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Résumeé :

Dans ce travail, nous nous sommes intéressés a 1’étude et la simulation d’une structure a base
d’une puits quantique InGaSb/InP, cette structure présente des caractéristiques trés
importantes. Nous avons d’abord étudié le paramétre de maille et d’autres parametres
importants tels que la contrainte. Ensuite nous avons étudié les énergies des quantifications des
électrons, des trous lourds et des trous légers ainsi que les énergies des transitions. La longueur

d’onde a été simuler et optimiser.

Abstract :

In This work,we are interested in the study and the simulation of a structure based on an
InGaSb/InP quantum well ,this structure has very important characteristics ,We first studied the
mesh parameter as well as other important parameters such as the strian .then we studied the
energies of the quantification of electrons, heavy holes and light holes as well as the energies

of the transitions .The wave kompone has been simulated and optimized .



Listes des acronymes et abréviations

In: Indium.
Ga:Gallium.
Sb: Antimoine
x : Concentration de 1’antimoine
Aa : Désaccord paramétrique.
Eg : Energie de gap.
Aso :Bande spin orbite « split-off ».
Lh : Trou léger (Light hole).
hh: Trou lourd (Heavy holes).
Ev:Energie de la bande conduction.
Ec : Energie de la bande valence.
BC: Bande de conduction.
BV : Bande de valence.
K: Vecteur d’onde.
a : Parametre de maille.
c: Vitesse de la lumiére dans le vide.
&o. La permittivité dans le vide.
my: La masse effective de 1’¢lectron.
b : Coefficient de courbure (Bowing).
E,: L’énergie des électrons.
AEy;: Décalage d’énergie de la bande de trous lourds.
AE},: Décalage d’énergie de la bande de trous légers.
A : Longueur d’onde.
me* : Masse effective des électrons .
En : L’énergie de quantification.
p(E) : Densité d’états.
a. :Le paramétre de maille de la couche épitaxie(InGaAs).

a, : Le paramétre de maille du substrat (GaAs).



€ : La déformation ou le désaccord de maille.
Cij: Les coefficients d’¢lasticité.

&) (&yy ou £22): Déformation biaxiale.

€| (&xx) : Déformation uni-axiale.

Ey moy: L’ énergie moyenne de la bande de valence.

Eﬁﬁ)y: Energie de centre de gravité de la bande de valence en k=0 qui varient & la contrainte.
Efyd: Energie de centre de gravité de la bande de v conduction en k=0 qui varient & la contrainte
a,, : Potentiels hydrostatiques de déformation pour la bande de valence.

a. : Potentiels hydrostatiques de déformation pour la bande de conduction.

Epr™%: Energie induite par la contrainte de cisaillement avec la bande de trous lourds.

E;, % : Energie induite par la contrainte de cisaillement avec la bande de trous légers.
E,,*%: Energie induite par la contrainte de cisaillement avec la bande trous spin-splittée.

Ey: L’énergie du haut de la bande de valence.

E.: L’énergie du bas de la bande de conduction

L¢ : L’épaisseur critique.

E ,,: Niveaux d’énergie dans la bande de conduction.
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INTRODUCTION GENERALE

Dans 1’ensemble des matériaux, les semi-conducteurs constituent une classe bien définie, avec
des propriétés physiques particulieres qui sont sources d’intérét au plan de la connaissance
fondamentale et a celui des applications. Ces deux facteurs indissociables font I’importance de
ces matériaux, malgré le nombre limité d’éléments et de composés semi-conducteurs. [1]
Principalement remarquables par leurs propriétés électroniques, les semi-conducteurs
Interviennent dans presque tous les équipements électriques et optiques, La plus grande partie
des composants (transistors, diodes, et condensateurs, ...... ) sont réalisé€s en silicium qui joue
un role prépondérant, sa technologie et sa connaissance théorique ont atteint des niveaux
inégalés [1]. En électronique rapide et en optoélectronique, les propriétés du silicium sont
insuffisantes (mobilités des porteurs relativement petites et transitions électroniques indirectes
au seuil d’absorption optique). Dans de telles applications, les composés semi-conducteurs I11-
V sont préférables. Les composants fabriqués a partir des semi-conducteurs I11-V qui ont des
propriétés physiques remarquables, jouent un réle majeur dans les applications dans le domaine
de I’optoélectronique et microélectronique comme la diode Laser. Comme tout LASER (Light
Amplification by Stimulated Emission of Radiations), une diode laser est un dispositif capable
d’émettre et d’amplifier la lumicre placée dans une cavité optique résonnante contenant un
milieu amplificateur. Les Diodes lasers ont fait leur apparition en 1962. Le milieu amplificateur
est un matériau semi-conducteur d’ou le nom laser a semi-conducteur. Il s’agissait a cette
époque-lad’ (homostructures) utilisant une jonction p-n limitées presque exclusivement aux
composés I11-V a base d’arsenic de gallium GaSb[2] [3] , Cette structure élémentaire de laser a
semi-conducteur, est réalisée par la superposition de deux couches du méme semi-conducteur
dopées différemment, de facon a ce que la couche dopée n possede plus d’électrons libres et
que la couche dopée p plus de trous libres (autrement dit moins d’électrons). Les lasers a semi-
conducteur ont connu un essor trés important et ont investi de nombreux domaines. La vaste
gamme de longueur d’onde émise par ces composants a donné naissance a une multitude
d’applications. Aujourd’hui, les diodes lasers émettant dans le visible et le proche infra-rouge
sont des composants arrivés a maturité et sont exploités dans de nombreux domaines, tels que
les télécommunications par fibre optiques, I’impression laser, les systemes de lecture optique
(lecture de code barre, CD, DVD). Ce succes commercial s’explique essentiellement par les
faibles codts de production, la réalisation de dispositifs tres compacts, et les progrés des

techniques de fabrication [4].



