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RESUME

Ce travail porte sur la modélisation d’'une structure quinaire nitrurée, a base d'un

puits quantique contraint “GayIn;_4NyAs;_,_,Sb,“. Nous avons étudié d’'abord I'effet

de lintroduction de l'azote et de I'antimoine dans les alliages ternaires GalnAs. En
effet, I'incorporation d’'une faible composition d’azote provoque un éclatement de la
bande de conduction en deux sous bandes tandis que l'antimoine provoque
I'éclatement de la bande de valence. Sous l'effet de cet éclatement, il y a réduction
de la bande interdite, ce qui est tres intéressant pour I'obtention de la longueur
d’'onde 1.55um (fenétre pour fibre optique). Nous avons également étudié I'effet de la
contrainte sur la structure de bande, et en particulier sur la bande de conduction.
Nous avons calculé la longueur d’onde d’émission en fonction de la largeur du puits
et des compositions x (Gallium), y (Azote), z(Antimoine) en prenant en considération
'influence de la contrainte, la température et la largeur du puits. Par la suite nous
avons calculé le gain optique pour déterminer et étudier le courant de seuil et la

puissance optique générée en fonction de différents parametres de la structure.



ABSTRACT

This work consists of modeling of quinary nitride structure “strained quantum
well“GayIn,_4NyAs;_,_,Sb,"“. We have studied the effect of incorporating nitrogen and
Antimony into ternary semiconductor III-V alloys. Indeed it has been found that
incorporating composition of N leads to a splitting of the conduction band into two sub
bands and incorporation of Antimony leads to valence band splitting . This
separation leads to a reduction of the fundamental band gap which is interesting for
getting a 1.55um wavelength optical fiber window. We have also studied the effect of
strain in the band structure particularly the conduction band. We have calculated the
x (Gallium), y (nitrogen) z(Antimony) compositions taking into account the effect of
the strain, the temperature, the nitrogen, the well width.

Then we calculated and studied the optical gain to determine the threshold

current and optical power generated according to different parameters of the

structure.
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INTRODUCTION

Les composants optoélectroniques sont des éléments clés des réseaux de
télécommunications qui sont désormais le systeme nerveux de notre planéte, 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 obijectifs, nécessitant le développement
de dispositifs optoélectroniques fonctionnant a trés haut débit, compacts, non
refroidis, peu onéreux, et émettant dans la fenétre de transmission des fibres en
silice (1.3um — 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
menes 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, 'avenement des structures a puits quantiques
contraints, accompagné de I'apparition des nouveaux matériaux ‘nitrures d’éléments
I11-V’ aux caractéristiques tres attrayantes, a permis d’accroitre les potentialités des
semiconducteurs et d’améliorer les performances des dispositifs. Ainsi les diodes
laser, les photodétecteurs 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.
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Le colt de fabrication de ces composants est par ailleurs trés éleve, il est
donc préférable de pouvoir évaluer au mieux leurs performances avant de
commencer le cycle de fabrication. C’est dans cet objectif que s’inscrit ce travail de
mémoire, et porte sur la modélisation et la simulation de la structure a multipuits
guantiques contraints & base de GalnNAsSb/GaAs .

Le premier chapitre est consacré aux notions fondamentales, et aux rappels
théoriques constituant la base de la théorie des puits quantiques contraints, les
concepts fondamentaux tels la fonction d’onde, la structure cristalline, les masses
effectives...etc seront abordés.

Le chapitre II, porte sur les nouveaux matériaux (Ga, In)(N, As, Sb)/GaAs, nous
développons leurs propriétés trés particuliéeres, ainsi que les nhombreux avantages
gu'’ils présentent, nous mettons I'accent particulierement sur I'incorporation de I'azote
et de I'antimoine et les effets qui en résultent, en adoptant le modele de VBAC qui va
nous permettre d’établir la structure de bandes de ce nitrure d’éléments I1I-V.

Dans le chapitre IlI, nous présentons différentes méthodes de résolution de
'équation de Schrodinger dans le puits, afin d’en choisir la plus adaptée a notre
structure, et l'utiliser par la suite pour calculer les états énergétiques confinés dans le
puits quantique.

Enfin dans le chapitre IV nous calculons le gain optique et le courant de seuil
du puits quantique, en faisant le bilan des transitions optiques qui se produisent entre
les niveaux énergétiques, en vue d’étudier I'influence des différents parametres de la
structure.
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CHAPITRE 1

THEORIE DES PUITS QUANTIQUES CONTRAINTS

Dans ce chapitre nous allons aborder les principales caractéristiques des semi-
conducteurs et la théorie permettant de les déterminer.

En premier lieu, nous verrons le concept fondamental de la fonction d’onde
d’électron (fonction W), la dispersion d’énergie E(K) et les masses effectives.
Puis une bréve présentation de la fameuse méthode K.p utilisée en optoélectronique
pour calculer la structure de bande des semi-conducteurs.

Par la suite nous nous penchons sur les puits quantiques et plus
particulierement les puis quantigues sous contraintes, afin de voir les avantages
gu’ils présentent et pour présenter brievement la théorie nécessaire a la
compréhension et la détermination des différentes caractéristiques de ce type de
structures.

