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Résumé : Dans ce travail, nous avons concentré notre attention sur I'étude et le calcul
de longueur d’onde de la structure GaN/AlGaN de I'émission ultra-violet. Les semi-
conducteurs llI-V ont des caractéristiques trés importantes, pour cela nous avons
étudiés les différentes parametres structurales comme (paramétre de malille,
désaccord de maille, épaisseur critique ...etc.)et électroniques comme |'énergie de son
gap, I'énergie de quantification..., Nous avons également étudié les différents facteurs
liés au laser, que nous avons utilisé pour calculer la longueur d'onde émise a un puits
qguantique par la résolution de l'équation de Schrédinger en utilisant 'un des

méthodes numériques.

Mots clés : semi-conducteur; longueur d’onde ;puits quantiques.

Abstract: In this work, we focused our attention on the study of wavelength
calculation of the GaN/AlGaN structure for the ultraviolet emission. For this we studied
the different structural parameters such as (mesh parameter, mesh disagreement,
critical thickness ... etc.) and electronics such as the energy of its gap, the energy of
guantification..., We studied the principle of operation related to the laser, which we
used to calculate the wavelength emitted to a quantum well by the resolution of the

Schrodinger equation using one of the numerical methods

Keywords : semiconductor, laser, wavelength.
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Introduction générale

Le développement dans le domaine de la micro-électronique a connu une énorme
croissance durant le demi-siecle dernier. Ce développement est di en grande partie
aux évolutions techniques et en particulier a I'optoélectronique. Cette derniere est
I'étude des composants qui interagissent avec de la lumiere. Elle est généralement

considérée comme une sous branche de la photonique. [1]

Les progres spectaculaires réalisés dans le domaine de la physique des semi-
conducteurs et de ses applications ont été rendus possibles par une bonne maitrise
des méthodes de croissance. Plusieurs techniques ont été développées a partir des
années 1970 conduisant au contrdle ultime du dépot d'atomes, monocouche par
monocouche. Ainsi, on a pu concevoir des structures semi-conductrices dont les tailles
sont réduites a des dimensions de I'ordre de la longueur d'onde de I'électron dans le
milieu (typiquement quelques nanometres) et dont les compositions peuvent
également varier a I'échelle du nanometre. Dans ce type de structure, des effets de
confinement apparaissent du fait de la discontinuité du potentiel électronique aux
interfaces entre deux matériaux d'énergie de bande interdite différente. Les porteurs
ne sont plus libres de se mouvoir dans toutes les directions et leurs états d'énergie

deviennent quantifiés dans les directions de confinement. [2]

Suivant le degré de confinement (le nombre de direction suivant lesquelles le
mouvement des électrons est restreint), nous avons trois types d’hétéro-structures

semi-conductrices a confinement quantique.

Les puits quantiques ont été les premiéres structures réalisées. lls se distinguent du
matériau massif par la quantification partielle des états électronique induit par le

confinement dans une direction spatiale. Depuis une décennie, d’'importants efforts



ont été réalisés en vue d’améliorer les techniques de croissance des structures de plus
basse dimension a l'instar des fils quantiques, qui constituent des systémes 1D, et des

boites quantiques, qui sont des systemes 3D. [3]

Notre mémoire est composé de deux chapitres, dans le premier chapitre nous
présentons tout d’abord les notions fondamentales et des définitions sur les semi-
conducteurs et en particulier les semi- conducteurs llI-V, ensuite nous présentons les
puits quantiques. Et a la fin de ce chapitre nous allons présenter des généralités sur les

lasers (principe de fonctionnement, les différents types des lasers,...).



Chapitre 1 Généralité et définitions

1.1 Introduction

Dans ce premier chapitre, nous allons voir quelques notions et définitions sur les
semi-conducteurs tels que : bande de valence et bande de conduction. Ensuite, Nous
allons définir les matériaux IlI-V, décrire leurs propriétés physiques, électroniques et
optiques essentielles avant de présenter un certain nombre de leurs applications. Et a

la fin nous allons voir les puits quantiques et quelques équations mathématiques.

1.2 Définition de semi-conducteur :

Un semi-conducteur est un matériau plus petit qu’un grain de sable et qui a les
propriétés électriques d'un isolant et d'un conducteur, et sa résistivité se situe entre
les deux et varie de 107 a 10* Q.cm (ou plus). Les électrons libres et les trous mobiles
sont les porteurs de charges responsables de la conductivité électrique. La

conductivité des semi-conducteurs se situe entre celle des métaux et celle des isolants.

Il existe trois types de matériaux : les isolants, les conducteurs et les semi-

conducteurs.