e Dans le premier chapitre je vais présenter des notions fondamentales sur les matériaux semi-
conducteurs et précisément les semi-conducteurs I11-V, puis je passe a I’étude du nouveau

matériau InGaSh/InP.

e Le deuxieme chapitre est consacré a la représentation des résultats obtenus sur la structure

proposée.
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I.1. INTRODUCTION

Les semi-conducteurs I11-V et leurs alliages, offrent au moins en théorie des perspectives
d'applications et de développement de dispositifs optiques, car ils permettraient a priori de
couvrir une grande gamme de longueurs d'onde. Ces matériaux ont un potentiel immense en
optoélectronique, ils constituent des matériaux de choix pour les études de dispositifs
optoélectroniques tels que les portes logiques, les diodes lasers, les modulateurs et les photos
détectrices. La connaissance préalable des propriétés et les mécanismes de ces semi-
conducteurs, et la recherche des matériaux les plus performants est essentielle. [5] Dans ce
chapitre nous présentions des généralités sur les semi-conducteurs et des notions fondamentales
sur d’étude de la diode laser (InGaSb/InP).

1.2. Les semi-conducteurs 11-V

Les matériaux semi-conducteurs I11-V sont des corps composés formés a partir d'un élément
de la troisieme (I11) colonne et d'un élément de la cinquiéme (V) colonne de la classification
périodique de Mendeleiev. Le tableau (I-1) regroupe un extrait de cette classification (les
chiffres en haut et bas représentent respectivement le nombre atomique et la masse atomique).

Ainsi de nombreux composés binaires peuvent étre réalisés [1] .

i v A\
5 6 7
B C N
10.81 12.01 14.01
13 14 15
AL Si P
26.98 28.09 30.97
31 32 33
Ga Ge As
69.74 72.59 74.92
49 50 51
In Snl Sb
114.82 18.69 121.75

Tableau I. 1: Extrait de la classification périodique des éléments. Ce
sont les matériaux a transition directe.



1.1.3. Structure cristalline

Un cristal est un solide polyédrique, a structure réguliere et périodique, formée d'un ensemble
ordonné d'un grand nombre d'atomes, de molécules ou d'ions. Un cristal est constitué d’un
assemblage périodique de particules. Il peut étre décrit par translation suivant les trois directions
de référence d’une entité de base qu’on appelle la maille. La description du cristal nécessite la
connaissance du réseau et celle du motif. C’est Auguste Bravais qui établit dans la premiére

moitié du XIXéme siécle un classement des différents types de cristaux [6].

1.1.3.1 Structure cristalline de matériaux InGaSb/ InP :

L’antimoniure de gallium est un composé chimique de formule brute GaSb. 1l s'agit d'un semi-
conducteur 111-V diamagnétique 6 dont le paramétre de maille vaut 609,593 pm? et la largeur
de bande interdite environ 0,726 eV, ce qui en fait un matériau privilégié pour la réalisation de
photo détecteurs infrarouges, de diodes électroluminescentes infrarouges, voire de cellules
thermo photovoltaiques. [7]

Figure I. 1: Structure de Gallium Antimonide

Le phosphure dindium (InP) est un semi-conducteur binaire composé d’indium et de
phosphore. Il a une structure cristalline cubique a faces centrées (" zincblende "), identique a

celle du GaAs et de la plupart des semi-conducteurs I11-V. [8]
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Figure 1. 2: Structure de phosphure d'indium
1.1.4. Les bandes interdites directes et indirectes des matériaux 111-V

D’une fagon trés schématisée, on a illustré, dans la figure 1.6, la structure de bande de
deux semi-conducteurs. A gauche, le minimum de la bande de conduction est juste au-dessus
du maximum de la bande de valence. Les recombinaisons radiatives vont se produire entre ses
deux niveaux sans qu’il y ait de changement appréciable de la quantité de mouvement. C’est
un matériau a gap direct. Dans une transition directe, comme on peut le voir, un électron passe
d’un état excité a un état désexcité de telle sorte que toute la différence d’énergie entre ces deux
niveaux devient I’énergie du photon. A droite, on a illustré un matériau a gap indirect, le
minimum de la bande de conduction est situé a droite (ou a gauche) du maximum de la bande
de valence. Les matériaux a transition indirecte ne sont pas des émetteurs efficaces parce que
la transition doit se faire avec 1’aide d’un phonon pour conserver la quantité de mouvement lors

de la transition.

Bande de conduction Bande de conduction

Transition radiative

Interaction avec un photon

Bande de valence Bande de valence
(a) (b)

Figure 1. 3: bandes interdites directes et indirectes
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L’avantage principal de se servir de composés ternaires ou quaternaires est que la bande
interdite de ces composés est ajustable, par conséquent, la longueur d’onde de la lumicre émise
est ajustable aussi, en autant que 1’énergie du photon sera toujours légérement supérieure a celle
de la bande interdite. En plus de la bande interdite, la maille de réseau joue un réle essentiel
pour déterminer les propriétés des composés produits. Si la maille du réseau des deux éléments
du composé binaire est trop différente, ’alliage ternaire résultant pourra contenir des

contraintes mécaniques importantes. [9]

1.2. Rappels sur la physique des lasers :
1.2.1. Historique de laser :

Historiquement 1’aventure de laser commence en 1917 quand Einstein découvre 1’existence du

processus d’émission stimulée, ¢’est-a-dire 1’émission d’un photon commandé par un autre
photon. En 1951 Weber et Townes aux états unis, et 1954 Basov et Prokhorov en union
soviétique, proposent d’utiliser 1’émission stimulée pour amplifier les hyperfréquences. En
1954 le premier MASER (Microwave Amplification by Stimulated Emission of Radiation) en
utilisant les propriétés d’inversion de la molécule d’ammoniac. En 1958 Shalowet Townes
démontrent la possibilité d’étendre le maser aux longueurs d’onde visibles. En juillet1960
Maiman, a la huges aircraft company, réalise le premier laser (Light A mplification by
Stimulated Emission of Radiation) en utilisant les niveaux de I’ion dans Al1203, c’est le laser a
rubis. Dés lors de nombreuses recherches se développent et les différents types de laser, solides,
a gaz, a colorants, sont réalisés. [9]

1.2.2. Définition d’un laser

Le terme "laser " est un acronyme qui signifie amplification de lumiére par émission stimulée.

