenue par un confinement selon deux directions
(figures 6 et 7. (a)) que dans la limite 2D pour un confinement selon une direction
unique (figures 7.(b), 8). La figure 6 donne revolution du renforcement polaro-
nique en fonction du confinement dans le plan (x, y). Il est indépendant de la valeur
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Figure 2. Energie propre du polaron en fonction de L, pour L, = 1.4, dans son état
= 0.7), et dans son premier état excité (^ = î), pour a = Q.5',1,2.
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Figure 4. Rapport -Ep/o' à l'état fondamental en fonction de Lp pour K = Q [L
oo) et a=0.5,l,2.

u



0

En
0

^ :..••••"".
-2

y
/ •-4

[l '

-6

-8

-10

-12

-14 [-

-16

Ep(OOO) Ep(excité)

a=2

——-a=l
............ a =0.5

a=2

a= l
a =0.5

limite 2D UiTUte3D -l

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
L

38

p

Figure 5. Energie propre du polaron en fonction de Lp pour L^ = 1.22, dans son
état fondamental [K = 0.57), et dans son premier état excité {K = 1.0), pour
a =0.5,1,2.
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de la constante de couplage cr jusqu'à une longueur de confinement de l'ordre de
la moitié du rayon du polaron. Pour des longueurs de confinement plus faibles,
il est d'autant plus important dans les matériaux nominalement moins polaires
(cr faible), comme en témoigne la figure 7. (a). La figure 8 présente revolution
du renforcement polaronique en fonction du confinement dans la direction z. Le
renforcement polaronique est évident dès que la longueur de confinement dans la
direction z devient inférieure au rayon du polaron. L'effet de la force du couplage
polaire est faible dans la limite 2D, par rapport à l'efïet du confinement. En effet,
la contribution du couplage polaire ne devient dominante que pour des valeurs de a
supérieures à 3 (figure 7.(b)).

Dans la limite du point, caractérisée par des potentiels de confinement élevés dans
les trois directions, la figure 9 montre qu'en couplage faible (a = l), la variation du
rapport RPE avec la longueur de confinement Lp est indépendante de la dimensionali-
té du point, comme prévu par la théorie de pertubation appliquée au régime de
couplage faible. Par contre, en couplage fort, la variation du coefficient RPE avec
Lp devient sensible à la dimensionalité quand la taille du point décroît (figure 10).

L'effet est d'autant plus marqué que la constante de couplage a est élevée, en
particulier dans la limite ID (figures 6 et 7. (a)). A la figure 11. (a), nous représen-
tons l'énergie propre à l'état fondamental en fonction du paramètre de couplage Q',
pour différentes valeurs du potentiel de confinement 2D : Ci = l.Q donne Lp =
1.0, f2 = 5.0 donne Lp = 0.2 et Q = 10.0 donne Lp = 0.1. Le potentiel de
confinement K dans la direction z est fixé à 1.0, de sorte que Lz = 0.7. Nous
observons qu'en couplage faible, l'énergie propre tend vers —cf, comme prévu dans
la théorie des perturbations. Quand le couplage s'accentue, l'énergie propre présente
une augmentation rapide, proportionnellement plus importante que le confinement
est plus fort et amène le système vers la limite l D. Ceci confirme encore que le
confinement fait accroître l'énergie propre du polaron et que cet effet est d'autant
plus marqué que l'anisotropie du système est élevée.

Dans le premier état excité, pour un confinement fixe selon z tel que L^ = 1.2, la
figure 12 montre que le rapport RPE augmente avec la force du couplage polaroni-
que et avec le degré de confinement dans le plan (x,y). Dans la limite ID, l'effet
polaronique présente une augmentation logarithmique. Le RPE est plus faible dans
le premier état excité que dans l'état fondamental dans la limite ID.

Pour un confinement fixé dans le plan {x,y), avec Lp = 1.4, à la figure 13, le
RPE augmente avec cr et avec le confinement selon z. Dans la limite 3J3, il devient
indépendant de a dès que la longueur de confinement Lz. devient suffisamment faible.
Le RPE dans l'état fondamental est plus important que dans l'état excité.
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0 Afin de mieux cerner l'efFet de la dimensionalité, nous suivons revolution des lon-
gueurs de confinement effectives. A l'état fondamental, elles sont respectivement
Lp^f = 1//3 et ^ze// = ]-/(v^7) dans le plan (a;, y) et dans la direction z. Le cas
du confinement selon deux directions dans le plan {x, y} (f2 ~S> K} est présenté à
la figure 14. (a). Pour des valeurs du couplage polaire a inférieures à 5, lorsque le
confinement selon le plan {x,y) est réduit (Lp > l), on observe la divergence de la
longueur de confinement effective avec L^^ff = L^: —> oo, due à l'absence de potentiel
de confinement appliqué en z. Puis, l'application d'un potentiel de confinement
important en (x, y) (Lp < l) a un efïet de confinement dans la direction z suggéré
par le fait que -î/ze// prend une valeur finie.

Pour des couplages polaires plus élevés, la divergence de L^eff est totalement
évitée, quelque soit la force du confinement appliqué en Çx,y) : L^eff a une valeur
finie caractéristique du régime de couplage fort, et décroît avec la longueur de
confinement Lp en (a;,y). Ainsi il apparaît que le couplage polaire a un effet de
confinement en z de même que la force du potentiel en (a;, y) . La cassure de la
courbe donnant revolution de I'zg/j en fonction de Lp pour une valeur de 0;= 3 à
la figure 14. (a) est indicatrice de la valeur de confinement 2D dans le plan {x^y~)
qui a un effet de confinement dans la direction z : à partir de confinement 215 en
{x, y) suffisamment élevé, un effet de confinement est induit dans la direction z;
la longueur effective de confinement en z dépend alors de la force du confinement
imposés en (re, y} : elle est fortement réduite, de la valeur associée à l'absence de
confinement appliqué en 2 à une valeur finie qui décroît quand le confinement en
{x,y) est augmenté,

Dans la limite (2D) du puits, caractérisée par un confinement important selon z
avec Lp^> î^> LZ (figure 14. (b)), nous observons la divergence de Lp ^ pour des
valeurs de a inférieures à un certain seuil, quand la longueur de confinement en z est
inférieur au rayon polaronique. Le couplage polaire représenté par ces valeurs de a est
en fait insuffisamment élevé pour induire un effet de confinement dans le plan (x, y);
dans cette région, nous avons bien Lp ^ =I/p — oo en l'absence de confinement
dans le plan {x,y) (f2 = 0). Par contre, pour des valeurs de couplage plus élevées,
Lp^ f f reste finie : le couplage polaire induit un fort effet de confinement dans le
plan {x,y). Cet effet augmente quand la largeur du puits Lz diminue. Dans cette
région de couplage, l'augmentation du potentiel de confinement selon la direction z
provoque le renforcement de l'effet confinement effectif dû au couplage polaire dans
le plan (x,y).

Les figures 15 donnent les variations des longueurs effectives en fonction du confine-
ment appliqué, pour différentes forces de couplage polaire, dans l'état excité. Pour un
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n
potentiel de confinement dans le plan (2-, y} fixé, il apparaît qu'en couplage faible,

Lp = V^/^. Par contre, en couplage fort, Lp ^ < Lp : la longueur deL'PefJ
confinement effective dans le plan (re, y) diminue avec la force du couplage et avec
la force du confinement dans la direction z (figure 15. (a)). Nous observons le même
phénomène pour la longueur de confinement effective L^eff dans la direction z à
potentiel de confinement L^ fixé (figure 15.(b)). Comme étudié par [53] pour l'état
fondamental, il ressort donc que le couplage polaire produit un effet de confinement.

3.4 Conclusion

Nous avons obtenu une expression variationnelle analytique de l'énergie de
l'état fondamental et du premier état excité d'un polaron de Frôhlich confiné dans
un puits de potentiel parabolique anisotrope, complétant ainsi les résultats de la
reference 32]. Leur approche, dans le cadre de la théorie de l'intégrale de chemin
de Feynamn-Haken, ne traite que le cas de confinement isotrope : fil quantique
(K = 0) ou point isotrope (n = A') et leur méthode ne permet pas d'obtenir les
masses effectives polaroniques.

Ici, dans le cadre des hypothèses de Frôhlich, notre expression est valide dans toute
la gamine de couplage et pour tout degré de confinement. Les différentes limites
asymptotiques reproduisent les expressions obtenues antérieurement dans les limites
de couplage faible et fort, pour différents degrés de confinement. Notre approche
fournit une description unifiée de ces résultats ainsi que des cas de couplage intermé-
diaire, et permet d'étudier l'efFet de l'anisotropie du confinement.

Nous avons mis en évidence qu'un confinement a pour effet d'augmenter l'éner-
gie propre du polaron et qu'un confinement anisotrope est encore plus efficace qu'un
confinement isotrope. En particulier, un confinement selon deux dimensions (2Z?)
fait apparaître un polaron ID dont l'énergie propre croît de façon logarithmique. Un
confinement selon une direction (lu) donne lieu à un polaron 2-D d'énergie propre
augmentée. Cet accroissement de l'énergie propre du polaron par confinement peut
être associé à la réduction de l'espace de phase de l'électron, semblable à l'efFet de
localisation induit en régime de couplage polaire fort.
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CHAPITRE 4

Polaron lié dans un point quantique

Le polaron lié est constitué d'un électron et d'un défaut dans le réseau d'un
semi-conducteur polaire ou d'un cristal ionique. C'est une bonne description des
défauts tels que les donneurs dans les composés III-V [20, 54, l].
Dans le cadre de l'approche variationnelle que nous développons, le spectre modèle
doit pouvoir décrire le défaut hydrogénoïde et la polarisation qu'il induit, en plus
de celle créée par l'électron. La présence du défaut suggère l'utilisation d'un spectre
modèle de type coulombien.

Dans le cas du polaron libre, le spectre gaussien fournit l'état fondamental
d'énergie minimale. Il reste acceptable tant que l'interaction coulombienne est faible
par rapport à l'effet de la polarisation, c'est à dire quand le couplage électron-
phonons est dominant devant le couplage électron-défaut. Par analogie avec la force
du couplage polaire évaluée par l'intermédiaire de la constante a, nous désignons la
force du couplage coulombien entre l'électron et le défaut par une constante R. Nous
pouvons envisager les domaines extrêmes de force respective du potentiel coulombien
R et du couplage polaronique a de façon approximative :

• Dans le cas de couplage coulombien ou polaire fort (E S> l ou cr 3> l),
l'approximation adiabatique de Born-Oppenheimer est valide, pour un traite-
ment variationnel. Le choix de la composante électronique de la fonction d'onde
dépend de la nature de la liaison électronique. Pour un couplage polaronique
predominant, en première approximation l'électron se comporte comme un
polaron libre; l'état fondamental est approché par une fonction d'onde gaussien-
ne. Un spectre variationnel de type hydrogénoïde est préféré dans le cas où
l'interaction coulombienne est plus forte que l'interaction électron-phonons.
Pour des valeurs intermédiaires, le choix de l'un ou l'autre de ces deux types
de spectres sous-estime l'une ou l'autre des interactions [55].

Pour des couplages faibles, (R <,
s'appliquent.

l etcr ^ l), les théories perturbatives

En première approche au problème du polaron lié, le modèle du polaron en régime
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n intermédiaire de Lee Low Pines a été adapté en utilisant une modification variation-
nelle multi-paramètres [56]. Il est apparu que, en général, dans le cas des états
hautement excités, l'interaction électron-défaut est écrantée par la constante diélec-
trique statique. Pour l'état fondamental, l'effet de l'écrantage est moindre; les éner-
gies de polarisation sont plus élevées que dans le cas de l'électron libre ou du défaut
libre. L'énergie de liaison du polaron lié est accrue en conséquence en comparaison
avec la valeur correspondant à un effet de l'écrantage diélectrique complet.
Si l'énergie de liaison du défaut dans le système est faible devant celle des phonons
{R < l), la particule se déplace si lentement que le réseau peut la "suivre"; l'effet
principal résulte de l'écrantage statique en €o- Par contre, dans le cas où l'énergie
des phonons est plus faible {R^> l), le réseau ne peut plus suivre la particule; l'efFet
de l'écrantage dynamique en 600 domine [57]. Ces arguments intuitifs sont valides
dans les cas limites, mais ne résolvent pas le problème dans les cas intermédiaires,
en particulier quand les constantes diélectriques basse et haute fréquences sont très
différentes l'une de l'autre dans le matériau considéré.

Dans les structures 2D de super-réseau et de puits quantiques [58, 59, 60], en
première approximation, la variation de l'énergie de liaison est due à la renormalisa-
tion de la masse effective de l'électron sous l'effet de l'interaction avec les phonons.
L'approximation adiabatique s'applique seulement dans le cas d'énergies de liaison
grandes devant l'énergie des phonons optiques longitudinaux. L'approximation des
phonons de volume et l'approximation de la masse efïective sont valides pour des
puits pas trop étroits. La correction polaronique 215 est alors estimée à plus de 10%
de l'énergie de liaison en l'absence d'interaction en EL = 4-Ro 61 . L'énergie de
liaison diminue quand la dimensionalité du système augmente du fait de l'étalement
de la fonction d'onde [62, 63].

Le problème met en présence difïérentes forces. L'énergie de confinement peut être
grande comparée soit à l'énergie coulombienne, soit à l'énergie des phonons [64].
Quand l'énergie de confinement est grande devant celle des phonons, les transitions
entre états électroniques dues aux phonons sont peu nombreuses. Nous pouvons
alors ignorer les corrélations entre phonons (modèle des phonons indépendants) . Par
contre, si l'énergie des phonons est plus forte, les transitions entre états électroniques
deviennent nombreuses; le système se comporte comme en volume, avec des bandes
d'énergie de type volumique.