* Isolants : les bandes d’énergie les plus faibles sont entierement pleines. La
hauteur de la bande interdite est grande (> 5eV).il n'y a pas de niveaux
d’énergie accessibles et pas de conduction. [4]

* Conducteurs : la derniere bande occupée est partiellement remplie, il existe

beaucoup de niveaux disponibles et la conduction est grande. [4]



* Semi-conducteurs : le taux de remplissage de la derniére bande occupée est
soit trés faible soit tres important. La hauteur de la bande interdite est faible.

La conduction est faible est varié beaucoup avec la température. [4]

Energie (eV) Energie (eV) Energie (eV)

Bande de conduction

Bande de conduction
Bande de conduction

Bande de valence

Bande de valence

Bande de valence

(a) (b) (c)

Figure 1.1 Diagramme énergétique pour les trois types de matériaux

a) métal b) conducteur c) isolant

1.2.1 Bande de conduction :

Les structures de bande des semi-conducteurs difféerent essentiellement par la
bande de Conduction. En effet, tous les semi-conducteurs ont le maximum de leur
bande de valence au centre de la zone de Brillouin, ce qui n’est pas toujours le cas du
minimum de la bande de conduction. Le minimum de la bande de conduction pour
I’AlGaN se trouve au centre de la zone de Brillouin, c’est-a-dire en vallée. Si un électron
peut passer directement de la bande de valence a la bande de conduction ont dit alors

c’est un gap direct.

1.2.2 Bande de valence :

Il existe 3 bandes de valence dont les maximas sont enr. Ces bandes sont issues des
orbitaux pliants triplements dégénérés. Cette dégénérescence est partiellement levée
par l'interaction spin-orbite. La prise en compte de I’hamiltonien d’interaction spin-

orbite décale de so. On I'appelle bande « split-off » 'une des 3 bandes de valence. Les



3 bandes présentent des courbures différentes, donc des masses différentes. Les deux
bandes qui restent dégénérées en k = 0 sont appelées bande de trous lourds (ou hh
pour heavy holes) et bande de trous légers (ou lh pour light holes). Ce sont
essentiellement ces deux bandes qui déterminent les propriétés de transport des trous

dans le semi-conducteur. [5]

La bande de Valence et la bande de conduction sont séparées par un espace appelé

bande interdite.

Zinc blende

X-valleys g L-valleys

\ / \ ” ————— -

0

ot % — |
100 '/’j \\.\\\ Heavy holes <l11>
, \

\

\ Light holes

Spht-off band

Figure 1.2 Structure de bande de GaN [6]

1.3 Les semi-conducteurs I11-V :

Les matériaux semi-conducteurs I11-V sont formes a partir d’un ou plusieurs éléments
de la colonnes III et d’autres €léments de la colonne V de la classification périodique de
Mendeleiev. Les semi-conducteurs I11-V sont trés intéressants pour 1’application dans

I’optoélectronique grace a ces propriétés électrique et optique.



Composeé I11-V | longueur de Eg (ev) | xc(m?/VS) | a (A°)

AIN 4.9 200 4.38

GaN 3,36 380 a=3,189

(b=5,185)

GaP 2,26 110 5,4512
GaAs 1,42 8500 5,6533
GaSp 0,72 5000 6,0959
InP 1,35 4600 5,8686
InAs 0,36 33000 6,0584

Figure 1.4 Propriété des principaux composés binaires IlI-V a 300 K[7]

1.4 Propriétés des semi-conducteurs IlI-V :

Les composés llI-V et leurs alliages sont considérés comme des matériaux tres

prometteurs pour la réalisation des dispositifs optoélectronique.
1.4.1 Structure cristallines :

Un cristal peut étre représenté a partir d’'une cellule de base qui est répétée
périodiguement. Selon la nature des opérations de symétrie qui laissent la
structure cristalline invariante. Les composés IlI-V se cristallisent sous deux formes de

structures : structure zinc blende et structure wurtzite.



a) La structure zinc blende :

Les semi-conducteurs IlI-V binaires ont une structure cristalline Zinc blende qui est

constituée de deux réseaux cubiques a faces centrées, I'un est décalé du quart de la

diagonale principale par rapport a l'autre. [8]

a/2

.{ o
&

a/2. .a/4

.a/4

a/2

¢

.a/4

.a/z

v

Figure 1.3:La structure Zinc Blende

b) La structure wurtzite :

Cette structure est formée de deux réseaux de Bravais hexagonaux, certains semi-

conducteurs peuvent existent sous forme de la structure Zinc Blende mais ils croissent

sous la structure cristalline wirtzite, par exemple le GaN comme montre ans la figure

suivante[9]

1

b
T @ Ga
o U X 1 @ N

Figure 1.4:La structure Wurtzite [10 ]