1.1 Notions fondamentales sur les Semiconducteurs

En optoélectronique les matériaux de choix sont ceux qui permettent la
manipulation de la lumiere, du courant électrique et leur interaction. Les métaux sont
d’excellents conducteurs mais ils sont opaques a la lumiére, les verres permettent le
guidage des ondes lumineuses mais ils sont des isolants électriques. Les
semiconducteurs se situent entre ces deux types de matériaux puisqu’ils permettent
a la fois de conduire le courant électrique et le guidage de la lumiere.

La conduction du courant électrigue est basée sur le mouvement des
électrons ; et dans un semiconducteur la majorité des électrons sont liés aux atomes
a I'exception de ceux qui parviennent a se libérer, et deviennent ainsi des électrons
de conduction libres de bouger, et créant un nombre identigue de porteurs de
charges positives (trous) dans la bande de valence. Les deux types de porteurs
(électrons et trous) sont séparés par I'énergie de gap; en effet un électron de la
bande de valence doit recevoir une énergie égale a au moins Eg pour pouvoir
« sauter » dans la bande de conduction. Dans les semiconducteurs cette énergie est
de l'ordre de 1eV et elle peut étre fournie par une onde lumineuse (photon) ayant

, . h )2 . A . , \
une énergie E,, = hv = A—C . L’énergie des photons doit étre au moins égale a celle du

gap pour pouvoir générer une paire électron-trou et vice versa. Cet échange
d’énergie entre les électrons et les photons est le mécanisme clé en
optoélectronique.
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1.1.1 La fonction d’'onde d’électron

Dans la mécanique classique I'électron est considéré comme une particule qui
suit la loi de newton, il est caractérisé par sa masse m,, sa position r=(x,y,z) et sa
vitesse V.

Mais cette considération intuitive ne permet pas de décrire le comportement de
I'électron dans le cristal solide ou il est plus approprié de le considérer comme une
onde (apparition de l'effet quantique), utilisant ainsi un des fondements de la
mécanique quantique “la dualité onde-corpuscule “[3].

La fonction d’onde pour un électron libre peut étre écrite comme une onde plane :
W (K B)ae® = cos(KE) + i. sin(Kr) (1.1)

avec le vecteur d'onde K = (KX Ky, KZ) qui est parallele au vecteur quantité de
mouvement de I'électron p.

mo.v _
h

K=

=l

(1.2)

en utilisant I'équation (1.2) on obtient I'énergie cinétique d’électron E qui est donnée
par:

_myV2 _ P2 _n’K?

2 2my 2mp

E (1.3)

Dans les semi-conducteurs I'électron est exposé au potentiel périodique du
réseau, l'effet quantique apparait dés que la longueur d’'onde de De Broglie associée

a l'électron: A = T"dewent comparable au paramétre de maille a, [4], I'électron ne

peut alors occuper que certains états d’énergie discrets et bien définis dou le
concept de “bandes d’énergies”.

En général, la fonction d'onde d’électron doit satisfaire I'équation de
Schrédinger.

D YV W=EW (1.4)
Zmo

ou V(¥) représente le potentiel périodique du cristal, cette équation est souvent écrite
comme suit:

HW=EW. (1.5)
avec H : I'Hamiltonien.

Pour un électron libre (V(¥) = 0),la solution de cette équation est de la forme
donnée par I'équation (1.1).
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Dans un semi-conducteur la solution est appelée “fonction de Bloch“[5] et peut
étre exprimée par:
Vo (KT) = up (K1) e (1.6)
avec n : niveau électronique.

Cette fonction est une onde plane avec un facteur u, (k) traduisant la dépendance
espace-amplitude, et montrant ainsi la périodicité de la maille.

La probabilité de trouver un électron a une position Tt est proportionnelle a |¥,(%)|?.

La figure 1.1 est une représentation schématique montrant la relation entre le
potentiel du réseau et la fonction de Bloch.

(b) T T~ T~ exp(iKkn)

o WWWWWWWW wzn
(d) \/\/\\/\/\/\/\/\/\J\‘/\A/\/\PJ\ w( K. T)

Figure 1.1 : Représentation schématique de la fonction électronique dans un cristal
(a) potentiel cristallin.(b) fonction d’onde d’un électron libre. (c) amplitude de la
fonction de Bloch de période a,.(d) fonction de Bloch. [6]
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En insérant la fonction de Bloch, équation (1.6) dans I'équation (1.4) on obtient E,, (K)
. “Bandes d’énergie séparées par le gap” (figure 1.2).

-nfa o] -nfa

Figure 1.2 : Comparaison des différentes représentations de la fonction de
dispersion d’énergie E(K). (a) périodique. (b) nombre d’ondes étendu. (c) nombre
d’ondes réduit. [6]

1.1.2 Structure cristalline

1.1.2.1La structure Zinc-blende

Les semi-conducteurs III-V binaires comme la plupart des semiconducteurs
d’optoélectroniques 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 I'autre. Cette structure est schématisée dans la figure 1.3.

