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Résumé : Dans cette étude, nous aborderons la modélisation et la simulation des structures
a base des nouveaux matériaux comme InGaAs/GaAsP et GaSbBi/GaAs pour la
télécommunication. Ces alliages ternaires qui sont des semi-conducteurs lll-V présentent des
caractéristiques importantes tels que: la diminution du gap, conductivité thermique élevée,
un bon coefficient d’absorption, et une bonne longueur d’onde d’émission dans la fenétre
1.55 um etc....Nous nous sommes intéressé également a I'étude des différents parametres

caractérisant les lasers a semi-conducteurs et les Puits quantiques.

Mots clés : Semi-conducteur ; laser ; Puits quantique.

Abstract : Is this study, we will discuss the modeling and simulation of structures based on
new materials such as InGaAs/GaAsP and GaSbBi/GaAs for detection applicable in
telecommunnications.These ternary allows which are 1lI-V semiconductors have important
characteristics such as: reduction of gap, high thermal conductiivity good absorption
coefficient, good emission wavelength. We were also interested in the study of the various

parameters characterizing smiconductor lasers and quantum wells.

Keywords : Semiconductor; lasers; Quantum well.




Listes des acronymes et abréviations

In : Indium

Ga : Gallium

As : Arsenic

P : phosphore

Sb : antimonium

Bi : Bismuth

X : concentration d’indium

X1 : concentration de bismuth

Y : concentration de phosphore

E : Energie de photon

H : Constante de planck

C : vitesse de la lumiere dans le vide
A : Longueur d’onde

BC: Bande de conduction

Bv: Bande de valence

Eg : Energie de gap

€ : Déformation hydrostatique

as: Parameétre de maille du substrat
ae: Parametre de maille de la couche épitaxie

ayv: Potentiel de déformation dans la bande de valence



ac: Potentiel de déformation dans la bande de conduction

b: Potentiel de déformation tétragonale

AEs, : Décalage énergétique induit par la contrainte de cisaillement
AEn : Décalage d’énergie de la bande de trou lourd

AE|L : Décalage d’énergie de la bande de trou léger

Eg°°": Energie de gap contraint

Eg"°": Energie de gap non contraint

€|l (eyy et €;;) : Déformations bi axiales

€L (exx) : Déformations unixiale

X : Coefficient de poisson donné

Cij: Les coefficients élastiques (cm)

B : Est un coefficient qui prend les valeurs suivantes selon le type de la structure
Enn : Energie de la bande de trous lourds

Ewn: Energie de la bande de trous légers

Ao : Energie de décalage des bandes des trous spin-spilitée

Ev.moy : L'énergie moyenne de la bande de valence

Aso : L'énergie de spin orbite

[JEnh, LEin: Les décalages du haut et de bas de la bande de valence contrainte par rapport a

celui de non contraint.
m : La masse de la particule

¢ : La fonction d’onde



V(x) : Fonction décrivant le potentiel pour chaque valeur de x

Eni: Niveaux d’énergie dans la bande de conduction

Enj: Niveaux d’énergie dans la bande de valence.
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Introduction générale

Les composants optoélectroniques sont des éléments clés des réseaux de
télécommunications qui sont désormais le systéme nerveux de notre planéete, ils traversent
les océans, relient les villes entre elles, connectent les foyers et les entreprises, ils nous
permettent d’échanger de plus en plus d’'informations, de plus en plus rapidement.
L'accroissement rapide des besoins en débit de transmission a conduit a introduire le
multiplexage en longueur d’onde en supplément du multiplexage temporel offrant ainsi des
capacités de transmission supérieures a 100 gigabits par seconde sur une seule fibre
optique. Des débits de l'ordre du térabit par seconde apparaissent désormais comme
prochains objectifs, nécessitant le développement des dispositifs optoélectroniques
fonctionnant a tres haut débit, compacts, non refroidis, peu onéreux, et émettant dans la
fenétre de transmission des fibres en silice (1.3-1.55um). Ces évolutions suscitent un
foisonnement de travaux, tant sur les diodes lasers, élément clés traditionnels des systemes
de transmission, que sur de nouveaux dispositifs optoélectroniques : modulateur,
régénérateur, commutateur, convertisseur en longueur d’onde, multiplexeur et
démultiplexeur. Malgré la diversité des fonctions, les travaux de conception et
d’optimisation menés sur ces composants, tendent de facon similaire a tirer profit aux mieux
des propriétés des matériaux semi-conducteurs, en améliorant les filieres actuelles ou en
développant de nouvelles filieres d’alliages. Depuis le début des années 90, I'avenement des
structures a puits quantiques contraints, accompagné de [l'apparition des nouveaux
matériaux ‘nitrures d’éléments IlI-V' aux caractéristiques trés attrayantes, a permis
d’accroitre les potentialités des semi-conducteurs et d’améliorer les performances des
dispositifs. Ainsi les diodes laser, les photo-détecteurs et les amplificateurs optiques, tout en
conservant une excellente fiabilité, ont démontré un accroissement significatif de leur
niveau de performance : diminution de la densité du courant de seuil et de la sensibilité en

température, élargissement de la bande passante, réduction de la largeur de raie, et



réalisation des d’amplificateurs optiques a faible bruit insensibles a la polarisation [1,2]. La
réalisation de ces composants qui comprend I'épitaxie et la technologie auxquelles il faut
ajouter la caractérisation pour évaluer leurs performances s’étend sur environ six mois. Le
colt de fabrication de ces composants est, par ailleurs, tres élevé. Il est donc préférable de
pouvoir évaluer au mieux leurs performances avant de commencer un cycle de fabrication.
C’est dans cet objectif que s’inscrivent la modélisation et la simulation des composants [3].
Dans I'ensemble des matériaux, les semi-conducteurs constituent une classe bien définies,
avec des propriétés physique et optique particulieéres qui sont sources d’intérét au plan de la
connaissance fondamentale et d’applications [4]. Ces deux facteurs indissociables font
I'importance de ces matériaux, malgré le nombre limité d’éléments et de composés semi-
conducteurs [5]. Un des matériaux le plus couramment utilisé est le silicium (qui appartient
au groupe V), il est le plus utilisé grace a son faible colt, 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 au seuil d’absorption optique). Les composés semi-
conducteurs IlI-V sont préférables. On citera pour exemple quelques composés binaires et
ternaires, GaAs, InP, GaAlAs, InGaAs,....Les propriétés de ces matériaux sont trés
intéressantes pour les performances de ces dispositifs .En plus de l'introduction et de la
conclusion, ce travail de mémoire est présenté suivant trois chapitres, comportant chacun

une introduction et une conclusion propre.

» Le premier chapitre est consacré sur quelques généralités sur les matériaux de

silicium, en se basant sur I'insuffisance de ses propriétés physiques.

» Le deuxieme chapitre consiste a faire une description des différents modeles
mathématiques et I'interprétation de ces résultats de simulation qui permettront la
détermination de l'effet de la concentration d’indium et de bismuth sur les
parameétres physique et électrique de I'alliage InGaAs contraint sur le substrat GaAsP
ainsi que de l'alliage GaSbBi contraint sur le substrat GaAs, comme parametre de

maille, la contrainte, épaisseur critique....

» Le troisieme chapitre résume les résultats obtenus par simulation de I'alliage GaSbBi

contraint sur GaAs, ces résultats sont accompagnés par des discussions et



interprétations, afin de faire une comparaison entre ces structures InGaAs/GaAsP et
GaSbBi/GaAs et avec les résultats obtenues d’autres structures qui permettent

d’avoir une meilleure longueur d’onde d’émission

Le travail sera finalisé par une conclusion générale avec des perspectives étudiées du

gain optique.
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1.1 Introduction

Le silicium étant un matériau semi-conducteur de largeur de bande interdite
moyenne s'adapte bien aux contraintes imposées par les applications a des
températures normales, soit de 0 a 100°C. A de plus hautes températures, la
performance des technologies sur le silicium se dégrade progressivement. Le silicium
fut découvert en 1824 par J.J. Berzelius a Stockholm, en Suede. C'est, aprées le carbone,
I'élément le plus abondant de la terre. On le trouve généralement sous forme de
silicate dans de nombreuses roches, argiles et terres. Le silicium est obtenu en
réduisant la silice (le sable, SiO2) par le carbone. Une fusion en zone subséquente
donne un élément plus pur pour des applications nécessitant un silicium de haute
pureté (par exemple les semi-conducteurs) [6]. Le silicium posséde 4 électrons sur sa
couche périphérique car il appartient a la 4éme colonne de la classification périodique
des éléments. Il est possible de le produire avec un haut degré de pureté (moins de 1
atome étranger pour 10! atomes de semi-conducteur): on parle alors de S.C.
intrinseque [7]. D’autres types de silicium ont été explorés, comme le silicium amorphe
hydrogéné a-Si: H qui possede un gap de 1.7 eV et peut-étre produit par dépo6t en
couches minces. Le silicium microcristallin pc-Si H peut également étre fabriqué par
dépot en couches minces. Ce type de silicium possede un gap égal a = 1.1 eV, plus petit
que celui du silicium amorphe. Par contre les temps de dépdt typiques du silicium
microcristallin sont plus longs que ceux du silicium amorphe rendant les colts de
production plus élevés [8]. Donc dans ce premier chapitre, on parlera sur les

généralités du silicium.