1.4.2 Energie de bande interdite :

L’énergie de la bande interdite (gap) est la bande d’énergie séparant la bande de
valence de la bande de conduction des semi-conducteurs, et suivant laquelle les
matériaux semi-conducteurs se découpent en deux types : a gap direct et a gap

indirect.
a) Energie de bande interdite directe :

C'est Au moment ou le maximum de la bande de valence et au minimum de Ila
bande de conduction il correspond un méme vecteur d'onde « k ». L'avantage d'un gap
direct est que les matériaux qui ont cette caractéristique sont plus utilisés dans des

dispositifs optiques, les transitions sont directes.

b) Energie de bande interdite indirecte :

Les bandes de conduction et de valence sont décalées |'une par rapport a l'autre,
donc différents alors on parle de gap indirect. Du coup les matériaux ayant un gap

indirect ne sont pas bien s’accordés pour les dispositifs optiques (exemple silicium)

g

(
1
|

S N Y
hv =N, hv =
::::_—::4-\ . :‘\‘\-’:’-‘: TR TR v 5’0\\
===3 . 35S
- Absorption ; L~

Absorption

contribution d'un
phaton

(@) (b)
Figure 1.3 Energie de gap

a) gap direct, b) gap indirect



1.5 Notion d’épitaxie

L'épitaxie est une méthode de déposition d’'une couche monocristalline sur un
substrat monocristalline, la couche déposer est dénotée comme une couche épitaxie,
elle peut étre cultivée a partir de précurseurs gazeux ou liquides.

1.6 Puits Quantiques

Les structures appelées puits quantiques sont formées en prenant en sandwich une
tres fine couche d'un matériau a faible bande interdite entre deux couches d'un
matériau a large bande interdite. [11] la figure suivante illustre la géométrie de puits
quantique. 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

guantique.

Lc

Géométrie de la structure Géométrie de la structure
du puits quantique (1). du puits quantique (2).

Figure 1.4 (1,2) Géométrie de la structure du puits quantique



AlGaN ‘ AlGaN
% -
O —
o) :
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W

Figure 1.7 :Structure d’un puits quantique de GaN/AlGaN.

1.6.1 Puits de Type | :

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 du

matériau puits.
1.6.2 Puits de Type Il :

Les porteurs sont confinés dans deux matériaux adjacents. Dans ce cas, I'énergie du
photon est fonction des énergies de confinement des porteurs mais aussi des gaps de

deux matériauxformant I’hétérostructure [12].

————————— R ———————————————— e —————————
A
AEc AEc
- Eg ' T
Eg
Eg Eg

— e

type 1 type 2

Figure 1.6 les types de puits quantiques
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1.7 Etude des parameétres électronique

1.7.1 Parametre 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 I’angle compris entre ces deux vecteurs. Le paramétre de maille varie linéairement

suivant

aaixcar-xN(X) = (1 —X). agan + X. AN (1.1)

Z .
I a
X y "\L
(

1 -

¢

Figure 1.7 maille cristalline

1.7.2 La contrainte :

L’épitaxie des matériaux et leurs parametres de maille initialement différents
provoquent une contrainte. Le paramétre de maille de substrat as différent de celui de la
couche épitaxie a,, impose sa maille a cette derniére, cette différence de maille
provoque une déformation de la couche épitaxie, soit en tension ou en compression par
des déformations bi-axiales (gyy et €,) et uni-axiale (exx) [13]. Cette déformation est

exprimée par :
- biaxiale dans le plan de croissance :

as—ae

EXX =gy = "—=¢// (1.2)

- uniaxiale dans la direction de croissance :

11



77 =-2 P exx = €1 (1.2) (1.3)
cl1

ou :

¢ : La déformation ou le désaccord de maille.

« as: Le paramétre de maille du substrat.
« ae: Le parametre de maille de la couche épitaxie.

» Cij: Les coefficients d’¢lasticité.

couche épitaxie

couche épitaxie couche épitaxie § i § i
‘ r4 : \ //

{a)accord de maille as=ae (b) extension as > ae {c) compression as < ae

Figure 1.8 Schéma montrant I'effet de la contrainte
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1.7.3 Epaisseur critique :

Lors de I'épitaxie d’un matériau sur un substrat de parametre de maille différent,
les couches contraintes commencent a relaxer, et générent des dislocations qui se
propagent de linterface de contact vers le ternaire, qui s’accompagne d’une
accumulation d’énergie élastique. Cette épaisseur limite est appelée épaisseur
critique. Au-dela de cette épaisseur critique, I'énergie élastique emmagasinée devient
suffisante pour générer des défauts structuraux qui relaxent partiellement les

contraintes dans le cristal.