Figure 1.3 : Représentation d’un cristal de Zinc blende avec le parametre de
maille a,. [6]
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1.1.2.2 La structure wurtzite

Certains semi-conducteurs peuvent exister sous forme de structures
différentes, par exemple le GaN, AIN et InN existent sous forme de la structure Zinc
blende, mais généralement ils croissent sous la forme de la structure cristalline
wurtzite, qui est formée de deux réseaux de Bravais hexagonaux comme montré
dans la figure 1.4 .

L‘O

Figure 1.4 : Structure de wurtzite avec les parameétres de maille a, et ¢, constituée de
deux sous-réseaux hexagonaux N et Ga. [4]

1.1.3 Masses effectives des électrons et des trous

Les propriétés des semi-conducteurs sont principalement déterminées par le
comportement des électrons au voisinage de la zone du gap minimal, ou I'énergie de
dispersion E,(K) est quasi-parabolique. L’électron peut étre traité alors comme une
particule libre, et sa masse mo est remplacée par une masse effective my.

Pour représenter l'influence du réseau cristallin, la masse effective de I'électron est
d2Ey

2
inversement proportionnelle a la courbure ( "

) de la dispersion d’énergie.

m:, = h? (“Z—E)1 1.7)

dk?2

ou n : niveau électronique.
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Dans le cas ol E,(K) est anisotropique, les masses effectives prennent des valeurs
différentes pour chaque direction dans le cristal. Le calcul des masses effectives est
basé sur le calcul des solutions de I'équation de Schrodinger, qui ne peut étre
résolue que par des méthodes approximatives, comme la méthode des ondes
planes, de pseudo-potentiel, par la fonction de Green...etc.

En optoélectronique, on s’intéresse particulierement aux transitions des
électrons entre bande de conduction et bande de valence, qui se font au voisinage
de la zone du gap minimal. Pour la majorité des semi-conducteurs utilisés, comme le

GaAs , InP ou le GaN, cette zone est située au point", C’est-a-dire en (K = 0), donc
u, (K, 7) devient u, (6: 1) et la masse effective d’électron est notée mr.

Et dans le cas des bandes anisotropiques les masses effectives des trous
lourds et des trous légers dans la direction (100) sont données par :

Pour les trous lourds :

100 — _Mo
mif’ = - (1.8)

Pour les trous légers :

100 — __ Mo
mi? = (1.9)

ouy,.Y,, Y, sont les parametres de Luttinger qui sont donnés avec les masses
effectives au point " dans I'annexe pour les principaux semiconducteurs.

1.2 L’énergie de gap

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

|.2.1 gap direct : la bande de conduction est uni-vallée en k=0 et la dispersion
d’énergie E(K) est non parabolique et les transitions sont verticales

|.2.2 gap indirect: la bande de conduction est multi-vallée et anisotrope avec
plusieurs minimas équivalents situés en différents points de la zone de Brillouin; les
surfaces d’énergie constante au voisinage des minimas K, sont des ellipsoides, et
les transitions sont obliques.

Pour la réalisation des composants optoélectroniques, les matériaux d’intéréts
sont ceux a gap direct.
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§ N

Figure 1.5 : lllustration des transitions a : verticale dans le cas d'un SC a gap
direct. b : oblique dans le cas d'un SC a gap indirect.

1.2.3 Effet de la température sur le gap

Les mesures expérimentales montrent que I'énergie de gap varie avec la
température, ceci est expliqué par le changement du parametre de maille.

Pour déterminer cette variation, 'approximation de Varshni est souvent utilisée.[6,7]
_ A.T?
Eg(t) = Eg(0) - 5T (1.10)

Ou A,B paramétres semi empiriques de Varshni.

Récemment une relation physique plus précise a été proposée par Péssler. [6] elle
est donnée par :

Ey(T) = Eg(0) % "1+ (%)p ] 1] (1.11)

avec ¢ : température moyenne des phonons.
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p : Parametre de dispersion des phonons.
a : Constante

Les parametres empiriques de Varshni sont donnés en annexe pour les différents
semiconducteurs.

1.2.4 La renormalisation

L'augmentation de la concentration des porteurs dans la bande de conduction
et la bande de valence provoque l'écrantage entre linteraction répulsive des
électrons de la bande de conduction et ceux de la bande de valence [6], cet
écrantage diminue l'interaction répulsive et conduit a une diminution de I'énergie de
la bande interdite. L’analyse théorique du phénomeéne conduit a la théorie des effets
a N corps [8] basée sur la mécanique quantique, et qui dépasse le cadre de ce
travail; nous nous contenterons ici de présenter la formule utilisée qui donne la
réduction de la bande interdite en fonction de la concentration des porteurs et de la
température.

1

2 fal “
+D.72. 52| (1.12)

AEg =C [% (m, %
ou g, : constante diélectrique.
m.” : Masses effectives des électrons
m," : Masses effectives des trous.
m, : Masse de I'électron.

N : Concentration de porteurs.

T: Température en K.

3
avec C=3.9 10°eV cmza.

D= 3.1 10*cm3Kk?.