1.2 Différents types de silicium
1.2.1 Silicium amorphe hydrogéné a-Si : H

L’a-Si produit sous vide ou par des méthodes de pulvérisation cathodique contient

tellement de défauts que les états localisés dans la bande interdite interdisent son
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dopage. Des films minces au silicium amorphe ont été réalisés dés 1989 par la méthode
de décharge électroluminescente ‘glow discharge’ [9]. Dans le procédé de décharge
électroluminescente, la présence de 5 a 15 % d’hydrogene permet, grace a la petite
taille de cet atome de saturer les liaisons non satisfaites, réduisant par la méme la
densité d’états localisés dans la bande interdite. Le silicium amorphe hydrogéné a-Si: H
(figurel.2) s’est fait connaitre par I'annonce de WE.Spear et P.E. Lecomber de
I'université de Dumdee [9] gu’il était possible de contréler le dopage N ou P a condition
d’ajouter de I’hydrogéne pendant le dépot. Des 1977, David Carlson et I'équipe de RCA
proclamaient qu’une cellule solaire de 5,5 % avait été réalisée avec un matériau en film
mince extrémement économique. Depuis d’autres méthodes de saturation des liaisons
pendantes ont été testées, notamment I'utilisation du fluor (cellules a 6,5 % par
Ovshinsky des 1980). Vint ensuite la période commerciale du marché des calculettes
solaires avec Sanyo, Tayio-Yuden et Kaneka au début des années 1980, et des
améliorations successives du procédé qui permirent de passer en 15 ans d’'un

rendement de 4 a 8 % [10].

1.2.2 Silicium amorphe

Le silicium amorphe possede la structure tétraédrique (I'atome de silicium est au
centre de quatre liaisons covalentes), mais il présente des distorsions aléatoires, si bien
gu’au bout de quatre ou cing distances interatomiques, |'ordre disparait. En
conséquence de ce désordre, certaines liaisons se cassent pour former des liaisons
pendantes ‘dangling bond’. Autrement dit, on retrouve des atomes de silicium avec un
électron célibataire. Il en résulte une grande influence sur les propriétés électroniques.
En effet, un second électron peut s’y fixer formant un centre chargé négativement. Dans
ce cas, la liaison pendante constitue un piege a électron. L’électron célibataire peut
quitter I'atome pour laisser un centre chargé positivement. Dans ce cas, la liaison
pendante constitue un piege a trous. On dit que la liaison brisée présente un caractere
amphotére &. A la fin du 19iéme siecle, le silicium amorphe ne présentait pas des
propriétés intéressantes. En fait, lors du dopage, les porteurs préferent se fixer sur les

liaisons pendantes. Mais en 1975, Chittik [11] et Spear et le Comber [12] ont réussi a
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doper des couches de silicium amorphe contenant pres de 10 % d’hydrogene, en
montrant le caractére semi-conducteur de cet alliage. L’hydrogene sature les liaisons
pendantes tout en offrant un matériau présentant un grand intérét technologique. Les

figures 1.1 et 1.2 présentent la différence entre les deux structures le silicium cristallin

et le silicium amorphe hydrogéné [13].

~
- ~ \\ﬂ: Atome de silicium

Figure 1.1 Arrangement tétraédrique de liaison dans le Si cristallin.

\
X N H .//
Atome de silicium |::>

Atome d’hydrogene (H)

Figure 1.2 Réseau d'a-Si: H montrant des liaisons brisées d'atome de silicium, qui sont

passivés par les atomes d'hydrogéne.
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1.2.3 Silicium microcristallin p-Si:H

Le silicium microcristallin se présente sous la forme de grains monocristallins
(cristallites) séparés par des joints de grains (Figure 1.7). Il est considéré comme
intermédiaire entre le silicium amorphe et le silicium cristallin. La taille des grains du
silicium microcristallin se situe entre quelques nanomeétres a environ 1 micromeétre. Il
est caractérisé par une technologie a faible cout de dépo6t et une température faible en
comparaison avec le silicium cristallin et proche de celle d’a-Si : H. mais le p-Si : H a une
structure ayant moins de défauts par rapport au a-Si: H du fait que : sa structure est
intermédiaire entre le silicium cristallin qu’est ordonné et le silicium amorphe
hydrogéné qu’est désordonné. L’hydrogene assure la saturation des liaisons brisées. La

figure montre la structure du pc-Si : H.

Liaison covalente Liaison pendante
Atome de silicium Liaison brisée passivée par H

Figure 1.3 Silicium microcristallin hydrogéné.
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1.3 Propriétés physiques du silicium
» Hauteur de la bande interdite

La taille Eg de la bande interdite donne des caractéristiques électriques importantes

a chaque semi-conducteur (Tableau 1.1). L'expression donnée par :

aT?
(T+b)

E4(T) = E4(0) —
Ou : Eg= Energie de la bande interdite
T = température
a = constante empirique [eV/K]

b = constante associée a la température de Debye [K].

Semi- conducteur E¢(0) (eV) a (eV/K) b (K)

Si 1.12 4.73 .10* 636

Tableau 1.1 Parameétres de la variation de la bande interdite en fonction de la

température [14].
> Coefficient d’absorption

Le tableau 1.2 regroupe les propriétés électriques du Silicium.

Propriétés a 300°K Si

Energie de la bande interdite Eg (eV) 1,12

Concentration d’atomes (/cm3) 5.10%2
Concentration intrinséque (/cm3) 1,45. 10%°

Vig] 1350

Mobilités (cm?/V.s) Wp 480

Constantes diélectriques relatives €l 11,7
Champ de claquage V/m -30. 10°

Tableau 1.2 Propriétés électriques du silicium (Si) [15].
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Le coefficient d'absorption du Silicium est donné par I'expression suivante:

a(um™) = —0.425(E — E,)’ + 0.757(E — E,)* — 0.02 + 10~*(1.1eV < E < 1.5¢V)
a(um™) = 0.0287exp[2.72(E —Ej)[(E>1.5eV) ....ooiiiiiiiiiia. .. (1.16)

Le tableau 1.3 regroupe les propriétés physiques du Silicium.

Propriétés Silicium

Structure Diamant
Densité (g /cm?3) 2,328
Constante diélectrique 11,9

Nc (cm3) 2,8.10%°

Nv (cm™3) 1,04.10%°
Energie de Gap a 300°K (eV) 1,12
Affinité d’électron, 4,05

Concentration intrinséque des porteurs 1,45.101°

(cm™)

Duré de vie minoritaire (s) 2,5.10°3
Mobilité des électrons (cm2.V-1.s) 1500
Mobilité des trous (cm2.V1.s?) 450
Indice de réfraction 3,44

Tableau 1.3 Propriétés physiques du Si [10].

1.4 Avantages et inconvénients du silicium

Le silicium est le matériau le plus utilisé grace a sa grande disponibilité, son faible
colit et sa bonne conductivité thermique. Cependant, ses propriétés physiques sont
insuffisantes di a sa bande interdite indirecte, qui n’est pas intéressante pour
I'optoélectronique. Donc malgré sa grande disponibilité, le silicium est un mauvais

émetteur de lumiere.
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1.5 Quelques applications du silicium

Le silicium peut étre utilisé pour faire :

Les cellules solaires
Transistors
Amplificateurs
Diodes

Lasers

YV V ¥V V V V

Il est beaucoup utilisé en médecine pour éviter des problemes de la peau, il
soulage irritation et solidifie le corps.

> Etc....

1.6 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons étudié les généralités du silicium en se basant sur ses
propriétés physiques, optiques et électriques. Apres I'analyse, on constate que malgré
sa grande disponibilité et sa bonne conductivité thermique ses propriétés sont
insuffisantes dues a la faible mobilité des porteurs libres, il a des transitions
électroniques indirectes au seuil d’absorption optique et la présence des états localisés
au niveau de la bande interdite. Donc il est préférable de faire une modélisation et une
simulation des nouveaux matériaux plus performants comme I'InGaAs, le GaSbBi objet

de ce travail de mémoire.

10



Chapitre2 Principaux caractéristiques des semi-conducteurs llI-
V et I’étude des alliages ternaires InGaAs/GaAsP et

GaSbBi/GaAs.

2.1 Introduction

Dans ce chapitre on abordera les principales caractéristiques des semi-
conducteurs IlI-V qui ont connus une grande révolution en électronique et en
optoélectronique, ce qui a abouti a I'apparition des structures a couches semi-
conductrices tres fines et trés bonne qualité, d’olu I'avéenement des nouveaux produits
(diodes, transistors, diodes laser a semi-conducteur) ainsi que les nanostructures (puits
guantiques, boites quantiques, ...). On considéra dans ce chapitre les deux matériaux
ternaires InGaAs et GaSbBi respectivement contraints sur les substrats GaAsP et GaAs
qui sont des composés d’éléments de la colonne lll, et d’éléments de la colonne V du
tableau périodique de Mendeleiev. L'introduction d’indium et de bismuth permettent
de modifier les parametres caractéristiques de ces matériaux. On étudiera I'influence
de l'incorporation d’indium et de bismuth sur les différentes caractéristiques de la
structure InGaAs/GaAsP et GaSbBi/GaAs (paramétre de maille, contrainte, épaisseur
critique, énergie de gap, coefficient d’absorption,..). On abordera les notions
fondamentales, et les rappels théoriques constituant la base de la théorie des puits
guantiques contraints. L’équation de Schrodinger dans le puits serait présenté, et
I'utiliser par la suite pour calculer les états énergétiques confinés dans le puits
guantique. Et aussi un rappel sur les lasers a semi-conducteur qui jouent un role
important dans les domaines télécommunications et de I’électronique. Enfin par la
suite on calculera le gain optique, en faisant le bilan des transitions optiques qui se
produisent entre les niveaux énergétiques, en vue d’étudier I'influence des différents

parameétres de la structure.

