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  ا لملخص

من أجل تحسین أداء مكون إلكتروني لزیادة معدلات المعلومات وتقلیل عوامل الخسارة، قمنا بدراسة ومحاكاة ثلاثة ھیاكل 

درسنا أولاً تأثیر دمج الإندیوم  InGaAs/GaAs, InGaAs/InP et GaAsP/GaP III-V . نواقلالانصاف تعتمد على 

والفوسفور على المعلمات الشبكیة للھیكلین النشطین ، كما قمنا بمحاكاة الإجھاد أحادي المحور وثنائي المحور للمواد 

الثلاثة. قمنا بتحسین تأثیر درجة الحرارة وطاقة الشریط الممنوع على مختلف المعلمات البصریة والإلكترونیة مثل 

الحاجز المحتمل، وتظھر جمیع نتائجھم أنھ بالنسبة لتركیزات الإندیوم  لاثي الأبعاد، طاقة الشریط الممنوع،الامتصاص ث

 لاتصالات.في ا، یمكن لھیاكلنا الوصول إلى أطوال موجیة قابلة للاستخدام مثالیةوالفوسفور ال

 البئر الكمومیة ، لیزر،، ركیزة  III-V نواقلال نصافلكلمات المفتاحیة: أا
Abstract  

In order to improve the performance of an electronic component to increase information rates 
and decrease their loss factors, three III-V semiconductor structures have been studied and 
simulated, InGaAs/GaAs, InGaAs/InP and GaAsP/GaP, First, the effect of indium and 
phosphore incorporation on the lattice parameters of the two active structures was studied, and 
the uniaxial and biaxial lattice mismatchs of the three materials was simulated. The impact of 
temperature and gap energy on the different optical and electronic parameters such as 3D 
absorption, gap and potential barrier has been optimized. All their results show that for optimal 
indium and phosphore concentrations, our structures can reach wavelengths exploitable in 
telecommunication. 

Key words : Semiconductors III-V, substrate, epitaxy, quantum wells, laser 

Résumé  

Afin d’améliorer la performance d’un composant électronique pour augmenter les débits 
d’information et diminuer leurs facteurs de pertes, on a étudié et simuler trois structures à base 
de semi-conducteurs III-V, InGaAs/GaAs, InGaAs/InP et GaAsP/GaP. D’abord on a étudié 
l’effet de l’incorporation de l’indium et le phosphore sur les paramètres de maille des deux 
structures actives, on a aussi simulé la contrainte uniaxiale et biaxiale des trois matériaux. On 
a optimisé l’impact de la température et de l’énergie de gap sur les différents paramètres 
optiques et électroniques tels que l’absorption en 3D, le gap, la barrière de potentiel, tous leurs 
résultats montrent que pour des concentrations d’indium et de phosphore optimales, nos 
structures peuvent atteindre des longueurs d’onde exploitables en télécommunication. 

Mots clés : semi-conducteurs III-V, substrat, épitaxie, Puits quantiques, laser  
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Introduction générale 
Les technologies en télécommunications ont connu un essor important alors que le 

développement et les changements technologiques sont de plus en plus rapides au cours des 

dernières années. Les systèmes de communications sont devenus plus versatiles et plus 

puissants avec la croissance rapide et la sophistication de la technologie numérique, les 

ordinateurs ainsi que les instruments de vols. 

La croissance exponentielle de la vitesse d’opération de ces dispositifs électronique exige la 

conception de système de communications capables d’opérer à des vitesses compatibles. Pour 

augmenter la vitesse et implicitement la capacité des systèmes de communications optiques il 

est nécessaire d’utiliser une porteuse à grande fréquence et un lien de transmission adéquat. Le 

développement des systèmes de communication optique durant les 30 dernières années est une 

réponse logique aux exigences présentées ci-dessus. Les communications optiques offrent deux 

avantages importants sur celles par câbles conventionnels et sur les systèmes sans fil. Le 

premier est la fréquence de la lumière qui est dans la région des THz (1014 Hz) et le deuxième 

est la possibilité d’utiliser un grand nombre de canaux que pour les ondes radio et les micro-

ondes. La réalisation pratique de ces deux avantages a été faite grâce au développement des 

guides d’onde optiques. Les guides d’ondes optiques ont des qualités extraordinaires en 

comparaison aux autres liens de transmission : une large bande passante, des faibles pertes de 

transmission, une faible distorsion du signal, l’utilisation d’une petite puissance optique, le petit 

espace occupé, l’immunité aux interférences électromagnétiques et la versatilité permettant des 

mises à niveau faciles [1]. 

Les besoins accrus en rapidité, efficacité et faible consommation d’énergie avec des couts 

réduits, dans le domaine de télécommunications et des nouvelles technologies, a révolutionné 

le monde des semi-conducteurs en motivant la recherche afin de développer et d’améliorer les 

dispositifs existants. Les semi-conducteurs constituent une classe bien définie, avec des 

propriétés physique et optique particulières qui sont sources d’intérêt au plan de la connaissance 

fondamentale et d’applications. Ces deux facteurs indissociables font l’importance de ces 

matériaux, malgré le nombre limité d’éléments et de composés semi-conducteurs. Un des 

matériaux le plus couramment utilisé est le silicium (qui appartient au groupe IV), il est le plus 

utilisé grâce à son faible coût, sa grande disponibilité et sa bonne conductivité thermique. La 

majorité des composants électroniques base sur le silicium, cependant ses propriétés sont 

insuffisantes (mobilités des porteurs relativement petites et transitions électroniques indirectes 
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au seuil d’absorption optique) [2]. Les matériaux III-V sont préférables car ils sont dotés d’une 

forte mobilité électronique et une bande interdite directe permettant l’émission de la lumière. 

On citera par exemple quelques composés binaires et ternaires. 𝐼𝐼𝑎𝑎𝑥𝑥𝑥𝑥, 𝐼𝐼𝑛𝑛𝐼𝐼, 𝐼𝐼𝑛𝑛𝑥𝑥𝑥𝑥, 𝐼𝐼𝑛𝑛𝐼𝐼𝑎𝑎𝑥𝑥𝑥𝑥, 

𝐼𝐼𝑎𝑎𝑥𝑥𝑥𝑥𝐼𝐼. Les propriétés de ces matériaux sont très intéressantes pour les performances de ces 

dispositifs. 

Le premier chapitre est dédié à la présentation des caractéristiques et les notions fondamentales 

des semi-conducteurs III-V, nous décrivons les propriétés physiques, structurales et optiques 

des semi-conducteurs III-V, leurs techniques de réalisation, des notions sur les puits quantiques, 

les fils et les boîtes quantiques et quelques équations mathématiques qui présentent l’effet de la 

contrainte sur l’interface. 

Le deuxième chapitre représente les résultats des simulations avec leurs interprétations, nous 

avons étudié les caractéristiques du matériau InGaAs sur deux substrats différents GaAs et InP 

en utilisant le logiciel de simulation Matlab. 

Enfin, dans le troisième chapitre nous présentons les résultats et discussions de la structure 

GaAsP/GaP ainsi qu’une comparaison entre les deux matériaux actifs 𝐼𝐼𝑛𝑛𝑥𝑥𝐼𝐼𝑎𝑎1−𝑥𝑥𝑥𝑥𝑥𝑥 et 

𝐼𝐼𝑎𝑎𝑥𝑥𝑥𝑥1−𝑥𝑥𝐼𝐼𝑥𝑥 pour des applications en télécommunications
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Chapitre 1 Généralité sur les semi-conducteurs III-V 

 Introduction  
Un semi-conducteur est une structure cristalline dont les propriétés de conductibilité électrique 

sont intermédiaires entre celle des métaux et celle des isolants. 

Du point de vue conduction, les propriétés d’un semi-conducteur sont les suivantes : 

- A très basses températures ils se comportent comme des isolants parfaits. 

- Pour une température ambiante, ils conduisent le courant électrique. Ils présentent ainsi 

une résistivité intermédiaire entre celle des isolants et celle des conducteurs. [3] 

Il y a plusieurs familles de semi-conducteurs, la plus répandue est celle des éléments de la 

colonne V comme le Silicium, le Germanium, la famille II-VI (un atome de la colonne II se 

liant avec un de la colonne VI) comme le CdTe et les semi-conducteurs III-V que nous 

allons l’étudier dans ce manuscrit. 

 Les semi-conducteurs III-V 
Les matériaux semi-conducteurs III-V ont été réalisés à partir des atomes de la colonne III et la 

colonne V du tableau périodique des éléments. (Voir annexe A) 

Les semi-conducteurs III-V sont presque tous à gap direct et sont les champions des dispositifs 

optoélectroniques. L’arséniure de Gallium GaAs est le représentant le plus connu, de gap 

1,42 eV. InP en est un autre, de gap 1,35 eV. Leur grande force réside dans le nombre quasi 

illimité d’alliages possibles entre Ga, As, Al, In et P. Cette particularité essentielle a donné aux 

semi-conducteurs III-V la première place pour l’optoélectronique et notamment pour les lasers 

semi-conducteurs. [4] 

Les semi-conducteurs III-V présentent un grand intérêt en raison de leurs propriétés [4]: 

• Ils sont robustes. 

• Ils possèdent une conductivité thermique élevée.  

• Leurs points de fusions sont élevés.  

• Ils ont une bande interdite directe ou indirecte. 
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1.2.1 Propriétés des semi-conducteurs III-V à composés binaires 

Les 

composants 

Gap (eV) Direct/Indirect Paramètre de 

maille (Å) 

Structure 

cristalline 

AlN  6,28 [31] Direct [31] 3,111 [31] Wurtzite [31] 

GaP  2,35 [31] indirect [31] 5,45 [31] zinc blende [31] 

GaN  3,44 [4] direct [31]  3,189[31] Wurtzite [31] 

GaAs  1,42 [4] direct [31] 5,653 [31] zinc blende [31] 

GaSb  0,72 [4] direct [31] 6,478 [31] zinc blende [31] 

InSb  0,18 [31] direct [31] 6,478 [31] zinc blende [31] 

InAs  0,418 [31] direct [31] 6,058 [31] zinc blende [31] 

BN  7,5 [31] Indirect [31] 3,6155 [31] zinc blende [31] 

Tableau 1.1 Quelques paramètres caractéristiques pour les différentes familles des matériaux 

semi-conducteurs III-V binaires (T=300 K). 