Tout laser est constitué de trois éléments principaux (figure ). [10]

» Un milieu amplificateur.
» Une cavité résonante.

> Une source de pompage.



Milieu actif

/ Résonateur optique

Sortie du Laser

1111

Miroir Pompage

Miroir de sortie

Figure 1. 4 : laser a semi-conducteur

1.2.3. Conditions d’observation d’un effet laser :

Pour obtenir un effet laser, il nous faut :

a) Disposer d’un matériau a bande interdite directe donnant lieu a une efficace recombinaison

radiative des porteurs en exces.

b) Réaliser une zone active, ou auront lieu les recombinaisons radiatives, et qui joue le role de

la cavité laser.

1.2.4. Principe de fonctionnement d’un laser :

Un laser est une cavité optique dans laquelle se trouve un milieu a gain optique. La cavité peut
étre, par exemple, formée de deux semi-miroirs paralléles se faisant face pour que les photons
puisent faire des allers-retours en traversant le milieu a gain. Ce gain optique peut étre réalisé
par émission stimulée tout en assurant une inversion de population. Le principe de
fonctionnement du laser est le suivant, soit un premier photon spontané émis dans le milieu a
gain. Si ce photon est émis dans 1’axe de la cavité (perpendiculaire aux miroirs) il sera réfléchi
par un miroir et reviendra dans le milieu a gain ou il seraamplifié N fois par exemple. Le groupe
de N photons résultant sera a son tour amplifié lors de son passage suivant dans le milieu a gain
apres réflexion sur un des miroirs. 1l en résulte N2 photons dans la cavité. En se répétant, ce
processus conduit a une croissance exponentielle du nombre de photons, et bien sdr cette
croissance est limitée par un phénomeéne de saturation du gain. Si I’intensité optique est trop
forte, un équilibre s’établit entre émission stimulée et absorption (annulation d’inversion de

population). [11]



Il 'y a des photons qui quittent a chaque aller-retour au travers le semi-miroir, ce sont
ces photons qui constituent le faisceau laser. Et puisque tous les photons sont identiques au
premier photon spontané, alors ils sont tous en phase, donc le rayonnement laser est cohérent.
Le principe du laser est la création d’une onde cohérente par multiplication des photons dans la

cavité a partir d’un photon spontané.

1.3. Puits quantique

L’amélioration des performances des dispositifs optoélectroniques a ét¢ la conséquence de
I’apparition des puits quantiques sous contraintes qui ont contribuées a la conception de
nouveaux dispositifs optoélectroniques plus performants en étudiant les effets de la contrainte
sur les propriétés physiques, électroniques et optiques de ces semi-conducteurs

1.3.1. Définition d’un puits quantique :

Une structure a puits quantique de type | est obtenue en faisant croitre une couche fine de
quelques nm d’un matériau semi-conducteur de faible gap entourée de deux couches d’un autre
matériau semi-conducteur de grand gap. La discontinuité entre les bandes d’énergies dans les
deux matériaux crée une barriere de potentiel qui confine les porteurs (électron-trous) dans le
puits quantique. On réalise ainsi un puits de potentiel artificiel de taille quantique dans lequel
les porteurs libres du semi-conducteur (électrons et trous) vont se retrouver confinés sur des
niveaux d’énergie discrets. [13] Lorsque 1’épaisseur de la couche active devient comparable a

la longueur d’onde de De Broglie Ar donnée par : [12]

2nh

Ny = 22 (1.1)

Z.me.EF
Er : Niveau de Fermi.

1.3.2 Diode laser a puits quantiques :

La diode laser a puits quantiques met a profit les effets spécifiques du confinement quantique a
la fois, sur les fonctions d’onde électroniques, sur la distribution énergétique, et sur la nature
bidimensionnelle de la densité d’états. Le premier effet est d’ordre géométrique, il engendre un
confinement des porteurs dans un faible volume ce qui, pour une injection donnée, permet
d’augmenter la densité de porteurs et par suite d’accéder plus facilement a 1’inversion de
population. Les deux autres effets sont typiquement quantiques, ils se combinent pour améliorer

les performances du laser notamment en ce qui concerne le courant de seuil, I’ajustement de la



longueur d’onde d’émission, la sensibilité du courant de seuil a la température... Figure. (1.5)

<+
Lw

Figure I. 5: Géométrie de la structure du puits quantique.

1.3.3. Les types de puits quantique

1.3.3.1. Puits quantiques de type | :

Dans les puits quantiques de type-I, les électrons et les trous sont confinés dans le
méme matériau constituant le puits. L’énergie du photon dépend des énergies de
confinement des porteurs et du gap dumatéri au puits. Lastructure INGaSb/INP est de type
l.

L] ® . '.

e . . AE,
e
Energie de transition ..--—-""""'_-_._-_Hﬁ v
- =

mioflo o
Ik 0 O AE,

Figure I. 6: Structure d’un puits quantique de type I de InGaSb/InP.