1.3 Les hétérostructures

A ce jour, la maitrise avancée de nombreuses techniques de croissance, a
permis la réalisation des structures a puits quantiques, qui découlent des
hétérostructures utilisées en optoélectronique depuis les années soixante. Dans un
dispositif optoélectronique a semiconducteur, les recombinaisons radiatives ont lieu
dans la région active; dans une hétérostructure cette région est formée d’'un matériau
qui differe d’au moins une des deux barriéres qui I'entourent. La configuration
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optimale consiste a placer la région active entre deux matériaux de bande interdite
plus élevée et d’'indice de réfraction plus faible, ainsi la discontinuité des énergies de
gap crée un piege de potentiel pour les porteurs de charges, et les confine dans
cette région, tandis que la différence d’indice y confine les photons.

1.3.1 Les puits quantiques

Lorsque I'épaisseur de la couche active devient comparable a la longueur
d’onde de De Broglie Ax donnée par : [9,4]

_ 2mh
AF_\/TE.EF (113)

Er : niveau de Fermi.

L’effet quantique apparait et le spectre d’énergie devient discret. L’augmentation de
I'épaisseur de puits augmente le nombre de niveaux d’énergie, et diminue
'espacement entres ces niveaux, ceci traduit une limite sur I'épaisseur qui dépend
du matériau :

n
Ent1-En > 7
ou: E,.q,E,: niveaux d’énergie discrets.
T : Constante de temps prenant en compte toute les diffusions.

Il faut aussi que I'écart entre deux niveaux soit plus grand que la distribution de
Fermi due a la température.

En1-Eq > Ky, T
Ou K, est la constante de Boltzmann.

Avec l'apparition de I'effet quantique, les états électroniques ne correspondent
plus au bas de la bande de conduction, mais ils sont quantifiés en structure de sous
bande (figure 1.6).

Pour décrire cette structure, il faut ajouter un potentiel V,4(z) (caractérisant le
potentiel dans le puits) au potentiel périodique V(¥) du cristal, et introduire le
potentiel résultant [V(F) + qu(z)] dans I'équation de Schrodinger. La fonction
enveloppe ¢(z) est la solution de cette équation. Les méthodes de résolution seront
abordées dans le chapitre III.



23

Ec,b
Puits

E, YAy N NS L
E2 - - - =
E N
! <~ Massique
g ‘“—b e
cw

I ! Z ) oy

0 d o koOuk, o Densitédétats

Figure 1.6 : Niveaux d’énergie E,, , fonction d’onde @, et la dispersion d’énergie
EL (K¢ Ky) et la densité d’état dans un puits quantique. [6]

L’'apparition de I'effet quantique modifie plusieurs propriétés du matériau, offrant ainsi
plusieurs avantages dont les suivants :

Dans un puits quantiqgue et selon I'axe de croissance, les particules sont
confinées dans une seule direction, la densité d’états est donnée donc par :

2D(p)= M Mz
P (E)= 15T (1.14)
Et puisque n,=1,2,3... la densité d'états croit par palier (cf figure 1.6), cette
différence fait en sorte que pour une méme injection, un puits conduira a un gain plus
élevé qu’'un matériau massique, ou il y a un « gaspillage » de porteurs dans les
niveaux de basse énergie, car il faut remplir les états de faible énergie possédant

une faible densité de porteurs avant d’accéder a des niveaux intéressants.

Aussi dans un laser classique une injection trop importante engendre des
pertes internes élevées, les lasers a puits quantique en opérant avec moins de
porteurs sont plus efficaces et peuvent générer des puissances de sortie plus
élevées.
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Le probleme principal avec les dispositifs optoélectroniques a puits quantiques
réside dans le facteur de confinement tres faible (I ~ 0.03 alors que Tassique =

puits
0.5) ceci a pour effet de diminuer le gain modal défini par

gmodzrc-gmat (1.15)
OU gma: €St le gain matériau.

Ce désavantage peut étre surmonté en adoptant une structure avec un confinement
séparé en ajoutant de part et d’autre de la zone active un guide d’onde avec un profil
d’indice variable; il existe deux types de confinement.

1.3.2 Confinement a saut d’indice SCH

Dans ce type le guide d’onde optique est réalisé grace a un matériau barriére
de composition constante [10] comme montré sur la figure (1.7).

Structure de type SCH

couche de couche de
confinement confinement

couche couche
harriére barriére

puits

Figure 1.7 : Schématisation d’une structure de type SCH.

1.3.3 Confinement a indice graduel GRINSCH

Dans ce type le guide d’onde optique est réalisé grace a un matériau barriere
de composition graduelle, épitaxié sur la couche de confinement comme montré sur
la figure 1.8 .
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Structure de type GRINCH

couche de
confinement
couche
barriére

puits

Figure 1.8 : Schématisation d’'une structure de type GRINCH.

1.3.4 Les multi-puits quantigues

Les structures a multi-puits quantiques présentent aussi un meilleur facteur de
confinement que celles a puits quantique unique, puisque la surface de la région
active se trouve augmentée. Dans de telles structures si I'on considere une injection
uniforme dans le puits, on parle plutét de facteur de confinement moyen par puits I,
défini par I,,=N,,.T",, ou N,, est le nombre de puits.