 

 

 

 Propriétés structurales des semi-conducteurs III-V 
Les composés III-V massifs cristallisent généralement dans une structure zinc-blende ou un 

arrangement hexagonal (Wurtzite) 

  

Matériau GaAs InAs InP GaP 

∆SO (eV)  0.34 [26] 0.4 [26] 0.108 [26] 0.08 [4] 

C11(1011dyn/cm2 )  11.88 [26] 8.329 [26] 10.22 [26] 14.05 [4] 

C12(1011dyn/cm2 ) 5.38  [4] 4.526 [26] 5.76 [26] 6.203 [30] 

av(eV)  2.7 [4] 2.5 [26] -0.6 [26] -1.7 [30] 

bv(eV)  -1.7 [4] -1.8 [4] -2.0 [26] -1.6 [30] 

me(m0)  0.067 [4] 0.023 [4] 0.0795 [26] 0.25 [30] 

mhh(m0)  0.45 [4] 0.4 [4] 0.41 [4] 0.67 [30] 

mlh(m0)  0.082 [4] 0.026 [4] 0.12 [4] 0.15 [4] 

mso(m0) 0.0154 [4] 0.014 [4] 0.21 [4] 0.13 [4] 

Tableau 1.2 Caractéristiques des principaux composés binaires III-V à 300 K. 
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1.3.1 Structure blende  

Appelée aussi sphalérite, cette structure est composée de deux sous-réseaux cubiques à face 

centrées interpénétrés où a est la longueur du côté du cube, composée de deux espèces 

atomiques différentes, l’un étant formé par les éléments III et l’autre par les éléments V [5]. 

- Les cordonnées de ces atomes : 

Ces atomes occupent des positions bien déterminées, définies par les coordonnées suivantes: 

Les positions des quatre atomes du groupe III : (0, 0, 0); (0, 1/2, 1/2); (1/2, 0 ,1/2) et (1/2, 1/2, 

0). Les positions des quatre atomes du groupe V : (1/4,1/4,1/4); (1/4,3/4,3/4);(3/4,1/4,3/4) et 

(3/4,3/4,1/4) [5] (figure 1.1). 

 

 

 

 

 

 

1.3.2 Structure Wurtzite  

Appelée aussi Hexagonale, Dans cette structure ; les deux atomes du groupe III occupent les 

positions (2/3, 1/3, 1/8) et (0, 0, 5/8); et les deux atomes du groupe V occupent les positions   

(0, 0, 0) et (2/3, 1/3, 1/2) (figure 1.2). 

 

Figure 1.2 La structure Wurtzite [6]. 

Figure 1.1 Structure Zinc-Blende [6]. 
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 Propriétés électroniques des semi-conducteurs  
Les semi-conducteurs III-V ont une bande de conduction (BC) et une bande de valence (BV), 

La bande de valence est la plus basse, la bande de conduction est la plus haute et la bande 

interdite sépare ces deux bandes, la largeur de la bande interdite s’appelle le gap, Le gap est par 

définition le minimum absolu de la bande de conduction et le maximum absolu de la bande de 

valence [7], comme montré dans la figure (1.3). 

 La bande de valence se compose de trois courbures différentes :  

• Bande de trous lourds (hh pour heavy holes) ; 

• Bande de trous légers (lh pour light holes) ; 

• Bande spin-orbite (𝛥𝛥𝑠𝑠𝑠𝑠). 

 

 

Figure 1.3 Structure de bande d'un semi-conducteur à gap directe [8]. 

1.4.1 Notion de gap direct et gap indirect 

 La notion de gap direct et indirect est liée à la représentation de la dispersion énergétique d'un 

semi-conducteur c'est-à-dire du diagramme 𝐸𝐸 = 𝑓𝑓(𝑘𝑘) Ce diagramme définit spatialement les 

extrêmas des bandes de conduction et de valence. Ces derniers représentent les domaines 

énergétiques dans un semi-conducteur à l'équilibre. 

Le semi-conducteur à gap direct est un semi-conducteur dont le maximum de la bande de 

valence et le minimum de la bande de conduction se situent à des valeurs voisines du vecteur 
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d'onde 𝑘𝑘�⃗  sur le diagramme E(k), Cela signifie que les énergies des deux bandes sont localisées 

au centre de la zone de Brillouin (figure 1.4). 

Le semi-conducteur à gap indirect est un semi-conducteur dont le maximum de bande de 

valence et le minimum de la bande de conduction se situent à des valeurs différentes du vecteur 

d'onde 𝑘𝑘�⃗  sur le diagramme 𝐸𝐸(𝑘𝑘). 

 

Figure 1.4  La première zone de Brillouin pour une structure Zinc Blende [28]. 

Point Γ : le centre de la zone  

Direction Δ : les directions 100 

Direction Σ : les directions 110  

Direction ˄ : les directions 111  

Point X : le bord de zone suivant la direction 100  

Point K : le bord de zone suivant la direction 110  

Point L : le bord de zone suivant la direction 111 (figure 1.5). 

 

Figure 1.5 Structure de bande schématique d’un semi-conducteur à gap directe et à gap 
indirecte [29]. 
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 Les composés ternaires et quaternaires  
L’utilité pratique des semi-conducteurs III-V est encore considérablement renforcée par la 

possibilité de réaliser des alliages par l’introduction partielle de l’un des éléments par un autre 

élément de la même colonne. On peut obtenir des structures ternaires du type 𝐴𝐴𝑥𝑥 𝐵𝐵1−𝑥𝑥𝐶𝐶 ou 

quaternaire comme 𝐴𝐴𝑥𝑥 𝐵𝐵1−𝑥𝑥𝐶𝐶1−𝑦𝑦𝐷𝐷, où 𝑥𝑥 et 𝑦𝑦 est le pourcentage de la concentration des 

éléments dans la couche active. 

1.5.1 Etude des caractéristiques des semi-conducteurs ternaires. 
1.5.1.1 Étude du paramètre de maille  

Le paramètre de maille de cet alliage peut être représenté par une simple interpolation linéaire 

des propriétés de ces constituants binaires. Le paramètre de maille varie linéairement suivant la 

loi de Végard comme suit [9] : 

𝑎𝑎𝐴𝐴𝑥𝑥𝐵𝐵1−𝑥𝑥𝐶𝐶 = 𝑎𝑎𝐴𝐴𝐶𝐶𝑥𝑥 + 𝑎𝑎𝐵𝐵𝐶𝐶(1 − 𝑥𝑥)                                                                                        (1.1) 

1.5.1.2 Étude et calcule de la bande interdite (gap)  
La bande interdite est une propriété très importante, c’est l’une des caractéristiques 

fondamentales pour pouvoir étudier un matériau semi-conducteur afin de l’utiliser dans des 

différentes applications. L’énergie de gap est obtenue par interpolation linéaire avec un faible 

paramètre de courbure « Bowing parameter » [9] 

𝐸𝐸𝑔𝑔𝐴𝐴𝑥𝑥𝐵𝐵1−𝑥𝑥𝐶𝐶 = 𝐸𝐸𝑔𝑔𝐴𝐴𝐶𝐶𝑥𝑥 + 𝐸𝐸𝑔𝑔𝐵𝐵𝐶𝐶(1 − 𝑥𝑥) + 𝐶𝐶𝑥𝑥(1 − 𝑥𝑥)                                                               (1.2)            

1.5.1.3 Masse effective  
 

Les masses effectives varient linéairement en fonction de la composition x de l’indium suivant 

les relations : [7] 

𝑚𝑚𝑒𝑒 = 𝑚𝑚𝑒𝑒𝐴𝐴𝐶𝐶𝑥𝑥 + 𝑚𝑚𝑒𝑒𝐴𝐴𝐵𝐵(1 − 𝑥𝑥)                                                                                                  (1.3) 

𝑚𝑚ℎℎ = 𝑚𝑚ℎℎ𝐴𝐴𝐶𝐶𝑥𝑥 + 𝑚𝑚ℎℎ𝐵𝐵𝐶𝐶(1 − 𝑥𝑥)                                                                                           (1.4) 

1.5.1.4 L’énergie spin-orbit  
 

L’énergie spin-orbit de cet alliage varie également en fonction de la concentration de l’indium 

suivant la relation : [7] 

∆𝑠𝑠𝑠𝑠=  ∆𝑠𝑠𝑠𝑠(𝐴𝐴𝐶𝐶)𝑥𝑥 + ∆𝑠𝑠𝑠𝑠(𝐵𝐵𝐶𝐶)(1 − 𝑥𝑥)                                                                                            (1.5) 
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1.5.2 Dépendance en température de l’énergie de bande interdite 

L’étude expérimentale montre que l’énergie de la bande interdite varie avec la température, ceci 

est expliqué par changement de paramètre de maille.  

Plusieurs équations analytiques ont été utilisées pour ajuster les données expérimentales de 

l’évolution de l’énergie de gap en fonction de la température. Celles-ci sont données ci-dessous 

[10],[11] : 

Eg(T) = Eg(0) − αT2

β+T
                                                                                                                                  (1.6) 

Eg(T) = Eg(0) − 2 aB

e
θB
T −1

                                                                                                                            (1.7) 

L’équation (1.6), la plus utilisée, est une relation empirique obtenue par le modèle de Varshni. 

Avec Eg(0) est la valeur du gap à 0 K, T est la température en Kelvin, α et β sont deux 

constantes dépendantes du matériau. Le tableau (I-4) donne ces valeurs pour la direction Γ pour 

quelques semi-conducteurs III-V. L’équation (1.7) est la loi de Bose-Einstein. Cette loi est 

applicable à des basses températures où le comportement du gap n’est pas linéaire. Avec, aB et 

θB sont la force de l’interaction électron-phonon et la température de Debye correspondante à 

la fréquence moyenne des phonons. 

Paramètres 𝜶𝜶                       
(meV/K) 

𝜷𝜷                             
(K) 

𝑬𝑬𝒈𝒈(𝟎𝟎) (eV) 

Si 0.391 125 1.12 
Ge 0.6842 398 0.66 
GaAs 0.5405 204 1.51 
InP 0.363 162 1.42 
AlAs 0.885 530 2.23 
GaSb 0.417 140 0.81 

AlSb 0.42 140 2.386 
InAs 0.276 93 0.42 
AlP 0.5771 372 3.63 

 

Tableau 1.3 Les paramètres de Varshni et les valeurs de l’énergie de gap des principaux semi-

conducteurs à T=0 K au voisinage du point Γ [4]. 
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 Hétérostructure bidimensionnelle  
1.6.1 Techniques d’élaboration des hétérostructures bidimensionnelles 

Pour réaliser des couches monocristallines, sur un substrat convenablement choisi, l’épitaxie 

des matériaux III-V se fait généralement par plusieurs techniques physiques et chimiques avec 

une maitrise exceptionnelle des qualités cristallographiques, tels que l’épitaxie par jet 

moléculaire, le dépôt en phase vapeur organométalliques [12]. 

1.6.1.1 Épitaxie par jet moléculaire (MBE)  

Différentes sources sont présentes dans l’enceinte sous vide. Des obturateurs rapides sont placés 

devant chaque source et des équipements de caractérisation sont en général ajoutés pour 

contrôler les dépôts, le procédé est assez long (un micron par heure environ) et est 

principalement utilisé dans les laboratoires de recherche. Des systèmes chauffants ou des 

canons à électrons peuvent être utilisés pour réaliser les dépôts. La figure (1.6) symbolise cette 

technique [12]. 

 

Figure 1.6 Schéma de l'enceinte sous ultravide d'une MBE [13]. 