1.3.3.2. Puits quantiques de type Il :
Dans les puits quantiques de type Il, les porteurs sont confinés dans les deux
matériaux adjacents. Dans ce cas, 1’énergie du photon est fonction des énergies de
confinement des porteurs mais aussi des gaps des deux matériaux formant 1’hétéro-

structure.

ho

O

Substrat Couche épitaxie Substrat

Lw

Figure 1. 7: Structure d’un puits quantique de type II de InGaSb/InP.
1.3.3.3. Puits quantiques de type 111 :

La configuration dite de type-Ill est un cas particulier du type-Il dans lequel le bas
de la bande de conduction se trouve en dessous du haut de la bande de valence. Cette
situation appelé aussi configuration semi-métallique, offre une grande souplesse dans le
choix de la longueur d’onde d’émission puisque 1’énergie du photon émis n’est alors
fonction que des énergies de confinement des électrons et des trous, donc des épaisseurs

des couches, voir la figure.

1.3.4. L’étude des parametres électroniques

La loi de Végard est une loi empirique indiquant que les valeurs des proprié¢tés d’un alliage
(énergie de la bande interdite, paramétre de maille, constantes élastiques, etc.) peuvent étre

déterminés par une interpolation linéaire des valeurs des propriétés de ses composants.

1.3.4.1. Le paramétre de maille

Du point de vu géométrique, a deux dimension, la maille est le plus petit parallélogramme qui
suffit a décrire le plan, cette maille est définie par les vecteurs a et b et ’angle compris entre

ces deux vecteurs. A trois dimensions, Une maille cristalline quelconque (triclinique :a#b #¢
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et a # B # v # 90°) est définie par six parametres cristallographiques, a savoir les paramétres
linéaires (trois vecteurs a, b et ¢) et les paramétres angulaires (trois angles o, et y). La position

occupée par un atome dans la maille s’appelle un nceud. [12]

Figure 1. 8: Maille cristalline (a, b, c, a, B, y)
1.3.4.2. Epaisseur critique

L’épaisseur au-dela de laquelle la couche active commence a relaxer est appelée
épaisseur critique. Cette épaisseur critique dépend des propriétés mécaniques des matériaux
(coefficients élastiques Cij), ainsi que du degré de désaccord paramétrique entre le substrat
et la couche épitaxiee.

Si I’épaisseur de la couche épitaxiée est supérieure a I’épaisseur critique [13], les
mailles ne subissent plus les contraintes mécaniques imposées par le substrat et le parametre
de maille atteint celui du matériau massif. Le réseau est totalement relaxé.

Dans notre calcul, nous avons utilisé le modele le plus classique, celui de Matthew-
Blakeslee, qui traite le cas d’un matériau faiblement désaccord par rapport au substrat
(désaccord de maille <2%).La valeur de I’épaisseur critique hcqui en résulte dans le cas d’un

materiau de la structure zinc blende épitaxié sur la surface donnée par 1’équation suivante :

_ ag 1-(0.25.y) Lea2
Lc = KRA/2. .44 X (1+Y) X ln( ag + 1) (1.2)

y: Le coefficient de Poisson quiestdonné :

y = Ci
C11+Cy2

(1. 3)

11



1.3.4.3. La contrainte

L’¢épitaxie des matériaux semi-conducteurs désaccordés est aujourd’hui bien maitrisée. En effet,
I’utilisation des hétéro-structures contraintes permet de varier I’énergie de la bande interdite du
matériau par le changement des positions en énergie des bandes de valence et de conduction.
Lorsque les paramétres de maille des deux matériaux sont différents, le matériau formant la
couche la plus épaisse dans 1’hétérojonction impose sa maille a la deuxiéme couche ; ceci
entraine 1’existence d’une contrainte biaxiale dans le matériau de faible épaisseur. La figure 1.8
illustre la structure de deux semi-conducteurs SC1 et SC2 ayant des parameétres de mailles
différents. Dans le cas ou la maille de substrat a, est supérieure a celle de la couche épitaxiea,,

la contrainte est en tension et dans le cas contraire, elle est en compression. Apres le dépét, la

couche épitaxie se déforme pour rattraper le désaccord de maille, soitX = (x,y,2), la position

d’un atome dans le semi-conducteur A avant épitaxie ; sa nouvelle position est X' = X oUé =
Exx O 0

0 &,y O |tenseur de déformation de cristal dans le cas d’une déformation biaxiale.
0 0 &,

as—a
E=Exx = &y = Sae < 1.4

Dans le cas ou le matériau ne subissant aucune contrainte autre que la pression atmosphérique

qui peut étre négligeable suivant 1’axe z(g,, = 0), &,, est donnée par :

C
€27 = —2 ﬁgxx (1-5)

" y r i ? r » r » T r 9

l [
——— P —9— % ? 0 » »—D

a ‘ a, de | ‘
e | —— >— »——9 )9
H | == ’7 ’ - ' ' y . II 1’ : “ ‘\
\ ' ' : : - : ! | ! | \

(b) (a) (¢)

Figure 1. 9: Schéma montrant une couche contrainte en compression et Une couche contrainte
relaxée
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1.3.4.4. Effet de la contrainte sur les bandes d’énergie

En accord de maille (ac=as), les bandes de trous lourds et trous légers sont isotropes et
dégénérées au centre de la zone de Brillouin I'=0, la bande des spin-splittée étant située a une
énergie A, en dessous de ces deux bandes (figure 1.10 (a,b,c)). Le centre de gravité de la bande

de valence d’énergie moyenne E se trouve par conséquent & Ay/3 au dessous du haut de
g y Umoy 0

la bande de valence enk = 0 . [14]

_ Epp+ER+4g
Eypy = i tto (1.6)

Enp : L’énergie de la bande des trous lourds.
E;p, : Lénergie de la bande des trous légers.

A, : L’énergie de décalage des bandes des trous spin-splitte

U S U U U p— S e PSS

g
ky ky ky Ky Eg""l

o I T s S
ke BN W \ K
/\\lh lh Ay ﬂ
(c

—~

SO ) SO,

)

(b) (a)

Figure 1. 10: (a,b,c). Structure de bande d’un semi-conducteur a gap direct dans les trois cas
(a) Non contraint (b) contraint en compression (c) contraint en tension.