Figure 1.9 : Schématisation d’une structure a multipuits quantiques.

1.4 Les puits quantiques sous contraintes

Traditionnellement, le paramétre de maille du cristal semiconducteur
constituant le puits quantique était ajusté de facon a limiter les contraintes
mécaniques, c’est la raison pour laquelle, pendant plusieurs années, on croyait que
seuls les systtmes a base delInP peuvent émettre a des longueurs d’ondes
supérieures a 1.1um, ainsi presque tout les lasers émettant aux grandes longueurs
d’ondes des télécommunications utilisés actuellement dans les réseaux optiques,
sont développés a base des systeme (In,P)(Ga,As) /(In,P).
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Au début des années 1980, on a commencé a examiner 'idée d’introduire de
faibles contraintes dans les puits, ouvrant la voie a de nouvelles possibilités pour la
conception des composants, notamment ceux a base des nouveaux matériaux
(Ga, In) (N, As, Sb) qui font I'objet d’investigation du présent travail, et que nous allons
présenter dans le deuxieme chapitre.

Ainsi, dans les derniéres années, l'apparition des puits quantiques sous
contraintes a apporté une flexibilité supplémentaire au design des dispositifs
optoélectroniques. Les effets de la contrainte sur les propriétés électroniques et
optiques des semi-conducteurs ont fait I'objet de plusieurs études récentes [11] dans
le but de réaliser des dispositifs optoélectroniques plus performants.

Due au désaccord des parametres de mailles du substrat et de la couche
épitaxiée, la contrainte modifie les caractéristiques intrinseques du semiconducteur,
comme I'énergie de gap, les potentiels de déformation ainsi que les parametres de
structure de bandes comme les masses effectives.

Ces changements présentent plusieurs intéréts pour la réalisation de
composants plus performants. A titre d’exemple, on a réussit a exploiter la levée de
dégénérescence dans la bande de valence due a la contrainte, pour réaliser des
amplificateurs optiques insensibles a la polarisation de la lumiére [1] et d’autres
études ont porté sur la diminution du courant de seuil avec la contrainte. [12]

1.4.1 Notion de couche contrainte

Lorsque I'on fait croitre un semi-conducteur sur un autre, si les deux matériaux
constituant le substrat et la couche active ont des parameétres de mailles différents,
‘evidemment ces deux matériaux doivent avoir la méme structure cristalline ainsi que
des parametres de maille voisins’, le matériau constituant la couche de plus grande
épaisseur impose sa maille a l'autre au voisinage de linterface, donc pour les
couches suffisamment fines, la maille du matériau épitaxié se déforme de maniére
élastique dans les deux directions parallele (k,,) et perpendiculaire (k) a la surface
de croissance, et selon que le paramétre de la couche épitaxiée est plus petit ou plus
grand que celui du substrat, la déformation est soit un allongement "couches en
tension”, soit un rétrécissement "couche en compression".
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ae a,
SC -1
Dépot
a, g
SC -2
substrat
as> aE as< ae
tension compression
a b

Figure 1.10 : lllustration des deux types de déformation, (a) couche en tension
(ag > ae). OU as : parametre de maille du substrat et a. : celui de la couche épitaxiée.
(b) couche en compression (ag < ae).

1.4.2 Epaisseur critique

Au-dela d'une certaine épaisseur, les couches contraintes commencent a
relaxer, et générent des dislocations qui se propagent du substrat vers l'interface de
croissance, cette épaisseur limite est appelée "épaisseur critiqgue", a cette épaisseur
la déformation de la maille ne suffit plus pour équilibrer I'énergie mécanique
engendrée par la croissance des couches épitaxiées, le matériau tend alors a
reprendre son parametre de maille et devient disloqué. [11, 4]
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I

ag

a b

Figure 1.11 : Schéma montrant une couche contrainte en compression (a) et Une
couche contrainte relaxée (b).

Cette épaisseur critique est fonction des coefficients élastiques Cij, et des parametres
de maille ag du substrat et ap de la couche épitaxiee.

Dans une structure a puits quantique, et comme on a une Double Hétéro
Structure (DHS) la contrainte est répartie sur les deux interfaces de croissance
comme le montre la figure 1.12.

substrat

couche * |
active _

substrat

Figure 1.12 : La contrainte dans le cas d’'une DHS.
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Pour calculer I'épaisseur critique on utilise le modéle proposé par Matthews et

Blackeslee qui nous donne I'expression suivante [13] :

_ a 1-0.25.y he2
- B.\/E.Tr.a* 1+y *ln( a +1)

Ou a: estle paramétre de maille de la couche relaxée.

ao . est le parameétre de maille du substrat.

€ : est le désaccord paramétrique.

y : est le coefficient de poisson donné par :

Ci2
C11+C12

Y:

Ou : Cij sont les coefficients élastiques.