1.6.1.2 Le dépôt en phase vapeur organométallique  

Le principe est de faire croître sur un substrat une couche relativement mince à partir de 

composants en phase vapeur appelés précurseurs. Le substrat est chauffé dans un dispositif de 

chauffage comme montré dans la figure (1.7). 
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Les précurseurs contiennent le métal à déposer et des composés organiques. Cette technique 

permet en particulier de déposer les matériaux à haute permittivité nécessaires à la fabrication 

des mémoires vives dynamiques (DRAMS) [12]. 

 

Figure 1.7 . Dispositif de chauffage de substrat [14]. 

1.6.1.3 Caractéristique de ces deux techniques de dépôt  

• Très faible vitesse de dépôt, pratiquement couche atomique par couche atomique ; 

• Réalisation de couches de matériaux différents et/ou différemment dopés, avec des 

profils de composition et/ou de dopage extrêmement abrupt. 

• La discontinuité d’une couche à l’autre s’étend typiquement de l’ordre de la 

monocouche atomique. 

1.6.1.4 Contraintes de réalisation de couches de qualité  

La condition nécessaire à la réalisation d’une bonne hétéro-épitaxie d’un semi-conducteur 1 sur 

un semi-conducteur 2 est que les matériaux aient : 

• Même structure cristalline ; 

• Des paramètres de maille voisins. 

1.6.1.5 Effets indésirables  

• Si les structures cristallines sont différentes, le dépôt est généralement amorphe ou dans 

le meilleur des cas polycristallin ; 

• Si les paramètres de maille sont différents, le matériau constituant la couche de plus 

grande épaisseur impose sa maille à l’autre, au moins au voisinage de l’interface. Ceci 

entraîne l’existence, dans le matériau de faible épaisseur, d’une contrainte biaxiale dans 

le plan de la couche. 
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 Nanostructures 
1.7.1 Notion d’un puit quantique 

Un puits quantique de semi-conducteur est un matériau artificiel composé d’un semi-

conducteur de faible énergie de bande interdite, pris en sandwich entre deux couches semi-

conductrices de même paramètre de maille et d’énergie de bande interdite plus grande, donc un 

puits quantique peut s'obtenir par l'empilement successif de couches planes de différents 

matériaux. La barrière de potentiel créée par la différence d’énergie de gap entre ses deux semi-

conducteurs permet de confiner les porteurs de charge dans le puits sur des niveaux d’énergie 

discrets. Le paramètre clé est l’effet du confinement sur la densité d’états qui se produit lorsque 

l’épaisseur de la zone active est du même ordre que la longueur d’onde de De Broglie λB de 

l’électron donnée par [15]: 

𝜆𝜆𝐹𝐹 = 2𝜋𝜋ℏ
�2𝑚𝑚𝑒𝑒

∗𝐸𝐸𝐹𝐹
                                                                                                                          (1.8) 

𝐸𝐸𝐹𝐹 : Niveau de Fermi 

ℏ : Constante de Planck réduite 

            

Figure 1.8 (a,b) Géométrie d'une structure d'un puits quantique. 

1.7.1.1 Types de puits quantique  

Selon la nature de confinement des porteurs à l’interface puits-barrière, il existe plusieurs types 

de structures quantiques, on distingue les deux principales configurations : Puits quantique de 

type I et puits quantique de type II. 

 Puits quantique de type I   

Dans le cas d’un puits quantique de type I, les électrons et les trous sont confinés dans le même 

semi-conducteur constituant le puits (Figure 1.9.a). 
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 Puits quantique de type II  

Dans la configuration de type II, les électrons sont confinés dans le matériau constituant le puits 

et les trous sont confinés dans le semi-conducteur constituant la barrière (Figure 1.9.b). 

 

Figure 1.9.a Représentation schématique d'un puits quantique de type I. 

 

 

Figure 1.9.b Schéma d'une structure quantique de type II. 

Dans les systèmes à puits quantiques le mouvement de l’électron est libre dans le plan de la 

couche mais n’est pas possible suivant la direction de croissance. On parle ainsi d’une structure 

bidimensionnelle. En raison de faible épaisseur des puits, les niveaux d’énergie des porteurs 

sont quantifiés suivant la direction de croissance. Lorsque le confinement se fait suivant deux 

directions, on parle dans ce cas de fils quantiques, l’électron garde donc un seul degré de liberté. 

Enfin si le confinement a lieu dans les trois directions de l’espace, on parle de boîtes quantiques; 
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Les progrès des techniques de croissance cristalline ont permis la réalisation et le contrôle de 

telles structures au niveau de la monocouche atomique. 

1.7.2 Fils quantique  

Les fils quantique ou nanofils présentent un très grand intérêt dans de nombreux champs 

technologique, et sont considérés pour jouer un rôle important dans la course à la 

miniaturisation de futurs composants électroniques, ces applications vont concerner 

pratiquement tous les domaines de la science. 

 Naturellement, la dimensionnalité se rapporte au nombre de degrés de liberté dans la 

dynamique d’électron ; en fait, dans un fil quantique, l'électron est confiné à travers deux 

directions, plutôt que juste une dans un puits quantique, et, ainsi, par conséquent, réduire les 

degrés de liberté à un.  Dans un point quantique, l'électron est confiné dans les trois-dimensions, 

de ce fait ramenant les degrés de liberté à zéro. Si le nombre de degrés de liberté sont marqués 

comme Df et le nombre de directions de confinement sont marqués comme Dc, on a : [16] 

𝐷𝐷𝑓𝑓 + 𝐷𝐷𝑐𝑐=3                                                                                                                            (1.9) 

1.7.3 Boîtes quantiques 

Les boîtes quantiques aussi appelées « points quantiques » ou « quantum dots » en anglais, ont 

récemment fait l'objet d'une grande attention en raison de leur grande stabilité photochimique 

et de leurs propriétés optiques dépendant de la taille, qui résultent de l'effet de confinement 

quantique. 

 Ce sont des nanostructures de semi-conducteurs composées de 102 à 105 atomes, leur taille 

(∼15- 20 nm) de diamètre est supérieure de plusieurs ordres de leur épaisseur (2-4 nm), mais 

suffisamment petite pour assurer le confinement quantique des électrons et des trous dans les 

trois dimensions spatiales. Le confinement spatial discrétise alors les niveaux d’énergie dans la 

boîte quantique ; par conséquent, on les appelle aussi des atomes artificiels. Une propriété 

unique de boîtes quantiques de semi-conducteurs est que les énergies et les fonctions d'onde 

des états confinés quantiques peuvent être adaptées en contrôlant leur taille, leur forme et leur 

composition. 

Les boîtes quantiques de semi-conducteurs sont généralement fabriquées soit par synthèse 

chimique, soit par croissance épitaxiale. Les méthodes de fabrication chimique ont l'avantage 

d'être peu coûteuses, mais les points quantiques épitaxiés présentent plusieurs avantages 
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importants, notamment la possibilité d'une intégration directe dans une matrice cristalline de 

haute qualité, qui offre une qualité optique élevée et permet la fabrication de dispositifs optiques 

et électriques exploitant la technologie des hétérostructures épitaxiées. Le type le plus 

largement exploré de boîtes quantiques de semi-conducteurs épitaxiaux est celui des BQs 

d'InAs épitaxiaux déformés de façon cohérente, obtenus par croissance sur des surfaces de 

GaAs. Un seul point quantique InAs/GaAs s'est avéré être un système modèle bénéfique pour 

un large domaine de la mécanique quantique expérimentale, y compris les études de l'interaction 

lumière-matière et de l'électrodynamique quantique en cavité ainsi que les expériences de 

contrôle cohérent.  

Du point de vue des applications, des efforts importants ont été consacrés au développement de 

sources efficaces de lumière non classique basées sur des boîtes quantiques uniques pour 

produire des photons uniques, intriqués ou indiscernables à la demande pour des applications 

en communication et cryptographie quantiques. Ces applications nécessitent généralement 

l'intégration de BQs dans des microcavités optiques ou d'autres structures photoniques à petite 

échelle afin d'obtenir une haute luminosité et une extraction efficace des photons. Cela nécessite 

un positionnement précis du BQs par rapport aux structures photoniques afin de permettre une 

interaction avec les champs fortement localisés des modes de la microcavité. À cette fin, 

l'épitaxie contrôlée par site est apparue comme une approche de fabrication favorable 

permettant un contrôle déterministe des sites de nucléation des BQs et offrant des possibilités 

supplémentaires de réglage des propriétés des BQ [17]. 

 

Figure 1.10 Schéma généralisé d'une boîte quantique [18]. 
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Figure 1.12 Représentation schématique d'un puits quantique, fil quantique et boîte quantique 
[20]. 

1.7.4 Effets de la contrainte sur les structures à puits quantique  

Lors de l’épitaxie d’un matériau sur un substrat de paramètre de maille différent, les deux 

mailles peuvent s’adapter pour accorder leurs paramètres cristallographiques dans le plan de 

croissance : c’est ce que l’on appelle une croissance pseudomorphique. Il apparaît une 

Figure 1.11 Image de Microscopie électronique à balayage en transmission à résolution 
atomique d'une boîte quantique d'arséniure d'indium-gallium dans de l'arséniure de gallium 

[19]. 
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contrainte de compression ou de dilatation biaxiale dans la couche épitaxiée, qui s’accompagne 

d’une accumulation d’énergie élastique.  

• Calcul de la contrainte biaxiale et uniaxiale : 

Pour un système dans lequel h1 et h2 sont les épaisseurs respectives des couches (non 

contraintes) du semi-conducteur 1 et 2, on obtient les résultats suivants [21]: 

𝑎𝑎∥ = 𝑎𝑎1𝐺𝐺1ℎ1+𝑎𝑎2𝐺𝐺2ℎ2
𝐺𝐺1ℎ1+𝐺𝐺2ℎ2

                                                                                                                 (1.10) 

𝜀𝜀𝑖𝑖∥ = 𝑎𝑎∥
𝑎𝑎𝑖𝑖
− 1                                                                                                                            (1.11) 

𝑎𝑎𝑖𝑖⊥ = 𝑎𝑎𝑖𝑖[1 − 𝐷𝐷𝑖𝑖(𝑎𝑎∥ 𝑎𝑎𝑖𝑖⁄ − 1)]                                                                                                            (1.12) 

𝜀𝜀𝑖𝑖⊥ = 𝑎𝑎𝑖𝑖⊥
𝑎𝑎𝑖𝑖
− 1                                                                                                                                        (1.13) 

Où « i » désigne le matériau (1 ou 2), « a » désigne les constantes de maille à l'équilibre, et G, 

est le module de cisaillement. 