2.2 Les semi-conducteurs llI-V

Les semi-conducteurs llI-V, sont formés a partir d'un élément de la colonne Il et

d'un autre élément de la colonne V de la classification périodique, ils sont en majorité

11
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a gap direct et plus utilisés surtout dans le domaine de I'optoélectronique [16]. Le

tableau 2.1 représente un extrait de cette classification périodique contenant des

matériaux semi-conducteurs.

Il 0 \Y v VI
B C N o
Al Si P S
Cu Zn Ga Ge As Se
Ag Cd In Sn Sb

Tableau 2.1 Un extrait du tableau périodique qui présente le placement des différents

matériaux semi-conducteurs [16].

2.2.1 Structure cristalline

Presque tous les matériaux IlI-V se cristallisent dans la structure sphalérite dite
" Zinc Blende" représentée sur la figure 2.1. Cette structure, qui s’apparente a celle du

diamant, est constituée de deux sous-réseaux cubiques a faces centrées, I'un étant

constitué des atomes de I‘élément Ill, I'autre des atomes de I’élément V [17 18 19].

(a)

12 @

3/4

3/4

1/2
@

1/2

3/4

3/4

@ -

® e @

(b)

Figure 2.1 : a) Maille élémentaire de la structure zinc blende

b) Vue de dessus de la structure zinc blende [20].
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Ces deux sous-réseaux sont décalés I'un par rapport a I'autre le long de la diagonale

, W Qo Ao/ Qg . . e s
du cube, d’une quantité ( /4 , /4, /4 ), a0 étant le paramétre cristallin, c’est-a-
dire la longueur de I'aréte du cube élémentaire. De ce fait dans les matériaux IlI-V, les
liaisons ne sont pas simplement covalentes comme le silicium. Elles reposent sur le

transfert d’électrons des atomes du groupe V sur ceux du groupe Il

2.2.2 Les composés binaires, ternaires et quaternaires des semi-

conducteurs IlI-V

L’étude de la structure des semi-conducteurs binaires comme |'arséniure de
gallium (GaAs), I'antimoniure de gallium (GaSb), le phosphure d’indium (InP),
I'arséniure d’indium (InAs), I'arséniure d’aluminium (AlAs), montre que les éléments
les plus légers donnent des composés dont la bande interdite est large et indirecte, et
dans laquelle la masse effective des électrons est élevée. Des matériaux dont les
composés contenant du bore, ou d’aluminium, sont moins intéressants pour
I’électronique rapide. Le tableau 2.2 résume cette situation en donnant I'énergie E; de
bande interdite, la masse effective m*/mo (ou m* et mp sont respectivement la masse
effective et la masse de I’électron dans le vide) des électrons du bas de la bande de

conduction, la mobilité électronique a champ faible u et le parametre cristallin a [21].

Les alliages ternaires et quaternaires qui en découlent, présentent des propriétés
trés intéressantes pour les applications hyperfréquences. Ces alliages ternaires et
guaternaires sont réalisés par substitution partielle de I'un des éléments par un
élément de la méme colonne. On sait, par exemple, obtenir des alliages du type GaxAl1-

xAs ou du type Gaxlni«As.

13
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GaSbBi/GaAs.
Composé llI-V | Eg(ev?) m*/mo U (cm?/v.s) a(A%)
BN 7.5 3.6150
AlP 2.45 5.4510
AlAs 2.16 5.6605
AlSb 1.58 0.12 200 6.1355
BP 2.0 4.5380
GaN 3.36 0.19 380 a=3.189
c=5.185
GaP 2.26 0.82 110 5.4512
GaAs 1.42 0.067 8500 5.6533
GaSb 0.72 0.042 5000 6.0959
InP 1.35 0.077 4600 5.8686
InAs 0.36 0.023 33000 6.0584
InSb 0.17 0.0145 80000 6.4794

Tableau 2.2 Propriétés des principaux composés binaires I11-V a 300 K [22].
2.2.3 Les bandes d’énergies

Les trois types des matériaux (isolant, semi conducteur et métal) sont constitués
d’une bande basse d’énergie appelée bande de valence et une bande haute d’énergie
appelée bande de conduction. La différence entre les trois matériaux est la distance
entre la bande de valence et la bande conduction appelée bande interdite ou “ bande
gap” [23]. La bande de conduction représente les énergies des électrons libres, dans la

bande de valence se situent les électrons liés avec le réseau cristallin (figure2.2).

Energie

Bande interdite

Figure 2.2 Représentation des bandes de conduction et de valence et la définition de

la bande interdite du matériau.
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Les matériaux qui nous intéressent sont les semi conducteurs Ill-V. Dans ces
matériaux, le gap est beaucoup plus petit que dans le cas d’isolants et donne ainsi des
photons par les transitions d’électrons de la bande de conduction vers la bande de
valence ; en général les gaps des semi-conducteurs sont compris entre let 3eV. [24].
Le tableau 1.1 indique la valeur de la largeur de la bande interdite a 300K pour
guelgues semi-conducteurs, ainsi que la longueur d’onde A émise due aux passages

d’électrons de la bande de conduction vers la bande de valence.

Si Ge GaAs | CdTe | PbS Se CdS Hgl> Pbl>

Eg(eV) 1.11 | 0.70 1.52 1.46 0.35 1.8 2.42 2.13 2.30

Ae(pim) 1.18 | 1.77 0.82 0.85 3.55 0.69 0.51 0.59 0.54

Tableau 2.3 Gaps et longueur d’ondes d’émission a température ambiante pour

guelques semi- conducteurs [24].

2.2.4 Les bandes interdites des principaux composés llI-V

Les variations de I’énergie de bande interdite en fonction du parametre cristallin
<< a >> qui varie lui-méme avec la composition sont représentées dans le diagramme
de la figure 2.3. Les points du graphe figurent la position des composés binaires
stoechiométriques, et les lignes représentent I’évolution du gap Eg et du parametre
cristallin << a >>, en fonction de la composition des alliages ternaires. Certaines lignes
représentent un point anguleux qui dénote une transition entre un gap direct et un
gap indirect. Ce diagramme est donc tres important parce qu’il permet de connaitre la
composition de tout alliage ternaire susceptible d’étre déposé en couche mince, par
épitaxie, sur un substrat binaire comme GaAs ou InP. Les matériaux IlI-V offrent
donc une grande variété de compositions permettant de modifier leurs propriétés

électroniques [22].

15




Chapitre2 Principaux caractéristiques des semi-conducteurs llI-

V et I’étude des alliages ternaires InGaAs/GaAsP et

GaSbBi/GaAs.
6.5 - - -
- |nSb\ I - Gayn, As P, ]
; \\ I : Ga,ny_  As,Sbqy
6.3 ~ Adapte
o AN TN e0 msikie
11 AlISb
S.1 N1 B R I «— GaSb
GaSb
B8O INAs |
=< ’ \\k INP| Al ..lng .o AsS
< 59 — yd !
B e . L. & R 1 ------------ -— InP
5,8 |Gag 471Ny s-AsS Al 0P
5.7 GaAs; sSb,
-------------------------------------------- e GaAs
56 GaAs I
55 Gag s54Ing 2P
’ $ AlASg ocP5 04 AlP
5.4 Si | CGa
(o] 0.4 0.8 A2 1.6 2.0 2.4 2.8

Eg(eVv)

Figure 2.3 Evolutions de I’énergie de bande interdite et du parametre cristallin des

alliages de composés IlI-V [22].

2.2.5 Gap direct — Gap indirect

Le gap est par définition la largeur de la bande interdite, c'est-a-dire la différence
d’énergie entre le minimum absolu de la bande de conduction et le maximum absolu
de la bande de valence. Les structures de la bande sont représentées dans la figure 2.3
et font apparaitre deux cas fondamentaux de semi-conducteur. Les semi-conducteurs
a gap direct, dont lesquels le minimum de la bande de conduction et le maximum de la
bande de valence sont situés en des points différents de I’espace des k et les semi-
conducteurs a gap direct pour lesquels ces extrema sont situés au méme point de
I’espace des k (en k=0) [25]. Dans les semi-conducteurs a gap direct, le minimum
central de la bande de conduction correspond a des électrons de faible masse effective,
donc trés mobiles. Par contre ceux qui ont un gap indirect, leur bande de conduction
correspond a des ¢€lectrons de grande masse effective, donc ayant une faible mobilité.
Un semi-conducteur a bande interdite indirecte comme le GaP, est un trés mauvais

émetteur de lumiére et ¢’est pourquoi le silicium qui a eu tant de succes n’est pas un bon
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matériau pour 1’optoélectronique. En revanche, un matériau a bande directe comme le
GaAs, pour lequel électrons et trous se retrouvent sur les maxima de leurs bandes
respectives qui sont tous les deux au point k = 0 (voir figure.2.4), est un bon émetteur de

lumiére.