Dans la région dite de confinement fort, l'énergie de confinement est prépondérante
devant l'énergie coulombienne. Le confinement est le résultat principalement du
potentiel de confinement [65]. La région où l'énergie coulombienne est supérieure à
l'énergie de confinement du défaut, mais inférieure à celle de l'électron détermine le
confinement intermédiaire.
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n 4.1 Point parabolique, approximation des phonons de volume

Nous nous intéressons au système constitué d'un électron dans un puits
de potentiel parabolique anisotrope, en iuteraction coulombienne avec un défaut
ponctuel de masse infinie et de charge positive +e fixé à l'origine du système
de coordonnées, dans un matériau polaire. Comme précédemment, le potentiel de
confinement V(r) est caractérisé par les constantes K dans la direction 2; et ^ dans
le plan (œ,y). L'hamiltonien du système contient l'énergie cinétique de l'électron,
l'énergie des phonons libres, le potentiel de confinement dans le point. Se rajoutent
le potentiel d'interaction coulombienne entre l'électron et le défaut noté Vcoui et les
hamiltoniens d'interaction de type Frôhlich entre l'électron et le champ de phonons
d'une part {Hei-ph), et le défaut enr= 0 et le champ de phonons d'autre part
CHdefaut-ph), dans l'approximation des phonons de volume :

H

V(r)

coul

Hél-ph

Hdéfaut-ph,

= Pz +^akak+V{r)+ Vcoul + Hél-ph + Hdéfaut-ph

= ^v+ny
2^2
r

.ik-r- E(^^eîfcir+c-/l-)
fc

-^{Vk.ak+c.h.)
k

La constante de couplage électron-défaut, notée ici -Roo; est le rapport du Rydberg,
défini avec la constante diélectrique haute fréquence, par l'énergie des phonons
optiques longitudinaux :

Iîl/2=1 e2

'00 2 e^TQhujLo

Nous avons affaire à une interaction polaire totale électron-phonons et défaut-phonons
de la forme :

^t=Eyfc(^eifc-r-l)+c-/l

L'ion est placé à l'origine (f = 0), d'où le (—1). La transformation unitaire de
Platzman en volume [66] permet de simplifier le problème en éliminant le terme
d'interaction défaut-phonons :

U :ak -)• akJrVk
H -^ U~1HU=P2 + ^ a[ak +V{r)+ Hei-ph + Vcoul + Vechange + E

k
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n La transformation fait disparaître le terme d'interaction entre l'ion et le champ de
phonons au profit d'un terme d'échange Vec/iange et d'un terme constant infini E.
Simultanément, l'interaction coulombienne Vcoui se trouve renormalisée en Vcoui '•

V,échange

Vcoul

l

E00

l

ÉO

e2
r

e2

échange ~~
€oT

L'ion voit son champ coulombien écranté par les phonons. Son interaction avec le
champ de phonons se traduit simplement par la renormalisation de son potentiel
d'interaction coulombienne avec l'électron. Le terme constant infini E représente
l'énergie propre de la charge ponctuelle statique. Il n'introduit qu'un décalage de
l'énergie; nous ne le prenons pas en compte. Finalement, l'hamiltonien final à traiter
se réduit à :

.îfc.r-H==p2+ VÇr} - ^— + ^{V^elk-rf + c.h)
r

(4.1)
k

La constante de couplage coulombien, notée ici R, est le rapport du Rydberg,
défini avec la constante diélectrique statique, par l'énergie des phonons optiques
longitudinaux :

Rll2 - \ e2

2 CQTQhljJLO
Le système est caractérisé par deux échelles de grandeurs : le rayon du polaron ro
et le rayon de Bohr du défaut a^, tels que :

^2eo
a^=

ro

R me2

L'approximation du continuum reste valide tant que le rayon de Bohr du défaut est
grand devant le paramètre du réseau a^eseau '•

7-0 » ûréseau V-K

Dans de nombreux cristaux, le rayon polaronique est de l'ordre de quatre fois la
maille du réseau Oréseau [1]- Ainsi, l'approximation du continuum implique que R <€
16.
A titre d'exemple, nous rappelons la constante de couplage polaire o;, le rayon de
Bohr du défaut en unité de TQ, et la constante de couplage coulombien R dans GaAs,
InSb (III-V), et CdTe (II-VI) [65] :

a -"T
rn

R

GaAs l 0.07 | 2.56 | 0.15
InSb l 0.03 l 5.77 | 0.03
CdTe l 0.4 l 1.27 | 0.62
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0 Dans le cadre du traitement de Fock de Matz et Burkey, nous utilisons le spectre
modèle harmonique anisotrope du chapitre 3. Ignorant la corrélation électron-défaut,
ce modèle est d'autant meilleur que le couplage au défaut est faible devant le couplage
aux phonons ou devant l'efFet du confinement ÇR faible).

4.2 Etat fondamental

Avec ce spectre modèle, l'expression variationnelle de l'énergie de l'état
fondamental est :

y2 fl,4 K4
EOOQ =/32+-^+^+-^+ V^i + Fooo(/3, 7)

2 f32 ' 272

Le terme de Fock est donné au chapitre 3 (relation 3.4). Le terme coulombien dans
l'état fondamental du spectre modèle s'écrit :

,-1
7>/3_4^-yta—^

^I=t-^7'm^° 7</î
avec :

v =
72(l-e-2^2t)

.-272t}/32(1
-l

^',2

el
.0=^-1

Les mêmes paramètres que précédemment nous permettent de caractériser le polaron:

• la correction polaronique A£'p = E(a = 0) — EÇa ^ 0) et l'énergie propre du
polaron Ep = —AEp;

• la longueur de confinement dans la direction z, soit Lz ==< ^rn\^\^>m >1^2,
et la longueur de confinement dans le plan {x,y), soit Lp =< /0m|p2|V;m >1/2;
définies comme la valeur moyenne de z2 et comme la valeur moyenne de p2
respectivement, pour la fonction d'onde du potentiel de confinement, ainsi
que la longueur de confinement effective dans la direction z, soit -î/ze// =<
'0^,'y l221^,7 >l ; et la longueur de confinement effective dans le plan (a;, y),
Suit Lp ff =< '0^^|/32]'0^^ >1//2, définies comme la valeur moyenne de z2
et comme la valeur moyenne de p2 respectivement, pour la fonction d'onde
obtenue après minimisation par rapport aux paramètres variationnels.

De plus, nous calculons l'énergie de liaison Ei du défaut coulombien. Elle est définie
comme la différence entre l'énergie de l'état en l'absence de défaut E(R = 0) et
l'énergie de l'état en présence du défaut EÇR ^ 0) [4l, 42]:

EI = E{R = 0) - ^(Iî 94 0)
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0 Nous évaluons l'effet du couplage polaire sur l'énergie de liaison par la correction
polaronique à l'énergie de liaison, définie telle que :

Ap=^(a^O)-E;(o;=0)

L'efïet du confinement sur l'énergie de liaison du polaron lié dans un point peut être
évalué de façon analytique dans certains cas limites.

4.2.1 Etat fondamental : Limite isotrope

La limite du confinement isotrope est représentée par Q, = K. L'interaction
coulombienne n'affectant pas l'isotropie, /3 = 7. Le terme coulombien tend alors vers
Vcani = -4^/3, et :

^oo^3f+^-4j^+Fooo
2 2/31•2

En couplage polaire ou confinement fort, la fonction d'onde électronique est
fortement localisée. Alors /3 ^> l, d'où :

aou0,= K-§> let VR < o;, n

EOOO
3/32 , 3Î24 ^/^^ ^/2^

+^ -4:\l:z/3-\l^ap
2 2 2̂

Si l'effet du confinement est prédoininant sur l'efFet de la polarisation l'interac-
tion coulombienne diminue l'énergie élastique sans perturber l'énergie propre :

n =J<» a » v4R,l

EOOO —>• 3^2 (l-3./i)-^
E,'p l^a^î

7T

EI == 4^/^n
7T

L'énergie de liaison varie linéairement avec la force de confinement dans le
plan {x,y), indépendamment de la force du couplage polaire.
Dans le cas où la polarisation est plus forte que le confinement, nous obtenons
l'énergie du polaron 3D autopiégé de la limite de couplage fort, corrigée par
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0 l'énergie potentielle harmonique. La contribution coulombienne à l'énergie
propre est indépendante du confinement :

o;> n = AT» vCR,i

-E'ooo —^

& = -?

-^fi+l^g)^2Z^
,,2

a / 4a2

/p 37T
4

EI = ^aV2R

Pour un couplage coulombien dominant, l'énergie tend vers :

V^R> o;,n =A: » l

£'000 ~~>

8R

SR 4 /^^ . 277r^4
-^-y/ÎR+^T

Ei =
3^

4

(•^)
A,, = —a^Rlp 37T~

Ici, le modèle gaussien donne un terme d'énergie coulombienne en |^ au lieu
de R obtenu avec un modèle hydrogénoïde. Notre modèle, comme prévu,sous-
estime l'interaction coulombienne (erreur de 10 importants car ils donnent une
description qualitative, telle une énergie propre en a^/R.

En condition de couplage polaronique faible dominant le couplage coulom-
bien, pour un confinement fort, nous retrouvons le résultat du cas du couplage
polaire fort.
Pour un confinement faible, nous obtenons un comportement de masse effective.
La masse effective du polaron 3-D lié dans un potentiel harmonique se trouve
augmentée d'une contribution coulombienne inversement proportionnelle à la
force du confinement :

l » a,n =A:> vCR

£'000

l

—>• -a 3n2fi-^-4^13"^l-Î2~3V^n

E,p

^-4,/^1
12 3\7T^Î

- -"(-ï)

u
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0 R
EI = 4Q^/^

7T

En couplage polaronique faible sous faible confinement, une interaction coulom-
bienne faible mais dominante fait apparaître l'énergie d'un électron lié à un
défaut avec une masse renormalisée à la masse effective du polaron en régime
perturbatif :

l^>VR^>fl=K,a

-E'ooo

*
m" =

-a-^a^T^
l+f

Le spectre hydrogénoïde donnerait quant à lui un terme en —R [l + ^J. Le
polaron est en mouvement lent autour du centre coulombien, selon une orbite
hydrogénoïde de rayon de Bohr QO^- d'autant plus grand que R est faible.

Nous résumons les résultats obtenus suivant le degré de confinement harmonique
isotrope appliqué dans le tableau ci-dessous :

Cas l Confinement E..p_
E,;

en 3D

a

b

n = JO o;> v<R, l | -\/^afl, 4y/^
v<R» o;,n= j< » 11 -éotV^R3îT'

SR
3îTIl±"

2
1^
Ïî.

e a» n - IT» ^R, l a"

37T
iaV2ÎÏ
_â

en OD

d

e

l » o',n=A: > v<R l -a(l+ Ç) 4n R
•7T

l^VR^>^î==K,a l ^aR E_(l + "/6)

Ainsi, pour l'état fondamental, sous confinement isotrope fort supérieur à l'efFet
de la polarisation, si l'interaction coulombienne est faible (cas a), c'est à dire que
le rayon effectif de Bohr est grand devant le rayon du polaron, nous obtenons
l'énergie de l'oscillateur harmonique isotrope 3D en 3f2 . Des corrections en a fl.
et ^/RÇt sont introduites par les effets de la polarisation et du couplage coulombien
respectivement.
Quand l'efFet de la polarisation est prépondérant devant l'efFet du confinement (cas
e), l'énergie en —^ du polaron en régime de couplage fort se trouve corrigée par les
effets du confinement harmonique et de l'interaction coulombienne.
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0 Si l'interaction coulombienne est forte et dominante (cas &), nous obtenons l'énergie
de l'état d'un défaut coulombien calculée à partir d'un spectre gaussien, en -|^ : le
polaron se déplace si rapidement autour du défaut qu'il retrouve sa masse d'électron
libre. Cependant l'électron crée une polarisation statique du réseau sur sa trajectoire,
d'où un terme en a\fR [20]. Si l'interaction polaronique forte est dominante, l'énergie
du polaron libre en couplage fort est corrigée par une polarisation statique en a\/R
créée par la combinaison des effets du défaut et de l'électron dont la fonction d'onde
est centrée sur le défaut.
Sous confinement isotrope faible, dans la limite de couplage polaronique faible, avec
une interaction coulombienne petite (cas d), nous retrouvons un comportement
de masse effective. La masse effective du polaron lié se trouve augmentée d'une
contribution coulombienne en :s^t:.
Sous confinement isotrope faible, dans la limite de couplage polaronique faible, si
le confinement est faible devant l'interaction coulombienne (cas e), le polaron de
couplage faible voit sa masse effective modifiée par l'effet coulombien.

4.2.2 Etat fondamental : Limite \D (n » K}

Dans la limite où le confinement dans le plan {x,y) est beaucoup plus
important que le confinement dans la direction z, fl, ^> K entraîne que ^ ^> 7.
Le potentiel coulombien tend alors vers :

^,^-4,/^lnf^
7T ' ^7

si n » J<» Q;» l et v^R<n,J<,a :

ÊOOO -^ 2Çl2+K2-(-/i)^ ^n
Inlï

'̂p

12^ f2^
= -aK^ln[T)

., - .^.©
C'est l'énergie des oscillateurs harmoniques ÎD et \D corrigée par les effets de
la polarisation et de l'interaction coulombienne. L'énergie propre et l'énergie
coulombienne divergent en In fî.
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•Pour fl,^> a^> K ^ l, VR, nous obtenons :

E^ -^ 2n2-a21n2(2^)fl+4v^)+ 7TA:4

\ a ) ' 4o;21n2(2n)
Q;
î

EP = —ln2(2û)
7T

EI = -a In2 (2Q) ^R
L'énergie de l'oscillateur harmonique 2D est corrigée par l'effet de la polarisation.

v^R, n>J<» Q'> l :

K^TT
E,000 -2"2-?'»2^(-Ê)- 32 Jî In2 (2^)

4
Ap = ^v/2I? In" (2iï) a

7T

Le premier terme représente l'énergie de l'oscillateur harmonique 2D dans
le plan {x,y), le second est l'énergie coulombienne proportionnelle à -R et
logarithmiquement dépendante du confinement 2D.

n> l » a, K > V^R :

E^ -^ 2n2+^2+J7e^-a^2-alnn-4^1n(^)
E-= W^In^>
Ap = 0

vCR,n> i»a,jc :

E,000

8
2n2-^J?ln-i(2Q)-Qiln!T2-

7T

8

Q; In 2 , 7eu;er
+

2
-Ot +

K^

32J?ln2(2n)

Ei = ^Eln2(2n)
7T

Ap = 0
L'eflFet polaronique est indépendant de l'interaction coulombienne.

En résumé, dans la limite de confinement géométrique 2-D, lorsque l'interaction
coulombienne est faible, en l'absence de couplage polaronique, l'énergie de l'état
fondamental est :

E^{a = 0) = 2^2 + ir2 - 4^ A: In ^
7T
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0 En présence d'un couplage polaronique fini, l'énergie propre du polaron est indépendan-
te de VrR sauf dans le cas où la polarisation est importante (f2 3> o: » -?f^> l).
En présence d'une interaction coulombienne dominante, l'énergie de l'état fondamental
sans couplage électron-phonons est :

EooQ{a ==0) =2Q2 - ^ In2 (2^) + vK^

32 J? In2 (20)
En couplage polaronique faible, l'énergie propre du polaron est inchangée par le
couplage coulombien. Par contre, en couplage polaronique fort, l'énergie propre du
polaron est en a\/R. Dans la limite \D (S7 —f oo), les énergies coulombiennes et
polaroniques divergent.

4.2.3 Etat fondamental : limite 215 {K > 0)

Dans la limite où le confinement selon la direction z est beaucoup plus
élevé que le confinement dans le plan (a;, y), on parle de point 2D. Alors le terme
coulombien perturbatif est Vcoui —' —2V-R7T/3, indépendant du confinement en z.

• A:» n » Q;> VR :

-E'ooo

E,
Ei

K2 + 2Q2 -{a+ 2V2R~)J^

= -a^^

A, =
2V2R^Î

0

L'énergie de l'oscillateur harmonique anisotrope est diminuée par un terme dû
à la polarisation et un terme coulombien, tous deux croissant avec la force du
confinement dans le plan Çx,y).

K»o;»n » I,VR :

-E1ooo
sn4

7TQ;.2

8 R7T2 2-^ Kz--a 1+-A/- +
8 a 7T

7T 2E^ = —Qi
p 8

RTÎE, = Cf

Le premier terme est l'énergie de l'oscillateur harmonique ID dans la direction
z. Le second est l'énergie du polaron en couplage fort, légèrement augmentée
par la contribution de l'interaction coulombienne en a-^R.
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0 ^/A> j<» n,o;» i :

EOOO ~ Kl-RT(l-wy)-a^
Ep = -av^7r
EI = ETT

Lorsque l'interaction coulombienne est prépondérante, nous obtenons l'éner-
gie d'un électron lié telle que fournie par un spectre gaussien, et l'énergie de
l'oscillateur harmonique ID en z. L'effet de la polarisation est en a^/R.

K^l^>a,^,VR:

EOOO

l

7T . ^^9 /-. 71' ^/RTÎ
^-ia+2n2tl-Î6a-^

- l-^a-
E, = -y

n

EI == 2VRTT

La masse effective se trouve augmentée par le terme coulombien par rapport
au cas du polaron libre étudié au chapitre 3.