 Les indices ∥ et ⊥ sont utilisées pour indiquer les quantités parallèles et perpendiculaires par 

rapport au plan de l’interface. [21] 

𝐺𝐺𝑖𝑖 = 2(𝐶𝐶11𝑖𝑖 + 2𝐶𝐶12𝑖𝑖 )(1 − 𝐷𝐷𝑖𝑖 2⁄ )                                                                                                      (1.14) 

La constante Di dépend des constantes élastiques C11 et C12 et C44 des matériaux et de 

l’orientation des matériaux 

𝐷𝐷001 = 2 𝐶𝐶12
𝐶𝐶11

                                                                                                                                       (1.15) 

𝐷𝐷110 = 𝐶𝐶11+3𝐶𝐶12−2𝐶𝐶44
𝐶𝐶11+𝐶𝐶12+2𝐶𝐶44

                                                                                                                        (1.16) 

𝐷𝐷111 = 2 𝐶𝐶11+2𝐶𝐶12−2𝐶𝐶44
𝐶𝐶11+2𝐶𝐶12+4𝐶𝐶44

                                                                                                                     (1.17) 

Pour les orientations autres que la (001), 𝑎𝑎∥ et 𝑎𝑎⊥ne représentent pas la constante de maille 

réelle dans le plan cristallographique, mais expriment simplement la façon dont les dimensions 

de la cellule unitaire changent sous l'effet de la déformation, comme donné par les équations 

(1.11) et (1.13). En général, si une couche fine est cultivée sur un substrat, la valeur de 𝑎𝑎∥ est 

déterminée par le substrat et peut être modifiée en utilisant différents substrats. Cependant, pour 

les super-réseaux indépendants, 𝑎𝑎∥ doit être déterminé en utilisant les équations (1.10) et (1.11). 

Une fois que 𝑎𝑎∥ est connu, 𝑎𝑎⊥ peut être obtenu en utilisant les équations (1.11) et (1.13). 
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Les composantes de déformation peuvent-être obtenues en simplifiant les équations générales 

(1.11) et (1.15) de la manière suivante [21] : 

• Biaxiale dans le plan de croissance : 

𝜀𝜀∥ = 𝜀𝜀𝑥𝑥𝑥𝑥 = 𝜀𝜀𝑦𝑦𝑦𝑦 = 𝑎𝑎𝑠𝑠
𝑎𝑎(𝑥𝑥)

− 1                                                                                                                          (1.18) 

𝑎𝑎𝑠𝑠 est le paramètre de maille de la barrière 

• Uniaxiale dans le plan de croissance : 

𝜀𝜀⊥ = 𝜀𝜀𝑧𝑧𝑧𝑧 = −2 𝐶𝐶12(𝑥𝑥)
𝐶𝐶11(𝑥𝑥)

𝜀𝜀𝑥𝑥𝑥𝑥                                                                                                                                       (1.19) 

Où 𝐶𝐶11(𝑥𝑥) et 𝐶𝐶12(𝑥𝑥) sont les constantes élastiques et sont obtenues par interpolation linéaire 

des constantes des binaires. 

Lors de la croissance d’une couche semi-conductrice de paramètre de maille 𝑎𝑎𝑐𝑐 différent de 

celui du substrat (plus épais) 𝑎𝑎𝑠𝑠, c’est le matériau support qui impose son paramètre de maille 

dans le plan de la couche. Par conséquent, la couche épitaxie devient le siège de contraintes en 

compression si (𝑎𝑎𝑐𝑐 > 𝑎𝑎𝑠𝑠) ou en tension si (𝑎𝑎𝑐𝑐 < 𝑎𝑎𝑠𝑠), entraînant ainsi une déformation 

tétragonale de sa maille, comme montré dans la Figure (1.10). 

 

Figure 1.13.a Schéma montrant une couche contrainte en tension 
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Figure 1.13.b Schéma montrant une couche contrainte en compression. 

1.7.5 L’épaisseur critique  

La croissance pratique d'une telle structure n'est possible que pour les couches qui ne dépassent 

pas une certaine épaisseur critique Lc ; au-delà de cette épaisseur, l’énergie élastique 

emmagasinée devient suffisante pour générer des défauts structuraux donnant naissance à des 

dislocations ou à des fautes d’empilement. De plus, la différence de coefficients de dilatation 

thermique entre substrat et couche épitaxie provoque la propagation de ces dislocations. 

o Les dislocations (discontinuité dans la structure cristalline) proviennent 

généralement de la relaxation du matériau ; 

o Les défauts d’empilement (la séquence d’empilement des atomes n’est plus 

respectée), ces défauts correspondent à une erreur dans la séquence 

d’empilement des atomes dans le matériau. L’erreur est ensuite conservée et 

répercutée sur les couches suivantes. 

o Les inclusions (précipité ou changement de phase cristalline dans une zone du 

réseau). 

o Frontière entre deux cristaux possédant des orientations différentes (les joints de 

grain). Ce type de défaut est très peu probable dans les couches déposées par 

épitaxie [22]. 
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L’épaisseur critique dépend directement du degré de désaccord de maille entre le substrat et la 

couche épitaxie. 

Pour des épaisseurs du puits Inférieures à l’épaisseur critique 𝐿𝐿𝑐𝑐, il se produit dans la structure 

un désaccord de maille provoquant des contraintes mécaniques.  

Nous avons calculé l’épaisseur critique  𝐿𝐿𝑐𝑐(𝑥𝑥) selon de deux modèles. 

 Modèle de People et Bean [23] : 

𝐿𝐿𝐶𝐶(𝑥𝑥) = � 𝑎𝑎
32𝜋𝜋√2𝜀𝜀𝑥𝑥𝑥𝑥2

� �1−𝛾𝛾
1+𝛾𝛾

� [𝐿𝐿𝐿𝐿 �𝐿𝐿𝑐𝑐√2
𝑎𝑎
�]                                                                                                      (1.20) 

 Modèle de Matthews and Blakeslee [24] : 

𝐿𝐿𝐶𝐶(𝑥𝑥) = � 𝑎𝑎
𝜋𝜋√2|𝜀𝜀𝑥𝑥𝑥𝑥|

� �1−0.25𝛾𝛾
1+𝛾𝛾

� [𝐿𝐿𝐿𝐿 �𝐿𝐿𝑐𝑐√2
𝑎𝑎
� + 1]                                                                                         (1.21) 

Où, 𝛾𝛾 est le coefficient de Poisson qui est égal à 𝐶𝐶11
𝐶𝐶11+𝐶𝐶12

, a est le paramètre de maille de la couche 

active. 

L’effet de la contrainte biaxiale sur la structure de bandes de la couche épitaxie est schématisé 

dans la figure (1.11). 

 

Figure 1.14 Structure de bande d’une hétérostructure à gap direct dans les trois cas : (a) non-
contrainte, (b) contrainte en compression, (c) contrainte en tension. 

Dans le cas non contraint (𝑎𝑎𝑒𝑒 = 𝑎𝑎𝑠𝑠), les bandes de trous lourds et trous légers sont isotropes et 

proches au centre de la zone de Brillouin Γ=0, les directions sont choisies de telle sorte que 𝑘𝑘∥ 

se trouve dans le plan de croissance et le 𝑘𝑘⊥ le long de la direction de croissance. La bande spin-

orbit split-off étant située à une énergie ∆0 en dessous du maximum de la bande de valence.  
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 L’effet de la contrainte sur les bandes de valence et de conduction peut être décomposé en deux 

parties :  

1. La composante hydrostatique, liée à la déformation selon l’axe de croissance, qui provoque 

un décalage du centre de gravité de la bande de valence ainsi que du centre de gravité de la 

bande de conduction ;  

2- La contrainte de cisaillement, qui lève la dégénérescence des états énergétiques des trous 

lourds et des trous légers en 𝐾𝐾 = 0. Pour une couche soumise à une contrainte biaxiale de 

compression la composante hydrostatique augmente le gap moyen entre les bandes de 

conduction et de valence, alors que la composante de cisaillement rend les bandes de valence 

fortement anisotropes : la bande de plus haute énergie (appelée bande HH) devient ‘lourde’ 

selon 𝐾𝐾⊥ et « légère » selon 𝐾𝐾∥. La bande d’énergie inférieure (improprement appelée bande 

LH) devient « légère » selon 𝑘𝑘⊥ , et « lourde » selon 𝑘𝑘∥.[25] 

1.7.6 Calcul des décalages de bandes d’énergie  

Les effets de la contrainte sur les bandes d’énergie sont calculés de manière simple sur la base 

de la théorie du « modèle solide » proposée par Van De Walle et Martin. La moyenne des trois 

bandes de valence supérieures (les bandes des trous légers et des trous lourds et la bande spin-

orbite split-off) est choisie comme niveau d'énergie de référence, désignée par 𝐸𝐸𝑣𝑣 𝑚𝑚𝑚𝑚𝑦𝑦. 

Avec 𝐸𝐸𝑣𝑣 𝑚𝑚𝑚𝑚𝑦𝑦 = 𝐸𝐸ℎℎ+𝐸𝐸𝑙𝑙ℎ+∆0
3

                                                                                                     (1.22) 

𝐸𝐸ℎℎ : L’énergie de la bande des trous lourds.  

𝐸𝐸𝑙𝑙ℎ ∶ L’énergie de la bande des trous légers. 

Δ0  : L’énergie de décalage des bandes des trous spin-splitte. 

Les décalages d'énergie de 𝐸𝐸𝑣𝑣 𝑚𝑚𝑚𝑚𝑦𝑦 et 𝐸𝐸𝑐𝑐 induits par la composante de déformation hydrostatique 

peuvent être exprimés par les équations suivantes : 

𝛿𝛿𝐸𝐸𝑣𝑣 𝑚𝑚𝑚𝑚𝑦𝑦 =  𝑎𝑎𝑣𝑣 �
ΔΩ
Ω
�                                                                                                              (1.23) 

𝛿𝛿𝐸𝐸𝑐𝑐 = 𝑎𝑎𝑐𝑐 �
ΔΩ
Ω
�                                                                                                                       (1.24)  

Où 𝑎𝑎𝑣𝑣 et 𝑎𝑎𝑐𝑐 sont les potentiels de déformation hydrostatique pour la bande de valence et de 

conduction, respectivement. ΔΩ Ω⁄  est le changement de volume fractionnel qui, pour la 

direction (001), peut être approximé par l’équation suivante : [26] 
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ΔΩ
Ω

= 𝜀𝜀𝑥𝑥𝑥𝑥 + 𝜀𝜀𝑦𝑦𝑦𝑦 + 𝜀𝜀𝑧𝑧𝑧𝑧 ≈ 2 ∗ 𝜀𝜀𝑥𝑥𝑥𝑥 + 𝜀𝜀𝑧𝑧𝑧𝑧                                                                                                      (1.25) 

Où les composantes de la déformation sont définies par les équations (1.18) et (1.19).  

Les semi-conducteurs sont dégénérés au centre de la zone de Brouillin Γ, La dégénérescence de 

la bande de valence à Γ est levée par la contrainte de cisaillement. 