Bande de conduction

fid 9 E

Bande de valence

0 0

Figure 2.4 les transitions optiques directes et indirectes [20].
2.2.6 Les avantages des semi-conducteurs llI-V

Les principaux avantages des semi-conducteurs IlI-V sont les suivants :

- leur propriété semi-isolant (substrat SI) permet la fabrication des circuits intégrés

hyperfréquences.
- leur résistance aux radiations.

- leur capacité de travailler a des températures plus importantes que celle du silicium

standard, ce qui est important pour les applications militaires.

- Leurs performances vitesse/consommation nettement supérieure a celles des

calculateurs utilisant des circuits en silicium (applications numériques).
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- Leur tres vaste domaine de fréquences couvert puisqu’il s’étend de 1 GHZ a plus de
100 GHZ. Ce dernier aspect est fondamental, parce que les composants a base de
silicium sont actuellement limités a une fréquence inférieure a quelque Giga Hertz

[26].

La filiere des composés IlII-V est la seule filiere hyperfréquence dont la
technologie soit actuellement mature pour des réalisations au niveau industriel. Cette
maturité et son développement ont donc permis d’aboutir a des colts de production
abordables, qui restent cependant largement supérieurs a ceux de la filiére silicium
[27]. Les composés llI-V sont donc parfaitement appropriés a la réalisation de circuits
hyperfréquences. On peut classer ces circuits par type circuits bas niveau

amplification faible bruit, fonction de controle, commutation, etc....

2.3 Les hétérostructures

Une hétérostructure est une jonction formée par la juxtaposition de deux
matériaux de natures différentes. Les hétérostructures semi-conducteur-semi-
conducteur sont généralement des hétéroépitaxies car les deux semi-conducteurs mis
en présence ont la méme structure cristallographique (cubique faces centrées la
plupart du temps) et un relatif accord de maille. L'idée des hétérostructures a été
proposée dans le but d’observer les oscillations de Bloch des électrons, et par la suite
d’obtenir des générateurs et amplificateurs de micro-ondes [28]. Il a donc été suggéré
d’avoir recourt a des modulations de composition d’alliage ou de dopage [29]. Grace
au développement de la croissance, il est devenu possible d’élaborer des structures de
types super-réseaux, cristaux photoniques et des puits quantiques. Par ces propriétés
optiques et électroniques fort intéressantes, cette derniere variété a suscité un intérét
considérable et a été I'objet de nombreuses études durant les dernieres décennies. La

discontinuité entre les bandes d’énergie des semi-conducteurs A et B crée une barriere
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de potentiel qui confine les porteurs de charges dans la couche active [24]. La
dénomination quantique intervient quand il y a confinement des porteurs, c’est-a-dire

pour des épaisseurs de puits inférieures typiquement a 300 A° selon le confinement

des porteurs.

© 9O O > 7
0 L ’
Barriére L Barriére (b)

(a)

Figure 2.5 Schéma synoptique (a) disposition de couches semi-conductrices A et B (b)

barriere de potentiel crée entre les semi-conducteurs A et B.

Selon la discontinuité des bandes d’énergie AE. et AE,, a l'interface de contact

des semi-conducteurs, on peut distinguer deux types de puits quantique (figure 2.6).

(b)

Figure 2.6 Schéma des bandes énergétiques (a) dans un puits du type | et (b) du type
.
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Dans le cas d’une structure de type |, les électrons et les trous sont confinés dans le
puits représenté par le semi-conducteur A, alors qu’ils sont spatialement séparés dans
la configuration de type Il. Dans les systémes a puits quantiques le mouvement de
I’électron est libre dans le plan de la couche mais n’est pas possible suivant la direction
de croissance d’ou une structure bidimensionnelle. En raison de la 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, I'électron garde donc un seul degré de liberté. Enfin si le
confinement a lieu dans les trois directions de I'espace, on parle de boites quantiques
ou d’ilots 3D. Les progreés des techniques de croissance cristalline ont permis la

réalisation et le controle de telles structures au niveau de la monocouche atomique.
2.4 Les états énergétiques dans un puits quantique

Dans un puits quantique, les porteurs de charge son confinés a des niveaux
énergétiques différents et pour définir ces valeurs propre d’énergie, on étudie le
comportement d’une particule confinée dans un puits de potentiel unidimensionnel et
d’une largeur L selon la direction de I'axe x. L'équation de Schrddinger indépendante

du temps peut-étre écrite [30].

h?d?o(x)
2m*dx?

+ V(x)e(x) = Ep(x) (2.1)

— h

Avec : h=—;
2T

h: constante de Planck

m”: La masse de la particule.

¢: La fonction d’onde.
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V(x) : Fonction décrivant le potentiel pour chaque valeur de x.

E : Lénergie.

0 L

Figure 2.7 Puits de potentiel rectangulaire infiniment profond.

Pour une particule dans un puits infiniment profond de longueur << L >>figure 2.5,
ou le potentiel est nul a l'intérieur du puits et vaut Vo a I'extérieur, quelques soit
I’énergie du puits de cette derniere elle reste confinée dans le puits. L’équivalent
quantique est une couche d’épaisseur a de semi conducteur, comprise entre deux

couches d’isolants parfaits.

Figure 2.8 L’équivalent quantique.

La particule ne peut pas se trouver dans la région ou V est égal a Vo et pour que
I’équation de Schrodinger soit vérifiée a I'extérieur de puits(ou V= Vo), le produit
V(x).d(x) doit étre nul et cela n’est possible que pour ¢(x) = 0. Dans le puits (0<x<L), le

potentiel est nul, 'équation (2.5) devient :
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_ h?d*E(x) _
o E(x) (2.2)

Les solutions de cette équation différentielle sont de la forme :

d(x) = sin kx (2.3)
d(x)= cos kx (2.4)
avec :

= Y2 E (2.5)

L’équation (2.2) a comme solution générale :

d(x)= A sin k(x) + B cos k(x) (2.6)
Au point L (c6té V =Vo), ¢(L)=0

AvecB=0-> ¢(L) =Asinkl=0

A ne peut pas étre nul, si on suppose A = 0, la fonction d’onde sera nulle sur tout

I’espace x, ce qui n’est pas juste avec la présence d’une particule.

nm
sinkL=0=>k =k, =Tn= 1,2,....00

V2m*E

Et comme k = on aura:

_ h%kE _ W?n?m?

2m  2ml?

En

im= 1,2,...00 (2.7)

L’énergie est quantifiée, I'état d’énergie le plus bas dans le puits appelé état

fondamental pour n=1, et les états d’énergie pour n>1 sont appelés états excités.
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2.5 Energie de transition

L’énergie nécessaire pour qu’un électron passe de la bande de valence vers la

bande de conduction est appelée |'énergie de transition (Figure 2.10).

S Sk
A .
Eg v Transition d’électron
BV -~~~ |k
- - -

Figure 2.9 Energie de transition dans le puits quantique.

Eerpj=Eg+Eny+Ep; 5i= 12,000 j=12,... (2.8)
avec:

Ey; : Niveaux d’énergie dans la bande de conduction.

Eh]. : Niveaux d’énergie dans la bande de valence.

2.6 Etude des parametres électroniques

La loi de Végard est une loi empirique indiquant que les valeurs des propriétés d’un
alliage (gap d’énergie, paramétre de maille, épaisseur critique, etc...) peuvent étre
déterminées par une interpolation linéaire des valeurs des propriétés de ses

composants [31].

P(X) = X. P(InAs) + (1 - x)-P(GaAs) (2.9)
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2.6.1. Le parameétre de maille

Le parameétre de maille « a » est égal a la distance entre deux atomes dans un
cristal. Lorsqu’un atome étranger est introduit dans le réseau cristallin, il provoque en
général une variation du parametre cristallin qui se traduit par une expansion ou une
contraction du réseau, en fonction de la taille des atomes. On dit que la variation de «
a » obéit a la loi de Végard si elle est linéaire avec le taux de substitution x [31]. La loi
de Végard donnée par |'équation (2.9) a été utilisée, pour le calcul du parametre de

maille de I'épitaxie :
a,(x) = x. A(mas) T (1—x). A(Gaas) (2.10)
2.6.2. La contrainte

Lors de I’épitaxie d’un matériau sur un substrat de parametre de maille différent,
un désaccord paramétrique est généré. Ce désaccord peut étre rattrapé de deux

facons différentes [32] :

- Dans le cas ou les couches épitaxieés sont suffisamment fines, la maille du matériau
épitaxié (ANNEXE) se déforme de maniére élastique de telle sorte que le paramétre de

maille s’accorde au parameétre du substrat dans la direction paralléle a I'interface.

- Dans la direction perpendiculaire a I'interface de croissance le réseau se déforme en
s’allongeant ou en se comprimant selon que le paramétre de maille de la couche est
plus petit ou plus grand que celui du substrat. Dans ce cas la couche est considérée

comme étant totalement contrainte (figure 2.13).