» La composante hydrostatique liée a la déformation selon 1’axe de croissance oz,
provoque un décalage du centre de gravité de la bande de valence ainsi que le centre de
gravité de la bande de conduction.

» La composante de cisaillement liée a la déformation selon les axes ox et oy, provoque

la dégénérescence des états énergétiques des trous lourds et trous légers.
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Pour une couche soumise a une contrainte biaxiale de compression , la composante
hydrostatique change le centre de gravité de la structure de bande; la contrainte de cisaillement
rend les bandes de valence strictement anisotropes; la bande de plus haute énergie devient
lourde selon k 1 etlégére selon 75" (bande de trous lourds). La bande d’énergie inféricure devient
Iégére selon k; et lourde selon k; (bande de trous Iégers).

Les décalages énergétiques des centres de gravité des bandes de conduction et de valence enk =

0 issues par la contrainte hydrostatique changent partiellement a la contrainte [15] :

AEM? = a.e + €,) (1.7)
AEymoy = ay(2) +£1) (1.8)

a,eta,. sont respectivement les potentiels hydrostatiques de déformation pour la bande de
valence et de conduction.

e Déformation de cisaillement :

SEcisa

AEgise = 2o 4 95 1 \/A(Z) + AoSE€Sa + 2 (5 eisa)? (1.10)
6Ecisa,100 — Zb(&‘" + SL) (1.11)

Ou b est le potentiel de déformation tétragonale.
On peut définir I’énergie du haut de la bande de valence E,ainsi que 1’énergie du bas de la

bande conduction E,. comme suit :

E.=E

VYmoy

A hyd
+ 2+ Ey + AE” (1.12)
Dans le cas d’une contrainte compressive :

E,=E,  +%2+AESSS 4+ AECise (1.13)

Ymoy 3

Dans le cas d’une contrainte extensive :

E,=E

Vmoy

+ 22+ AESSS, + AESS (1.14)

L’expression du gap s’écrit :

ES =E,—E, (1.15)
Egpn = Bg + B AESSby — AERR® (1.16)
Eg,, = Eq+ AECY" — AESSS — AES (1.17)
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1.3.6. L’anticroissement des bandes d’énergies :

Le mod¢le d’anticroisement de bande (BAC) est utilisé pour décrire de maniere quantitative la
diminution de I’énergie de bande interdite avec 1’incorporation de I’antimoine avec le matériau
IL a été montré que I’interaction des états localisés des atomes de sb avec les états de GaSb

induit 1’éclatement de la bande de valence en deux sous bandes.

Le calcul des énergies des sous bandes est déterminé par la loi suivante :

E, = %lESB + Eypg £ J(ESB — Eyg)? + 4Cg,° x (1.18)

V(x)
Evp = Evb,Gasb + AEpx (1-19)

- i - )

E. =/ — [, Barriére
o / {

(b)
Figure I. 11: I’éclatement des bandes d’énergies

1.3.7. Les états énergétiques dans un puits quantique

Dans un puits quantique de type I, les porteurs de charge sont confinés dans le méme matériau
constituant le puits a des niveaux énergétiques différents et pour définir ces valeurs propres

d’énergie, nous utilisons et développons 1’équation de Schrodinger. La résolution numérique

15



de I’équation de Schrodinger reste un probléme trés important intervenant dans de nombreux
calculs de physique. Les phénomeénes sont décrits par la fonction d’onde qui contient toutes les
informations sur les particules d’un systéme ainsi que 1’étude du comportement d’une particule
confinés dans un puits de potentiel unidimensionnel et d’une largeur Ly .Ce travail suit

1I’équation de Schrodinger indépendante du temps a une dimension s’écrit : [16]

_h* d*e(®)
2m*  dx?

(1.20)

+V()e() = Ep(x)

avec : h = %

h : La constante de Planck.
m”: La masse effective.

¢ : La fonction d’onde.
V() : L’énergie potentielle.

En : L’énergie totale de I’¢lectron.

On peut ’écrire sous la forme :

[— ( n )A + V] p(x) = Epp(x) (1.21)

smtm*

Hi¢ =E'g (1.22)
Ou H : L’opérateur Hamiltonien.

A Le Laplacien.

Vo x<0, x>Lw (1.23)

V(x)=
0 O0<x<Lw (1.24)
Avec Vo= QcAEc (1.25)

Pour une particule dans un puits de profondeur finie de largeur Lw. Ou le potentiel est nul a
I’intérieur du puits, quel que soit I’énergie de cette particule, elle reste confinée dans le puits.

Dans le cas ou V(x)=0 L’équation de Schrodinger stationnaire a une dimension devient :

16



h? d?
" me d(fch) = Enp(x) (1.26)

La solution générale est :

@ = Aelk1X 4 Be~ikeX (1.27)
Ou : A et B sont des constantes.

En mécanique classique, 1’énergie mécanique en 1’absence d’énergie potentielle V(x)=0 est

donc :

2 21,2
E=E; = Ll (1.25) alors E= 12k

2m*

(1.28)

2m*
Selon la relation de De Broglie, I’impulsion P de la particule s’écrit :
P=hk (1.29)
On trouve les 3 régions (I)(x < 0), IN(0 < x < L,,), I)(x > L,,) comme suit :

Lol _2m y £ p(x) =0 (1.30)

dx? h?2

d’on(x)  2m*

w2z Enp(x)=0 (1.31)
d?@;(x) 2m*
—a 2 W—E)ek) =0 (1.32)

Donc la solution de 1’équation apres la condition limite de chaque région s’écrit :

Région | :

@;(x) = Ae*1* 4+ Be~k1X (1.33)
Sachant que la condition aux limites ¢;(x = —oo) = Oentraine A' = 0, la fonction d’onde
s’ecrit : @;(x) = Aefr* avec : ki = 2m; (Vo — Ep) /i (1.34)
Région |1 : @ (x) = Bsin(k,x + @) avec: ki =.2m}E,/h (1.35)
Région | : @;(x) = C'ef1* + Ce kX (1.36)

Compte tenu de la condition &;(z = +w) = 0 entraine C' = 0, la fonction d’onde s’ecrit :

@;(x) = Ce™2* (1.38)
Pour la détermination des constantes, pour cela on utilise la continuité des fonctions d’ondes a

I’interface puits-barriére en x = 0.
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Dans ce cas les conditions aux limites sont données par :
®;(0) = ¢;;(0) > A=Bsing (1.39)
La continuité des probabilités de courant de courant a I’interface puits-barriére en x = 0.