Les décalages d'énergie résultants sont calculés par rapport à leur moyenne pondérée comme 

suit : [27] 

𝛿𝛿𝐸𝐸𝑣𝑣,2(𝑥𝑥) = Δ0(𝑥𝑥)
3

− 𝛿𝛿𝐸𝐸001(𝑥𝑥)
2

;                                                                                                              (1.26) 

𝛿𝛿𝐸𝐸𝑣𝑣,1(𝑥𝑥) = −Δ0(𝑥𝑥)
6

+ 𝛿𝛿𝐸𝐸001(𝑥𝑥)
4

+ 1
2
�Δ02(𝑥𝑥) + Δ0(𝑥𝑥)𝛿𝛿𝐸𝐸001(𝑥𝑥) + 9

4
(𝛿𝛿𝐸𝐸001(𝑥𝑥))2                  (1.27) 

 𝛿𝛿𝐸𝐸𝑣𝑣,3(𝑥𝑥) = −Δ0(𝑥𝑥)
6

+ 𝛿𝛿𝐸𝐸001(𝑥𝑥)
4

− 1
2
�Δ02(𝑥𝑥) + Δ0(𝑥𝑥)𝛿𝛿𝐸𝐸001(𝑥𝑥) + 9

4
(𝛿𝛿𝐸𝐸001(𝑥𝑥))2                 (1.28) 

Où  Δ0 est l’énergie spin-orbite splittée dans un matériau non-contraint, et 𝛿𝛿𝐸𝐸001 est donnée 

par : 

𝛿𝛿𝐸𝐸001(𝑥𝑥) = 2𝑏𝑏(𝑥𝑥)(𝜀𝜀𝑥𝑥𝑥𝑥 + 𝜀𝜀𝑧𝑧𝑧𝑧)                                                                                                       (1.29) 

Où b représente le potentiel de déformation de cisaillement de la bande de valence. Les valeurs 

de 𝑏𝑏,Δ0,  𝑎𝑎𝑣𝑣 ,  𝑎𝑎𝑐𝑐𝑒𝑒𝑒𝑒 𝐸𝐸𝑣𝑣 𝑚𝑚𝑚𝑚𝑦𝑦  en fonction de x sont obtenus par interpolation linéaire.  

Pour le cas non-contraint, 𝛿𝛿𝐸𝐸001 = 0. Il résulte des équations (1.26), (1.27) et (1.28) que : 

𝛿𝛿𝐸𝐸𝑣𝑣,1 = 𝛿𝛿𝐸𝐸𝑣𝑣,2 =  Δ0
3

        ,    𝛿𝛿𝐸𝐸𝑣𝑣,3 = −2Δ0
3

                                                                                 (1.30) 

           𝐸𝐸𝑣𝑣,ℎℎ et 𝐸𝐸𝑣𝑣,ℎℎ sont donc dégénérées pour l'interface en accord de maille, et la bande de 

valence la plus élevée se situe à Δ0 3⁄  au-dessus de la bande 𝐸𝐸𝑣𝑣 𝑚𝑚𝑚𝑚𝑦𝑦. 𝐸𝐸𝑣𝑣,ℎℎ sera toujours la bande 

de valence la plus élevée. [26] 

• Les énergies de bandes peuvent donc être exprimées comme suit : [26] 

𝐸𝐸𝑣𝑣𝑖𝑖 = 𝐸𝐸𝑣𝑣 𝑚𝑚𝑚𝑚𝑦𝑦 + 𝑎𝑎𝑣𝑣 �
ΔΩ
Ω
� + 𝛿𝛿𝐸𝐸𝑣𝑣𝑖𝑖           Avec i=1-3                                                        (1.31) 

𝐸𝐸𝑣𝑣1 représente l’énergie de bande de valence des trous légers (𝐸𝐸𝑣𝑣,𝑙𝑙ℎ) 

𝐸𝐸𝑣𝑣2 représente l’énergie de bande de valence des trous lourds (𝐸𝐸𝑣𝑣,ℎℎ) 

𝐸𝐸𝑣𝑣3 représente l’énergie de la bande spin-orbite (Δ𝑠𝑠𝑚𝑚) 
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       𝐸𝐸𝑐𝑐 =  𝐸𝐸𝑣𝑣 𝑚𝑚𝑚𝑚𝑦𝑦 +  Δ0
3

+ 𝐸𝐸𝑔𝑔,0 + 𝑎𝑎𝑐𝑐 �
ΔΩ
Ω
�                                                                             (1.32) 

Où, 𝐸𝐸𝑔𝑔,0 est l’énergie de gap non contraint. 

𝐸𝐸𝑔𝑔,𝑖𝑖 = 𝐸𝐸𝑐𝑐 − 𝐸𝐸𝑣𝑣𝑖𝑖          Avec i = 1 – 2                                                                                (1.33) 

𝐸𝐸𝑔𝑔,1 représente 𝐸𝐸𝑔𝑔,𝑙𝑙ℎ l’énergie de gap des trous légers. 

𝐸𝐸𝑔𝑔,2 représente 𝐸𝐸𝑔𝑔,ℎℎ l’énergie de gap des trous lourds. 

Les décalages de bandes peuvent être exprimés comme suit : 

Δ𝐸𝐸𝑣𝑣𝑖𝑖 = 𝐸𝐸𝑣𝑣𝑖𝑖 − 𝐸𝐸𝑣𝑣𝑠𝑠𝑣𝑣𝑣𝑣𝑠𝑠𝑣𝑣𝑣𝑣𝑎𝑎𝑣𝑣                             ,   i= 1-3                                                      (1.34) 

Δ𝐸𝐸𝑐𝑐 =  𝐸𝐸𝑐𝑐 𝑠𝑠𝑣𝑣𝑣𝑣𝑠𝑠𝑣𝑣𝑣𝑣𝑎𝑎𝑣𝑣 − 𝐸𝐸𝑐𝑐                                                                                                         (1.35) 

La distribution de la discontinuité de la bande interdite entre la bande de valence et la bande 

de conduction, peut être exprimée comme suit : [26] 

𝑄𝑄𝑣𝑣,𝑖𝑖 = Δ𝐸𝐸𝑣𝑣𝑖𝑖
Δ𝐸𝐸𝑣𝑣𝑖𝑖+Δ𝐸𝐸𝑐𝑐

 =  Δ𝐸𝐸𝑣𝑣𝑖𝑖
Δ𝐸𝐸𝑔𝑔𝑖𝑖

 = Δ𝐸𝐸𝑣𝑣𝑖𝑖
𝐸𝐸𝑔𝑔 𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠−𝐸𝐸𝑔𝑔,𝑖𝑖

                                                                           (1.36) 

𝑄𝑄𝑐𝑐,𝑖𝑖 = Δ𝐸𝐸𝑐𝑐
Δ𝐸𝐸𝑣𝑣𝑖𝑖+Δ𝐸𝐸𝑐𝑐

 =  Δ𝐸𝐸𝑐𝑐
Δ𝐸𝐸𝑔𝑔𝑖𝑖

= Δ𝐸𝐸𝑐𝑐
𝐸𝐸𝑔𝑔 𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠−𝐸𝐸𝑔𝑔,𝑖𝑖

                                                                            (1.37) 

Le décalage de la bande interdite d’une couche épitaxie en raison de la contrainte biaxiale 

peut être exprimé comme suit : 

Δ𝐸𝐸𝑔𝑔𝑐𝑐−𝑖𝑖 =  𝐸𝐸𝑔𝑔,𝑖𝑖 − 𝐸𝐸𝑔𝑔,0                                                                                                                      (1.38) 

Δ𝐸𝐸𝑔𝑔𝑐𝑐−1 =  Δ𝐸𝐸𝑔𝑔𝑐𝑐−𝑙𝑙ℎ             (pour une couche en compression) 

Δ𝐸𝐸𝑔𝑔𝑐𝑐−2 =  Δ𝐸𝐸𝑔𝑔𝑐𝑐−ℎℎ             (pour une couche en tension) 

 

 Conclusion  
Dans ce premier chapitre, on a regroupé quelques propriétés générales des semi-conducteurs 

III-V (propriétés physiques et propriétés électroniques), les techniques de l’élaboration de ces 

matériaux, les puits quantiques ont été également mentionné, tous cela est fait pour bien 

comprendre la théorie afin de passer à la partie simulation. Dans le chapitre suivant on étudiera 

les résultats de la simulation des deux matériaux InGaAs/GaAs et InGaAs/InP. 
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Chapitre II : Résultat et discussion des simulations des 
structures InGaAs/GaAs et InGaAs/InP 

 Introduction 
Le but de ce chapitre est de présenter et interpréter les résultats obtenus par simulation des 

structures à puits quantique InGaAs/GaAs et InGaAs/InP pour déterminer les concentrations 

d’indium optimales qui résulte des longueurs d’onde d’émission exploitables dans des plusieurs 

applications comme la fibre optique. Pour cela des simulations ont été faites à fin d’étudier 

l’influence de la contrainte et la concentration d’indium sur les différents paramètres comme 

l’énergie de la bande interdite, l’énergie des bandes, les décalages de bandes et le taux de 

confinement des porteurs. 

 Paramètre de maille  
La figure (2.1) montre l’évolution du paramètre de maille de la couche active 𝐼𝐼𝐿𝐿𝐺𝐺𝑎𝑎𝐼𝐼𝐼𝐼 en 

fonction de la concentration d’Indium (In). Nous observons que l’augmentation de la 

concentration de l’indium 𝑥𝑥 induit une augmentation linéaire selon la loi de Végard du 

paramètre de maille. Par exemple pour 𝑥𝑥 = 0.20 on a 𝑎𝑎𝐼𝐼𝐼𝐼𝐺𝐺𝑎𝑎𝐼𝐼𝑠𝑠 = 5.73 Å, si on varie la 

concentration de 0.20 à 0.90 le paramètre de maille atteint la valeur 6.01 Å, c’est-à-dire on a 

une augmentation de ∆𝑎𝑎 = 0.28 Å. Cette étude nous permet d’éviter l’instabilité de la structure 

à puits quantique en optimisant la couche active.  

 

Figure 2.1 La variation de paramètre de maille de l'alliage InGaAs en fonction de la 
concentration d'indium (In). 
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Lorsqu’on a un désaccord de maille entre la couche active et le substrat, cela génère une 

déformation de la structure que ce soit par compression lorsqu’on a 𝑎𝑎𝑠𝑠 < 𝑎𝑎𝑒𝑒 , ou bien 

l’extension dans le cas inverse. 