Les deux composantes paralléle et perpendiculaire du tenseur de la déformation

peuvent étre définies de la maniére suivante [33] :
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_ _ _ as—ae(x)
€17 = Exx(X) = &y (x) = o (2.11)
Pour une structure totalement contrainte:
_ _ _9Ci2(®)
g = &,(x) =2 coo &/ (2.12)

ou:

€ : La déformation ou le désaccord de maille.

a : Le paramétre de maille du substrat.

a. : Le parameétre de maille de la couche épitaxieé

cij: Les coefficients d’élasticite.

<+— Substrat ‘as’

U

= —

Figure 2.10 les deux types de déformation tension et compression.



Chapitre2 Principaux caractéristiques des semi-conducteurs llI-

V et I’étude des alliages ternaires InGaAs/GaAsP et

GaSbBi/GaAs.
Relaxation de la
couche
Propagation de ‘r_ I !
dislocation | ( | | % \"|_f'_|'.,
Substrate

Figure 2.11 Propagation de dislocation dans la couche épitaxie épaisse [32].

- Dans le cas d’'une couche épitaxieé plus épaisse, la déformation de la maille du
matériau ne suffit plus a équilibrer I'énergie mécanique engendrée par la croissance.
Le désaccord est alors rattrapé par la génération de dislocations a l'interface de
croissance. Ces dislocations se propagent du substrat vers I'interface de croissance et

la couche commence a relaxer.
2.6.3. Epaisseur critique

L’épaisseur au dela de laquelle la couche épitaxieé commence a relaxer est appelé
épaisseur critique. L'épaisseur critique de la couche contrainte hc est l'un des
parametres les plus importants que nous devons prendre en compte. Dans notre
calcul, on a utilisé le modele le plus classique, celui de K. Koksal et B.Gonul [17], qui
traite le cas d’un matériau faiblement désaccordé par rapport au substrat (désaccord
de maille < 2 %). La valeur de |'épaisseur critique hc qui en résulte dans le cas d’'un
matériau de structure sphalérite (zinc blende) épitaxie sur la surface n’est donnée par

I’équation suivante [17] :

h, ae 1-(0.25.Y) % (hc.\/i

= kNzZmag (1+v) n t 1) (2.13)

Qe
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avec:
, o . , as—0ae
€: Le désaccord paramétrique qui est donné par: € = e
S
y: Le coefficient de poisson qui est donné par: y = C1z
C11+C12

Ou, C11 et Ci12 sont les constantes d’élasticités obtenues par I'interpolation linéaire des

binaires InAs, GaAs.

ae : parametre de maille de la couche relaxée.

k: C'est un coefficient égal a 1 dans le cas d’un super-réseau ; a 2 pour un puits

qguantique ; 4 dans le cas d’une couche unique.
2.6.4 Effet de la contrainte sur la bande interdite

Pour la description du réle de la contrainte sur la structure de bandes on a suivit le
modele de Van De Wallé, et utilisé le formalisme de Krijn [37]. Les deux composantes
paralléle et perpendiculaire du tenseur de la déformation peuvent étre définies de la
maniere suivante dans I'’équation 2.13 et 2.14.Le role de la contrainte bi axiale sur la
structure de bandes de la couche épitaxie est schématisé sur la figure 2.13. Celle-ci
présente la structure de bande d’un semi-conducteur a gap direct en I'absence de
contrainte (figure 2.13-a), soumis a une compression bi axiale(figure 2.13-b) et soumis

a une contrainte bi axiale de tension (figure 2.13-c).

EpptEp+A
Ev,moy = 3lh : (2.14)

avec:
Eyp: Energie de la bande de trous lourds.

E;,: Energie de la bande de trous légers.
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Ao: Energie de décalage des bandes des trous spin-splittée.

Elt\llonrcont Eghh Eglh Eghh

QAo (HH-Sd

Figure 2.12 Structure de bande d’un semi-conducteur a gap directe.
a) non contraint b) en compression c) en tension
L'effet de la contrainte sur les bandes de valence et de conduction peut étre
décomposé en deux parties :
e La composante hydrostatique : Liée a la déformation selon I'axe de croissance
(Oz), provoque un décalage du centre de gravité de la bande de valence ainsi

gue du centre de gravité de la bande de conduction.
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e La contrainte de cisaillement: Qui leve la dégénérescence des états
énergétique des trous lourds et des trous légers en k = 0 (typiquement d’une

valeur Agpp—inyde 60 — 80 meV pour un désaccord paramétrique de 2%).

Pour une couche épitaxie soumise a une contrainte bi-axiale de compression, la
composante hydrostatique augmente I'écart entre la bande de valence et la bande de
conduction, et la contrainte de cisaillement rend les bandes de valence fortement
anisotropes [33] ; la bande de plus haute énergie devient lourde selon et légere selon
(bande HH). La bande d’énergie inférieure devient elle légere selon et lourde selon
(bande LH) (figure 2.2.b). Si la couche est soumise a une contrainte bi-axiale de tension
(figure 2.2.c), le gap moyen diminue et les bandes de valences sont inversées par
rapport a celles d’une couche en compression ; la bande de plus haute énergie (bande
LH) restant légére selon et lourde selon k; [33]. Les décalages en énergie des centres
de gravité de la bande de valence et de la bande de conduction en k=0 varient

proportionnellement a la contrainte [34]:

AE"}ﬁoy =a,(2§, + &) (2.15)
AEP? = a (2, + €}) (2.16)

Avec a. et av les potentiels hydrostatiques de déformation, respectivement, pour la
bande de conduction et la bande de valence.Les décalages énergétiques induits par la
contrainte de cisaillement pour chacune des bandes constituants la bande de valence

sont les suivants [33]:

A EfP* = — 5% OEcise (2.17)

AEGse = —% Ao+ %SE”'W + %.\/AS+A0 SECtse + % (6E€t®)?  (218)
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A Esc(l;sa — _% Ao+ %SEcisa — %.\/A%-l—AO SEcisa +%(5Ecisa)2 (2.19)

Oou:
b est le potentiel de déformation tétragone.

SESa =2.b.(§,+ &)) (2.20)
2.7 Le gain optique

Le gain d’un matériau par unité de longueur est défini par le taux de croissance de

la densité des photons pendant leur propogation suivant une direction dans le cristal.

1 dN 1 dnN 1
——LE= —E= . (Rgst —Rast) (2.21)
p

TNy dzugy, dt g
ou : Np = nombre de photons par unité de volume
dN, = densité des photons
dz =direction dans le cristal
Ug = la vitesse de propagation
Rest=I"émission stimulée = R, f2(hw)(1 — f1(hw)) (2.22)
Rast = Rr f1(hw)(1 — f2(hw)) (2.23)

Avec R; (hw) = Probabilité de transition par unité de volume par seconde d’un matériau

actif.

1 eg ANP

Ri(hw) = |MT (hw) |2p]’?q (hw) (2.24)

2 cggmin?
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C = vitesse de la lumiere dans le vide

€0 = la permittivité du vide

mo = la masse effective de |'électron dans le vide
n = indice de refraction

A =longueur d’onde

p}’q(hw) = densités d’états finale

Eg (Eg+ Ao)
Eg+ Ao /3

|MT |2 = matrice de transition donnée par: M2 = % (% —1-2F,)
(o)
mc = la masse effective
Mo = energie du spin orbite

Eg = energie du gap

Le gain du matériau par unité de longueur est [34].
2

glhw)=2 52— |y (huw) [20; () (fy (o) — £ () (2.25)
Omt

=gmax (W) (fz (hw) — f1(hw))

ou m¢: masse effective trou
f> = facteur de Fermi final

f1 = facteur de Fermi initial
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Ou le gain maximum g,,,, €st une propriété du matériau, et le facteur de Fermi f; - f;
dépend des porteurs (pompage optique).Dans le cas de dimensions réduites ( puits
quantiques) la densité d’états p; (hw)correspond a la densité d’états réduite pP(hw)

entre deux sous-bandes.

g (hw) =¥ X g, ny) (AW) (2.26)
ou:

nc = densité de la bande de conduction

ny = densité de la bande de valence

La somme doit étre faite sur toutes les combinaisons des sous-bandes. Pratiquement
avec la régle de selection, le gain des pairs nc = ny va étre dominant, plus précisement

le gain pour n =1 est le plus grand.
2.8 Etude du Laser a semi-conducteurs

Le mot Laser signifie : Light amplification by Stimulated Emission of Radiation, il y

a donc amplification par émission stimulée de lumiére.
2.8.1 Principe de fonctionnement d’un Laser

Tout Laser est constitué de trois éléments : milieu amplificateur, une cavité resonnante

et une source de pompage.
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Pompage
YYVYVYVYVYVYV VY

""""" Milieu acti

Résonateur optique

Réflecteur Coupleur

Figure 2.13 Schéma d’un laser.
2.8.2 Le milieu amplificateur

C’est un milieu optiguement actif qui transforme en photons I'énergie injectée par
le pompage et dans lequel il ya du gain (émission stimulée).Considérons deux niveaux
d’énergie d’un atome (état fondamental et état excité) et voyons les transitions

possibles entre ces deux états [35] :

> Absorption

L’électron absorbe I'énergie du photon pour passer a I'état excité.
E> E2

w> hv w> hp

Eq - E1

> Emission spontanée

Un atome excité est dans un état instable et peut donc revenir a son état

fondamental en émettant un photon.
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E2 ]

El
> Emission stimulée

Lorsqu’un photon incident induit la recombinaison radiative d'une paire électron-trou,

le photon émis a méme phase et méme direction que le photon incident.