L’épaisseur critique de la couche contrainte hc est I'un des paramétres les plus
importants que nous devons prendre en compte. La valeur de I"épaisseur critique hc
qui en résulte dans le cas d’un matériau de structure sphalérite (zinc blende) épitaxie

sur la surface (001) est donnée par I’équation suivante :

_ ae 1-(0.25.y) hcev2
he = 2= (1+y)h><ln(ae +1) (1.4)

A : le désaccord paramétrique qui est donné par

A= | (1.5)

as—ae |

as

k : Coefficient égal a 1 dans le cas d’un super-réseau ; a 2 pour un puits

quantique ; 4 dans lecas d’'une  couche unique.

y : Coefficient de poisson qui est donné par

y =—t2— (1.6)

C11+C12

Cij sontles Coefficients d’élasticités

B : est un coefficient qui prend les valeurs suivantes selon le type

de la structure.
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Structure

Couche unique

Puits quantique

Super réseau

Valeur de

4

2

1

Tableau 1.2Tableau 1.2 .valeurs du coefficient B.
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1.7.4 'énergie de gap :

L'énergie du Gap Eg est la mesure de la quantité d'énergie nécessaire a un électron
pour passer de la bande de valence a la bande de conduction lorsque celui-ci est
soumis a une excitation. Le gap énergétique pour la plupart des alliages ternaires est

approximativement donné sous la forme d’une fonction quadratique (la loi de Vegard)

Eg(ALGaN) = x.Eg(AIN) + (1 — x).Eg(GaN) — x.(1 — x).c (1.7)

1.8 Effet de la contrainte sur les bandes d’énergies :

L'effet de la contrainte sur les bandes de valence et de conduction peut étre

décomposé en deux composantes [29].

* Une composante hydrostatique : qui diminue I’énergie de bande interdite dans
le cas d’une augmentation de volume ou qui 'augmente dans le cas contraire.
* Une composante de cisaillement : qui a pour effet de lever la dégénérescence

trous lourds, trous légers du haut de la bande de valence figure

En premiére approximation, méme si les boites quantiques ne sont pas symétriques
dans le plan perpendiculaire a I'axe de croissance, rappelons que la décomposition
dela contrainte en premiére approximation, méme si les boites quantiques ne sont pas
symétriques dans le plan perpendiculaire a 1’axe de croissance, rappelons que la
décomposition de la contrainte hydrostatique et bi-axiale conduit aux composantes de

déformations suivantes

A — g T e —

AT Akc | =T

N/
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Figure 1.9 16 (a,b,c). Structure de bande d’un semi-conducteur a gap direct dans les trois cas (a)

Non contraint (b) contraint en compression (¢) contraint en tension

1.9 La longueur d’onde :

La longueur d’onde électromagnétique périodique est la distance que parcourt la
lumiére dans le vide pendant le temps qui sépare deux crétes successives de cette
onde électromagnétique. On la dénote communément par la lettre grecque A

(lambda).

N==22 (1.8)
Eg

ou:

e A=longueur d'onde de l'onde

e C=vitesse de la lumiére (3x10% m/s)

e v =fréguence de l'onde

1.10 L’équation de Schrodinger dans un puits quantique :

En 1926 Schrodinger a montré que la fonction d’onde et I'énergie sont la
solution d’une équation au dérivé partielle du second ordre cette équation s’écrit.

-2 A (%) + (2)dx) = EiTi(x) (1.9)

Zme

Avec :

A : le La platien.

e mMme:lamasse de I'électron.

e I :I'énergie potentiel.

e FEi:l'énergie totale de I'électron.

e Ti:lafonctiond’onde.

f
h=z c’est la constante de Planck.
On peut I’écrire sous la forme :
f2 .
['(m) A+ V)= ETt (1.10)
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Hi = EiT: (1.11)

Ou H! :l'opérateur Hamiltonien.

1.10.1 Puits quantique de profondeur finie :

On cherche les énergies possibles d’une particule dans un puits de potentiel rectangulaire de
profondeur VO, de largeur L symétrique. On ne s’intéresse qu’aux états liés, c’est-a-dire ceux
d’énergie telle que 0 < En < V0. On suppose que I'énergie n’est pas suffisante pour que la particule sorte du

puits.

(1) (1) (111)

Vo = AE, x<0 et x>L

0 0 <x<L

a. Equation de Schrodinger :

2 *
Region (1): 2L — 2 (1) — E,) ¢, (x) = 0

dx?

2 *
Région (I1): d‘Z’le(x)—i— Zr% E, o;(x) =0

2 *
Région (111):  2MLC) 200 (v, — £,) gy (x) = 0

dx?