2.3 La Contrainte 

Les figures (2.2) (a et b) représentent la variation de la déformation biaxiale 𝜀𝜀𝑥𝑥𝑥𝑥 et uniaxiale 

𝜀𝜀𝑧𝑧𝑧𝑧 de l’hétérostructure 𝐼𝐼𝐿𝐿𝐺𝐺𝑎𝑎𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐺𝐺𝑎𝑎𝐼𝐼𝐼𝐼 et 𝐼𝐼𝐿𝐿𝐺𝐺𝑎𝑎𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐿𝐿𝐼𝐼 en fonction de la concentration 

d’indium à 300 𝐾𝐾. On observe qu’il y a une relation proportionnelle et linéaire entre les deux 

contraintes 𝜀𝜀 et la concentration d’indium. Pour l’hétérostructure 𝐼𝐼𝐿𝐿𝐺𝐺𝑎𝑎𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐺𝐺𝑎𝑎𝐼𝐼𝐼𝐼 (Figure 2.2.a), 

les valeurs de la contrainte biaxiale 𝜀𝜀𝑥𝑥𝑥𝑥 sont négatives pour n’importe quelle valeur de la 

concentration d’indium, cela signifie qu’il y a une contrainte compressive, par exemple lorsque 

la composition d’indium égale à 30% on a une déformation biaxiale de 2%. Pour 𝐼𝐼𝐿𝐿𝐺𝐺𝑎𝑎𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐿𝐿𝐼𝐼 

(Figure 2.2.b), On remarque également que la contrainte biaxiale décroît en augmentant la 

concentration d’indium, dans cette structure on a également une contrainte compressive car le 

paramètre de maille de la couche active 𝐼𝐼𝐿𝐿𝐺𝐺𝑎𝑎𝐼𝐼𝐼𝐼 est supérieur au paramètre de maille du 

substrat. Dans notre étude on voudrait que les structures soient stables et fiables, pour cela, On 

peut fixer la concentration x pour avoir une déformation minimale afin d’augmenter la 

performance de la structure. 

 

 

Figure 2.2.a Variation de la déformation biaxiale et uniaxiale de l’hétérostructure 
InGaAs/GaAs en fonction de concentration d'indium. 
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Figure 2.2. b Variation de la contrainte uniaxiale et biaxiale de l’hétérostructure InGaAs/InP en 
fonction de la concentration d'indium. 

 L’effet de la température sur l’énergie de la bande 
interdite et la longueur d’onde 

2.4.1 L’effet de la température des binaires InAs, GaAs et InP  

La figure (2.3) montre l’effet de la température sur l’énergie de gap des semi-conducteurs 

binaires 𝐼𝐼𝐿𝐿𝐼𝐼𝐼𝐼, 𝐺𝐺𝑎𝑎𝐼𝐼𝐼𝐼 et 𝐼𝐼𝐿𝐿𝐼𝐼. On note que l’augmentation de la température induit une 

diminution de l’énergie de gap en (eV).  

 

Figure 2.3 Variation de l'énergie de gap en fonction de la température  
de InAs, GaAs et InP. 
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Par exemple, pour une valeur de 𝑇𝑇 =  100 𝐾𝐾 l’énergie de gap de 𝐺𝐺𝑎𝑎𝐼𝐼𝐼𝐼 égale à 𝐸𝐸𝑔𝑔(𝐺𝐺𝑎𝑎𝐼𝐼𝐼𝐼) =

1.50 𝑒𝑒𝑒𝑒 et l’énergie de gap de 𝐼𝐼𝐿𝐿𝐼𝐼𝐼𝐼 égale à 𝐸𝐸𝑔𝑔(𝐼𝐼𝐿𝐿𝐼𝐼𝐼𝐼) = 0.40𝑒𝑒𝑒𝑒, si on varie la température 

à  𝑇𝑇 = 400 𝐾𝐾 l’énergie de gap de des deux binaires devient 𝐸𝐸𝑔𝑔(𝐺𝐺𝑎𝑎𝐼𝐼𝐼𝐼) = 1.37 𝑒𝑒𝑒𝑒 et 

𝐸𝐸𝑔𝑔(𝐼𝐼𝐿𝐿𝐼𝐼𝐼𝐼) = 0.33 𝑒𝑒𝑒𝑒. Cette étude permet de choisir la température optimale pour une valeur 

d’énergie de gap désiré. 

2.4.2 L’effet de la température sur l’énergie de gap de l’alliage 
𝑰𝑰𝑰𝑰𝒙𝒙𝑮𝑮𝑮𝑮𝟏𝟏−𝒙𝒙𝑨𝑨𝑨𝑨  

La figure (2.4) montre l’influence de la température et la concentration d’indium sur 

l’énergie de gap de la couche active 𝐼𝐼𝐿𝐿𝑥𝑥𝐺𝐺𝑎𝑎1−𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼. Dans cette simulation, l’augmentation de 

la concentration d’indium et la température induisent une diminution de l’énergie de gap de 

l’alliage. Par exemple, si on fixe 𝑥𝑥 à 0.1 et on varie 𝑇𝑇 de 300 à 400 K l’énergie de la bande 

interdite diminue de 1.277 eV à 1.232 eV donc ∆𝐸𝐸𝑔𝑔 = −0.045 𝑒𝑒𝑒𝑒 . 

 

2.4.3 L’effet de la température sur la longueur d’onde de l’alliage 
𝐈𝐈𝐈𝐈𝐱𝐱𝐆𝐆𝐆𝐆𝟏𝟏−𝐱𝐱𝐀𝐀𝐀𝐀  

La figure (2.5) montre la variation de la longueur d’onde en fonction de la température en 

Kelvin et la concentration d’indium. Cette étude nous permet de choisir la concentration 

d’indium et la température optimales pour une énergie de gap et une longueur d’onde désirées 

pour une structure fiable. Dans cette simulation, l’augmentation de la concentration d’indium 

et la température induisent une augmentation de la longueur d’onde de la couche active 
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concentration de l'indium (In). 



28 
 

 𝐼𝐼𝐿𝐿𝑥𝑥𝐺𝐺𝑎𝑎1−𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼 .  Pour x=10% et x=20%, T=300K, 𝜆𝜆 = 0.9743 𝜇𝜇𝜇𝜇 et  𝜆𝜆 = 1.095 𝜇𝜇𝜇𝜇 

respectivement, et pour x=10%, T=400K et T=500K, 𝜆𝜆 = 1.01 𝜇𝜇𝜇𝜇 et 𝜆𝜆 = 1.05 𝜇𝜇𝜇𝜇 

respectivement. Donc on note une légère augmentation en variant la température. 

 

Figure 2.5 variation de la longueur d’onde en fonction de la concentration d’Indium et la 
température  

 

 L’absorption  
Les figures (2.6) (a et b) étudient l’absorption du matériau 𝐼𝐼𝐿𝐿𝑥𝑥𝐺𝐺𝑎𝑎1−𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼 en fonction l’énergie 

de gap et la concentration d’indium et en fonction de l’énergie de gap et la température. On 

observe que l’absorption augmente avec l’augmentation de l’énergie de gap et de la 

concentration d’indium et augmente également avec la variation de la température et de 

l’énergie, donc pour des applications en électronique il faut tenir en compte le coefficient 

d’absorption de la couche active, par exemple pour des applications laser, on veut avoir une   

absorption faible, donc on va travailler sur des concentrations d’indium et des températures 
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Figure 2.6.a La variation de l'absorption en fonction de l'énergie et de 
la concentration d'indium  

 

 

Figure 2.6.b La variation de l'absorption de la couche active InGaAs en fonction de l'énergie et 
de la température. 
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 L’indice de réfraction  
La Figure (2.7) Illustre l’influence de la longueur d’onde et la concentration d’indium sur 

l’indice de réfraction. L’indice de réfraction varie de 2.8 à 3.6, Ce dernier diminue en 

augmentant la longueur d’onde et la concentration d’indium. Nous remarquons également que 

nous avons des valeurs importantes représentées par des pics sur le graphe. Le Tableau 2.1 

illustre quelques exemples. À l’accord de maille du matériau InGaAs/GaAs c’est-à-dire à 

𝑥𝑥(𝐼𝐼𝐼𝐼) = 0%, l’indice de réfraction vaut 3.238 et à x(In)=53% qui est le point de l’accord de 

maille du matériau 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼, La valeur de l’indice de réfraction vaut 3.4. Cette étude 

permet d’optimiser la transmission et la réflexion du matériau étudié 

 

La longueur 
d’onde 𝝀𝝀(𝝁𝝁𝝁𝝁) 

0.75 4 5 

La 
concentration 

d’indium 

20% 50% 70% 

L’indice de 
réfraction 

3.594 3.626 3.646 

 

Tableau 2.1 Illustre les valeurs des pics de l'indice de réfraction du matériau 𝐼𝐼𝐼𝐼𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼1−𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼. 
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Figure 0.7 La variation de l'indice de réfraction de la couche active InGaAs en fonction de la 
longueur d'onde et de la concentration d'indium. 

Figure 2.7 La variation de l'indice de réfraction de la couche active 𝐼𝐼𝐼𝐼𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼 en fonction 
de la longueur d'onde et de la concentration d'indium. 
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 L’épaisseur critique  
Les figures (2.8) (a et b) représentent l’épaisseur critique 𝐿𝐿𝑐𝑐 des hétérostructures 

𝐼𝐼𝐼𝐼𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼1−𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 et 𝐼𝐼𝐼𝐼𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼1−𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 en fonction de la concentration d’indium (In) à 

T=300K. Dans cette simulation, nous avons tracés l’épaisseur critique estimés à partir de deux 

modèles de « People et Bean » et « Matthew et Blackslee » en utilisant la méthode de 

Dichotomie. On note que l’épaisseur critique diminue de façon semi-log avec l’augmentation 

de la concentration de l’indium (In) pour le matériau 𝐼𝐼𝐼𝐼𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼1−𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼. Pour le matériau 

𝐼𝐼𝐼𝐼𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼1−𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼, l’épaisseur critique augmente jusqu’à atteindre le Point de l’accord de maille 

𝑥𝑥(𝐼𝐼𝐼𝐼) = 53% après il diminue en fonction de la concentration d’indium. Pour le choix de 

l’épaisseur de la couche active on doit réaliser la condition 𝐿𝐿𝑤𝑤  <  𝐿𝐿𝑐𝑐 afin de minimiser la 

dislocation de la structure. 

 

                         

 

 L’énergie de bande interdite contrainte et non contrainte  
Les figures (2.9.a) et (2.9.b) illustrent la variation d’énergie de la bande interdite (gap) des trous 

lourds et des trous légers en fonction de la concentration d’indium à  𝑇𝑇 = 300 𝐾𝐾, 

respectivement. Pour l’hétérostructure 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼, Les énergies de bande interdite 

diminuent en fonction de la concentration d’indium et ils sont supérieurs à l’énergie de gap sans 

contrainte, l’énergie de gap des trous légers est inférieure à celle des trous lourds  𝐸𝐸𝑔𝑔𝑔𝑔ℎ < 𝐸𝐸𝑔𝑔ℎℎ. 
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Figure 2.8.a La variation de l'épaisseur 
critique de la structure InGaAs/GaAs en 
fonction de la concentration d'indium. 