La fonction d’onde est dérivable :

1 1 k k
my, ¢;(0) = s p(0) > A m% =B m‘z’;, cos @ (1.40)
o (Ly) = ¢;(Ly) = Bsin(k,L,, + ¢) = CeFalw (1.41)
1 1 k k _
- onLy) = e ¢;(0) > B mév cos(kyLy, + @) = — Cm—l;;Ce Kalw (1.42)

En divisant les équations (1.39) sur (1.40) et (1.41) sur (1.42) on obtient respectivement :

*

_ kamy
tan @ = Py (1.43)
-
tan(k,L,, + @) = — ﬁ (1.45)
Compte tenu de la relation :
) _ 1
sin“ a = —(1+ T ) (1.46)
tan“ a
L’expression (2.20) donne :
Ky
—— (1.47)

sing =
AL
st 3
mz m

D’autre part la relation : tan ¢ = —tan(k,L,, + ¢) celaentraine ¢ = —(k,L,, + ¢) + nm
Ou n est un nombre entier k,L, =nm —2¢

Soit, en précisant ¢ , k; etk, en (1.47):

J2miE i E.
Y 2R —nrg —2arcsin |——2———
h Yoma g (1—2)
mj} n mj

(1.48)

Si E << Vpon voit immédiatement que g >>K, et les conditions de quantifications deviennent

pour les deux cas symétrique et antisymétrique respectivement :

KL KL . 2n+1
tan; - 0 doncc057—> 0 soit K, = nL ) ,

n>0 (1 .49)

Cotg=- »wdonc  sin—*—0 soit K, === ,n>0 (1 .50)

Ces deux conditions se réunissent en une seule, a savoir :

2 _2 2
hTL’Z h 2

— n ol
2mlL? 8mL2

Ky ="%,n>0 dou E,= (1.51)

On retrouve les mémes niveaux d’énergies que pour le puits infini.
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1.4. Conclusion

Dans ce chapitre, on s’est intéressé aux matériaux semi-conducteurs 111-V on a abordé quelques
parameétres qui caractérisent ces matériaux tels que la structure cristalline, les bandes interdites
directes et indirectes, et aussi quelques notions sur le laser, son mode de fonctionnement et ses
composantes, ensuite on a été consacré a 1’étude des structures a puits quantiques a base des
matériaux semi-conducteurs I11-V. On a présenté les différentes caractéristiques de ce type de
structures. On a vu ’effet de la contrainte sur les puits quantiques a savoir le parametre de
maille, 1I’épaisseur critique, I’effet de la contrainte sur les bandes d’énergie et 1’énergie de
quantification. On consacrera le chapitre suivant a 1’étude et ’interprétation des résultats de la

simulation de materiaux INGaSh/INP.
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Chapitre Il : Résultat Et Discussion




I1.1. Introduction

Dans ce chapitre nous avons simulé les paramétres de la structure a puits quantique a base de
matériau GalnSb sur substrat InP comme parametre de maille, la déformation, 1’énergie de la
bande interdite sans contrainte, énergie de la bande interdite contraint avec éclatement et sans
éclatement. Par la suite nous avons simulé et optimisé 1’énergie de quantification des porteurs
¢lectrons et trous (trous lourds et trous légers), 1’énergie de transition et la longueur d’onde

d’émission.

11.2. Parameétre de maille et déformation

La figure I11.1 montre I’impact de la concentration d’antimoine sur le paramétre de maille de la
couche active. L’accroissement de la concentration d’antimoine augmente le parametre de
maille. Lorsque la concentration d’indium varie de 0% a 20% le parameétre de maille de la
structure change de 6.05 a 6.14A. C’est -a-dire qu’on une augmentation de Aa=0.09A. La figure
2 représente la variation de la contrainte paralléle en fonction de la concentration d’antimoine
a T=300K. Cette étude nous permet d’optimiser la stabilité de la structure proposée. Alors,
lorsque la concentration d’antimoine varie de 0% a 20% la déformation d’interface croit de 3%

a 4.3%. Alors on doit choisir la concentration d’antimoine dans 1’intervalle O.5% a 6%.

6.14

e

6.12
e
6.1 /
6.08 >
-
6.06 7
e

6.04

a (A)

0 002 004 006 008 01 012 014 016 018 0.2
Sb

Figure Il. 1: variation de paramétre de maille en fonction de la concentration d’antimoine.
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Figure I1. 2: variation de la déformation en fonction de la concentration d’antimoine.

11.3. Bande interdite

La figure 11.3 montre la variation de 1’énergie de la bande interdite sans contrainte et sans
éclatement en fonction de la concentration d’antimoine a T= 300K. Lorsque la concentration

varie de 0% a 20% I’énergie de la bande interdite décroit de 0.42eV 4 0.27eV.

0.44
INAsSh/GaSh

0.42

EC

0.4

0.38 \ EEE,
0.36 N

L° 0.34 N |

0.32
N
0.3 N

‘\
0.28 \\
0.26

(eVv)

0 002 004 006 008 01 012 014 016 018 02
Sh

Figure Il. 3: variation de I’énergie de la bande interdite sans contrainte et sans éclatement a
T=300K.