*

- d? 2
Région (1): 255 — kf ¢, (x) = 0 ki = 25 (Vo — En)
2 *
Région (I1): d(Z'TIz(x)+ k3 @u(x) =0 ki = % En

2
Région (111): L2urCd k% @ (x)=0

dx?
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b. Les solutions :

Région | :

Solution générale : ¢,(x) = Aef1* + Be~*1*
Lavaleur de Ae*1* =0 lorsque (x = —o0) (On suppose B = 0)
La fonction d’onde devient : ¢;(x) = Ae*1¥

Région 111 :

Solution générale : @y(x) = Cef1* + De~F1*
Lavaleurde De~%1* =0 lorsque (x :» —o0) (On suppose C = 0)
La fonction d’onde devient : @ (x) = De™*1*

Région Il :
La fonction d’onde : ¢ (x) = B sin(k,x + @)

@;(x) = Aekr*
@ (x) = Bsin(k,x + @)
pm(x) = De~kax
c. Détermination des constantes d’intégrations :

Pour déterminer les constantes, on utilise la continuité des fonctions d’ondes a I’interface puits-barriére :

Pourx=0

®1(0) = ¢;;(0) - A= Bsing )
1 l; 1 1 k k

w910 =290 - Ar=B tcosg )
Pourx=1L

o (L) = @m(L) - Bsin(k,L + @ ) = De kil 3)
1 1 Kk i ~

m_;‘PII(L) = ,,T;‘Pm(o) - B mZ; cos(k,L + @) = — Dm_l’;e kil (4)

En divisant les équations (1) sur (2) et (3) sur (4) on obtient :

_ kamy

tan@ = Py
k *
tan(k,L + ®) = —;—Zi
111t2

Ona:

sin? @ = ———
( tan? a)
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tan ¢ = —tan(k,L + @) @ = —(k;L + @) +nm

koL =nm — 2¢
k2
k,L = nw — 2 sin" (=)
k3 K
m T2
2miE .
%L = nm — 2arc sin

Conclusion :

Ce chapitre résume le développement et I'avancement technologique
dans le domaine optique. Et puis Nous avons décrit les différents parametres

physiques qui rentrent en jeu.
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Chapitre 2 Résultats et discussions

2.1 Introduction

Dans ce chapitre nous allons commenter, interpréter, et discuter les résultats obtenus
par la simulation de la structure GaN/Alx Gai-x N en utilisant le logiciel Matlab, afin de
déterminer les concentrations de I'aluminium qui résulte la longueur d’onde par
I’émission ultraviolet aprés I'étude de quelque paramétres électroniques tels que le

paramétre de maille, I’épaisseur critique, énergie de quantification...

2.2 Parametre de maille

La figure 2.1 montre I'impact de la concentration d’aluminium x sur le parametre de
maille de la couche active GaN a T=300k, On note que l'accroissement de la
concentration d’aluminium diminue linéairement le parametre de maille de la couche
active GaN selon la loi de Vegard. Par exemple pour x=0.1 on a aacan =3.189 (A) et pour
x=0.4 on aaean =3.158 (A) c’est-a-dire qu’on a une diminution de Aa = 0.077 A. Cette
étude nous permet d’optimiser la couche épitaxie afin d’éviter l'instabilité de la

structure a puits quantique.

0.1 0.2 0.3 0.4 05 0.6 0.7 0.8 0.9
Figure2.1 La variation du parameétre de maille en fonction de la concentration

d’aluminium
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2.3 La contrainte

La figure 2.2 représente la variation de la contrainte uni-axiale exx et bi-axiale €, en
fonction de la concentration d’aluminium x a T=300 k. Cette étude nous permet
d’optimiser la stabilité de la structure. On remarque que la contrainte uni-axiale diminue
avec 'augmentation de la concentration de I'aluminium x d’ou elle varie de 0% a 2.4%,
par contre 'augmentation de la concentration x aura un effet contraire sur la
déformation bi-axiale &,;. La contrainte est de type compression alors on doit choisir |a
concentration x dans l'intervalle [0 0.4] pour avoir une déformation minimale afin

d’augmenter la performance de la structure.

0.02

0.01

-0.01

-0.02

1 1 ! 1 L -
0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 09 1

0.03" . 1 4 :

Al
Figure2.2 La variation de la déformation en fonction de la concentration d’aluminium

2.4 L’épaisseur critique

La figure 2.3 illustre la variation de I’épaisseur critique Lc de la couche active GaN en
fonction de la concentration d’aluminium x a T=300k. On observe que I'épaisseur
critique diminue d’une facon semi-log avec I'accroissement de la concentration
d’aluminium x, ¢a valeur doit étre >= 50 (A) pour éviter la dislocation de matériau, on

prend par exemple Lc =94.6 pour une concentration x = 0.4%.
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E — G|
S
=3 B .
o 10 —
- \‘-‘-__N“‘
= ‘_k“\ﬂ__—\_;
101 L ! 1 1 1 ! ! 1 1 ]
0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
Al
Figure2.3 La variation de I'épaisseur critique en fonction de la concentration d’aluminium
2.5 L’énergie de la bande interdite sans contrainte
La figure 2.4 montre la variation de I'énergie de la bande interdite Eg sans contrainte
de la structure GaN/Alx Gaix N en fonction de la concentration d’aluminium a T=300K
et a T=0k, pour les deux températures on observe que I'énergie de la bande interdite
augmente avec l'augmentation de la concentration x sachant que Eg (0k) > Eg (300k),
par exemple pour x=0.4 on a Eg (300k)=3.699 et Eg (Ok)= 4.188.
6‘ v X = 1 1 T I I
—+—Eg (300k)
55| ——Eg (0k) |
5h
3 ]
64 5" 1
w
4t .
351
3 ] ! ! : ! ] ! | | |
0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