 

Figure 2.8.b L'évolution de l'épaisseur 
critique d’InGaAs/InP en fonction de la 

concentration d’indium à 300 K. 
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Pour 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼, les énergies de gap diminuent également en fonction de la concentration 

d’indium, l’accord de maille entre la couche active et le substrat se situent à 𝑥𝑥 = 0.53, les 

énergies de gap des trous lourds et des trous légers sont inférieures à l’énergie 𝐸𝐸𝑔𝑔 sans contrainte 

à 𝑥𝑥 < 0.53 et sont supérieures à cette dernière à 𝑥𝑥 > 0.53. Nous avons simulé l’effet de la 

concentration d’indium sur l’énergie de la bande interdite pour optimiser le phénomène de 

transition des porteurs (électrons, trous) entre les deux bandes de conduction et de valence. 

 

Figure 2.9.a La variation d’énergie de gap des trous lourds en fonction de la concentration 
d’indium pour InGaAs/GaAs à T=300K. 

 

Figure 2.9.b La variation d'énergie de gap des trous lourds et légers en fonction de la 
concentration d'indium pour InGaAs/InP à 300K. 
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 La longueur d’onde seuil  
Les figures (2.10) (a et b) représentent la variation de la longueur d’onde d’émission des trous 

lourds et des trous légers en fonction de la concentration d’indium. Pour 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 (figure 

2.10.a), On observe que la longueur d’onde dans les 3 cas augmente avec la concentration de 

l’indium, la longueur d’onde des trous lourds augmente de 0.8732 à 2.569 𝜇𝜇𝜇𝜇. Pour 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼/

𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 (figure 2.10.b), On observe également que la longueur d’onde des trous lourds et des trous 

légers augmente avec l’augmentation de la concentration d’indium, 𝜆𝜆𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠 𝑐𝑐𝑐𝑐𝑠𝑠𝑐𝑐𝑐𝑐𝑠𝑠𝑐𝑐𝑠𝑠𝑐𝑐𝑐𝑐 < 𝜆𝜆ℎℎ <

𝜆𝜆𝑔𝑔ℎ à 𝑥𝑥 < 0.53 et 𝜆𝜆𝑔𝑔ℎ < 𝜆𝜆ℎℎ < 𝜆𝜆𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠 𝑐𝑐𝑐𝑐𝑠𝑠𝑐𝑐𝑐𝑐𝑠𝑠𝑐𝑐𝑠𝑠𝑐𝑐𝑐𝑐 à 𝑥𝑥 > 0.53, la longueur d’onde des trous lourds 

varie de 1 à 3 𝜇𝜇𝜇𝜇, alors on peut avoir la gamme proche infrarouge (SWIR) et le moyen 

infrarouge (MWIR). 

 

 

 

 

 L’énergie de valence et de conduction  
Les figures (2.11) (a et b) illustrent la variation d’énergie de conduction et l’énergie des trous 

lourds, trous légers et l’énergie de la bande spin-orbit des hétérostructures 𝐼𝐼𝐼𝐼𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼1−𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 

et 𝐼𝐼𝐼𝐼𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼1−𝑥𝑥𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 en fonction de la concentration d’indium. La bande de conduction diminue 

avec l’augmentation de la concentration d’indium contrairement aux bandes de valence des 

trous lourds et trous légers, celles-ci augmentent avec l’augmentation de la concentration 
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d’indium. L’énergie de bande spin-orbit diminue en augmentant la concentration d’indium et 

est inférieure à l’énergie de bande des trous lourds et des trous légers. Pour 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 (figure 

2.11.b), les deux courbes de l’énergie de valence des trous lourds et des trous lourds partagent 

le même point d’intersection 𝑥𝑥 = 53%. 

 

Figure 2.11.a L'effet de la concentration d'indium sur la bande de conduction, de valence et la 
bande spin-orbit de l'hétérostructure InGaAs/GaAs. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 2.11.b L'effet de la concentration d'indium sur la bande de conduction, de valence et la 
bande spin-orbit de l'hétérostructure InGaAs/InP. 
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  Barrière de potentiel  
Les figures (2.12) (a et b) illustrent l’effet de la concentration d’indium sur le décalage de bande 

de conduction et de valence des trous lourds et trous légers pour les matériaux 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 

et 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 à 𝑇𝑇 = 300 𝐾𝐾. On note que pour 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 l’augmentation de l’indium 

induit une augmentation de décalage de bande de conduction ainsi que les décalages de bandes 

de valence des trous lourds et trous légers ce qui implique un puits quantique de type I (les 

porteurs sont confinés dans le puits). La sous-bande de valence supérieure ∆𝐸𝐸𝐸𝐸ℎℎ de 

l’hétérostructure 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 est plus grande que ∆𝐸𝐸𝐸𝐸𝑔𝑔ℎ. Pour 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼, le décalage de 

bande de conduction et le décalage de bande de valence des trous lourds augmentent tandis que 

le décalage de la bande de valence des trous légers diminue avec l’augmentation de la 

concentration d’indium. Cette simulation a pour but d’étudier et calculer la profondeur du 

puits ∆𝐸𝐸𝑐𝑐  𝑒𝑒𝑒𝑒 ∆𝐸𝐸𝑣𝑣 afin d’optimiser la structure à puits quantique. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 Taux de confinement  
Les figures (2.13) (a et b) représentent l’effet de la concentration d’indium sur le taux de 

confinement quantique. Dans notre étude, on voudrait que les porteurs de charge soient confinés 
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dans le puits pour avoir des phénomènes désirés par exemple l’émission stimulée. Pour 

𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 (figure 2.13.a), on remarque qu’il y a une symétrie entre le confinement des 

sous-bandes. Avec l’augmentation de la concentration d’indium, le taux de confinement de la 

bande de conduction 𝑄𝑄𝑐𝑐 diminue contrairement au taux de confinement de la bande de valence 

𝑄𝑄𝑣𝑣 qui augmente en fonction de la concentration d’indium. Par exemple pour 𝑥𝑥 = 0.3 𝑄𝑄𝑣𝑣ℎℎ =

31 % et 𝑄𝑄𝑐𝑐ℎℎ = 69 %. Pour 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 (figure 2.13.b), on observe également qu’il y a une 

symétrie entre le confinement des sous-bandes, le point d’intersection entre les bandes 𝑄𝑄𝑐𝑐 et 

𝑄𝑄𝑣𝑣 égale à 𝑥𝑥 = 0.53, le taux de confinement des sous-bandes HH et LH augmente rapidement 

pour 𝑥𝑥 < 0.53 et devient presque constant pour 𝑥𝑥 > 0.53. Ces résultats montrent que la 

contrainte a un effet très important sur les décalages de bandes. 

 

 Conclusion  
Dans ce deuxième chapitre, on s’est intéressé à l’optimisation des concentrations de l’indium 

afin d’avoir des longueurs d’onde exploitables pour la télécommunication optique. On a étudié 

l’effet de l’insertion de l’indium sur les propriétés physiques et optiques de la structure active 

InGaAs tels que le paramètre de maille et l’énergie de la bande interdite, on a également étudié 
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l’effet de la température et la concentration d’indium parallèlement sur l’énergie de la bande 

interdite, la longueur d’onde seuil ainsi que l’absorption et l’indice de réfraction. On s’est 

intéressé sur l’étude de la contrainte de ce matériau entre les substrats GaAs et InP et l’épaisseur 

critique en fonction de la concentration d’indium. Enfin on a étudié l’influence de 

l’incorporation de l’indium sur l’énergie de gap des trous lourds et des trous légers, l’énergie 

des bandes de valence et de conduction ainsi que le taux de confinement des deux structures 

𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 et  𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼/𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼, ceux-ci montrent le degré de confinement des porteurs et donc 

un puits quantique. 
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Chapitre 3 Résultats et discussions des simulations 

3.1 Introduction 
Ce chapitre sera un enchaînement de simulations avec leurs interprétations appliquées sur le 

matériau à puits quantique GaAsP/GaP, ces simulations ont été faites afin d’étudier l’effet de 

l’incorporation de phosphore sur les différents paramètres optiques et physiques ainsi que 

l’effet de la contrainte sur les bandes d’énergie. Ensuite, on va comparer la structure InGaAs 

et GaAsP. 

 Etude des paramètres physiques, électroniques et 
optiques du matériau GaAsP/GaP 

3.2.1  Paramètre de maille  

La figure (3.1) illustre la variation du paramètre de maille en fonction de la concentration de 

phosphore, on observe que le paramètre de maille diminue avec l’augmentation de la 

concentration de phosphore, la concentration de phosphore (x) varie a un effet important, pour 

𝑥𝑥 = 0.1 et x=0.7 on a  𝐼𝐼𝐺𝐺𝑠𝑠𝐺𝐺𝑠𝑠𝐺𝐺 = 5.63 Å et 𝐼𝐼𝐺𝐺𝑠𝑠𝐺𝐺𝑠𝑠𝐺𝐺 = 5.51 Å respectivement. Donc, on a une 

réduction de ∆𝐼𝐼 = −0.12 Å 

 

Figure 3.1 L'évolution du paramètre de maille en fonction de la concentration de phosphore. 
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3.2.2 Le désaccord de maille 

La figure (3.2) représente l’effet de la concentration de phosphore sur la contrainte d’interface 

𝜀𝜀𝑥𝑥𝑥𝑥 et perpendiculaire 𝜀𝜀𝑧𝑧𝑧𝑧, les déformations 𝜀𝜀 varient linéairement selon la loi de Végard en 

fonction de la concentration de phosphore, cette simulation nous permet de fixer la valeur de la 

déformation pour avoir une structure à puit quantique fiable et stable. On constate que les 

valeurs de la contrainte biaxiale 𝜀𝜀𝑥𝑥𝑥𝑥 sont négatives et augmentent avec l’augmentation de la 

concentration du phosphore x jusqu’à atteindre le 0 à 𝑥𝑥 = 1, alors que la contrainte uniaxiale 

𝜀𝜀𝑧𝑧𝑧𝑧 les valeurs sont positives pour n’importe quelle valeur de la concentration de phosphore 

cela signifie qu’il y a une contrainte en compression, par exemple pour 𝑥𝑥 = 0.1 et 𝑥𝑥 = 0.6 on 

a une déformation de 𝜀𝜀 = 3% et 𝜀𝜀 = 1%. 

 

Figure 3.2 L'évolution des déformations en fonction de la concentration de phosphore. 

3.2.3 L’absorption  

Les figures (3.3) (a et b) montrent l’absorption du matériau 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 en fonction de l’énergie 
de gap et de la concentration de phosphore et en fonction de l’énergie et de la température. 
Cette simulation nous permet de fixer la température et la concentration de phosphore selon 
les applications optoélectronique. Pour la figure 3.3.a, on note que l’absorption réduit avec la 
variation de la concentration de phosphore x et l’énergie E. Pour la figure 3.3.b on observe 
qu’il y a une augmentation de l’absorption avec l’augmentation de la température et de la 
concentration du phosphore. 
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Figure 3.3 .a L'effet de la concentration de phosphore et l'énergie de gap sur l'absorption de 
GaAsP. 