E>

w hv,
w> hv

> hv,

Eq @

2.8.3 Le pompage optique

Le matériau laser est pompé par une excitation optique : soit un flash lumineux tres

intense soit un autre laser de longueur d’onde plus courte appelé laser de pompe.
C'est la technique utilisée dans le premier laser fabriqué en 1960 (laser a rubis) [36].
2.8.4 Le pompage par injection électrique

La technique standard utilisée dans les diodes lasers. L'excitation se fait par un
courant électrique circulant entre les régions dopées n et p de la diode laser, le
premier laser semi-conducteur fonctionnant par injection de courant. Il s’agissait d’une

jonction PN en GaAs.
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2.8.4 Le pompage électronique

Ce type de pompage est basé sur le méme principe que la cathode luminescence ;
un faisceau d’électrons accélérés sous une tension de I'ordre d’une dizaine de kilo volts

est utilisé pour exciter le milieu actif [37].
2.8.8 Caractéristique du laser

Le laser est une source unidirectionnelle, intense, monochromatique et
cohérente. Le faisceau se dirige dans une seule direction. Il peut y avoir une divergence
provoquée par la diffraction lorsque le faisceau se propage dans un milieu permettant
donc une augmentation de diametre du faisceau. Les lasers émettent une lumiere tres
intense, méme si certain laser semble peu puissant, leur lumiére est concentrée sur
une toute petite surface. C'est pourquoi il est tres important de ne jamais recevoir un
faisceau directement dans les yeux, ce qui pourrait provoquer une cécité permanente
en endommageant la rétine. Contrairement a la lumiére émise par le soleil ou par une
ampoule a incandescence qui est poly chromatique (constitué de plusieurs longueurs
d’onde), la lumiéere produite par un laser est monochromatique (elle contient trés peu
de longueurs d’onde) [35]. La lumiére produite par un laser est ordonnée dans le
temps et dans I’espace. Ainsi chaque photon qui la compose oscille en méme temps de
la méme maniére. La directivité de la lumiére laser est d’ailleurs une conséquence de

sa cohérence.
2.8.9 Effet du laser

Les semi-conducteurs qui possédent un gap direct autorisant I’émission lumineuse
ont été intensément étudiés. Selon I'énergie de la bande interdite, ils émettent dans
un large éventail de longueurs d’onde : de 'ultra-violet (0.2 nm) a I'infrarouge (30 nm).

L'effet laser se produit lorsque d’une part I'émission stimulée devient prépondérante a
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I’émission spontanée et, d’autre part, le gain dans le milieu amplificateur devient
supérieur aux pertes optiques dans la cavité: pertes par propagation, pertes par

réflexions sur les miroirs.

2.9 Conclusion

Dans ce deuxiéme chapitre, on a regroupé quelques propriétés générales des
matériaux semi conducteur lll -V (propriétés physique et propriétés électronique).
Aprés les notions fondamentales de laser: le milieu amplificateur, la source de
pompage et la cavité résonante et aussi les définitions du laser a semi conducteur et
les puits quantique ont été mentionné. Dans le chapitre suivant on étudiera les
résultats de la simulation des matériaux ternaires InGaAs/GaAsP et GaSbBi/GaAs et la

mise en évidence du résultat obtenue avec d’autres résultats.
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Chapitre 3 Résultats et discussions

3.1 Introduction

Le but de ce chapitre, est de présenter et interpréter les résultats obtenus par
simulation des structures a puits quantique InGaAs/GaAsP et GaSbBi/GaAs pour déterminer
les concentrations optimales d’indium et de bismuth qui résultent des longueurs d’onde
d’émission exploitable dans les fibres optigue comme 0.85, 1.33 et 1.55 um. Pour cela des
simulations ont été faites afin d’étudier les effets de la contrainte et la concentration
d’indium et de bismuth sur les différents parametres comme le gap, la barriere de potentiel,

I’énergie de quantification, I'énergie de transition des puits quantiques et le gain optique.

3.2 Résultats et discussions des simulations

La figure 3.1 (a,b,c), représente la variation des parametres de maille des alliages
ternaire GaAsP, InGaAs et GaSbBi respectivement, en fonction des concentrations de
phosphore, d’indium et de bismuth. On constate que I'incorporation du phosphore entraine
une diminution du parameétre de maille dans la figure 3.1(a) tandis que l'incorporation
d’indium et de bismuth augmente le paramétre de maille des alliages respectivement,

InGaAs et GaSbBi.
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I I I I I I I I I
| | | | | | | | 1 (a)
I I I I I I I I I
I I I I I I I I I
I I I I I I I I I
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Figure 3.1 (a) Variation du parameétre de maille en fonction de la concentration de
phosphore.
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Pour 'lnGaAs, le paramétre de maille varie entre 5.657 et 6.058 A dans la figure 3.1.b alors

que pour le GaSbBi on a un accroissement entre 6.095 et 6.324 A dans la figure 3.1.c avec

I'insertion de Bismuth.
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Figure 3.1 (b,c) Variation du paramétre de maille en fonction de la concentration : (b)

d’indium de la structure InGaAs et (c) de bismuth de la structure GaSbBi.

La figure 3.2 illustre la contrainte créée entre les alliages et les substrats. La contrainte
est en compression quelque soit la concentration d’indium et de Bismuth (g < 2%). Si on fixe
la concentration du phosphore y = 20% on a un désaccord € = - 1.634 A pour une

concentration d’indium de x = 13 %, alors que pour x =10 % on a un désaccord € = -1.424 %.
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On remarque qu’il y un faible désaccord entre la couche épitaxie InxGa (1-xAs et le substrat
GaAsP. On traite le cas d’'un matériau faiblement désaccordé par rapport au substrat. On
remarque que la contrainte établit entre InGaAs/GaAsP est plus inférieur a celle du
GaSbBi/GaAs. Donc on peut dire que InGaAs résulte une parfaite croissance sur le substrat

GaAsP.

0 10 20 30 40 50 60 70 80 20 100

Figure 3.2 (a,b) Variation du désaccord paramétrique en fonction : (a) de la concentration

d’indium de la structure InGaAs et (b) de la concentration de bismuth de la structure GaSbBi.
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Les figures 3.3(a) et 3.3 (b) suivantes représentent respectivement les variations de
I’épaisseur critique de la structure InGaAs avec une couche GaAsP pour plusieurs
concentrations de phosphore et celui de GaSbBi avec une couche GaAs pour une

concentration fixe de bismuth.
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Figure 3.3 (a,b) Variation de I'épaisseur critique en fonction : (a) de la concentration
d’indium et (b) de la concentration de bismuth.
Avec la contrainte en compression, I’épaisseur critique augmente pour des valeurs de la
concentration d’indium et de bismuth < 2%, au dela de cette valeur on remarque une

réduction de I'épaisseur critique pour qu’elle donne 25.74 A a x = 100% concentration
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d’indium pour une concentration de phosphore nulle dans le substrat GaAsP (1°" matériau)
et il décroit pour atteindre 64.12 A 3 100% de la concentration de Bismuth. Si on compare

les deux épaisseurs, on observe que I'épaisseur de GaSbBi est supérieure a celle d'InGaAs.

La figure 3.4.a indique I’évolution de la bande interdite en fonction de la concentration
d’indium (avec x=0.1%, on a un gap de 1.399 eV et pour x =2%, on a un gap de 1.378 eV) et

celle de la figure 3.4.b illustre I’évolution de la bande interdite par rapport a la concentration

de Bismuth.

L

1

5 10 15
Bi (%)

Figure 3.4 (a,b) L’évolution du gap en fonction : (a) de la concentration d’indium de la

structure InGaAs et (b) de la concentration de bismuth de la structure GaSbBi.
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On a une légere diminution de la bande interdite de 0.4092 eV avec l'augmentation de la
concentration d’indium a x = 99% et de 0.15 eV pour une forte concentration de Bismuth

dans le 2é™e matériau ensuite il devient constant.

Les figures 3.5.a et 3.5.b montrent respectivement I’évolution de la bande interdite des
trous lourds et trous légers en fonction de la concentration d’indium pour plusieurs
concentration de phosphore Avec I'incorporation d’indium I’énergie diminue jusqu’a 0.1713

eV pour (y = 0) pour les trous lourds et s’annule presque pour les trous légers.

Energie (eV)
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L
2
=
P e e T i e e r-C ST
w |
|
|
(O ] e el e i SN L e el e e
|
l
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|
0.2 .
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

Figure 3.5 (a,b) L’évolution de la bande interdite : (a) des trous lourds et (b) des trous

légers en fonction de la concentration d’indium.
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La meilleure concentration de phosphore est y = 0. Avec cette valeur, on a une
augmentation de la barriere de potentiel du substrat GaAsP et les électrons restent confinés

dans le puits InGaAs donc la structure devient InGaAs/GaAs (voir figure 3.5 (c)).