Al

Figure2.4 La variation de I’énergie de la bande interdite en fonction de la concentration

d’aluminium
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2.6 L'influence de la température sur I’énergie de la bande
interdite
La figure 2.5 illustre I'influence de la température sur I’énergie de la bande interdite de la

structure GaN/Alx Gai« N. On remarque que I'énergie de la bande interdite diminue
également avec I'augmentation de la concentration et la température.

300 — 6
D Eg 5.5
__200 }— 3
=
e 4.5
100 >
4
0 A= 3.5
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Al

Figure2.5 L'influence de la température sur I'énergie de la bande interdite

2.7 L’énergie des trous lourds Ehh et des trous légers Elh

La figure 2.6 montre I"énergie des trous lourd Ehh (heavy hols) et des trous légers Elh
(light hols) en fonction de la concentration d’aluminium x. On remarque que les énergies
Ehh et Elh ont une relation proportionnelle avec la concentration d’aluminium x, donc
I'augmentation de la concentration provoque un accroissement de I'énergie des trous
lords et des trous légers. Sachant que Elh > Ehh, par exemple pour x=0.2 on a Ehh=0.05 ev

et Elh=0.07 ev.

|

0 0.1 0.2 03 0.4 0.5 0.6 0.7 08 09 1
Al

Figure2.6 L'énergie des trous lourds Ehh et des trous légers Elh en fonction de la concentration

d’aluminium
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2.8 Barriere de potentiel

La figure 2.6 montre |'effet de la concentration d’aluminium sur le décalage des bandes
d’énergies AEc et AEv. On observe que le décalage des bandes d’énergie augmente avec
I"augmentation de la concentration x, sachant que AEv > AEc

0.2 T T : X T T
——

Ec

"E rm°y:

0157

017

M

0 0.1 0.2 03 04 0.5 0.6 0.7 08 09 1
Al
Figure2.7 ' effet de la concentration d’aluminium sur le décalage des bandes d’énergies

2.9 Taux de confinement

La figure 2.8 représente la variation de taux de confinement de barriére de potentiel
de valence et de conduction en fonction de la concentration d’aluminium a T=300k.
Dans notre étude on voudrait que les porteurs soit confines dans le puits pour qu’on
puisse avoir le phénomene de I’émission stimulée. On remarque que le confinement
dans la bande de conduction et le confinement dans la bande de valence sont
inversent, on observe qu’il y a une symétrie entre le confinement dans les deux
bandes, pour x=0 le confinement des porteurs dans la bande de valence Qc et de 30%

et le confinement des porteurs dans la bande de valence Qv et de 70%.

gos

0.4

0.3

0.2
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Figure2.8 La variation de taux de confinement en fonction de la concentration d’aluminium
2.10 Energie de quantifications

La résolution de I'équation aux valeurs propres par la méthode de Dichotomie nous

donne I'évolution de I'énergie de quantification des porteurs électrons et trous lourds

dans le puits quantique.

2.10.1 Energie de quantification des électrons

La figure 2.9 (a,b,c) représente I'effet de la concentration d’aluminium sur I’énergie de
confinement des électrons en fonction de la largeur de puits a T=300k. On note que
I"augmentation de la largeur de puits provoque une diminution de I'énergie de
confinement dans le puits quantique d’ou elle commence a tendre vers le zéro a partir
de Lw=150 (A), aussi on remarque que I'accroissement de la concentration
d’aluminium induit I'apparition des nouveaux niveaux d’énergie, mais dans notre cas
on doit fixer la concentration a 30% puisque la contrainte devient importante a partir

de cette concentration ex= 0.7% donc notre structure perdre sa stabilité.