(1.16)

(1.17)

(1.18)

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

structure.
Structure Puits quantique Super réseaux
Valeur de 2 1

1.4.3 Effet de la contrainte sur le gap

Pour déterminer I'effet de la contrainte sur le gap on doit en premier lieu définir

les tenseurs de déformation g;; (ij=xx,yy, zz).

Comme nous l'avons déja vue, I'épitaxie de couches fines sur un substrat de
parametre de maille difféerent, entraine I'existence d’'une contrainte bi-axiale. Cette
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contrainte déforme le réseau cristallin mais sans lui faire perdre sa périodicité, donc
la fonction de Bloch reste applicable, et la maille élémentaire du cristal contraint étant
déformée, le potentiel et la fonction de Bloch US (k;r) auront une nouvelle période.
Le changement relatif de la période est :

Ou a est le parametre de maille, ij = x,y ou z.

Le changement relatif du volume est donné par :

AV
~ = Ex ey tEgy (1.20)

Pour les faibles contraintes I'hamiltonien contraint H, peut étre considéré comme
une perturbation du hamiltonien non contraint H,, I'équation générale est donnée
Par :

[Ho + HeJUR(K,T) = Eq (K UR(K,T) (1.21)

On considere le cas d’'une contrainte bi-axiale (super réseau ou puits quantique avec
une croissance suivant I'axe Z avec &, = &,, # €,, etg; =0 pouri #j

La théorie de I'élasticité nous permet d’écrire les relations constitutives entre le
tenseur d’élasticité C, le tenseur de contrainte & et le tenseur de déformation €

O = X Cijaa (1.22)

Dans le cas d’'un matériau linéaire et iso-tropique :

Ozz = Cazxx-Exx T sz,yy- Eyy + Czz,22- €22 (1.23)
et
Cozxx = sz,yy Noté Ci;
sz,zz = Cxx,xx Noté Ci1
On a alors :

GZZ == 2. C12' €XX + Cll' £ZZ (1.24)
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Le matériau ne subissant aucune contrainte, autre que la pression atmosphérique
qui peut étre négligée, suivant I'axe (z) (0,, =0)ona:

2. C12' €XX + Cll' EZZ = 0 (1.25)
2C
€0 = —ﬁixx (1.26)

Le schéma de la figure suivante (figure 1.13) montre l'effet de la contrainte sur la
structure de bande de la couche épitaxiée; il représente la structure de bande d’'un
SC a gap direct en 'absence de contrainte, en compression bi-axiale et le cas d’'une
contrainte bi-axiale de tension.

compression

A\ T TR TR N T T T

kK [da] @k kK DWal k k. IWal k-

z

Figure 1.13 : Décalage et déformation des bandes d’énergie du GaAs pour une
contrainte compressive, nulle, et des couches en tension. Les axes verticaux
donnent I'énergie en eV et les axes longitudinaux donnent les vecteur d’onde k, et K,
dans un périmétre de 20% de la zone de Brillouin[13].

Comme on peut le voir, pour les couches non contraintes les bandes de trous
lourds et de trous légers sont isotropes et dégénérées au centre de la zone de

Brillouin, et la bande de trous spin-splittée est située a une énergie ?0 en dessous de
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., Ephnh+ER+A
ces deux bandes. Le centre de gravité de la bande de valence Eypoy = w ,

se trouve par conséquent a A, au dessous du haut de la bande de valence en k=0.

En posant les quantités suivantes : oy, = 2 (1 — Eﬁ) .Exx Contrainte hydrostatique,
11

et oy, = (1 + 22—2) . Exx CoNntrainte de cisaillement.

L’effet de la contrainte sur les bandes de valence et de conduction peut étre
décomposé en deux parties :

1- La composante hydrostatique oy, liée a la déformation suivant l'axe de
croissance (oz) provoque un décalage du centre de gravité de la bande de
valence ainsi que du centre de gravité de la bande de conduction.

2- La contrainte de cisaillement og, léve la dégénérescence des états
énergétiques des trous lourds et des trous légers en k=0.

Dans le cas d’'une couche soumise a une contrainte bi-axiale de compression la
composante hydrostatique augmente le gap moyen entre les bandes de conduction
et de valence.

Alors que la composante de cisaillement rend les bandes de valence fortement
anisotropes : la bande de plus haute énergie HH devient "lourde " selon K, et "légére"
selonk,,, la bande d’énergie inférieure LH devient légere selon k, et lourde selonk,,.
Les décalages en énergie des centres de gravités de la bande de valence et de la
bande de conduction en k=0 varient proportionnellement a la contrainte

h
AEVRyy = ay(Exx + Eyy + £57) (1.27)
AECYY = a (g4 + €5y + €22) (1.28)

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

Les décalages énergétiques induits par la contrainte de cisaillement pour chacune
des bandes constituant la bande de valence sont les suivants :

AES} = —>BEh (1.29)
1

AESh = — %Ao + %6E5h + % [AZ + A,.OES" + 2(5]525}‘)2 ]2 (1.30)

SESP100 =2h (g,, — £4y) (1.31)

En prenant comme référence énergetique Eyn,, €t a partir des équations
précédentes on définit:
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L’énergie Ey du haut de la bande de valence :