En présence d'un couplage coulombien dominant tel que \rR, J< ^> l » cr,^,
l'énergie propre diminue :

E,000 -> -RTT 11 -
f2 'iTO'^ , r^2 Qi7I-

GR^)2 - Tj T
7T2

E, = -^aR
E,. = RTF

Dans la limite de confinement ID, pour un couplage coulombien faible, l'énergie de
l'état fondamental sans interaction électron-phonons obtenue avec le spectre gaussien
est K2 + 2f22 — 2v^JÎ7T^. L'énergie propre du polaron n'est affectée par l'interaction
supplémentaire coulombienne que dans le cas d'une interaction polaronique élevée :

JC>a>n»l,v^R

EOOO = ^-
7TO''

8

,2

+
sn

7TQ:

4

i-V2'7rQ
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n Un couplage coulombien dominant n'afFecte l'énergie propre que dans la limite de
couplage fort :

\/E>iT » ^,0; » l
n4

EOOO = -RTT+K2-\1^7Ta+^-

0

4.3 Premier état excité

Le terme d'interaction coulombienne est le seul terme additionnel à l'expres-
sion variationnelle calculée à partir du premier état excité du spectre modèle gaussien
obtenu dans le chapitre 3. Ainsi, à partir de l'état (1,0,0) du spectre modèle, nous
obtenons, pour /3 < 7 :

,2 , 72 , 2^4 , J<4
£ioo =2/S2+ y + ^ 2712

+Vc^+^ioo(^,7) (4.2)

Fioo{P, 7) est le terme de Fock, avec une singularité en /32 = 1/2, exprimé au chapitre
3 (relation 3.5). Vcoui est ici :

Kcoul
= -2,,^1 fl tan-l

V 7T ^o V" V/z/0
(^0 - l) 7>/3

Pour /3 > 7, l'expression variationnelle obtenue à partir de l'état (0, 0, l) du spectre
modèle est :

>4 îî 7<"4
E^ = /?2+^72+ ^+ ^ + ^001 (/3,7) + ^ (4.3)2 ' ' /32 ' 272

Fooi(/3,7) est le terme de Fock, avec une singularité en 72 = 1/2, donné au chapitre
3 (relation 3.6) Vcoui est ici :

l/J?73 l ^tanh-lv^^o
TT f5'2 VQ \ V/-^0 l +î/0.

7</3

4.3.1 Limite isotrope

Dans la limite de potentiel de confinement isotrope, /3 = 7 et Vcoui -> -J7 \/ë-

• Dans la limite de couplage fort, 0'ouH = -Ff ^> l, si bien que la fonction
d'onde électronique est fortement localisée, et /3 ^> l. Si le confinement est
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n supérieur à la polarisation /9 ^Q et :

n=A:»Q'>l>v^R

E,
8 11

exc
-^ 5^-^,/^n--^,/^na

E,'?

3
11 [2
12

12

1^-^îa
7T

^-= 1^"
L'interaction coulombienne contribue un terme supplémentaire en \^R^Î par
rapport au cas du polaron libre du chapitre 3.
Si l'efFet de la polarisation est prédominant, /3 —^ |^ ^J1 ci et :

o:»n=A:»l>vCR
22o;

E,exc

1210;2 . 4500^n4
-^ -^—+

E. = -

72Û7T
121Q2

121Q;2 45?T
2R

Jp

Ei =

7207T

^Ê^
457T

Le premier terme est l'énergie du premier état excité relâché du polaron libre
en couplage fort. Le terme en a\/R vient de la polarisation statique créée
par les effets combinés de défaut coulombien et de l'électron, dont la fonction
d'onde est centrée sur le défaut [20].

Dans la limite de couplage faible, pour un confinement faible supérieur au
couplage coulombien, /3 —>• f2. La masse effective se trouve augmentée d'une
contribution en ^ due au couplage coulombien :

l »a,JC=n> V^R

Ee.c

l

exc

2-Qi+5^2 l

l

_^__8_ /^^
12 15V7T^

l- ^_A,/ii
12 15 V 7T "

E.p = -a

*
m

E,.

a 16 IR l
= l+6+Î5V^n

S.IRC
3V 7T'
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Pour un couplage coulombien supérieur au confinement, ^—> ^^/^ et :
l»a»V^R»K=^

32R ^ . a^ . 11257rn4

32J?

E,
exc 45?T ^ ' 6Y 128R

Ei
457T(1+?)

m
* =1+?

Le premier terme est l'énergie propre du polaron libre. Le second est l'énergie
du premier état excité d'un électron lié à un défaut avec renormalisation
de la masse électronique à la masse effective perturbative du polaron. Le
facteur ^- au lieu de 1/4 vient de l'utilisation du spectre gaussien au lieu du
spectre coulombien. Comme pour l'état fondamental, le spectre gaussien sous-
estime fortement l'interaction coulombienne. Dans cette limite, à gauche de
la singularité, comme discuté dans [20] l'état obtenu est un l'état polaronique
fondamental non perturbé par le potentiel coulombien, au moins au premier
ordre, et lié à un défaut dans l'état excité. Par rapport au résultat du polaron
lié 3D, il apparaît un terme dû au potentiel de confinement parabolique.
Pour un confinement fort l ^>o' et î7^> l, nous retrouvons le résultat du cas
K=n > ûi> l.

Pour un couplage coulombien dominant /? ^ -j^ IR .

v/^>n = A:» ec, 1

E-100
Ï2R 11257rn4 22a

-> -—+
457T
227T^

E^ = -—Q:-'P

Ei =

45
32R
457T

128R

2R

457T
2R

Le premier terme est l'énergie de l'état excité 2p d'un défaut coulombien calculé
à partir d'une fonction d'onde gaussienne. Comme étudié par [20], lorsque R
est grand, le polaron se déplace si rapidement autour du défaut qu'il retrouve
la masse de l'électron libre. Par contre, comme l'électron se déplace de façon
constante dans la même région. de l'espace autour du défaut, une polarisation
statique du réseau est créée sur sa trajectoire, d'où le terme en a^/R.

Comme pour l'état fondamental, un couplage coulombien faible renforce l'énergie
propre du polaron dans le cas d'une forte polarisation (d: grand). Un couplage
coulombien élevé accentue l'énergie propre quelle que soit la force du couplage
polaire.
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0 4.3.2 Limite ID (0 » K)

Dans la limite de confinement selon deux dimensions, le potentiel coulombien

v^-^-^)
Dans la limite de couplage fort, sift> 7< » a» l, v^R, alors (3 —>• Q, et
^ —f K. L'énergie propre diverge, mais pas l'énergie de liaison :

Q > JO Q;» 1,V.R
R 3 2f2

Enm -^ 2^+3J^-4^i/^-^Q:i<ln^

^ = -lajïlnT
£, . 4K^

V 7T 4 K

Par contre, pour ^,o;>' Jf » l, v^R, nous avons :/3 -^ Oet7 —)• ^ 1^^ In (2Q).
Les deux énergies divergent :

^,Qi>7<» l,v<R
^ooi ^ 2^!2

3 a,2 a 12îT^4
-^^ln22^-^v/2^1n(2n)+^1^16 7T - 7T ' --- ' / ' O'2 ln^ (2^)

E, . ±^^
a

EI = ^v/2Eln(2f2)

Pour un couplage coulombien dominant (î—>-Çle^^—>'^^R :

vCR>n»jS:»l,Q;

^ - -^+2n2+2^-^ln(2si)
Oi

Ep = -^\/2Jîln(2î^)

E--ï
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0
l» V/^>Q',n»K

^ - -^—2{12(l-ê).2^
m' = l+j

De la même façon qu'observé précédemment dans l'état fondamental, un couplage
coulombien faible ne contribue à l'énergie propre du polaron, dans la limite de
confinement 2Z5, que dans le cas d'une polarisation élevée.

4.3.3 Limite 2D (K > f2)

Dans la limite de confinement selon la direction z ÇK ~^> Fl) :

V^-^-VR^p(l+2^
7T7,

• SiJÏ>^2»Qi»l, \fR alors 7-^J< et ^ -^ n. L'énergie propre n'est pas
altérée par le couplage coulombien :

jv > n> Q;> i,vCR
3 /7fEIOO ^ ir2+4n2-^oi,/^n-^/^n/100

^ = -|u\/i"
Ei

4"V 2

RTT^Î

Si^> a> n> 1^, alors 7-^ Jï et /3 -^ ||^/J. L'énergie propre se
trouve augmentée d'une contribution en a^/R :

j^> a;» n > iv^
,2 97TQ;2 , 4*162n4 37T [R

—> K~ — Î62- QTTO;2 16V2-a
,297TQi2

^ = -162-
3^./^.

E' = ïiVÏ"
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Pour un couplage coulombien dominant 7-^ J<f et /3 —)• y^"!-. L'énergie propre
est en a^/R :

VR^>K^^Î,a,l

EIOO -^
^2 32S^4 _ 307T ^
T+ -R7i--lL6-V2-
3a^ IR

E' = -'Î6-VÏ
E,. =

R-R
8

Pour des couplages coulombien et polaire faibles, nous observons un comporte-
ment de masse effective :

l > V^R> a,J<» n
RTÎ , ^2 ^ nQ'^ , 32Q4

Ew -^ -'-f+K\ï-^)-a+ï-
m- = ^i

Au total, dans cette étude du premier état excité du polaron de Frôhlich lié dans un
point quantique isotrope, nous retrouvons les résultats principaux de [20] (polaron
lié 3D isotrope). Les états obtenus dans la région à gauche de la singularité avec
(3 = j faibles décrivent un polaron non perturbé dans l'état fondamental, lié à un
défaut dans l'état excité. Les états obtenus dans la région à droite de la singularité
sont des états excités relâchés. Ils correspondent à une excitation du polaron lié. Ces
états sont de type polaron ou de type défaut selon les valeurs relatives de a. et de
R. Le présent formalisme ne révèle pas de comportement de masse effective dans la
région de couplage fort (polaron non perturbé lié à un défaut) car il ne permet de
décrire qu'un seul nuage de polarisation.
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0 4.4 Effet de la polarisation et du confinement sur l'énergie de liaison

Nous évaluons la correction polaronique à l'énergie de liaison en comparant
les énergies de liaison Ei{a / 0) et Ei(a = 0) obtenues respectivement en présence
et en absence de couplage électron-phonons, dans les cas limites de confinement
isotrope et de confinement anisotrope.

A l'état fondamental

Dans la limite de confinement isotrope, en confinement fort prépondérant
devant l'effet polaronique (K = Çi^> a,l, v4R), ou en confinement et couplage
polaronique faible, l'énergie de liaison est indépendante de la polarisation et
linéaire à la force du confinement :

Ei(a ^ 0) = EiÇa =0) =^l^^î (4.4)

Par contre, en régime de couplage polaronique fort (a^> fl,= K ^> Ï, VR),
l'énergie de liaison est proportionnelle à a :

4v/2JÎ^
Ei{a^0) = -g^a
Et(a^O) _ ^/2'a
Ei{o;=0) SVîr^

• Dans la limite II? (iï 3> K), l'énergie de liaison diverge de façon logarithmi-
que en n. En régime de couplage polaronique faible, pour ^î'ï> K ^> a,l et
Çt^> l ^ K,a, la polarisation n'a pas d'effet :

EiÇa ^0) =^(a =0) = 4K^ In ^)
En régime de couplage polaronique fort (fl,~^>ct^>K~^>lovia'S>^î^>K~^>

Ei{a^Q} = 4v:2Ealn2(2^)
7T

iS = ÊIn(2")EiÇa^O)
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0 L'énergie de liaison du défaut ID augmente avec l'effet de la polarisation, de
façon logarithmique avec la force du confinement dans le plan, d'autant plus
que la force de confinement transverse est faible.

• Dans la limite ÎD (^K ~^> ^î'), en régime de couplage polaronique faible, pour
K ^> fl,^> a,let K ^> 1^> a,Çl, l'énergie de liaison est une fonction
croissante de la force du confinement dans le plan (x, y) :

Ei(a ^Q)=Ei(a=0)= ïVR-K^Î

En régime de couplage polaronique fort (A'"^>Q;»Û^>louo'^Jf»fî^>
l), l'énergie de liaison augmente avec la force du couplage électron—phonon,
d'autant plus que le confinement dans le plan Çx, y) est faible :

Ei{a^-Q}

^(a^O)
Ei{a == 0)

R
-KM—a

2

l [^ a

2V2^

Ainsi, il apparaît que dans la limite du point isotrope OD {î~l = K '^> a,î), dans
laquelle les états sont localisés, l'énergie de liaison du défaut situé au centre
du point n'est pas sensible à l'effet de la polarisation : le potentiel coulombien
est le même en l'absence ou en présence d'interaction électron-phonons. Ceci
corrobore les résultats de [41]. En régime de couplage électron-phonons faible,
l'énergie de liaison croît avec la force du confinement et diminue rapidement
quand la longueur de confinement augmente (limite point 3D). Quand la
longueur de confinement est grande, l'effet du confinement est moindre compa-
rée à l'effet de la polarisation. Ainsi, en régime de couplage polaire fort,
l'eflFet de la polarisation vient accentuer l'énergie de liaison d'autant plus
que les longueurs de confinement sont élevées, contrairement à la correction
polaronique à l'énergie de l'état fondamental.

Pour une interaction coulombienne forte et dominante, le terme d'énergie
couloinbienne à l'état fondamental diverge dans le limite ID :

8R
Ecoui{iso) = -^-

E,
SR

'coul

E^i{2D) = -RTT

(W) = -^ln2(2n)
7T

Dans le premier état excité :
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0 Dans la limite isotrope, pour un confinement dominant en couplage pola-
ronique fort, ou en couplage polaronique et confinement faible, l'énergie de
liaison est indépendante du couplage électron-phonons :

n=A:»Qi» 1,^R
1 »n = i<,o'> v<R

Ei(a^ 0) = Ei{a = 0) =

En couplage polaronique fort dominant :

a^^=K-^l,VR

8.1R.
sV^"

E, - 2^V2R
457T

Ei(a^O) ll.[2.a
^(a=0) 60 VTT n

• dans la limite ID :

n»ZOoi» 1,V^R

Ei{a^Q} == E;(a=0)=4^/^

n>o/»^>l,\/E
Ei

E^a^Q}
Ei{a = 0)

a.EI = ^V2Riii2^
7T

- ^^/iln2^
4AT V ?r

• dans la limite 2D :

JC»n»Q» I,VR
Ei{a ^ 0) = E;(Q = 0) = \/A^ fî

Jf,Q;>n> l,v4R

E' - ^
Ei(a^0) 3_^a_
Ei(a=0) ~ 16 V 2 0
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0 • Pour un couplage coulombien fort dominant, le terme d'énergie coulombienne
est toujours inférieur au terme correspondant dans l'état fondamental :

E^i{iso} =

Econl{ÏD) =

E^(îD} =

32R
457T
8R
37T
R-n
8

4.5 Résultats numériques

L'énergie propre et l'énergie de liaison du polaron lié à l'état fondamental,
en fonction de la longueur de confinement selon z (avec Lp = 2) et la longueur de
confinement dans le plan {x,y) (avec Lz = 2), pour différentes valeurs de couplage
polaire et de couplage coulombien sont présentées aux figures 16 et 17.
L'énergie propre présente essentiellement le même comportement que dans le cas
du polaron libre (figure 16 (a)). A partir de la limite 3-D, elle reste pratiquement
indépendante dll confinement jusqu'à des valeurs de longueurs de confinement Lz de
l'ordre de la moitié du rayon quantique du polaron, à partir desquelles elle augmente
rapidement vers la limite 2D. Cette valeur de Lz à laquelle l'efïet du confinement
quantique devient important diminue avec la valeur de la constante de couplage
polaire cr; ainsi, pour des matériaux très faiblement polaires, l'effet du confinement
quantique sur l'énergie propre n'intervient que dans les limites de fort confinement.
L'interaction couloiïibienne ne modifie pas qualitativement ce comportement. Elle
accentue l'énergie propre, d'autant plus que a est élevé, et augmente les valeurs de
confinement £.2 où l'énergie propre commence à tendre vers sa limite 2D : ainsi, le
couplage coulombien a un effet de localisation.
Dans le cas du confinement dans le plan [x,y), (figure 17 (a)), l'énergie propre a
le même comportement. Il est à noter qu'elle atteint de plus fortes valeurs pour un
confinement ID que dans le cas du confinement 2D. L'énergie propre et l'énergie de
liaison présentent, une divergence logarithmique dans la limite l D.
L'énergie de liaison est d'autant plus forte que les couplages polaire et coulom-
bien sont grands (figures 16 (b) et 17 (b)). Les limites 3D correspondent aux
valeurs estimées de façon analytique. Ainsi, pour un couplage coulombien dominant,
l'énergie de liaison tend vers |^ + •^aVRjT. Pour un couplage polaire dominant, elle
tend vers -^aVR-jr. Dans la limite du puits (Lp = 2 = constante}, elle augmente
d'abord lentement, puis rapidement dès que I/z < l, d'autant plus rapidement que
l'interaction coulombienne est élevée (figure 16 (6)). Dans la limite du fil présentée
à la figure 17 (&) (L^ = 2 = constante), dès que Lp < 1.5, elle croît très rapidement
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0 et diverge en In ^ dans la limite l D.