En (eV)

0.015
0.01 +
0.005 +
4 .
0 20 40 60 80 100 120 140 150
Lw (A)
(a)
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(b)

(c)

0.015

T

E 0.01
=
w
0.005 - x=0.2
—p— =1
n=2
0 1 1 1 1
0 20 40 60 140 150
Lw (A)

0.015 - .
3 0.01F :
c
u.l \\\

0.005 | chs ~

e n=1
n=2
0 1 1 A 1
0 20 40 60 140 150
Lw (A)

2.10.2 Energie de quantification des trous lourds

Figure 2.9.(a,b,c) Energie de quantification des électrons

a) pour n=1, x=0.1 b) pour n=1, x=0.2, c) pour n=1, x=0.3

La figure 2.10 représente I'effet de la concentration d’aluminium sur I’énergie de

quantification des trous lourds en fonction de la largeur de puits Lw a T=300k. On

observe que I'energie des trous diminue aves I'acroissement de la longeur de pouits.
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Figure 2.10.(a,b,c) Energie de quantification des trous lourds

a) pour n=1, x=0.1 b) pour n=1, x=0.2, c) pour n=1, x=0.3
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2.10.3 Energie de quantification des trous legers

La figure 2.11 représente |'effet de la concentration d’aluminium sur I'énergie de
quantification des trous legers en fonction de la largeur de puits Lw a T=300k. On

observe que I'energie des trous Ih diminue aves I'acroissement de la longeur de pouits.

3.315
. 3.31 ¢+
-
e’
S
- 3.305 B x=0.1 n=1
Etri11lh1
Etr11lh2
Etr11lh3
3-3 i 'S 'S ' i
0 25 50 75 100 125 150
Lw
(a)
3.32 T
el 3.3
-
‘C_J’
=
11}
3.3F x=0.2 n=1 l
Etr211h1
Etr211h2
Etr211h3
3-29 I s A ' I
0 25 50 75 100 125 150

Lw

(b)
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3.32 T

38t}
-
&
- 3.3+ x=0.3 n=1
Etr31lh1
Etr311h2
Etr31Ih3
3-29 1 A | s I
0 25 50 75 100 125 150
Lw
(c)

Figure 2.11.(a,b,c) Energie de quantification des trous légers

a) pour n=1, x=0.1 b) pour n=1, x=0.2, c) pour n=1, x=0.3

2.11 Energie de transition

2.11.1 Energie de transition des trous lourds

La figure 2.12 (a,b,c) La figure 2.10 représente |'effet de la concentration d’aluminium
sur I'énergie de transition des trous lourds en fonction de la largeur de puits Lw a
T=300k. On observe que I'energie de transition des trous hh diminue aves

I’acroissement de la longeur de pouits.

3.315
3.31 1
< 3.305
R
M 337 x=0.1 n=1
Etr11hh1
3.295 - Etr11hh2 T
Etr11hh3
3.29 A 2 'y A A
0 25 50 75 100 125 150

Lw
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Etr(eV)

3.32 T
3.315 +
; 3.31 1
L
=
w 3.305 x=0.2 n=1
Etr21hh1
337 Etr21hh2
Etr21hh3
3.295 . 2 . - -
0 25 50 75 100 125 150
Lw
(b)
3.32 T
3.31
3.3+ x=0.3 n=1
Etr31hh1
Etr31hh2
Etr31hh3
3.29 1 A 1 A 1
0 25 50 75 100 125 150

Lw

(c)

Figure 2.12.(a,b,c) Energie de transition des trous lourds

a) pour n=1, x=0.1 b) pour n=1, x=0.2, c) pour n=1, x=0.3
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2.11.2 Energie de transition des trous légers

La figure 2.13 (a,b,c) La figure 2.10 représente I'effet de la concentration d’aluminium
sur I'énergie de transition des trous legers en fonction de la largeur de puits Lw a

T=300k. On observe que I'energie de transition des trous |h diminue aves

I’acroissement de la longeur de pouits.
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Figure 2.13.(a,b,c) Energie de transition des trous légers

a) pour n=1, x=0.1 b) pour n=1, x=0.2, c) pour n=1, x=0.3

2.12 Energie de transition (effet de température)

2.12.1 Energie de transition des trous lourds (effet de température)

La figure 2.14 (a,b,c) représente |'effet de la température et la concentration

d’aluminium sur I’énergie de transition des trous lourds hh, 'augmentation de la

temperature et la concentration provoque une diminution de I’energie de transition

des trous lourds.

T (K)

300 3:37= T : T T — 3.42
3:37 k\\ 336 \
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33 s M.,
200 - 34 = 3.39 e Y
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Figure 2.13. (a,b,c) Energie de transition des trous lourds (effet de température)

a) pour n=1, x=0.1 b) pour n=1, x=0.2, c) pour n=1, x=0.3
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2.13 La longueur d’onde

2.13.1 Longueur d’onde

La figur 2.14 représente I'impact de la longueur de puits sur la longueur d’onde. On
remarque que lorsque la longueur de puits augmente la longueur de puits diminue.