A h
Ev = Evmoy + 5 + AEyy,,, + max(AER, AER) (1.32)

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

A h
Ec = Evmoy + 5 + Eg + AEyh, + AEY (1.33)

Remarque : Eyn,y , I'€Clatement spin-orbite A, et I'énergie du gap sont relatifs au

matériau non contraint
Pour une couche en compression la bande des trous lourds est au dessus de la

bande des trous légers et 'on a max(AE;", AESR ) = AE;R et linverse pour une
couche en tension le max(AE}, AEpr ) = AER?

sans contrainte A avec compression

bande de conduction

bande de valence

Figure 1.14 : Déformation du potentiel dans un puits quantique en fonction de la
contrainte. (cas de la compression)

L’expression de la bande de conduction devient :

Ec = X + 2ac(Exy + €y + €52) (1.34)

C
Ec = X+ 2a. (1 - C—i) e (1.35)

ou x : I'affinité du matériau.
Et pour la bande de valence on a deux potentiels différents :
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-Cas des trous lourds :
b
Enh = X — Eg + ay(€xx + &5y + €22) + E(EXX + &gy — 2€4,) (1.36)
Ehh=X—Eg+2av(1—%).exx+b(1+zcﬁ).exx (1.37)

2
11 C11

-Cas des trous légers :

En=X—Eg+2a,(1- E—ﬁ) e —b(1+222) g (1.38)

Cu
Le gap sera alors :

Eg = EC - Ehh (139)
(@ C
Ege = Eg+2(ac +2,) ( —C—ﬁ)sxx— b(1+222).g, (1.40)

Cu

1.5 Conclusion

Dans ce chapitre nous avons rappelé les notions fondamentales des
semiconducteurs, nous avons vu que pour décrire le comportement de I'électron
dans le cristal solide, il faut utiliser le concept de la fonction d’onde électronique,
ensuite nous avons décrit différents types de structures cristallines. Puis nous nous
sommes penchés sur I'étude des propriétés des puits quantiques qui découlent des
hétérostructures et plus particulierement les puits quantiques sous contrainte.

Le chapitre suivant est consacré a I'étude des nitrures d’éléments IlI-V et leurs
propriétés tres attrayantes.
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CHAPITRE 2

LES NOUVEAUX MATERIAUX (Ga,In)(N,As,Sh)

Ce chapitre porte sur les structures a puits quantiques a base des nouveaux
matériaux (Ga, In)(N, As, Sb) /GaAs. Nous développons les propriétés des quaternaires
GalnNAs et GaAsNSb pour mettre en évidence les modeéles utilisés, comparer les
potentialités de ces candidats pour la réalisation des dispositifs optoélectroniques
performants, et situer l'alliage quinaire GalInNAsSb qui constitue une approche plus
exotique pour 'amélioration des propriétés des structures III-N-V et s’est avéré tres
prometteur pour l'ingénierie de I'énergie de la bande interdite, car il permet de
contrbler les décalages de bandes, la contrainte et le gap d'une maniére
indépendante par rapport aux autres alliages ternaires et quaternaires.

Nous nous intéressons dans un premier temps a la forte diminution ‘atypique’
dans les semiconducteurs I/I-V de I'énergie de gap avec l'incorporation de I'azote.
Nous utilisons le modéle d’anticroisement de bandes pour la décrire d’'une maniere
guantitative, puis les résultats obtenus sont comparés avec les résultats de la
littérature.

Dans un deuxiéme temps, nous nous intéressons aux décalages de bandes, a
la contrainte et au confinement électronique et leurs évolutions en fonction des
différentes compositions.

2.1 Différentes approches II[-N-V

Avant d’aborder de pres I'étude de notre structure et ses caracteristiques nous
tenons a faire une présentation des nitrures d’élément [11-V a faible bande interdite
dont fait partie le GaInNAsSb. Nous présentons différentes approches, notamment les
plus intéressantes pour I'amélioration des performances des dispositifs
optoélectroniques.

2.2 Les alliages GaNAs, GaInNAs, GaNAsSb

Les premiéres études portant sur les nitrures dilués d’éléments II/I-V ont
commencé il y a plusieurs années avec le GaP dopé avec de l'azote, mais c’est
seulement dans les années 1990 qu'on a pu développer des sources d'azote
suffisamment efficaces pour I'épitaxie, et que les premiers alliages I1I-N-V ont vu le
jour. La communauté scientifiqgue s’est immédiatement lancée dans [I'étude
expérimentale et théorique de ces nouveaux matériaux; le GaNAs a été
particuliéerement étudié, le paramétre de courbure (Bowing) géant observé dans cet
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alliage lui a offert une particularité trés attrayante : c’est la diminution de I'énergie de
gap et du parameéetre de maille simultanément avec lincorporation de faibles
fractions d’azote.

Cette propriété s’est avéree tres intéressante, car elle offre la possibilité d’étendre le
domaine d’application de ces composés en leur permettant d’atteindre le domaine
des longueurs d’'ondes des télécommunications optiques, jusqu’alors réservé a la
filiere InP.