Nous étudions revolution des longueurs de confinement effectives dans les mêmes
conditions qu'aux figures 16 et 17, de façon à déterminer comment s'efFectue la
localisation (figure 18). La figure 18 (a) représente la longueur de confinement
effective dans le plan Çx,y) en fonction du confinement appliqué dans la direction z,
le confinement appliqué dans le plan {x,y} restant constant et déterminant une
longueur de confinement nominale Lp = 2. Dans la limite 3D, en l'absence de
confinement, le confinement effectif en [x,y) correspond au confinement appliqué,
c'est à dire : Lp^^: = Lp, quelle que soit la valeur des couplages coulombien ou
polaire. Quand le confinement appliqué dans la direction z augmente, Lz diminue.
La longueur de confinement effective en {x, y) diminue linéairement avec Lz à partir
de sa valeur nominale 3D, d'autant plus vite que cr est fort à R donné, et que
R est élevé à Q' fixé, jusqu'à une première valeur Lz critique à laquelle apparaît
une cassure. Cette valeur de L^ est d'autant plus élevée que a est fort pour un
couplage coulombien faible (-R = l), et semble indépendante de a pour un couplage
coulombien fort ÇR = 4). Quand L^ diminue en deçà de cette longueur, Lp^^ reste
pratiquement i.iidépendante de L^ : dans une région de confinement entre Lz w 0.5
et Z/z w 1.6, L,,^ i. f ne dépend que des couplages polaire et coulombien. Finalement,
pour une valeur de L^ inférieure à la moitié du rayon du polaron (< 0.5), L^
diminue rapidement jusqu'à sa valeur 2D, contrôlée par la force du potentiel de
confinement dans la direction z.

La figure 18 {h) représente la longueur de confinement efiFective dans la direction z en
fonction du confinement appliqué dans le plan {x, y), le confinement appliqué dans la
direction z restant constant et determinant une longueur de confinement nominale
de LZ = 2. ^zfi// diminue d'abord linéairement avec Lp à partir de Lg nominale,
d'autant plus vite que les couplages coulombien et polaire sont forts, jusqu'à une
valeur seuil de Lp en deçà de laquelle commence un autre type de comportement
dépendant de la, force des couplages : si les couplages sont forts (iî=4 ou o; = 5),
IJze}f reste indépendante de Lp autour de -^ze// 'w 0-25, alors que pour des couplages
faibles, L^e/f diminue avec Lp. Dans la limite \D, comme prévu de façon analytique,
Lzeff devient infiniment petit suivant une dépendance logarithmique en ln(Lp),
quelles que soient les valeurs de a ou de R. Ainsi, les cassures observées sur les
figures 18 indiqiient des transitions entre un régime où le confinement ID (18 (a))
ou 215 (18 (&)) détermine la configuration du système (régime anisotrope), et celui
où la configuration est déterminée en premier lieu par R ou. a (régime isotrope).

La figure 19 donne revolution de l'énergie propre (a) et de l'énergie de liaison
(6) dans le premier état excité, en fonction de la longueur de confinement dans la
direction z, a,vec un confinement radial fixé a,Lp = 1.41. Comme à l'état fondamental,
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n il apparaît que l'énergie propre ne dépend que faiblement de R en couplage polaire
faible, et qu'elle est une fonction croissante de cr et de -R en couplage polaire fort.
L'énergie propre est réduite par rapport à celle de l'état fondamental. L'énergie de
liaison correspond à V-RTT^ dans la limite L^ = 0.5 avec f2 = l, indépendante de a.
Dans la limite de confinement extrême en 2;, sous fort couplage coulombien (Jî = 4),
elle tend vers ^ + 3fjL^/t pour a = 5.
La figure 20 présente revolution de la longueur de confinement effective dans le
plan {x, y} dans les conditions de la figure précédente, dans le premier état excité.
Lo^ff est une fonction décroissante du confinement dans la direction z, décroissant
d'autant plus rapidement que les couplages coulombien et polaire sont importants.

Physiquement, on s'attend que l'effet polaronique soit plus prononcé pour a et R
forts. Les figures (21 et 22) et (23 et 24) décrivent le comportement de l'énergie
propre et des longueurs effectives de confinement à l'état fondamental dans les limites
2Z3 (puits) efc ID (fil) respectivement en fonction de l'importance des couplages
polaire et coulornbien. Dans la limite 2-D, avec R fixé, l'énergie propre augmente
rapidement avec. a, d'autant plus que le confinement est important (figure 21 (a)).
Elle augmente moius rapideraent avec R a, a fixé (figure 21 (6)). Il apparaît que
l'énergie propre est davantage sensible à a' qu'à -R, et est une fonction croissante
du rayon du point. Si l'on s'intéresse à revolution des longueurs de confinement
effectives en fbiict,ion de l'un et de l'autre des deux types de couplage (figure 22),
il apparaît eii fait que dans la limite 2-D, quand le confinement est dominant, les
longueurs de confinement sont les longueurs de confinement nominales : Lp ^^ =
Lp = ^ et Lzej'f = I/z = -^- Par contre, quand la polarisation augmente, la
longueur de confinement effective dans le plan {x, y) diminue rapidement, d'autant
plus que le confinement en z est élevé, et tend vers une limite indépendante du
confinement Lp^.^. = ^/j- ^ (figure 22 (a)). L'efFet de localisation dans le plan (x,y)
est un peu moins rapide en fonction de -R; la limite de couplage coulombien très
élevé est indépendante du confinement : Lp^^ = -^- (figure 22 (&)).
La longueur de confinement effective dans la direction z varie sur un intervalle
beaucoup plus restreint, mais diminue également, et tend vers une limite indépendante
des confinements (figure 24). Des couplages polaire et coulombien élevés provoquent
donc un effet de localisation assez semblables.

Nous appliquons notre traitement à des matériaux étudiés par [67, 68, 69]:
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n matériau

GaAs

CdS

CdSe
CdTe
InSb

m ^LO a ÉO e00 a

0.066 l 36.7 l 0.068 [ 13.8 j 10.9 j 5.653 | 1.519
0.155 ] 38.26 l 0.527 l 8.45 l 5.32 | 2.573 l 4.136
0.130 l 26.58 l 0.460 l 9.3 | 6.1
0.091 j 20.84 l 0.315 | 10.2 | 7.1
0.0138 l 24.46 | 0.022 | 16.8 | 15.68 | 6.479 | 0.236

^,g_

6.052 l 1.9
6.482 l 1.606

ULO est exprimé en meV, m en unité de la masse de l'électron nu, a est le paramètre
de maille du réseaii en Angstroms, Eg est l'énergie de la bande interdite en eV.

matériau a0̂ ro -°T
^û-

Ry R

GaAs 99.5 l 39.7 l 2.507 | 5.8 0.159

CdS 25.9 l 25.3 l 1.025 | 36.42 | 0.952
CdSe 34.0 l 33.2 l 1.024 l 25.33 l 0.953
CdTe 53.3 l 44.8 l 1.189 l 14.73 l 0.707
InSb 579.0 l 106.2 l 5.450 | 0.83 | 0.034

a^ est le rayon de Bohr effectif, en Angstroms, TO est le rayon quantique du polaron,
en Angstroms. B.y est le Rydberg effectif en meV, et R le coefficient de couplage
coulombien sans dimension (,TRÎ/-).
L'effet polaronique est assez prononcé dans ces matériaux dès que les longueurs de
confinement sont inférieures à environ 0.5ro- II diminue de façon monotone quand
le rayon augmente et tend lentement vers la limite 3D (figures 25 et 26 : état
fondamental, figures 27 et 28 : premier état excité).

4.6 Conclusion

Pour le polaron lié, en l'absence de confinement, dans le cas limite où
l'interaction coiilombienne est nulle, on retrouve l'hamiltonien du polaron libre .
Ainsi, dans l'état fondamental, en couplage faible, l'énergie propre est égale à —a;
elle résulte de l'interaction de l'électron avec son champ de polarisation induit.
Le polaron est caractérisé par une masse effective donnée, au premier ordre en
cr par : ^1 = (l— o:/6)-l. L'étude de la région de couplage coulombien faible
conduit simplement à prendre comme valeurs de minimisation pour les paraniètres
variationnels celles du polaron libre. Ainsi, l'énergie propre du polaron lié se trouve
inchangée au premier ordre, le défaut se comportant comme une particule de masse
effective tant que a. ~S> VrR et que \fR est faible. En régime de couplage polaronique
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0 fort, le champ de polarisation peut devenir très important et l'énergie d'interaction
peut être suffisamment forte pour localiser l'électron. Sa fréquence d'oscillation
excède alors considérablement la fréquence des phonons optiques, caractéristique du
temps de réponse du réseau. Dans cette limite, le champ de polarisation est considéré
comme statique. La minimisation donne des valeurs des paramètres variationnels
différents du cas du polaron libre. On retrouve les résultats de la description variation-
nelle de Pekar où l'énergie contient un terme en o;2. Dans ces conditions, en présence
d'un couplage coulombien fini, l'hamiltonien du polaron lié dépend de deux constantes
de couplage, soient a reliée au couplage électron-phonons, et \^R caractéristique du
couplage coulombien. Pour de faibles valeurs de ^/R-, la description du système
en terme d'iine quasi-particule dotée de sa masse efFective en orbite hydrogénoïde
autour du défaut est bonne, puisqu'en régime de couplage polaronique faible, la
masse polaronique est (l — a/6)- . Par contre, pour des valeurs plus élevées de V^R,
cette description n'est plus valide et le terme correctif est en ciR1!2. Ce résultat peut
être associé à. l'image d'un polaron centré sur le défaut, c'est à dire que le champ de
polarisation s'adapte à la distribution de charge électronique autour du défaut [70].

Sous confinement, pour une impureté placée au centre du système de coordon-
nées, l'énergie de liaison du polaron lié; dans son état fondamental, croît avec
la constante de couplage électron—phonon et avec la force du confinement. Il est
remarquable que la correction polaronique à l'énergie de liaison n'est pas aussi
importante que la correction polaronique à l'énergie du fondamental. Elle est principa-
lement déterminée par la constante de couplage électron—phonon a. Ainsi, en régime
de couplage faible (GaAs), la contribution polaronique à l'énergie de liaison est
trop faible pour être observée : Ap(;) —> 0. Dans la limite du point isotrope OD,
{0,= K — oo), l'état fondamental est localisé, et l'énergie du polaron lié est
principalement déterminée par l'énergie de confinement et l'énergie de liaison n'est
pas affectée par le couplage électron-phonon, et est en fait indépendante de la
position de l'impureté dans le point [4l] :

E,Ça =0) = Ei(a ^ 0) == ^IR^Î
Ap(;) -^ 0

Avec le modèle de l'impureté fixée au centre, nous estimons la correction polaronique
maximale à l'énergie de liaison, car celle-ci décroît avec le déplacement de l'impureté
[41]. La correction polaronique à l'énergie de liaison est une fonction décroissante de
la taille du point, et tend vers zéro pour des longueurs de confinement faibles.
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Figure 27. Energie propre du polaron lié dans le 1er état excité dans CdS, CdSe,
CdTe, GaAs, InSb. (a) : en fonction de L^ pour Lp = 1.41. (6) : en fonction de Lp
pour LZ = 1.22.
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Figure 28. Longueurs de confinement effectives dans le 1er état excité du polaron lié
dans CdS, CdSe, CdTe, GaAs, InSb. (a) : Lp^^ en fonction de Lz pour Lp = 1.41.
(6) : Lz^ff en fonction de Lp pour L^ = 1.22.



n
CHAPITRE 5

Magnétopolaron dans un point quantique

Dans un matériau polaire, un électron en excès dans le réseau interagit
avec les phonons optiques longitudinaux, formant des polarons, caractérisés par
des énergies déplacées vers des valeurs inférieures et une masse renormalisée [71,
72]. Expérimentalement, les propriétés polaroniques sont étudiées par résonance
cyclotron : en présence d'un champ magnétique, la différence d'énergie entre l'état
fondamental et un état excité de l'électron est mesurée si la transition est autorisée.
La masse cyclotron polaronique correspondante est déduite en fonction de l'amplitude
du champ magnétique et de son inclinaison par rapport à l'axe z. Il est donc
utile de s'intéresser au comportement du polaron confiné en présence d'un champ
magnétique.

5.1 Généralités

En volume, le polaron en présence d'un champ magnétique a été étudié
sous 1'appelation de magnetopolaron [73]. Le cas du couplage polaire faible et du
champ faible s'apparente au cas d'une particule libre dans un champ magnétique. Les
niveaux de Landaii de l'électron se trouvent déplacés de —a par les effets d'énergie
propre. Sa masse est remplacée par la masse polaronique. Il apparaît des effets
d'acccrochage ("pinning") quand les niveaux de Landau pénètrent le continuum des
phonons [74, 75]. Le système présente des analogies avec la particule liée dans un
puits de potentiel. La particule n'est cependant pas un électron mais un polaron,
c'est à dire une particule étendue de rayon ry.
Ainsi, en présence d'un champ magnétique faible tel que a^c <S (^LO, ^ masse de
bande de l'électron est remplacée par la masse du polaron dans l'expression de la
fréquence cyclotron, notée a;c- Les niveaux de Landau restent linéaires en aJc mais
avec une pente niodifiée. Quand le champ magnétique s'élève et que la fréquence
cyclotron devient supérieure à la fréquence des phonons LO (cjc 3> ^Lo), les niveaux
de Landau ne sont plus linéaires en ci;c. Dans la limite de champ magnétique (noté B)
très fort, dans l'état fondamental, les électrons sont en rotation si rapide autour de
la direction du champ que les ions du réseau ne peuvent pas suivre ce mouvement.
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Le polaron est localisé, de rayon rog_

'_^_^1/2
•WLO'

> 00

-"(.
== (1if)l/2rOB_o- L'énergie propre atteint

Dans un puits quantique, le magnétopolaron est traité en général dans l'appro-
ximation 2-D idéale [76, 77, 78, 79]; l'extension de la fonction d'onde électroni-
que dans la direction perpendiculaire au puits est considérée infinimenent faible
[80, 81, 82, 71, 83, 84]. Cette approximation surestime les effets polaroniques. Elle
permet cependant des formulations simples en première approche.