lambda

L

Figure 2.14. |la longueur d’onde

2.13.1 Longueur d’onde de transition des trous lourds

La figure 2.15 représente I'impact de la longueur de puits sur la longueur d’'onde de
transition des tous lourds pour des concentrations d’aluminium déférentes a T=300k.
On remarque que lorsque la longueur de puits augmente provoque une croissance
importante dans la longueur d’onde de transition.
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Figure 2.15. La longueur d’onde de transition des trous lourds
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2.13.1 Longueur d’onde de transition des trous lourds (effet de
température)

La figure 2.16 illustre I'effet de la température de la longueur de puits sur la longueur
d’onde de transition des tous lourds pour des concentrations d’aluminium déférentes.
On remarque que lorsque la longueur de puits augmente provoque une croissance
importante dans la longueur d’onde de transition.
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Figure 2.16. La longueur d’onde de transition des trous lourds (effet de température)

2.14 Conclusion

Dans ce deuxiéme chapitre, on a étudié les résultats de la simulation de matériau
GaN/AlGaN. Notre simulation nous donne la possibilité de trouver I'énergie de la
bande interdite afin de détecter les longueurs d’ondes pour I’émission ultra-violet.
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Conclusion générale

Conclusion générale

Dans le cadre de ce travail de mémoire fin d’étude, nous sommes concentre sur la
structure GaN/AlxGnixN a puits quantique appliquée aux systémes de
télécommunications.

En premier lieu, nous a abordé des généralités sur les semi-conducteurs et en
particuliers les semi-conducteurs I11-V et on a défini ces différentes caractéristiques tel
que le parametre de maille, I’épaisseur critique, structure cristalline, on a parle de laser
et des puits quantiques avec des équations mathématiques.

Dans le deuxieme chapitre nous avons présentés nos résultats de simulations Matlab
pour les parametre de notre structure GaN/AlxGn:xN , en montrant I'effet de la
contrainte en compression et en extension, I'épaisseur critique, I'énergie de la bande
inédite, I'effet de la contrainte sur I'énergie de la bande interdite, tout cela en fonction
de la concentration d’aluminium. Ensuite on a simulé I'énergie de quantification,
I’énergie de transition et enfin la longueur d’onde.

Cette derniere donne I’émission dans I'ultraviolet alors des applications pour les
télécommunications.
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Annexe :

A : Caractéristique des matériaux massifs :
Il est nécessaire de connaitre un certain nombre de parameétre physiques.

TABLE X Recommended band structure parameters for wurtzite nitride
binari

a, (A)at T=300K 3180 3.112 3.545
¢ (4) st T=300K 5.185 4.982 5.703
E,_(eV) 3507 623 1.004
@ (meV/K) 0900 1.799 0.245
BIK) 830 1462 624

A_ (eV) 0019 -0.164 0.041
A, (eV) 0.014 0.019 0.001
m’ 0.20 0.28 0.12
m, 0.20 0.32 0.12
4, —6.56 ~3.95 -8.21
A, -0.91 -027 ~0.68
4, 5.65 3.68 757
4, -2.83 -184 -523
A, -3.13 ~195 -5.11
A, -486 -201 ~-5.06
E; (eV) 14.0 145 146
F 0 0 0

VBO (V) -2.64 -344 -150
a, (eV) -65 -9.0 -35
a, (eV) -11.8 -9.0 =35
D, (V) -30 -3.0 -3.0
D, (V) 36 36 36

D, (V) 8.8 9.6 882
D, (V) -441 -48 -441
D, (V) -40 -40 -40
D, (eV) -5.1 -5.1 -5.1
¢, (GPa) 390 306 223

Tableau A. Et B Paramétres physiques fondamentaux des principaux binaires 111-V a
300k.[15]



TABLE XI Recommended band structure parameters for zinc biende ni-

Parameters GaN AN InN
a, (A) at T=300K 450 438 408
E; (&V) 3209 40 194
all') (meV/K) 0.503 0.503 0245
BN (E) 600 600 624
EY (eV) 452 6.0 251
af.t) K) 0.503 0.593 0245
BlY) meVE) 600 600 624
E- (eV) 5.59 03 5.82
a(L) (K 0.503 0.593 245
B(L) (meV/K} 600 600 624
A {eV) 0.017 0.019 0.006
m* () 0.15 025 0.12
mi D) 0.5 053 048
m*(X) 0.3 031 027
¥ 2.67 192 37
v: 075 047 1.26
¥ 1.10 0.85 1.63
m? 0290 047 0.3
E, (&V) 25.0 27.1 250
F -0.92 0.76 -0.92
VBO (eV) -2.64 -34 -238
a. (eV) -22 -6.0 -1.85
a_ (&V) -52 -34 -15
b (eV) -22 -19 -12
d (eV) -34 -10 -93
¢, (GPa} 203 304 187
¢, (GPa) 150 160 125
¢, (GPa) 155 193 36

Tableau B