 

Figure 3.3.b L'effet de la température et l'énergie de gap sur l'absorption de GaAsP.  
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3.2.4 L’épaisseur critique de la structure GaAsP/GaP  

La Figure (3.4) montre l’effet de la concentration de Phosphore 𝐼𝐼 sur l’épaisseur critique 𝐿𝐿𝑐𝑐 . 

Dans cette simulation, Nous avons tracé l’épaisseur critique en basant sur deux modèles 

« Matthews et Blackslee » et « People et Bean ». Nous observons que l’épaisseur critique 

augmente avec l’augmentation de la concentration de Phosphore. On peut fixer la concentration 

de Phosphore à fin d’éviter l’instabilité du matériau, alors on détermine la gamme de l’épaisseur 

critique du milieu actif pour une structure à puits quantique contrainte adéquate. 

 

Figure 3.4 L’influence de la concentration de phosphore sur l’épaisseur critique. 

3.2.5 L’effet de la température  

La figure (3.5) illustre l’influence de la température et la concentration de phosphore sur 

l’énergie de gap de la structure 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼. L’énergie de gap augmente en augmentant la 

concentration de phosphore 𝑥𝑥 et diminue avec l’augmentation de la température, par exemple 

pour 𝑥𝑥 = 20% et 𝑇𝑇 = 300 𝐾𝐾 𝐸𝐸𝑔𝑔 = 1.669 𝑒𝑒𝑒𝑒 si on varie 𝑇𝑇 à 450 𝐾𝐾, 𝐸𝐸𝑔𝑔 = 1.6 𝑒𝑒𝑒𝑒 et pour       

𝑥𝑥 =  60%, 𝑇𝑇 =  300 𝐾𝐾 et 𝑇𝑇 = 450 𝐾𝐾, 𝐸𝐸𝑔𝑔 = 2.21 𝑒𝑒𝑒𝑒 et 𝐸𝐸𝑔𝑔 = 2.14 𝑒𝑒𝑒𝑒, respectivement. 
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Figure 3.5 L’influence de la température et de la concentration de phosphore sur l’énergie de 
gap. 

3.1.5 La longueur d’onde seuil  

La figure (3.6) représente la longueur d’onde en fonction de la température et la concentration 

de phosphore. La longueur d’onde augmente avec la variation de la température et réduit avec 

l’augmentation de la concentration de phosphore. La longueur d’onde varie de 0.4 𝜇𝜇𝜇𝜇 

jusqu’à 0.9 𝜇𝜇𝜇𝜇. Alors on peut avoir la gamme Infrarouge. 

 

Figure 3.6  L'influence de la température et la concentration de phosphore sur la longueur 
d'onde.  
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3.2.6 L’énergie de bande de conduction et de bande de valence  

La figure (3.7) montre les énergies des sous-bandes LH, HH et spin-orbit SO et la bande de 

conduction en fonction de la concentration de phosphore. On observe une augmentation de 

l’énergie de bande de conduction avec la variation de la concentration de phosphore, on note 

aussi que l’augmentation de la concentration de phosphore induit une diminution des énergies 

de bande de valence, l’énergie des sous-bandes diminuent jusqu’à atteindre une énergie 

commune à 𝑥𝑥 = 1 

 

Figure 3.7 L'énergie de bandes en fonction de la concentration de phosphore. 

3.2.7 L’énergie de la bande interdite  

La Figure (3.8) exprime la variation de l’énergie de la bande interdite des trous lourds et des 

trous légers ainsi que la variation de la bande interdite sans contrainte en fonction de la 

concentration de Phosphore (P) à  𝑇𝑇 = 300𝐾𝐾. On note que les énergies augmentent en fonction 

de la concentration de Phosphore (P). L’énergie de la bande interdite des trous lourds et des 

trous légers est supérieure à l’énergie de gap contraint, l’énergie des trous lourds est inférieure 
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Figure 3.8 L'énergie de la bande interdite des trous lourds et des trous légers  

en fonction de la concentration de phosphore. 

3.2.8 La Longueur d’onde seuil  

La Figure (3.9) montre l’effet de la concentration de Phosphore sur la longueur d’onde des trous 

lourds et des trous légers ainsi que la longueur d’onde non contraint  𝜆𝜆𝑔𝑔ℎ < 𝜆𝜆ℎℎ < 𝜆𝜆𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔 𝑐𝑐𝑔𝑔𝑔𝑔𝑐𝑐. La 

longueur d’onde des trous lourds varie de 0.76 𝜇𝜇𝜇𝜇 à 0.4276 𝜇𝜇𝜇𝜇. 

 

Figure 3.9 L’influence de la concentration de phosphore sur la longueur d’onde seuil. 
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3.2.9 Décalages de bandes 

Dans la figure (3.10) montre l’évolution des décalages des bandes Δ𝐸𝐸𝑐𝑐𝑒𝑒𝑒𝑒 Δ𝐸𝐸𝑣𝑣en fonction de la 

concentration de phosphore x(In). On observe que les décalages de bandes diminuent et 

convergent jusqu’à atteindre 0 au point de l’accord de maille 𝑥𝑥(𝑃𝑃) = 1, l’énergie de décalage 

de la bande de conduction et de la bande de valence des trous lourds sont superposés. 

 

Figure 3.10 Variation de décalages de bandes en fonction de la concentration de phosphore. 

3.2.10  Taux de confinement : 

La figure (3.11) représente la variation du taux de confinement des bandes de valence et de 

conduction.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 3.11 Variation de taux de confinement en fonction de la concentration de phosphore 
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On constate qu’il y a une relation inverse entre le confinement de bande de valence et de 

conduction, le confinement des trous lourds varie de manière constante par rapport à la 

concentration de phosphore. 

 Comparaison entre les deux matériaux InGaAs et GaAsP 
3.3.1  Le paramètre de maille 

La figure (3.12) Présente la variation du Paramètre de maille en fonction de l’alliage des deux 

structures 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 et 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝑃𝑃. Cette étude nous permet de choisir la structure la plus performante 

pour des applications en optoélectronique, Par exemple pour une concentration de In/P de 10% 

on a le Paramètre de maille 𝐼𝐼𝐼𝐼𝑔𝑔𝐼𝐼𝑐𝑐𝐼𝐼𝐼𝐼 = 5.69Å et 𝐼𝐼𝐼𝐼𝑐𝑐𝐼𝐼𝐼𝐼𝐺𝐺 = 5.63Å et pour une concentration de 

In/P de 70% on le paramètre de maille 𝐼𝐼𝐼𝐼𝑔𝑔𝐼𝐼𝑐𝑐𝐼𝐼𝐼𝐼 = 5.94 Å et 𝐼𝐼𝐼𝐼𝑐𝑐𝐼𝐼𝐼𝐼𝐺𝐺 = 5.51Å. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 3.12 La Variation de Paramètre de maille en fonction de la concentration d'Indium et de 
Phosphore. 

3.3.2 La bande Interdite  

La figure (3.13) (a et b) Illustrent la variation de l’énergie de la bande interdite des structures 

𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 et 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝑃𝑃 en fonction de la concentration d’Indium et de Phosphore (In et P). Cette 

simulation permet de choisir les matériaux rapides qui ont une bande interdite directe et 

inférieure à 1.35 𝑒𝑒𝑒𝑒 pour des applications en télécommunications. 
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Figure 3.13 La variation de l’énergie de la bande interdite de InGaAs et GaAsP en fonction de la 
concentration d’indium et de Phosphore. 

3.3.3 La Longueur d’onde seuil 

La figure (3.14) montre l’influence de la concentration d’Indium et de Phosphore sur la 

longueur d’onde seuil de l’𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 et 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝑃𝑃. La longueur d’onde du matériau 𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼 

augmente de 𝜆𝜆 = 0.872 𝜇𝜇𝜇𝜇 à 𝜆𝜆 = 3,5 𝜇𝜇𝜇𝜇 et diminue de 𝜆𝜆 = 0.872 𝜇𝜇𝜇𝜇 à 𝜆𝜆 = 0.44 𝜇𝜇𝜇𝜇 pour 

GaAsP en variant la concentration 𝑥𝑥 de 0 à 1. Donc à partir de cette étude nous pouvons choisir 

le matériau qui convient aux applications optoélectronique par exemple le laser et les LEDs. 

 

Figure 3.14  La variation de la longueur d’onde en fonction de la concentration d’indium. 
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 Conclusion 
Dans ce troisième chapitre, on a étudié les résultats de simulation du matériau GaAsP/GaP. 

Ainsi qu’une petite comparaison des résultats obtenus entre la structure active InGaAs et la 

deuxième structure GaAsP. Enfin, nos résultats ont pour but de trouver l’énergie de la bande 

interdite afin de détecter les longueurs d’ondes exploitables dans des plusieurs applications. 
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Conclusion Générale  
Dans le cadre de ce travail, nous nous sommes concentrés sur trois structures à puits quantique 

faisant partie des semi-conducteurs III-V afin de concevoir des diodes laser performants, 

économiques et rapides appliquées aux systèmes de télécommunication, cette étude a été faite 

en différentes parties. 

La première partie de notre travail, nous avons abordés des notions et des généralités sur les 

semi-conducteurs et plus précisément les semi-conducteurs III-V, leurs caractéristiques et leurs 

propriétés structurelles et électroniques, Ensuite nous avons détaillé quelques notions de 

nanostructures telles que les puits, les fils et les boîtes quantiques. 

La deuxième partie traite les interprétations des simulations Matlab des hétérostructures 

bidimensionnelles InGaAs/GaAs et InGaAs/InP à savoir le paramètre de maille, celui du 

désaccord de maille, l’épaisseur critique en basant sur deux modèles, Nous avons également 

l’énergie de gap, l’absorption, l’indice de réfraction, le taux de confinement, l’influence de la 

température sur l’énergie de la bande interdite, l’énergie des bandes de valence et de 

conduction, la barrière de potentiel, tout cela en fonction de la concentration d’indium. 

Enfin, le troisième chapitre montre les résultats de simulations de l’hétérostructure GaAsP/GaP 

pour les différents paramètres pour étudier la stabilité et la fiabilité de ce matériau et la longueur 

d’onde seuil pour détecter les longueurs d’ondes d’émission de ce matériau, la dernière partie 

de ce chapitre présente une petite comparaison entre le matériau actif InGaAs et GaAsP. 

Les perspectives de ce travail sont nombreuses, Nous recommandons de continuer la simulation 

de l’énergie de quantification, de Faire une optimisation afin de trouver le compromis ente 

l’énergie de transition et la largeur de puits, la longueur d’onde seuil, le gain seuil et la puissance 

rayonnée, qui peuvent faire l’objet d’un autre projet, afin de finaliser le travail.  

Nous pouvons continuer ce travail en utilisant d’autres matériaux ternaires ou quaternaires afin 

d’améliorer les propriétés physiques, optiques et électroniques pour réaliser des composants 

optoélectroniques performantes et de haut rendement. 
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Annexe A  

Tableau périodique de Mendeleiv  

 

 

                                      Tableau A.1 Tableau Périodique des éléments. 
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