Dans le cas d'un polaron dans un fil quantique selon z, sous un champ perpendi-
culaire, le potentiel de confinement lève la dégénérescence des niveaux de Landau
[85, 86, 45]. En outre, contrairement aux cas de volume et du puits (2Z5) où un
croisement des niveaux de Landau a lieu pour nuic = ^LO (n entier) quelle que soit
la géométrie, dans le cas du confinement parabolique quasi-lZ), l'apparition de cette
résonance dépend fortement de l'énergie du confinement. Les niveaux d'énergie dus
au confinement prennent un caractère de type niveaux de Landau en présence d'un
champ magnétique fort. La masse cyclotron est essentiellement la masse cyclotron
du polaron 2D eii l'absence de confinement. En couplage nul, c'est la masse de
l'électron dans la bande de conduction.

Le problème du magnétopolaron dans un point quantique parabolique est générale-
ment envisagé dans la limite du point 2-D; seul le mouvement dans le plan Çx, y) est
considéré en supposant que l'électron est beaucoup plus fortement confiné selon la
direction z (\(^z}\i = 5(^)) [46, 82, 43, 87, 47, 45].

Dans toutes ces études, l'approximation des phonons de volume est justifiée
quand les structures sont confinées par l'application d'un champ magnétique sans
intervention des modes de phonons de surface ou d'interface. Les résultats obtenus
donnent des indications qualitatives.

5.2 Notre étude

Nous nous intéressons ici au système constitué d'un électron dans un inaté-
riau polaire, soumis à un potentiel harmonique anisotrope, sous un champ magnéti-
que statique uniforme appliqué selon la direction z. Nous supposons que l'hamiltonien
de Frôhlich reste valide en présence du champ magnétique. Cette hypothèse est
raisonnable pour de faibles champs magnétiques. Par contre, sous un champs magné-
tique plus fort, la structure de bande se trouve modifiée et perd sa parabolicité. De
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plus, les constantes diélectriques sont altérées. Par ailleurs, les orbites de Landau
deviennent de plus en plus petites au risque de compromettre l'hypothèse du continu-
um : quand le rayon des orbites devient inférieur à une distance interatomique, il
conviendrait d'écrire un nouvel hamiltonien tenant compte de la nature discrète du
réseau.

Notre hamiltonien de base est l'hamiltonien de Frôhlich dans lequel le
terme cinétique contient le champ magnétique. Suite aux travaux de [28], nous
choisissons de travailler dans la jauge symétrique définie par le potentiel vecteur
A = (—ji?y,jBa,.,0). De fait, si dans la formulation exacte du problème, l'énergie
ne dépend pas de la jauge utilisée, pour une solution variationnelle, la jauge la
plus compatible avec le modèle donne les meilleurs résultats [73, 22]. Sous la forme
adimensionnelle habituelle (h = 1,2m = l,huiLo = l); dans l'approximation des
phonons de volume, et dans la jauge symétrique pour le champ magnétique, notre
hamiltonien s'écrit :

H = H,+H^^H^+V{r}

He - "2+^i+^!-
^ == xpy — ypx est, le moment angulaire da,ns la direction z. A est le rapport de
l'énergie magnétiquR sur l'énergie des phonons LO :

A2= UJ,e

^LO
(5.1)

Le potentiel de confinement harmonique anisotrope est le même qu'aux chapitres
precedents, caractérisé par les constantes de ressort Q. dans le plan (x, y} et K dans
la direction z.

5.3 Choix du spectre modèle.

Nous généralisons le spectre modèle discuté dans 73, 24 , d'un électron dans
un champ magnétique et dans un potentiel de confinement harmonique isotrope.
Nous considérons pour notre part un potentiel de confinement harmonique anisotrope.
L'hamiltonien modèle s'écrit alors, dans la jauge symétrique :

H,0,m
;4^2=p2+7V+/3/y+27^+^: (5.2)

Suivant les valeurs des paramètres variationnels ^, 7 et S, ce spectre présente
différentes symétries :
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s[-y=8 = f3 =0, c'est l'hamiltonien de l'électron libre;

SïS ^0, P ^0 et^ =0, c'est l'hamiltonien d'un électron dans un potentiel
harmonique 3D, en l'absence de champ magnétique, comme au chapitre 3;

si (5 ==/3 =0; c'est l'hamiltonien d'un électron dans un champ magnétique de
force 27 , exprimé dans la jauge symétrique. Il a un spectre de valeurs propres
dégénérées en raison du nombre infini de valeurs propres discrètes négatives
de la composante z du moment angulaire électronique ^.

si S = /3, c'est l'hamiltonien d'un électron dans un puits de potentiel harmoni-
que isotrope, dans un champ magnétique, utilisé par [28].

Les fonctions d'onde, les valeurs propres et la fonction de Green du modèle avec
un confinement harmonique isotrope sont décrites dans [28]. Nous obtenons les
équivalents pour le cas du potentiel anisotrope, en coordonnées cylindriques :

1/2 / ^, \ 1/2^w(p'0;') = ^(^) ((rrT'RDï)
,2

H^ôz} exp ( ^- j ^ exp (-C/2)4ml (0 exp (zm^)2

£n,m,,/ = 272m+2a2(|m|+2n+l)+(i^+l/2)25:>-2

Hi est le polynôme d'Hermite de degré i. L'^ est le polynôme de Laguerre associé.
n est le nombre quantique radial, indicé des niveaux de Landau (n == 0, l, 2,...). m
est le nombre quautique azimuthal (m = 0, ±1, ±2,...). v est l'indice des niveaux
du potentiel harmonique en z {v = 0,1,2,...). Dans le plan {x,y), nous devons
prendre en compte non seulement l'effet du champ magnétique, mais aussi l'efFet du
potentiel de confincn.T.ent. Nous avons donc iin paramètre variationnel composé noté
a2 = v//34 + 74 et ^ = a2p2.
La fonction d'ondc, l'énergie et les longueurs de confinement nominales et effectives
dans la direction z et dans le plan (a;, y) de l'état fondamental de ce spectre modèle
sont respectivement :

a S^2 _ ( 82zî\ _ ( a2^2^
<îooo(r) = -^^exp[-:-T)exp[~:~T)

ÉOOO = 2a2+52
l

L.=
V^À" Lp=

l

l

Lzeff = ^

A4-}
Ï6^
l

1/4

L'Peff a

0



95

0
Le spectre des états excités de notre hamiltonien modèle est complexe. Les états
excités d'énergies les plus faibles sont :

ÊO-IO

ÉOOI

ÊOIO

ÊIOO

-2^+4^+5:r2
:22a2 + 35'

= 272+4a2+52
6a2 + S2

En l'absence de champ magnétique (A=0 et 7 —^ 0), les états (0,1,0)
sont dégénérés avec une énergie 4.a2+ô2 (cf spectre gaussien, chapitre 3).
d'un champ magnétique, 60,1,0 > ^o,-i,o ^ ^0,0,0, quelles que soient les
paramètres a et S. Les états (0, —l, 0) et (0, 0, 0) sont dégénérés pour a
dire en l'absence de confinement géométrique dans le plan Çx, y], avec
de 272 + S2. Dans la limite ID, en négligeant le mouvement dans la
ÊO,O < ÉO,-I ^ Co,l. L'état fondamental étant (0,0), seuls les états (0,
sont intéressants par rapport aux transitions optiques.
Les fonctions d'onde et énergies respectives des état (0,1,0) et (0,-l,
spectre modèle sont données dans le tableaii suivant :

et (0,-1,0)
En présence
valeurs des

= 7i c'est à
une énergie
direction z,
-l) et (0,1)

0) de notre

fonction d'onde énergie

•î'0,1,0 = a^r1 exp - ('^) exp - (a^) exp (îc^) p | eo,i,o = 272 + 4a2 + 62
l' \ / • l

^0,-1,0 = a^ exp - (s-^) exp - (ay) exp (-î^) p | eo,-i,o = -272 + 4a2 +52'

Les longueurs de confinement caractéristiques sont les mêmes dans ces deux états :

l . V/2
L,=

V/2J< Lp=
^4 + ^}

'Î6J
Ï/4

L^eff =
l

v/27 LPeff =
V2
a

La longueur de confinement dans le plan {x,y) dépend à la fois du potentiel de
confinement de force n appliqué et du champ magnétique. Nous désignons la longueur
de confinement dans le plan (x, y) due au confinement harmonique (f2) seul par Z/n
définie par Ln = Z/p(A = 0).

Nous appliquons le procédé utilisé aux chapitres précédents et dérivons les
expressions variationnelles de Fock obtenues à partir de ces états. La somme sur les
états du spectre modèle magnétique est effectuée grâce à la règle de somme exposée
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dans [88]. Nous introduisons les notations suivantes :

y (l - cosh (272^)e-2a2t)
^ =

s2
a2 (l - e-252t)

^ = a^-1
Eu introduisant le spectre modèle dans l'équation 3.2, nous obtenons pour l'état
fondamental :

^ooo - ^ +a2+^ + ^4 + ^ ^ + ^ooo (5, a) (5.3)
Le terme de Fock Fooo{6, a) est défini par :

'°° rl+ e-t tan-1^
^ l ° JO a'L /7-._,<2t —,/y' ' <u

^(5.a)-^a{,r^^::;^;<o
Nous retrouvons l'expression (14) de 45 lorsque Sî et K tendent vers l'infini avec
ô ^> a~^> l, dans la limite du point quantique quasi-01?.

L'expressioii variationnelle de Fock de Matz et Burkey obtenue à partir de
l'état (0,1,0) du spectre modèle s'écrit (à partir de la relation 3.3) :

i2 9. / . A4\ A2 R-4
^,"=2a2+^+^(n4+^)+^+^+Fo,i,o^a)

2 ' a 16^' 2 ' 252 (5.4)

Fo,ifl(S,a) est le terme de Fock correspondant. A gauche de la première singularité
qui a lieu en a2 + 72 = 1/2 :

FO.I.° = -a/i<fdte-'{7îj^
S2 l l

4a2 A( (l _ g-25^')3/2
/^tanh-l v/—^ l

l tanh~ ^/—/^

J"

J_)fe-2(a2-72)*_2+e2(a2-^)
Y V/-A* i+^,

L'expression variationnelle obtenue à partir de l'état (Q, —1,0) s'écrit :

So,-,,, = 2°2 -^+ ^ ("4+ ^) ^+^+ ^«,-.,o«. ») (5.5)
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La condition a2 —72 > 0 assure que eo,-1,0 > ÉOOO) et la condition <52 > a2 — 72
fait que 60-1,0 < eooi- Une première singularité dans le terme de Fock Iîo,-i,o(^a)
apparaît en a2 —72 =1/2 :

[2 ^ r
Fo,-i,o(5,a) - -aV^Vo

A.anh-l

! 00

die-t
l

Vl-e^2S2t

-p-

f-p.
ô2 l l

+

4a2 ^ l - e-252t
ô2

^tanh-l

-^
±-}(e-2(a2-^t-2}

1+/^^

4a2
e
2(a2-72)t

l l ( tanh-l ^ l

+

(l _ g-2^^3/2 ^ ^
l ft&iih V—p-o
^0 \ -P-0

la /2-53
4 V 7T a2 2(a2 - 72) - l /^o

/-p'

/^0+1,
l /tanh-l

^+1.

l

P.o+1,

Nous cherchons maintenant à évaluer les énergies de l'état fondamental et du premier
état excité du magnétopolaron par minimisation de ces expressions variationnelles.

5.4 Résultats asymptotiques

5.4.1 Couplage faible - Champ fort

Le spectre modèle utilisé est de type magnétique. Il est donc particulièrement
adapté à la description de la limite de champ élevé, dans laquelle le rayon de
l'orbite de Landau est petit devant le rayon quantique du polaron et les longueurs
de confinement dues aux potentiels paraboliques.

A> l » J<,^,Q'

-E'ooo =

Ep =

A2 , ^2 .,_ . , 4n4^—+J<2-QlnA+

CK
+ feuler

OL

~J^~ + feuler
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Dans cette limite de confinement faible, avec des corrections supplémentaires
dues au confinement parabolique, on retrouve le résultat de [28] (équation 10)
obtenu pour le polaron libre étudié avec le spectre modèle d'un électron dans
un champ magnétique : à très fort champ magnétique, le polaron se comporte
comme un électron dans un état de Landau (1er terme). Le second terme est
l'énergie de l'oscillateur harmonique 1-D dans la direction z. Le terme (—0; In A)
représente une déformation statique du réseau qui s'est adapté à la position
moyenne de l'électron.
Quant à l'état (0, —l, 0), dans cette région à gauche de la singularité :

A2 _ ^ . , 8^4 , ^ , a
EQ-W = y - QilnA+ ^- +J<^+ feuler (5.6)

C'est une borne supérieure à £'000- La correction polaronique est celle de l'état
fondamental.

A»J<» l > n,Q;

A2 , r.2 , 4^4 /2
Eoo° = Y+J<2+:i^-oiV ;̂J<-lnf^)-a^/|^ln2

V 7T V-K/ V 7T

^ =
'p

. -»J2-K^(±}
7T 2K}

Le confinement quantique ID entraîne, en l'absence de champ magnétique,
un comportement polaronique 215. Nous notons que l'application d'un champ
magnétique élevé fait apparaître une divergence logarithmique en A de l'énergie
propre, caractéristique d'un comportement ID.
Pour l'état (0, —l, 0), à gauche de la singularité, on obtient la même correction
polaronique :

A2 2^o-io=y+^+
sn

A2 -a\l-Kïn{^} -a\j-
7T .K, VTT-

Kïn2

Ainsi, dans un champ magnétique très fort, le polaron se comporte comme un
electron dans un état de Landau (Ç), déplacé par l'efFet de la polarisation ou du
confinement, suivant la force relative de l'une et de l'autre. Le champ magnétique
appliqué selon la direction 2; a un effet de confinem.ent dans le plan transverse (x, y).

5.4.2 Couplage fort - Champ faible

Dans le cas d'un champ magnétique faible, le rayon de l'orbite de Landau
est grand.
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n»oi»jc>i»A

EOQO
,,2

= 2^2-a-ln2(2n)+ 7T^4 A4

Ct
2

7T

Ep = —ln2(2n)+

4o;2 In2 (2^)
7TJ<4

16^2

TÎ ^ ^"u' ' 4a21n2(2n)
On retrouve l'énergie harmonique 2D (2f22) corrigée par la polarisation du
réseau induite par les oscillations de l'électron (divergence logarithmique en
^2). Le champ magnétique faible n'affecte pas l'énergie propre.

n»^>a>l»A

^ooo - Î^+K2 /2,^,_,2n
'z -\l^aKln{^-

V 7T

\ , A4
~K~) 16fl2

E, - -^^ln(^)
C'est l'énergie harmonique 2D (2f22) et l'énergie harmonique ID Ç2K2') avec
une correction de polarisation perturbative au comportement logarithmique
(cf chapitre 3); inchangée par l'application du champ magnétique.