Barriere Barriere

y' A
I

GaAsP InGaAs

GaAsP

Figure 3.5 (c) Schéma d’un puits quantique simple pour la structure InGaAs.

InGaAs est le semi-conducteur A (SCA) qui joue le role de puits et GaAsP est le semi-

conducteur B (SCB) qui joue le r6le de barriere pour la structure InGaAs.

Les figures 3.6(a) et 3.6(b) montrent respectivement I’évolution de la bande interdite sans
contrainte de I'alliage InGaAs en fonction de la concentration d’indium et de I'alliage GaSbBi
en fonction de la concentration de Bismuth.

15

Energie (eV)

Figure 3.6 (a) L’évolution de I'énergie de la bande interdite non contrainte en fonction de la
concentration d’indium de la structure InGaAs.
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Figure 3.6 (b) L’évolution de I'énergie de la bande interdite non contrainte en fonction de la

concentration de bismuth de la structure GaSbBi.

Barriére Barriere

r'y
[v

A

GaAs GaSbBi GaAs

Figure 3.6(c) Puits quantique simple pour la structure GaSbBi.

Le GaSbBi est le semi-conducteur A (SCA) qui joue le role de puits quantique pris en

sandwich entre deux barriéres de semi-conducteur B (SCB) c'est-a-dire le GaAs qui joue le

role de barriere dans la structure GaSbBi.

La figure 3.7 indique I'effet de I'incorporation de bismuth (Bi) dans la bande de valence.
Le bismuth entraine un éclatement de la bande de valence (By) en deux sous bandes.

L’éclatement de la bande de valence induira encore a une réduction de la bande interdite du

matériau en fonction de la concentration de bismuth.
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Bi (%)

Figure 3.7 L’évolution de la bande interdite avec contrainte en fonction de la concentration

de Bismuth.

Comme la contrainte est en compression, la bande interdite des trous lourds est inférieur
a la bande interdite des trous légers et I'élargissement entre ces gaps accroit avec

I’'augmentation de la concentration de Bismuth Bi.

La figure 3.8 indique I’évolution de la bande interdite en fonction de la température et
des concentrations d’indium et de bismuth en 3D. Une augmentation de la température et
des concentrations entrainent une diminution du gap dans les simulations. Pour une
concentration d’indium x =9 % et une température T = 300 K on a un gap de 1.145 eV alors
gu’il est de 0.293 eV avec une concentration de bismuth de 8.9 %. A la température T= 420K
on a un gap de 1.018 eV dans la structure InGaAs avec x = 13 % et 0.0255 eV dans GaSbBi
pour une concentration de bismuth de 13.7 %. La température joue un role important pour

la diminution de la bande interdite.
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Figure 3.8(a,b) Variation de la bande interdite en fonction de la température et : (a) de la
concentration d’indium de la structure InGaAs et (b) de la concentration de bismuth de la
structure GaSbBien 3D .

Le résultat de simulation qu’on a obtenu lors de la variation de la bande interdite en
fonction de la température en ISO est représentée sur la figure 3.9 en fonction de la

concentration d’indium.
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Figure 3.9 Variation de la bande interdite en fonction de la température et de la

concentration d’indium en 1SO.

La figure 3.10 (a,b) illustre la variation du coefficient d’absorption a en fonction de la

température T en 3D et des concentrations d’indium et de bismuth.

Figure 3.10 (a) Variation du coefficient d’absorption en fonction de la température et de la

concentration d’indium en 3D.

A la température de 340 K, si on fixe x a 30 % on a coefficient d’absorption de 3.374e + 05

cm™ pour l'alliage InGaAs hors pour I'alliage GaSbBi on aun coefficient d’absorption de

4.867e+06 cm™ pour une concentration de bismuth de 12 %).
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Figure 3.10 (b) Variation du coefficient d’absorption en fonction de la température et de la

concentration (b) de bismuth en 3D.
La figure 3.11 montre le résultat de la simulation de la variation du coefficient

d’absorption en fonction de la température et des deux concentrations (indium et bismuth)
en I1SO.
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Figure 3.11 (a) Variation du coefficient d’absorption en fonction de la température et de la
concentration d’indium en ISO.
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Figure 3.11 (b) Variation du coefficient d’absorption en fonction de la température et de la
concentration de bismuth en ISO.

La figure 3.12 (a,b) démontre la variation du coefficient d’absorption a en fonction des

deux concentrations et de la longueur d’'onde A en 3D. Pourx=1%,A=0.90 um,ona:a=0

cm™ et pour x =91 %, A = 0.35um, on a o = 9.646 e + 06 cm™ dans la figure 3.12(a) par
contre dans la figure 3.12(b) qui est en fonction de la concentration de bismuth, en fixant
cette concentration de bismuth de 11 % pour A = 1.5 um, on a a = 1.902e+07 cm™.

Figure 3.12 (a)

Variation du coefficient d’absorption en fonction de la longueur d’onde et
de la concentration d’indium en 3D.

49



Chapitre 3 Résultats et discussions

Figure 3.12 (b) Variation du coefficient d’absorption en fonction de la longueur d’onde et
de la concentration de bismuth en 3D.

En fixant la concentration d’indium a 30 %, on a a= 3.374e + 05 cm™ pour I'alliage InGaAs
hors pour I'alliage GaSbBi on a: (a = 4.867e+06 cm™ pour une concentration de bismuth de

12%). Cette figure 3.13 (a,b) ci-dessous est la représentation en ISO du coefficient

d’absorption en fonction de la longueur d’onde.
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Figure 3.13 (a) Variation du coefficient d’absorption en fonction de la longueur d’onde et
de la concentration d’indium en ISO.
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Figure 3.13 (b) Variation du coefficient d’absorption en fonction de la longueur d’onde et
de la concentration de bismuth en ISO.

On constate qu’une bonne longueur d’onde donne un bon coefficient d’absorption de la

lumiere.

La figure 3.14 (a) montre la variation des barrieres de potentiel de Puits quantiques
InGaAs / GaAsP (AE.) en fonction de la concentration d’indium (x). On constate qu’avec une
concentration nulle de phosphore, les deux barriéres (valence et conduction) s’annulent
aussi mais avec l'augmentation cette différence de potentiel entre I'alliage ternaire et le
substrat augmente pour atteindre 1.2 eV dans la bande de conduction B. et 0.2 eV dans la
bande de valence Bv. Ces barrieres sont tres faibles pour créer un effet de confinement de
porteurs. Dans la figure 3.14 (b) I’évolution de la barriére de potentiel entre I'alliage GaSbBi
et le substrat GaAs atteint 0.9581 eV pour la bande de conduction et 0.07668 eV pour la

bande de valence ce qui induit a un effet de confinement dans I’alliage GaSbBi donc un puits

quantique.
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Figure 3.14 (a,b) Barriere de potentiel en fonction des concentrations d’indium et de

bismuth.

La figure 3.15, illustre la variation des taux de confinements des porteurs dans la bande
de conduction en bleu et dans la bande de valence en vert pour les deux structures.
Dans la bande de conduction ou la barriere est importante, on a une diminution du taux
entre 1 et 0.8348 % pour la premiére structure tandis qu’il diminue de 0.9254 % pour la

deuxieme. Dans la bande de valence ce taux augmente entre 0 et 0.1652 pour InGaAs et
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Figure 3.15 (a,b) Taux de confinement en fonction des deux concentrations.

Les figures 3.16.a et 3.16.b illustrent les variations des niveaux électrons dans le Puits
guantique en fonction de sa largeur L pour la concentration d’indium x = 0.35 % dans le 1°"
matériau et dans le second matériau avec une concentration de bismuth de 0.12 %. Dans les
deux simulations, on remarque que les niveaux de confinement augmentent tandis que les
niveaux d’électrons diminuent avec I'élargissement du Puits quantique et pour des valeurs L
supérieures a 12 nm il apparait un deuxiéme niveau de confinement dans la 1° structure

tandis qu’il apparait pour L supérieures a 8 nm dans la 2°™¢ structure.
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Figure 3.16 (a,b) La variation des niveaux d’électrons en fonction de la largeur de puits dans

InGaAs et GaSbBi.

La figure 3.17 (a,b) illustre la variation des niveaux énergétiques des trous lourds dans le
Puits quantique en fonction de sa largeur L pour des concentrations d’indium et de bismuth

respectivement 0.35 et 0.12.

Dans les deux simulations, on remarque que les niveaux de confinement augmentent tandis
gue les niveaux d’électrons diminuent avec I'élargissement du Puits quantique et pour des
valeurs L supérieures a 12 nm il apparait un deuxiéme niveau de confinement dans la 1°

structure tandis qu’il apparait pour L supérieures a 8 nm dans la 2™ structure.
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004F----

TREIENE

La variation des niveaux énergétiques des trous lourds en fonction de la

Figure 3.17 (a,b)

largeur de puits.