On pourra déterminer la concentration d’antimoine afin d’optimiser 1’énergie de la bande
interdite de la structure présentée. Dans la figure 11.4 nous avons tracé la variation de 1’énergie

de la bande interdite dans les cas contraint sans éclatement et contraint avec éclatement. On
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observe que 1’énergie de la bande interdite sous 1’effet de 1’éclatement est faible par rapport a

celle de sans éclatement. Alors on pourra optimiser 1’énergie de la bande interdite pour des

applications en optoé¢lectronique. Pour le cas d’éclatement on peut avoir des longueurs d’onde

plus importante.

04
0.35
0.3

0.25

E (eV)
o
[N}

0.15

0.1

0.05

Figure 1. 4: variation de I’énergie de la bande interdite avec éclatement a T=300K.

—— Eglh sans eclat

E ., sans eclat

ghh

§>
\‘\\\ \\\
\ \ \.
N \\
- —S, avwc eclat\\\\\
| — Eghh avec eclat \\

N .

~

0.02 0.04

11.4. Décalage d’énergie

0.06

Sbh

0.08 0.1

0.12 0.14

La figure I1.5 représente 1’effet de la concentration d’antimoine sur le décalage des énergies de

notre structure de la bande de conduction de la bande de valence. Cette nous permet d’optimiser

le confinement et le taux de confinement d’énergie dans le puits quantique. On note que ’effet

de la concentration d’antimoine sur le décalage de la bande de conduction est plus important

par rapport 1’effet sur 1’énergie de la bande de valence. Aussi, on pourra déterminer le type de

puits quantique. Si on fixe la concentration d’antimoine a 10% le de décalage de 1’énergie de la

bande de conduction vaut 1.26eV et le décalage de 1’énergie de la bande valence est égale a

0.31eV. Pour la détermination de I’énergie de quantification des porteurs électrons et trous dans

le puits quantique nous avons résolue I’équation de Schrodinger en utilisant la méthode de

dichotomie.
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Figure Il. 5: variation du décalage d’énergie de la bande de conduction et la bande de valence

en fonction de la concentration d’antimoine.

11.5. Energie de quantification
Les figure 11.6.7.8 (a,b,c) montrent I’évolution de 1’énergie de quantification de la structure a
puits quantique a base de InGaSh/InP en fonction de la largeur de la zone active. On observe

que lorsque la largeur de la zone active croit I’énergie de quantification décroit rapidement.
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Figure Il. 6.a : variation de I’énergie de quantification des électrons en fonction de la largeur
de la zone active pour x=2% a T=300K.
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Alors ’augmentation de la largeur de la zone active influe négativement sur I’énergie de
quantification des porteurs €lectrons et trous. Cette ¢tude nous permet d’optimiser la largeur de
la zone active et de 1’énergie de quantification. La figure 11.6.a représenté la variation de
I’énergie de quantification en fonction L; a T=300K et une concentration d’antimoine de 2%.
Dans la figure 11.7.b on a déterminé 1’énergie de quantification des porteurs électrons a T=300k
et x =8%. La figure 11.8.c représente toujours la variation de 1’énergie de quantification des

porteurs électrons mais a un alliage de 15%.
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Figure 1. 7.b : variation de I’énergie de quantification des électrons en fonction de la largeur
de la zone active pour x=8% a T=300K.
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Figure Il. 8.c : variation de I’énergie de quantification des électrons en fonction de la largeur
de la zone active pour x=15% a T=300K.
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Les figures 11.9.10.11 (a,b,c) représentent I’effet de la largeur du puits quantique ( largeur de la
zone active) sur I’énergie de quantification des trous lourds pour plusieurs et a une température
ambiante. A partir de cette simulation nous pourrons déterminer 1’énergie de transition et la
longueur d’émission du puits quantique. L’énergie de transition dans le puits quantique est
dépendue de 1’énergie de la bande interdite et les énergies de quantifications des porteurs
électrons et trous. Alors pour avoir une longueur d’onde d’émission de la structure dans la
gamme du spectre de la lumiére on doit trouver un compromis entre la concentration d’alliage,
la largeur du puits quantique et la température. Dans ce travail on se limitera a deux niveaux
d’énergies de quantifications. Lorsque la largeur de la zone active dépasse 300A nous
remarquons que la quantification disparaitre ¢’est-a-dire qu’on pas de confinement des porteurs

électrons et trous.
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Figure Il. 9.a : variation de I’énergie de quantification des trous lourds en fonction de la
largeur de la zone active pour x=2% a T=300K.
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Figure Il. 10.b : variation de I’énergie de quantification des trous lourds en fonction de la
largeur de la zone active pour x=8% a T=300K.
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Figure Il. 11.c : variation de 1’énergie de quantification des trous lourds en fonction de la
largeur de la zone active pour x=15% a T=300K.
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11.6. Energie de Transition

Les figures 11.12.13.14 (a,b,c) présentent la variation de I’énergie de transition en fonction de
la largeur de la zone active pour différentes concentration de 1’antimoine Sb & T=300K. La
figure 11.12.a montré I’effet de la largeur de la zone active du puits quantique a base de InGaSb
/InP sur I’énergie de transition dans le cas x=2%. L’augmentation de la largeur de la zone active
provoque une diminution considérable. On remarque que a partir de Lz=14nm les deux niveaux
d’énergie se superposent. La figure 13.b montre la variation de I’énergie de transition en
fonction de la largeur de la zone active L; a T=300K et a une composition d’alliage de 8%. On
remarque une diminution de I’énergie de transition des deux niveaux. Par exemple a L,=10nm
1’énergie de transition de premier niveau a x=8% est égale 0.35eV mais pour la méme largeur
de la zone active a x=2% 1’énergie de transition de premier niveau vaut 0.48¢V c’est-a-dire on
a une chute d’énergie de transition de 0.13eV. La figure 14.c illustre I’effet de la largeur de la
zone active sur I’énergie de transition a T=300K a une composition d’alliage de 15%. Alors
dans ces conditions I’énergie diminue considérablement. Par exemple pour L;=10nm 1’énergie
de transition du premier niveau est égale 0.23eV. On a une réduction d’énergie de transition

par rapport a la structure d’alliage x=2% de 0.25eV.
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Figure 1. 12.a : variation de 1’énergie de transition en fonction de la largeur de la zone active
pour x=2% a T=300K.
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Figure 1. 13.b : variation de I’énergie de transition en fonction de la largeur de la zone active
pour x=8% a T=300K.
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Figure Il. 14.c: variation de 1’énergie de transition en fonction de la largeur de la zone active
pour x=15% a T=300K.