I;f>a»n>l»A

^000 = Kl-v-a^^
7T

E. = -^2+

8 7TO;

sn4

.2
1+

1̂6^4

/p
(1+

A4
8" ' 7TQ;2 ^ ' 1^\

C'est la même expression qu'au chapitre 3 en l'absence de champ magnétique,
avec une correction faible due au champ magnétique. Le premier terme est
l'énergie harmonique ID, le second représente l'énergie propre du polaron de
Frôhlich ID en couplage fort. Le troisième terme indique une correction due
au couplage harmonique en (x,y).
Pour l'état (0, —l, 0), à droite de la singularité :

EO-IO = K2-y2 A2 64^4

-T+ 7TQ;l
1+^

16^4,

^ , A2 . 64Q4
Ep = -Î6a2-Y+^ 1+ AL

16^4,

L'énergie propre du polaron 2D en couplage fort est plus faible dans le premier
état excité qu'à l'et at fondamental.
L'énergie de transition est augmentée par la contribution polaronique :

7TQ;2 A2 , 56n2 ^ , A4AÊ='^-^+^(l+î^î)
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^»n»oi>i>A

E,•ooo - ^2+2"2-\/ia"+ï^
En ='p -v/ia"

C'est l'énergie harmonique diminuée par l'effet de la polarisation. Par rapport
au cas de champ nul du chapitre 3, il y a une légère augmentation due au
champ, mais l'énergie propre est inchangée.
Pour l'état (0, —l, 0), à droite de la singularité, nous obtenons un état excité
d'oscillateur harmonique :

-Ë/0-10 =:

E, =

^-^^»2-j/?"^
-j^î"

La correction polaronique est inférieure à celle obtenue à l'état fondamental.
L'énergie de transition est celle de l'oscillateur harmonique 2-D(2f22) et entre
états de Landau (^-); augmentée par les efïets de l'interaction polaronique et
du confinemeiit :

A'2 a
A2?=2n2--+-,/^n+

2 2

A4

1604

Quand le champ tend vers zéro, nous retrouvons les résultats du polaron libre dans
un potentiel parabolique du chapitre 3 : l'énergie propre est légèrement accrue par
l'application du champ magnétique. A l'état fondamental, nous notons l'absence de
contribution proportionnelle au champ (en A2).

5.4.3 Couplage faible - Champ faible

• l»I<C»n»A,a'

Kî _ o A4
^ooo = -a + -^=== + 2n2 +

16^2

La masse effective s'écrit :

m* ?» l + a/Q

On retrouve l'énergie propre du polaron 3D en couplage faible et l'énergie
élastique d'un polaron lié à un potentiel harmonique, comme obtenue par la
théorie des perturbations en couplage faible. La masse effective est renormalisée
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à la masse effective du polaron 3D. Le champ magnétique contribue seulement
un faible terme positif à l'énergie totale.
Dans l'état (0, —l, 0), à gauche de la singularité :

Kz _ n A4
£1o-io = -o' + —L= + 4ÏÏ2 +

Sfl2

où la masse effective s'écrit :

m* » l + Qi/6

l >A > Jf> n,a

A12
^ooo = -a+-{l-^}+K

2
m* fô l + o;/6

a '2
4

\î)
4^4
A2

Le premier terme est l'énergie interne du polaron en couplage faible. Le second
est l'énergie d'un électron dans un champ magnétique (premier niveau de
Landau) avec une masse effective renormalisée.
L'état (0, —1,0), à gauche de la singularité, constitue une borne supérieure à
l'état fondamental :

A2 /-T , ^2 , 8n4
^o-io = -a+—v/m*+J<2+^-

m* » l + o;/6

Le présent formalisme ne prédit pas de comportement de masse effective ni en
couplage fort, ni quand A » o;. En couplage fort, le mouvement de l'électron est
trop rapide pour que le réseau puisse le suivre. Lorsque le champ magnétique est
fort, l'électron se déplace en orbite autour de la direction du champ si rapidement
que les ions ne peuvent pas suivre son mouvement.
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5.5 Résultats numériques

Nous nous intéressons d'abord à l'effet du confinement anisotrope sur l'éner-
gie et l'énergie propre du magnétopolaron dans l'état fondamental. La figure 29
présente revolution de l'énergie (figure 29.a) et de l'énergie propre (figure 29. b)
du polaron en fonction de la longueur de confinement dans la direction z pour un
confinement dans le plan Çx, y) constant fixé par ^ = 0.5 c'est à dire avec une
longueur de confinement nominale dans le plan {x,y) Z/n =2. Pour un confinement
appliqué en z faible (longueurs de confinement élevées dans la direction Lz), en
l'absence de champ magnétique (A = 0), nous retrouvons la limite asymptotique
3D de l'énergie propre : Ep — —a. Quand I/z diminue, l'énergie propre augmente
rapidement. Le couplage polaire a pour effet d'augmenter l'énergie propre. En présen-
ce d'un champ magnétique (A = l ici), nous notons une augmentation de l'énergie
propre, d'autant plus marquée que le couplage polaire est élevé (figure 29 (6)). Pour
un couplage polaronique suffisaniment important (figure 30.a, o; = 2), sous champ
magnétique, la longueur efî'ective de confinement en z est sensiblement inférieure à
la longueur effective en l'absence de champ magnétique qui correspond à la valeur
nominale due au confinement appliqué en z : Lzgj-^a = 2,A /0) < Lz^fj[a =
2, A = 0). Ainsi, il apparaît que le couplage polaire et le champ magnétique contri-
buent à localiser le polaron en accentuant l'effet du confinement dans la direction z.
De même, la longueur de confinement dans le plan (x, y) se trouve diminuée de la
valeur due au confinement appliqué Lpg^=Z/n=^=2à une valeur inférieure, ce
qui met en évidence un eâet de confinement du champ magnétique dans le plan (x, y).

A la figure (30 (b)), Lp^^. tend vers Lp^^ l

"4+^)T74 sous faible confinement

selon z et pour A = l. Elle reste pratiquement indépendante du confinement dans
la direction z jusqu'à la lii-riite Lz —» 0 où l'eff'et du confinement selon z intervient.

Pour un confinement fixé dans la direction z tel que L^ = 2, la figure 31 (a)
présente revolution de l'énergie propre du magnétopolaron dans l'état fondamental
en fonction de la longueur de confinement Lçi dans le plan {x^y} due au potentiel
harmonique seul, en l'absence de champ magnétique (A = 0) et sous champ magnéti-
que (A = l). Il apparaît que l'énergie propre est augmentée sous champ magnétique
d'autant plus que le couplage polaire (o;) est fort. Ceci résulte de l'efFet de localisation
dû au champ, tel que démontré à la figure 31 (&) : pour Z/n = 2, en l'absence de
champ magnétique la longueur de confinement effective dans le plan {x, y) est bien
Lp^ff = Lf; = 2, alors que pour un champ A = l, elle est réduite à Lp^ff = 1.68.
Puis, lorsque le confinement en ^2 appliqué dans le plan {x, y} augmente, la longueur
de confinement effective dans le plan {x, y) diminue en ^ à partir de ces valeurs
de confinement effectif déterminées par le potentiel et le champ. Pour un potentiel
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de confinement en (:c, y) suffisamment fort, la longueur de confinement effective ne
dépend plus du champ magnétique et Lp^^ —>• Ln —>• 0, dans la limite ID. De fait,
à la figure 31 (a), l'énergie propre ne dépend plus du champ magnétique dès que la
limite ID est atteinte (I/n —)• 0).

La figure 32 s'intéresse à l'état fondamental et à l'état (0, —l, 0) dans la limite quasi-
2D (LZ = 0.01), sous un champ magnétique A = l. L'énergie propre est plus élevée
à l'état fondamental qu'à l'état (0, —1,0). L'état (0, —1,0) est bien le premier état
excité de notre système à droite de la singularité, c'est à dire pour 5Î > a2—72 > 0.5.
A gauche, il représente une borne supérieure de l'état fondamental, de même énergie
propre. La longueur effective de confinement dans le plan [x, y) part de la valeur
nominale déterminée conjointement par le potentiel harmonique en fl.) appliqué et
le champ magnétique Lp ^ = Lp = 1.39 dans l'état excité, Lp ^ == Lp = 0.98
dans l'état fondamental, dans la limite de faible potentiel de confinement en (a;, y)
(Z/n = 1.4). Elle diminue avec l'augmentation du potentiel de confinement (x,y)
d'autant plus rapidement que le couplage polaire a est fort, et tend vers zéro dans
la limite de confinement élevé, indépendamment de a (figure 32 (6)).

La figure 33 présente revolution de l'énergie et de l'énergie propre à l'état fondamen-
tal et dans l'état (0; —l, 0) en fonction du champ magnétique, pour des confinements
géométriques fixés : dans le plan [x, y), le potentiel harmonique donne une longueur
de confinement nominale Ln = 1.41 dans l'état (0,—1,0) et Z-n = 1.0 dans l'état
fondamental. Dans la direction z, le potentiel appliqué donne une longueur de
confinement nominate Lz = 0.71 identique dans les deux états. L'état (0,—1,0)
a la même énergie propre que l'état fbndan-iGiital (figure 33 (&)). De fait, dans ces
conditions, J2 > a2 — 72, mais le système se trouve à gauche de la singularité. L'état
(0,—1,0) est un état de Landau excité. Les longueurs de confinement effectives
correspondantes dans la direction z et dans le plan (a;, y} sont représentées à la
figure 34. En l'absence de champ magnétique, -^ze// es1J diminuée par rapport à
LZ = 0.71 par l'effet de localisation dû au couplage polaire pour les deux états
considérés. Le champ magnétique tend à faire diminuer la longueur de confinement
effective dans la direction z, d'autant plus qiie le couplage polaire a est fort (figure
34 (a)). Dans le plan [x,y), en l'absence de champ, le confinement est légèrement
accru par le confinement selon la direction z, proportionnellement à la force du
couplage polaire : Lp ,:f tend vers 1.4 par valeur inférieure dans l'état (0, —l, 0), et
Lpff tend vers l par valeur inférieure dans l'état (0, 0, 0). Lpf^ diminue linéairement
avec le champ magnétique, d'autant plus rapidement que le couplage polaire en a
est élevé.
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5.6 Couplage coulombien

5.6.1 Introduction

Nous cherchoiis maitenant à évaluer comment le champ magnétique affecte
les propriétés du polaron lié.

Dans le cas d'un fil de GaAs 86 , quand le rayon du fil devient faible,
l'énergie de liaison du magnétopolaron lié dans l'état fondamental diverge, tandis
que celle du magnétopolaron dans l'état excité tend vers les résultats ID. Dans des
fils de grand rayon, les résultats sont semblables à ceux obtenus en volume. Quand
le champ magnétique croît, les énergies de liaison dans l'état fondamental et dans
l'état excité augmentent et varient plus rapidement pour des rayons de fil grands.
Le cas d'un fil très mince, tel que le rayon efiectif de confinement de l'électron dans le
plan (re, y) est petit devant le rayon de Bohr (.Lp <; a^) est étudié dans [89]. L'électron
dans le plan {x, y) e,st alors fortement confiné à l'origine; le terme coulombien peut
être traité de façon perturbative. Pour un électron libre dans le champ magnétique,
la résonance a lieu à, Lu\, = ^JLO- S'il est confiné dans le ûl, sous champ magnétique,
Uc dépend de la force de ce confinement, et la présence du défaut coulombien fait
que LJc dépend à la fois de la force de ce confinement et du potentiel coulombien.
L'effet d'accrochage a toujours lieu, mais il y a plus d une valeur de résonance u^.
En outre, la masse est différente de celle obtenue en l'absence de confinement et de
potentiel coulombieii. Ces masses cyclotron croissent avec û;c à confinement fixé, et
prennent plusieurs valeurs.

En présence d'iin champ magnétique, l'énergie de liaison du donneur hydrogé-
noïde dépend de la concurrence entre deux longueurs caractéristiques : d'une part le
rayon de Bohr effectif de l'impureté dans le matériau massif a^, d'autre part le rayon
effectif de confinement dans le plan {x, y), défini par le confinement géométrique et
l'effet du champ magnétique. Suivant les grandeurs respectives de ces deux rayons,
le confinement ou l'iiiteraction coulombienne prédominent [90].

5.6.2 Notre étude

Nous reprenons le système du chapitre précédent, à savoir celui d'un électron
dans un point parabolique anisotrope de matériau semiconducteur polaire, soumis
à un champ magnétiqiie ziniforme et constant selon la direction z. En présence d'un
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défaut hydrogénoïde situé au centre (r = 0), l'hamiltonien est donné par :

A4 n A2-
-H'=P + Yg^ + Y^+ V(r} + Vcaui + Hphanon + Hinteraction (5.7)

Le potentiel d'interaction coulombienne s'écrit dans les mêmes notations qu'au
chapitre 4 :

Vcoul = —
T

Nous utilisons le spectre modèle magnétique, dont les fonctions d'onde ignorent la
correlation électron-défaut.

Avec ce spectre modèle; l' expression variationnelle de l'énergie de l'état fondamental
est :

ô~2 o j^4 n4 7V4 _~_ 12
EOOO =-;,-+a2+^+-7+ -77—7 + vco^ - \1 a Fooo(S, a)

7T
(5.8)

Le terme de Fock est, le même qu'à dans la section précédente :

tan-l ^/7te-'_./iJ'rA7—s^
^o a)=-Vïa^r^^2 -l

/^> 0

/^<0

Quant au potentiel coiilombien, il s'écrit :

Vcoul =
-^V?taIL^W ^o>o
-Aô \fRt^^r° ^<°

v'-/'o

A l'état fondamental, l'expression variationnelle du terme d'énergie coulombienne a
la même forme en l'absence ou en présence de champ magnétique; l'efFet du champ
intervient dans la valeur du paramètre variationnel a.
Dans les états (0, —l, 0) ou (0,1,0) du spectre modèle, le terme coulombien est :

-2V/?^(1+ tan-

îr M \~ • V'/^.u
/i A ^1 _L tanh-' ^/ÎQ

'V^w V~r —7=?T

(Ato - l)) ^o > 0
)(A(o - l)) p.o <0

5.6.3 Résultats asymptotiques

Comme au chapitre 4, nous définissons l'énergie de liaison du défaut coulombien
par la différence entre les énergies du système en l'absence et en présence de l'interaction
coulombienne respectivement :

Ei = E{R = 0) - E(I? ^ 0)
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5.6.3.1 Limite isotrope

Dans la limite de confinement isotrope (f2 = J<), si la force du confinement
appliqué au système est dominante, dans l'état fondamental et dans l'état (0, —l, 0)
le potentiel coulombien tend vers :

Koui(OOO)

y^(o,-i,o))

-^
-1^

L'application d'un champ magnétique n'affecte pas l'isotropie du système ni l'énergie
de liaison du défaut. Nous retrouvons l'énergie obtenue au chapitre 4 avec un terme
correctif en -^z à l'état fondamental, et en ^ dans l'état calculé à partir de l'état
excité du spectre modèle. L'énergie de liaison croît avec la force de confinement quel
que soit le champ, iiidcpendamment du couplage électron-phonons :

n=J<»a>l>A,V/lî

^nnn = S^2
4-^-^\IR-\12:a^

7T V 7T

El - 4Vïn

^n-0-10
.2 , A4 11 , /2^ S IR ^ A2

' 5"2+iw-î5aV;"-JVïn-y

E' - 1^"
L'état (0, —l, 0) observé est un état excité du potentiel harmonique isotrope.
De même, si l'efFet de la polarisation est prépondérant, l'énergie de liaison est
inchangée par rapport au cas sans champ magnétique :

oi»fî=^> l,A,v<R

EOOO
a2 4V2R . 9^n4 . /,^ . A^ QTT

= -JÏ-^°+Ï?-+^4+Î6^
^; = 4

^0-10 = —

2R
Qî

37T
Ï12a2
12 . 60^

A2 . 45-607TÎ74 . 157TÀ4
T+ 112a2 + 112a2

EI = ^V2Ra
6?r

u



0

113

Lorsque le champ magnétique appliqué est fort, quelle que soit la force du confinement,
l'énergie de liaison diverge de façon logarithmique en In (^) :

A»n=A:» l,o:,v<R
2

EOOQ = -^-

4n4 , /J?^, /A^ /2 ^, ^A^
+"2+^-4V7"lnlîiJ-Vïa"lu^

E, = 4,/JO in f^)
V 7T

£/o-io == ^'