Les figures 3.18 (a,b) ci-dessous sont assez similaires aux 2 précédentes mais cette

foie-ci avec des trous légers et on a un deuxieme niveau de confinement a L supérieur (a 18

nm pour la 1™ structure).
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Energie (eV)

L (nm)

Figure 3.18 (a,b) La variation des niveaux d’énergie des trous légers en fonction de la

largeur de puits : (a) de la structure InGaAs et (b) de la structure GaSbBi.

La figure 3.19 (a,b) représente la variation de |'énergie libérée par la transition de
I’électron de la bande de conduction vers la bande de valence (trous lourds) en fonction de
la largeur de Puits quantique pour les deux concentrations. On remarque que les niveaux de
transitions diminuent avec I'élargissement de Puits et I'énergie libérée devient importante
entre les niveaux plus éloignés. Les énergies de transition faibles pour (HH1 — C1 1°" niveau de

la bande de valence vers 1" niveau de la bande de conduction) sont faibles par rapport aux
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énergies données par (HH1 — C;, HHz — C1, HH; — C3) ; cette différence est due a I'éclatement

de la bande de valence et a la diminution de |la bande interdite.

(b)
— HH1-C1
T T T T m—H2C2
= HH3-C3
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L (m

Energie de transition en fonction de I'épaisseur du puits quantique pour
les trous lourds.

La figure 3.20 (a,b) donne I’évolution de I’énergie de transition des trous légers. On a

Figure 3.19 (a,b)
du niveau d’énergie. Plus la largeur de puits augmente, plus le niveau de confinement

I'apparition du deuxieme niveau de confinement pour L supérieur a 8 nm et une diminution

augmente.
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Cette figure est assez similaire a la figure précédente.
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Figure 3.20 (a,b) Energie de transition en fonction de I'épaisseur du puits quantique pour
les trous légers.

La figure 3.21 (a,b) indique les variations de la longueur d’onde d’émission des trous
lourds en fonction de la largeur de Puits L. La longueur d’onde augmente avec
I’élargissement de puits et aussi avec I'augmentation de la concentration d’indium dans le
puits. Pour HH1 — C1 (1°" niveau du trou lourd de la bande de valence vers le 1°" niveau de

la bande de conduction) avec L = 20 nm on a: une longueur d’onde del.553 &, pour le
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ler alliage et 3.794 B pour le 2™ alors qu’avec HH1 — C; (1" niveau des trous lourds de
la bande de valence vers le 2¢™¢ niveau de la bande de conduction), la longueur d’onde

est de 1.302 B, pour l'alliage InGaAs et 3.601 B, pour le cas de GaSbBi.
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Figure 3.21 (a,b) L’évolution de la longueur d’onde d’émission des trous lourds.

La figure 3.22 (a,b) est le cas des trous légers pour les deux concentrations. Pour LH; —
Cional1.174 um de longueur d’onde (InGaAs) et 3.016 um (GaSbBi) et ainsi de suite. Donc la

longueur d’onde des trous lourds est un peu important que celle des trous légers.
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L’évolution de la longueur d’onde d’émission des trous légers.

Figure 3.22 (a,b)

b) ci-dessous illustrent les variations du gain en fonction de la

7

Ces figures 3.23 (a

longueur d’onde A pour plusieurs concentrations d’indium dans la structure InGaAs et

=6

plusieurs concentrations de bismuth dans la structure GaSbBi avec une largeur de Puits L

10718 cm3.

300K et une concentration d’électron N =

nm, une température T
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Figure 3.23 (a,b)

La variation du gain optique en fonction de la longueur d’onde pour

plusieurs concentrations d’indium et de bismuth.

La figure 3.24 (a) représente la variation du gain en fonction de la longueur d’onde A pour

plusieurs valeurs de la largeur de puits L avec une concentration d’indium x = 0.25,

concentration de phosphore nulle (y = 0), la température T = 300 K et la densité des

électrons (N = 10'® cm3) dans la structure InGaAs. Dans la figure 3.24 (b) qui est le cas de

I'alliage GaSbBi(L=2nm,L=4nm,L=6nm,L=8nm, L=10 nm), (N =5.10*8) cm3, T = 300K

et avec une concentration de bismuth x = 0.10 %.
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Figure 3.24 (a,b) La variation du gain optique en fonction de la longueur d’onde pour

plusieurs valeurs de la largeur de Puits quantique.

Cette figure 3.25 (a,b) est la variation du gain pour plusieurs concentrations d’électrons
(N=1, N=2,N=3,N=4,N =5) avec des concentrations d’indium et de phosphore
respectivement x = 0.25 et y = 0, une température T = 300K et la largeur de Puits L = 3 nm

pour la 1% structure. Dans la 2¢™e structure (N=4, N=6, N =8, N =10, N = 12, N = 16) avec
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une concentration de bismuth fixe x = 0.10, T = 300K et L = 6 nm. On remarque une

augmentation du gain a un certain seuil puis une diminution.
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Figure 3.25 (a,b) La variation du gain optique en fonction de la longueur d’onde pour

plusieurs concentrations d’électron.

La figure 3.26 (a,b) donne I’évolution du gain optique en fonction de la longueur d’onde
pour différentes températures, pour x = 0.10 avec une injection N = 5.10718 cm™ et une

largeur de Puits L=6 nm.
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Figure 3.26 (a,b) Spectre du gain optique pour plusieurs températures.

On constate que lorsque la température augmente, le spectre du gain se déplace vers les
grandes longueurs d’ondes car avec I'augmentation de la température la bande interdite
diminue et la longueur d’onde augmente, on remarque aussi une diminution du gain

maximal.
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3.3 Conclusion

Dans ce 3eéme chapitre, on s’est intéressé a |'optimisation des concentrations de In, de Bi
et la largeur de puits quantique afin d’avoir des longueurs d’onde d’émission exploitables
pour la télécommunication optique. Dans une premiere partie de ce chapitre, on a étudié
I'effet de l'insertion de l'indium et de bismuth sur les propriétés physique des deux
structures InGaAs/GaAs et GaSbBi/GaAs; la contrainte créée dans la deuxieme structure est
tres importante que celle obtenue dans la premiere structure ce qui résulte une épaisseur
critique faible. La simulation des barrieres de potentiel dans les deux structures montre
qu’il y a un confinement de porteurs mais plus importantes dans la 28™e structure que dans
la 1°" puisque ces barriéres de potentiel sont plus importantes. Dans la deuxiéme partie, on
a procédé a la quantification des niveaux énergétiques des électrons et des trous ainsi que le
calcul de la bande interdite, I'effet de I'incorporation de bismuth sur la bande de valence qui
réduit la valeur de la bande interdite ; la somme des niveaux quantiques des électrons, des
trous et de la bande interdite des matériaux actifs (InGaAs et GaSbBi) donnent les énergies
de transition (énergie libérée pour les transitions inter sous bande de conduction et de
valence). Finalement ; la longueur d’onde 1.55 um a été obtenue pour des couples (x, L); on
constate que si on augmente les deux concentrations, la longueur (1.55 um) est obtenue
pour des largeurs faibles, alors que si on réduit les concentrations, cette longueur va étre

obtenue avec des largeurs de puits plus importantes ce qui augmente le colt du dispositif.
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Annexes

ANNEXE A

A.1 Tableau périodique de Mendeleiev

) i i 1 11 & T L ® L] L] o L+ L] % L] 4 1

/ oo e s us umr e ate m%wmﬂlh
B | S '1] o
N ey WWWWW = -

Tableau Al Tableau périodique de Mendeleiev des éléments [17].
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A.2 Caractéristique des matériaux massifs

Il est nécessaire de connaitre un certain nombre de paramétre physiques.

Parametre InAs GaAs GaBi GaSb
Parametre de 6.05 5.65 5.324 6.09

maille (A°)

Potentiel -5.08 -7.17 -7.5 -7.5

hydrostatique

de déformation

de la bande de

conduction ac
(eV)

Potentiel -1.00 1.16 -0.8 0.8
hydrostatique
de déformation
de la bande de
valence ay (eV)

Potentiel de -1.8 -2.0 -2 -2.0
déformation de
cisaillement : b

(eV)

Constante 832.9 1221 884.2 884.2
élastique :
c11(GPa)

Constante 452.6 566 402.6 402.6
élastique :
C12(GPa)

Masse effective 0.0213 0.0632 0.039 0.039
des électrons me

(mo)

Masse effective 0.517 0.5 0.25 0.28
des trous lourds
Mhh (Mo)

Masse effective 0.024 0.088 0.043 0.015
des trous légers
Mih (Mo)

L’énergie Spin 0.39 0.34 0.76 0.82
orbite Ao (eV)

Bande interdite 0.414 1.422 -1.45 0.72
a 300K
Eg (eV)

Tableau A.2 Parameétres physiques fondamentaux des principaux binaires IlI-V.




A.3 Expression des parameétres

Pour les alliages ternaires, les parametres a, Agp, Ci1, Ci2, Me, Mpp, My, Nt N, sont

déterminés a partir de la relation de la loi de Végard (interpolation).

Pour déterminer les masses des trous lourds et des trous légers on utilise ces relations :

Mhh = A.l

V1—2%Y;

Mhh = L A.2

Y120y,
A.4 Epitaxie:

L'épitaxie est une étape technologique consistant a faire croitre du cristal sur du cristal.

Etymologiquement, « épi » signifie sur et « Taxie » arrangement.
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