11.7. Longueur d’onde d’émission

Les figures 15.16.17 (abc) illustrent la variation de la longueur d’onde d’émission de la structure
proposé en fonction de la largeur de la zone active pour différente concentration d’antimoine a

T=300K pour les transitions entre les électrons et les trous lourds. La figure 15.a montré
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I’évolution de la longueur d’onde de deux niveaux pour x=2%. On constate que la longueur

d’onde varie de 0.5um a 3um c’est-a-dire, on a une partic d’émission dans le visible et une

autre partie d’émission dans le proche et moyen infrarouge. La figure 16.b montre la variation

de la longueur d’onde d’émission en fonction de L, pour x=8%, a T=300K. On observe que la

longueur d’onde attient 4um a L;=12nm.
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Figure Il. 15.a : variation de la longueur d’onde d’émission en fonction de la largeur de la
zone active pour x=2% a T=300K.
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Figure 1. 16.b : variation de la longueur d’onde d’émission en fonction de la largeur de la
zone active pour x=8% a T=300K.
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Dans la figure 17.c on a tracé la longueur d’onde d’émission en fonction de L, pour x=15%, a
T=300K. On remarque que la longueur d’onde dépasse 8um pour Lz=13nm. Lorsque la
concentration d’antimoine augmente la longueur d’onde croit rapidement. Cette étude nous
permet d’optimiser la largeur de puits quantique et de la concentration d’antimoine pour fixer

la longueur d’onde d’émission de la structure propos€.
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Figure Il. 17.c : variation de la longueur d’onde d’émission électrons/ trous lourds en fonction
de la largeur de la zone active pour x=15% a T=300K.

Les figures 18.19.20. (a,b,c) montrent la variation de la longueur d’onde d’émission en fonction
de L; pour différents concentration d’antimoine a T=300K pour des transitions entre les
¢lectrons et les trous légers. On constate que la longueur d’onde varie de 0.5 a 6um. La figure
18.a montre la variation de ’énergie de transition du premier niveau de quantification en
fonction de la largeur de puits quantique pour x=2, 8 et 15% . Lorsque L, croit I’énergie de
transition décroit rapidement. Aussi 1’augmentation de la concentration d’antimoine diminue
I’énergie de transition de la structure. Dans la figure19.b I’effet de Lz et de la concentration
d’antimoine Sb sont simulés. Cette simulation nous permet d’optimiser la concentration et
largeur du puits quantique pour avoir une énergie de transition et une longueur d’onde
d’émission dans I’infrarouge. Par exemple pour x=15% et L,=10nm la longueur d’onde est

égale a 5pm.
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Figure Il. 18.a : variation de la longueur d’onde d’émission électrons/ trous légers en fonction
de la largeur de la zone active pour x=2% a T=300K.
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Figure I1. 19.b : variation de la longueur d’onde d’émission électrons/ trous légers en fonction
de la largeur de la zone active pour x=8% a T=300K.
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Figure Il. 20.c : variation de la longueur d’onde d’émission électrons/ trous légers en fonction
de la largeur de la zone active pour x=15% a T=300K.
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Figure Il. 21: Effet de la largeur de la zone active et de la concentration d’alliage Sb (x) sur

I’énergie de transition a T=300K et n=1
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Figure I11. 22: Effet de la largeur de la zone active et de la concentration d’alliage Sb (X) sur la
longueur d’onde d’émission a T=300K et n=1.

11.8. Conclusion

En conclusion, nous avons simulé la structure a puits quantique. L’effet de la concentration
d’antimonié sur les énergies de quantifications, de transitions entre deux niveaux d’énergie et
la longueur d’onde d’émission a été étudié. Aussi, I’influence de la largeur du puits quantique
sur les énergies de transition et la longueur d’onde a été pris en considération. Enfin nous avons
optimisé la longueur d’onde d’émission de la structure proposé. Nous pouvons avoir des

longueurs d’ondes dans la gamme de visible et I’infrarouge.
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Conclusion générale

Dans le domaine des matériaux qui est la base de tous les dispositifs fabriqués, on est
tout le temps en train d’explorer d’autres matériaux. L’emploi des semi-conducteurs s’est avéré
trés fructueux et divers dispositifs ont prouvé leurs importances dans notre vie quotidienne.
L’exploit d’autres matériaux ouvre un grand éventail de recherches de matériaux magique,

petits et rapides.

L’objectif de ce travail est d’étudier et de simuler les parameétres de la structure a puits

gauntigue a base de matériaux InGaSb sur substrat InP.

Nous avons commencé le premier chapitre par une étude théorique, tout d’abord une
présentation des matériaux semi-conducteurs, ensuite nous avons étudié les puits quantiques

pour les diodes laser et leurs parametres électroniques et 1’énergies de gauntifications.

Dans le deuxiéme chapitre, nous avons présenté les résultats de simulation a base de notre
structure InGaSh/InP.Au premier lieu, nous avons commence par les paramétres de maille et
Iétude de la contrainte compressive, 1’épaisseur critique. En deuxiéme lieu, nous avons étudié
la contrainte et 1’éclatement sur 1’énergie de la bande interdite. En dernier lieu, nous avons

simulé les énergies de quantification, de transition ainsi la longueur d’onde.
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