8n2 . A'2 /2 ^, ^A^ JR , /A
+^+T-Vïa"ln^-4VïlDliifl

E, = 4^ In (^) n
7T

A» l > n=J<, a, VR
2

-Snnn =
A2
2

4^4 ^ IR^, /^A\ , . . a
-^+-^-4^^nin(^) -alnA+^7^^

7T

S - 4,/^ln(^
7T

A> l » ^R>n= ^,a

E'ooo = -^- —
A2 8R, ,,

lnz A - o'lnA + feuler
2 7T

cr

~ï
E, =  ln'A

7T

Dans la limite du point isotrope, quand le confinement domine, l'énergie de liaison ne
dépend pas du champ magnétique. Elle diminue quand la longueur de confinement
augmente, et est accentuée par l'effet de la polarisation. Par contre, l'application
d'un champ magnétique suffisamment élevé, en régime de confinement fort, brise
l'isotropie du système et en diminue la dimensionalité. L'énergie de liaison croît
avec cette diminution de dimensionalité. Qiiand le champ domine le confinement,
l'énergie de liaison dépend du champ de façon logarithmique. Le champ magnétique
confinant l'électron dans le plan perpendiculaire, l'électron est beaucoup plus proche,
en moyenne, du donneur. L'interaction coulombienne s'en trouve renforcée; l'étendue
de la fonction d'onde dans la direction du champ diminue [91].
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5.6.3.2 Limite ID

Dans la limite de confinement géométrique 2P dans le plan {x,y~), sous
champ magnétique faible, l'énergie de liaison reste divergente en In (2^). Elle diminue
quand le rayon du fil (Lp) augmente. Elle diverge quand il tend vers zéro [92] :

n>A:»o'»l»A,v/E

E,•ooo = A:2+2.n2+
A4

16^2

IR ^, /2n^ [2 „, ^A
-4^^Kïn[^) -\l^aKïn{^

TV" ~~ \K j V TT ~-~ "' \K

E- - 4^-n©
^>o'>A:>l>A,vCR

EQOO = 2^2 - ^- ce2 In2 (2^^

+_,^fl^ -^V/ÎRln2(2n)
a:2 III2 (2^) 7T

E,, = 2^/27?a'ln2(2^)
7T

Ainsi, les effets polaroniques sont importants dans des fils de faible rayon.
Sous champ magnétique élevé, l'énergie de liaison diverge en In (^-) :

A»n»J<»l,cr,vCR
EWQ = 2^2+K2

A2 , 4.Q4 ,JR^^A /2 _ „,__ A
+t+^-4VïJrInï?-VïaJrlD5?

E, = 4^/<1,,^)
V 7T -- - \K,

E,

5.6.3.3 Limite ÏD

Dans la limite du polaron 3-D obtenue pour un confinement anisotrope faible,
un champ magnétique fort entraîne la divergence de l'énergie de liaison, caracté-
ristique d'un confinement 2D :

A» l »K > n,a',v/7î
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.» - K^^
-a'lnA-4^/^J<ln

7T

A\ Q; , „ Cf
l^+21n2+2-7eu/er

^ = 4. !^Kt^
EO-IO == ^^^

-4^/<ln(ê)+îln2+j7eu;er
EI = 4 /A^fl"fA)-1

TV " V"* \K^ 2

Dans la limite du polaron 2D, en champ magnétique faible, l'énergie de liaison
est une fonction linéaire de la force de coi.ifinement dans le plan (x, y) et de la
polarisation. En champ fort, elle dépend du confinement ID en z et présente un
comportement logarithmique par rapport aii champ.

5.6.3.4 limite 2D

Dans la limite de confinement géomofcrique ID, un champ magnétique faible
n'afFecte pas l'énergie de liaison :

A:»a»^»l»A,^

E,•ooo J<2- 7TO;2

8
+

8

7TQ;•i
n<+A)_î,/J

16Y 2 V 2
a

7T /E
>v^<
A2

El ' 2V^a
2^0-10 = -Y+J^

a'27T 162

El = sV^0'

64 7TQ'2

7T [P.
8

,- , A4' 7TfR
"4+Î6j-8VÏ°

jf»^»a>l>A,v<R

^ooo = ^2+2n2 [^-2^"-\/ian
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0 A2
EI = 2V^7Tf2

-SQ-IO

EI = VRjT^Î

A4
= -T+4"2+^+K2-VRjTfl-^f^a^

Un champ magnétique fort provoque une divergence identique au cas du confine-
ment 2D. La fréquence cyclotron augmente quand la largeur du puits (Z/p) diminue.
Elle reste inférieure à la fréquence des phonons LO (u^ < l) [93].

A> 7<» l > n,a,vCR
A2 , ,,2 , 4^4

s,,o = y+^+^T
-A- [2<A-lnœ-^a-^

^. = ^^'»f^
-V 7T " \K.

A2 , r.2 , 8n4
Eo-10 = y+'zr2+^

-,/Jo.,.In^)-4^1nf^
7T '" ~~ \K} ~ ^ 7T " ~~~ \K,

A-E' - 4^K}n^)
y 7T ^.

4n4
u}c = A2

Dans la limite du point OD, l'énergie de liaison est essentiellement indépendante du
champ magnétique et de la polarisation. Dans la limite ID, en régime de couplage
polaronique fort, elle est une fonction croissante de la polarisation et diverge de
façon logarithmique avec la force du potentiel de confinement dans le plan {x^y}.
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Figure 35. Energie propre du magnétopolaron libre {R = 0) et lié (R = l) dans
son état fondamental en fonction de Lz poiir fî = 0.5, A = l {Lp = 1.68) avec
cr= 0.5,1,2.
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5.6.4 Résultats numériques

A l'état fondamental, les figures 35 et 37 présentent l'énergie propre du
magnétopolaron (A = l) en fonction du confinement dans la direction z pour une
longueur de confinement dans le plan [x, y) constante {Lp = 1.68), et en fonction du
confinement dans le plan (x, y} pour une longueur de confinement dans la direction z
fixée a LZ = 2 respectivement. Il apparaît que le couplage coulombien (Jî = l) a pour
effet d'augmenter l'énergie propre surtout pour des valeurs de couplages polaires
a fortes et sous confinement important produisant des longueurs de confinement
faibles. Au vu des figures 36 et 38, qui donnent revolution correspondante des
longueurs de confinement effectives, il ressort que le couplage coulombien induit une
localisation, aussi bien dans la direction z que dans le plan (a;, y), et ceci pour tout
couplage a.

(J

L'effet du champ magnétique sur les états (0, 0, 0) et (0, —l, 0) est présenté
à la figure 39, pour des longueurs de confinement fixées a Lg = 0.71, I/n = 1.41
dans l'état (0, —1,0) et Ln= l dans l'état fondamental. L'énergie propre augmente
sous l'application du champ, d'autant plus que le couplage a est élevé. Les longueurs
de confinement effectives correspondantes sont présentées à la figure 40. L'effet de
localisation est dû au couplage coulombien et au couplage polaire en l'absence de
champ magnétique, puis accru par l'application du champ.
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5.7 Cas 2D

Dans la limite où la longueur de confinement dans la direction z est beaucoup
plus faible que celle dans le plan Çx,y), on décrit une charge ponctuelle dans la
direction z et une charge électronique étendue en x et y. Si, en plus, on néglige la
direction z dans l'énergie cinétique, l'efFet de recul et la polarisation dans cette
direction sont négligés : la polarisation induite est totalement 2D. Les énergies
propres du polaron ainsi obtenues peuvent être beaucoup plus élevées que dans le
cas 3D [19]. Cette approximation nous permet de comparer avec d'autres approches
visant à décrire les données expérimentales sur des échantillons dans lesquels l'exten-
sion de la fonction d'onde selon z tend vers zéro [43, 45]. Pour comparer notre
méthode avec les traitements perturbatifs du point 215 dans la limite de couplage
faible, en champ fort [43], et pour tout champ magnétique [45], nous nous concentrons
sur le système constitué d'un électron dont le mouvement selon la direction z est
supprimé, dans un potentiel parabolique 2Z) en (re, y), sous champ magnétique.

Pour spectre modèle, nous prenons :

;: : ;°:^T;T:^r"
Dans la limite perturbative, les paramètres variationels prennent les valeurs suivantes :

72 = ^,(=^)
4 v- 4 /

/34 = ^!4

Ainsi, pour l'état fondamental, le terme de Fock et l'expression variationnelle de
l'énergie s'écrivent :

,4 , ^ l
E(OQ) = a^+{^ï+'-^} -^+Foo

16 a

/7f r00 -t

Poo = -a\l-^0i l dt
2-^o " ^/l - e-(2a2t) cosh (272^)

La longueur de confinement dans la direction z est idéalement faible ÇL^ -^ 0) et la
longueur de confinement dans le plan {x, y) à l'état fondamental est :

Lp=
l

("4+^)1/4
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Dans l'ordre croissant d'énergie, on a : ^(0,0) ^ -E1(-l,0) ^ ^(1,0). Pour l'état
(0, -l), il faut tenir compte de la singularité en a2-72 == 1/2. L'expression variation-
nelle de l'énergie de l'état (0, -l) s'écrit :

E, _,,=^-^^^^^
(0,-1) 2 a2 16]

+FO_0,-1 (5.9)

[TT r00
F(O-I) = -a\/-^a ^ dte'V^Vo

l

/l-e-2a2tcosh(272<)

l e-2("2-72)< _ 2
, 4 l - e-2az* cosh (272ï).

+ ie,2(a2-72)t l

^(l-e-2a2tcosh(272é))
a fW l

+ -\l-^Ct-

3/2
-l

4V2a2(a2-72)-l
La longueur de confinement dans le plan {x,y) dans cet état est (L^ -^- 0) :

V2
Lp=

^4 + Al "l
is~y

Ï/4

Pour l'état (0, l), il faut calculer le terme de Fock 2D, à partir de la fonction de
Green 2D, en traitant séparément les singularités. Contrairement au cas de l'état
(0, —l), celles-ci sont nombreuses, du fait de la dégénérescence en m. La première a
lieu pour a2+7 = 1/2. Au delà, l'espace des paramètres variationels est divisé en de
nombreuses régions délimitées par les singularités successives. Nous nous contentons
donc de l'étude de l'état (0, +1) à gauche de la première singularité d'une part, et
à très fort potentiel de confinement statique, d'autre part. Ainsi, pour a2
on a :

^o,^=2a24-^+^fn4+^+Fo,+i

y2 < l,
2'

2 a 16
(5.10)

avec :

F,(0,+1)(20)
e-t/7f. y00

-a\l-:a
2 " -/0 "' ^1 - e-2"2t cosh (272ï)
^ g-2(a2+^)t ^ g2(a2+^)t _ ^

4 l - e-2a2t cosh (272ï)
La longueur de confinement dans le plan Çx,y) dans cet état est {Lz -

v^
O):

Lp=
("4 + ^)Ï/4
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Sous champ magnétique fort, la particule est en mouvement si rapide autour de la
direction du champ magnétique que la polarisation ne peut pas suivre. L'approxima-
tion adiabatique permet de décrire cette limite, dans laquelle la polarisation du
réseau est induite par la densité de charge électronique moyenne [4].
Le polaron est lié dans un potentiel de confinement parabolique de la forme :
Vconf{p) = (^4+ î^) P2- Ainsi, le champ magnétique accentue l'effet du confinement.
L'hamiltonien modèle, ses fonctions d'onde et les énergies des états correspondants
s'écrivent en coordonnés cylindriques [93] :

H^,m = P2 + (/34+74)P2 -
2v^R

p

^nm(p)

E..

^f n!l
1/2

(^)H

nm,

-\/TT \n + |m|!
272m+2a2(|m|+2n+l)

e-2^4ml(a2p2)el7"î

Dans le plan (x, y) l'efïet du champ magnétique n'apparaît que dans la modification
de la force du confinement parabolique. Dans ce cas :

<0,0|Ko^|0,0> == -2v/JÎ7ra

< exc\Vcoui\exc > == —V-Rîra

Le polaron lié dans un point 2D isotrope, sous champ magnétique fort a été étudié
dans la théorie de Lee Low Pines, à partir d'une fonction d'onde magnétique [93].
Il est commode de désigner les états par leurs limites hydrogénoïdes de volume.
Ainsi, l'état (00) est nommé état 1s (m = 0), l'état (0 - l) correspond à l'état 2p~
(m = —l), et l'état (0+1) à l'état 2p+ (m = +1). Nous obtenons les mêmes résultats
dans cette limite perturbative (à droite de la singularité):

A»n» i

EW

Et

E(.2p-)

2
^4^1/2 /^-/ . A4\l/4 ._/_- A4\l/4("4+9'"-a\/i("4+3I"-2^("<+9I/

16^SA [l + ^-j
1/4

1/î4+4("4+9"
-"^("4^)I/4-^("4^)1/4

Ei =
-A^ . 16^4\1/4

•/îhï[l+ï
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0 L'énergie propre du polaron et son énergie de liaison coulombienne sont plus faibles
dans le premier état excité qu'à l'état fondamental, du fait de l'étalement de la
fonction d'onde. L'énergie de transition entre ces deux états est accentuée par le
couplage coulombien :

A2 1/2^\/\E=-1—+2{^
2 16 / -^("4^)1/4^("4^)1/4

5.7.1 Couplage faible - Champ fort

Dans la limite A^> f2^> l ^>1, nous obtenons :

pour l'état fondamental :

,1/2 ^F/ . A4\l/4^,.) = 2(»4^)'"-^("1^)"
w

A2
f+

sn4
A4

/7fA
KV^2~

/^f2n4
-QV22-QV2^-

C'est la même expression que celle obtenue par [46]. Dans cette étude, les
auteurs s'intéressent au point quantique parabolique 2Z), pour des systèmes
de type Al^Ga^^As — GaAs, dans lesquels l'interaction polaronique est faible
(a est de l'ordre de 0.1), soumis à de forts champs magnétiques. Ils utilisent la
théorie de perturbation du second ordre de Rayleigh-Schrôdinger pour obtenir
la correction à l'énergie propre. Ils considèrent l'interaction entre l'électron
et les phonons de volume comme la perturbation du système constitué de
l'électron dans le champ magnétique B = (0,0,B). Se contentant de la limite
de fort champ magnétique (A » l), ils négligent les termes non-diagonaux
de l'élément de matrice de l'interaction, d'au des expressions simples, pour les
energies de l'état fondamental et des états excités. [80] étudie la même limite
dans le cas du polaron 2D soumis à un champ magnétique perpendiculaire au
plan 2D.

pour l'état £'(Q,-I) à droite de la singularité, nous obtenons :

1/2
^ro-(0,-1)

A2 , .^4 , A4V/2 ^11 /^ (^ , A4^= -T+4("<+^ -ai5Vi(n4+^
i6n4 11 /7T., il /^n4

r-^^ct-—^|^—;a

1/4

^A2 32V2^ 8 V 2 A3
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C'est la même expression que [43]. L'énergie propre du polaron dans le premier
état excité 2D est réduite par rapport à celle obtenue dans l'état fondamental.
L'énergie de transition est augmentée par l'effet de la polarisation et l'applica-
tion du champ magnétique :

1/2AB = 4+2("<^)"
^y?("4^)l/2-^("4^)1/4

a

5 /7fA
" Î6V22Q

Si on évalue la masse polaronique obtenue à partir de la transition -E'(o,-i) —> £;l(oo)
par :

m
e

A2

m -^(0,-1) - £•(00)

nous obtenons comme [43], ce qui indique la validité de notre approche :

A2

(5.11)

m, =

w

A2
2

^"A4V/'i j- -5-. /Ï^ /'Q4 4_ A4^'•[^'t+^) ' +^yiQi ^l'i+^)
A2

1/4

4"4+êv/iî(l+^)

5.7.2 Couplage faible - champ faible - confinement faible

Dans la limite oùA2^; l et Î22 <: l, pour un couplage faible ce < l, nous
obtenons au premier ordre :

• Etat fondamental :

Em = 2("4+9'"-ai
a7r ,^A4 i ^4, A4^- 8(n<7^)l/2(î6+^+^

Le terme de correction polaronique est la correction d'énergie du polaron
strictement 2Z5 obtenu par la théorie perturbative de type Rayleigh-Schrôdinger
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Etat (0, —l) à gauche de la singularité, nous obtenons comme [82] :

1/2—= 4-("4^)"2-"i
7T

a— -^—+fn4+AÎ'8[^^+l"*+i6, il/2-4'
16;

Le résultat de [45] donne une correction polaronique deux fois plus faible au
premier ordre :

—4-(»4^)I/2-^
Etat (0, +1) : nous obtenons comme [82] :

A2 ./„. A4\l/2
)4-^,) = ^^["4^)'-"J

7T
—a— ^ ,. i ^. i A4'8[(n^^+l"'+i6,

1/2 ^2 '\4

Le résultat de [45] donne une correction polaronique deux fois plus faible au
premier ordre :

,1/2

^)=4+4("4+9'"-^
En réalité, les énergies de ces états £'(o,+i) et -E(o,-i) représentent des bornes
supérieures à l'énergie du fondamental.

Si nous utilisons la définition de la masse cyclotron polaronique pour la transition
£'(0,+1)~ > E(0,-l) '•

m: A2
'e

m E{0,+1)-E{0,-1)
nous obtenons la bonne correction de masse efTective du polaron 2D strict :

m:*e l

m 1-^
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5.7.3 Couplage fort

Nous pouvons obtenir des expressions analytiques dans des cas asymptoti-
ques, pour le point 2P, et comparer avec d'autres méthodes, telle la méthode
variationnelle de Landau-Pekar [46].

Nous obtenons, pour l'état fondamental : FooÇa) —>• —a^/^a.2'

a»n,A: 0=1^1
a27T , 8 /^4 , A4'

Em=-^+^ ln4+T^,
8 ' a'27T \ ' 16

Nous obtenons l'énergie propre du polaron 2D usuelle en couplage fort.

A>Q;,n : a= ^
A2 404 /^A

^(oo)=Y+^T-"V^
L'electron se comporte comme un électron dans le premier niveau de Landau
avec une correction polaronique en (aA).

4E^=2^2+-^-a^
n>A,ai : a== n

i?(oo)=2nz+Î6^-o'V2s
Nous retrouvons l'énergie de l'oscillateur harmonique 2D corrigé par l'efFet
polaronique en (o:f2).

Dans l'expression obtenue à partir de l'état (0, —l) du spectre modèle, dans cette
limite à droite de la singularité, -Fo,-i(a) —> —îj \/i Q;a-

• a»n,A: a=f^a
363a27r , 16384 ^4 ^ ^

y0'-1 ^ -~^Î92- + mc^r [^ + 16,

• A»a,n : a= ^ (si^4> 272)
A2 4^4 /7T-11A

£0-1 ^ t+^-aV2'32:
5 /7TA2

A£ = Î6aVit
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0 n» A,o; : a=f2

^0-1

A^

,2 , A4 11 , /^,
4"2+8^-îia^"
2"2+î^+^a\/i"

La correction polaronique est plus faible dans le premier état excité qu'à l'état
fondamental.

5.8 Conclusion

Il apparaît qu'en présence de couplage électron-phonons, les niveaux de
Landau d'un électron non perturbé dans un champ magnétique uniforme se trouvent
déplacés par l'énergie propre du polaron et s'incurvent vers les énergies supérieu-
res quand le champ augmente. Sous champ magnétique fort, le magnétopolaron se
trouve fortement localisé en deux dimensions, et donc devient un système ID dans
lequel les effets de la polarisation sont accentués.

Nous obtenons l'expression du premier état excité du système dans la limite
K ^> Q. L'énergie propre du polaron est plus grande dans l'état fondamental que
dans le premier état excité et elle est d'autant plus élevée que le couplage polaire en
ce est fort et que les longueurs de confinement sont faibles.

L'application d'un champ magnétique dans la direction 2; a un effet de
confinement du polaron dans le plan (x,y). Dans l'état fondamental, sous champ
magnétique suffisamment élevé, un polaron 3D prend un caractère ID.

Dans le cas du magnétopolaron lié, nous retrouvons les résultats de [62] :
l'énergie de liaison augmente quand la dimensionalité du système diminue, décroît
quand la longueur de confinement augmente, et augmente avec le champ magnétique.
En confinement faible, elle est gouvernée par le champ magnétique, tandis qu'en
confinement fort, elle en est essentiellement indépendante [89, 47]. En champ magnéti-
que fort, l'électron se trouve fortement lié dans le plan perpendiculaire à la direction
du champ magnétique, et relativement peu lié dans la direction parrallèle. Les états
liés se situent au dessous des états de Landau de l'électron libre [91].

u



n
CONCLUSION

Nous avons étudié l'effet de l'anisotropie d'un potentiel de confinement
parabolique sur les propriétés du polaron. Notre modèle ne représente pas de façon
idéale le régime de très fort confinement dans les systèmes réels. Cependant, le
potentiel de confinement parabolique anisotrope est intéressant car il permet la
simulation de confinements anisotropes : absence de confinement (limite de volume
quand toutes les constantes de ressort tendent vers zéro), confinement selon une
dimension (limite 2D quand une des constantes de ressort est élevée), deux dimen-
sions (limite ID caractérisée par deux constantes de ressort élevées) ou trois dimen-
sions (limite du point, quand les constantes de ressort selon les trois directions
sont élevées.). En outre, ce potentiel n'introduit pas d'interface abrupte donc pas
de modes de phonons de surface. De ce fait, ce potentiel permet l'utilisation de
1'approximation des modes de phonons de volume, pour des points assez gros ou
des points dont les propriétés diélectriques sont proches de celles du matériau de la
matrice. Aussi nous n'avons pas considéré l'efiFet du confinement sur les modes de
phonons, mais utilisé l'approximation de l'interaction électron-phonons 3D de type
coulombien, quelle que soit la dimensionalité. Dans les systèmes réels cependant,
les modes de phonons confinés peuvent jouer un rôle non négligeable quand le
confinement est important.

Dans l'état fondamental, l'énergie propre augmente considérablement en valeur abso-
lue quand le potentiel de confinement croît. Il n'est donc plus possible d'espérer
que les méthodes perturbatives soient applicables, même si la constante de couplage
polaire a est faible, car la force de couplage effective électron-phonons semble augmen-
ter dans les structures confinées. A partir des hamiltoniens du polaron libre et du
polaron. lié, l'approche de Matz et Burkey donne une borne supérieure à l'énergie
de l'état fondamental pour un spectre gaussien, pour tout régime de couplage et de
confinement, dans le cadre de l'approximation de Frôhlich. Cette méthode permet
également l'étude des états excités polaroniques, importante pour comprendre les
propriétés d'absorption de ces systèmes : les calculs sont effectués par analogie avec
l'étude de l'état fondamental.

Il apparaît que le confinement renforce l'effet polaronique à l'état fondamental et
dans le premier état excité. Nous obtenons les limites usuelles 3D et 2D, dans les
cas de couplages faible et fort. Dans le cas du premier état excité, la structure de la
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n correction polaronique présente des singularités qui correspondent à l'instabilité de
cet état par rapport à rémission d'un phonon. L'énergie propre augmente quand
la dimensionalité diminue et quand la taille du système décroît. En régime de
confinement faible, nous obtenons un premier état excité étendu de type masse
effective, constitué du polaron non perturbé dans le premier état excité du potentiel
de confinement du point quantique, à gauche de la singularité. En régime de confine-
ment fort, le premier état excité est localisé, de type état excité relâché {RES) : ces
états excités relâchés apparaissent quand le potentiel de localisation pour l'électron
est dû à l'effet combiné de la polarisation du réseau et du potentiel parabolique, à
droite de la singularité. En fait, pour une valeur du couplage polaire donné, la nature
du premier état excité du polaron dans un point quantique dépend de la longueur de
confinement : dans un gros point, il est de type masse effective, et de type RES dans
un petit point. Pour un couplage suffisamment élevé, le premier RES est un état
raisonnablement stable (sa durée de vie est grande devant la période d'oscillation
du réseau), et l'approximation adiabatique est applicable.

Au total, pour le polaron libre, à l'état fondamental et dans le premier état excité,
l'énergie propre est d'autant plus importante que la dimensionalité du système est
réduite. Nous avons montré qu'un confinement harmonique anisotrope a pour effet
d'augmenter l'énergie propre du polaron libre. Les résultats numériques indiquent
que cette augmentation est d'autant plus importante que la longueur de confinement
devient inférieure au rayon du polaron. D'autre part, elle est plus forte pour un
confinement 2L> que pour un confinement ID. Nous avons mis en évidence qu'un
confinement a pour effet d'augmenter l'énergie propre du polaron et qu'un confine-
ment anisotrope est encore plus efficace qu'un confinement isotrope.

Dans le cas du fil, pour un confinement selon z fixé, la longueur de confinement
effective dans la direction z diminue quand la force du confinement transverse dans
le plan (x, y} augmente, c'est à dire que l'effet de confinement en z est renforcé par
le potentiel de confinement en {x, y). La force du potentiel de confinement du fil est
ainsi équivalente à une augmentation du couplage effectif électron-phonon. Dans un
point 2D, l'énergie propre est supérieure à celle obtenue dans un point 3D, d'autant
plus que a est fort. Quand la longueur de confinement augmente, l'énergie propre
tend vers sa limite 3D. Quand la longueur de confinement diminue, l'énergie propre
de l'état excité augmente très rapidement, comme celle de l'état fondamental : dans
les petits points, l'interaction électron-phonon a un effet prononcé aussi bien dans
l'état fondamental que dans le premier état excité.

Dans un point, la différence des corrections polaroniques entre l'état excité et l'état
fondamental est suffisamment élevée pour avoir des répercussions sur les propriétés
d'absorption des points quantiques. Le facteur de renforcement de l'effet polaronique
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0 RPE est une fonction de la taille du système quelle que soit la dimension, en
couplage faible. En couplage fort, il devient plus sensible à la dimensionalité quand
la taille diminue. Contrairement à la valeur absolue de l'énergie propre, le facteur
RPE en 2D s'avère inférieur au facteur RPE en 3Z5.

Nous avons appliqué la théorie de Ma.tz et Burkey au polaron lié à un défaut
ponctuel situé au centre du point, en approximant le potentiel coulombien par
un potentiel harmonique. Une des quantités physiques observables est l'énergie
de liaison. L'énergie de liaison avec et en l'absence de couplage électron-phonon
a le même type de comportement ; elle diminue rapidement quand la longueur
de confinement augmente, vers la limite 3D. La correction polaronique à l'énergie
de liaison apparaît moins importante que la correction correspondante à l'énergie
de l'état fondamental. De fait, elle est principalement déterminée par la force du
couplage a. Ainsi, pour o; <€ l, comme dans GaAs, la contribution de l'interaction
polaire à l'énergie de liaison est trop faible pour être observable. La correction
polaronique à l'énergie de liaison est une fonction croissante de la longueur de
confinement, ce qui est tout à fait opposé à la correction polaire à l'énergie de l'état.
Pour un couplage coulombien faible, nous obtenons un état excité de type masse
effective. Un couplage coulombien fort donne lieu à un état excité de type polaron
centré. L'énergie de liaison dans les structures à dimensions réduites est forte du fait
de l'augmentation du couplage coulombien créée par l'effet de localisation dans la
nanostructure. Nous montrons que des couplages polaire et coulombien élevés provo-
quent un effet de localisation assez semblables. Il ressort que le couplage coulombien
induit une localisation, aussi bien dans la direction z que dans le plan {x, y), et ceci
pour tout couplage cr.

Finalement, nous nous sommes intéressés au magnétopolaron dans un point quanti-
que anisotrope. L'application d'un champ magnétique modifie la symétrie du mouve-
ment du porteur et la nature de sa fonction d'onde. De plus les effets de quantification
causés par le champ magnétique et par le confinement spatial sur le porteur se
juxtaposent, d'où des structures d'énergie plus compliquées. Il est connu que les
niveaux de Landau d'un électron non perturbé dans un champ magnétique uniforme
perdent leur linéarité en cjç en présence de l'interaction électron-phonon. Ils se
trouvent déplacés du montant de l'énergie propre du polaron et courbés vers le haut
quand le champ appliqué augmente. Sous champ magnétique fort, le magnétopolaron
se trouve fortement localisé en deux dimensions, et donc devient un système ID
dans lequel les effets de la polarisation sont accentués. L'application d'un champ
magnétique dans la direction 2; a un effet de confinement du polaron dans le plan
(a;, y). Dans l'état fondamental, sous champ magnétique suffisamment élevé, un
polaron 3D prend un caractère ID. Il apparaît que l'énergie propre est augmentée
sous champ magnétique d'autant plus que le couplage polaire (o;) est fort. Ceci
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0 résulte de l'effet de localisation dû au champ. Le couplage polaire et le champ
magnétique contribuent à localiser le polaron en accentuant l'efFet du confinement
dans la direction z. Dans le cas du polaron lié en présence d'un champ magnétique,
l'efFet de localisation est dû au couplage coulombien et au couplage polaire en
l'absence de champ magnétique, puis accru par l'application du champ.

Ainsi, nous avons obtenu une image de l'effet de l'anisotropie du confinement sur les
propriétés du polaron libre, du polaron lié et du magnétopolaron. Notre étude montre
que l'approche de Matz et Burkey est valide pour toutes les valeurs du paramètre de
couplage polaire et permet de faire un bilan du comportement polaronique entre les
situations de couplage asymptotique. De plus, l'approche de Matz et Burkey nous a
permis de distinguer, au moyen d'un même formalisme, les différents types d'états
excités et d'explorer de façon unifiée les cas de confinement selon trois dimensions
(polaron dans un point), deux dimensions (cas ID) et selon une dimension (cas 2-D)
en plus du cas de volume en l'absence de confinement. Il apparaît que l'efFet de
l'interaction électron-phonons est généralement renforcé par le confinement, comme
le montrent certaines études expérimentales (voir par exemple [10, 11, 12,13, 14,15]),
ce qui rend inadéquate la théorie des perturbations.

Une prochaine étape serait l'introduction des modes de phonons modifés par l'efïet
du confinement. L'électron confiné interagit en effet avec les modes de phonons
optiques de volume confinés, mais également des modes de phonons optiques de
surface. Dans le cas du polaron libre, le terme d'interaction de Frôhlich doit alors
comprendre plusieurs contributions. Il serait intéressant de pouvoir ainsi évalu-
er l'importance respective des différents modes de phonons optiques dans l'inter-
action polaire, en fonction du type de confinement. Dans le cas du polaron lié, la
transformation de Platzman peut être appliquée à un système sphérique notamment,
tenant compte des modes de phonons confinés [66, 94]. La contribution des modes
de phonon LO sur l'énergie de liaison d'un défaut de type hydrogénoide peut être
assez importante selon la force du couplage électron-phonons, et selon la position du
défaut par rapport au centre du point. Les modes de phonons optiques de surface
ne se couplent pas à la fonction d'onde électronique quand le défaut est situé au
centre, mais leur effet augmente au fur et à mesure que le défaut s'en éloigne. En
fait, les modes de phonons optiques de surface interviennent dans les cas de systèmes
asymétriques.
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