La figure 2.1 met en évidence cette propriété ; la tendance générale est la
suivante : plus le parametre de maille est faible plus I'énergie de la bande interdite
est élevée, et elle montre également qu’avec I'azote on peut accéder a des faibles
energies de gap avec des parametres de mailles faibles aussi.

S LRl R R AR KR ER s AR
[ AlAs
2_
- Al.Ga, As
= 1
L
Q
1)
o)
m .
g y]y.1.30_ﬂm
@ 1.55um
]
c
Lu
InAs
- NN As, .,
O L1 1 1 IIIIIIIJ.IIIIIIIIIIIIIIIIIII}IrJ L1 1 1

2.4 9:0 5.6 9. 5.8 5.9 6 6.1 6.2
paramétre de maille (A)

Figure 2.1 : Energie de gap en fonction du parametre de maille pour les alliages
[II — Arsenic, et montrant les lignes de I'accord de maille avec le GaAs et I'InP.
[14]
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2.2.1 L’alliage quaternaire GaInNAs

Le quaternaire GaIlnNAs a été découvert en 1996 par Kondow [15], il est
aujourd’hui l'alliage I1I-N-V le plus connu. Durant la derniere décennie, le besoin
d’avoir des sources optigues peu onéreuses et non refroidies a conduit au
développement rapide de ce quaternaire. Les puits quantiques contraints a base de
GalnNAs/GaAs sont devenus des candidats de choix pour remplacer les systémes a
base de GalnPAs/InP pour I'émission a la longueur d'onde 1.3um, des lasers
émettant par la tranche ainsi que des VCSEL a base de cet alliage ont tres vite vu le
jour [16] . Le GalnNAs est également étudié pour la réalisation des cellules solaires
multi-spectrales a rendement élevé [17], et des transistors bipolaires a
hétérojonctions (HBT) a faible voltage d’offset [18] et travaillant a des fréquences de
modulation plus élevées gu’avec les transistors conventionnels a base de AlGaAs ou
GalnP. Tirant avantages de ces caractéristiques, les HBT a base de GalnNAs sont
devenus des composants de choix pour les amplificateurs de puissance a hautes
performances utilisés dans les appareils exigeant une tres bonne linéarité et une
consommation réduite comme les téléphones portables de la 3°™ et 4°™ génération
qui suivent le standard CDMA (Code Division Multiple Access) [19]

2.2.2 L'alliage quaternaire GaNAsSb

A coté du GalnNAs aux propriétés tres intéressantes, relativement peu de
travaux ont porté sur dautres candidats III-N-V éventuels. Néanmoins le
guaternaire GaNAsSb s’avere tres prometteur également, et présente des propriétés
tres attrayantes tel que, le paramétre de Bowing qui est plus important que dans le
GalnNAs, ainsi le gap dans décroit plus rapidement [20]. Si on ajoute le fait que les
deux quaternaires subissent pratiguement la méme contrainte pour le méme taux
d’azote, on comprend que le GaNAsSb peut émettre a des longueurs d’ondes plus
importantes pour la méme contrainte et avec moins d’azote, ce qui minimise la
détérioration des qualités optiques dues a I'incorporation de I'azote.

Le GaNAsSb présente une autre différence par rapport au GalnNAs au niveau
des discontinuités de bandes, car l'incorporation de l'antimoine joue un rble trés
important dans la modification de la configuration de la bande de valence que nous
allons aborder dans la partie suivante. De plus, on a montré qu’avec ce quaternaire il
est possible d’ajuster de maniére indépendante les décalages des bandes de
conductions et des bandes de valences AE. et AE, en jouant sur les fractions de
composition de I'azote et de I'antimoine respectivement.

Mais tout cela au prix d’'un faible confinement électronique qui doit étre assez
important si on veut réaliser des dispositifs peu sensibles a la température.
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2.2.3 L’'alliage quinaire GaInNAsSh

La combinaison des cing éléments qui constituent les deux quaternaires c’est
a dire l'alliage quinaire GalnNAsSb est particulierement intéressante. Pour avoir un
bon compromis entre le confinement électronique et la longueur d’onde d’émission.
Ce matériau a fait I'objet de peu d'études relativement. Les premiéres études
publiées ont mis I'accent sur 'amélioration des propriétés optiques et électroniques
du GaInNAs avec l'incorporation de I'antimoine [21] , la dégradation de ces propriétés
est due principalement a l'incorporation d’'un pourcentage élevé d'azote (5%) pour
avoir une émission a 1.55um, mais a un tel pourcentage le matériau perd ses
qualités optiques (cf. Figure 2.2).

20
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=== 2N Intensité d'émission dans un puits quantique
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1.5}
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Figure 2.2 : Effet de I'azote sur I'intensité d’émission dans un puits quantique
contraint a base de GalnNAs/GaAs [22]

Ainsi l'incorporation de I’Antimoine devient nécessaire pour avoir une émission au-
dela de 1.3um tout en conservant de bonnes propriétés optiques.

hY

Depuis la premiere démonstration en lI'an 2000 du laser a base du
GalnNAsSb, plusieurs équipes de recherche se sont intéressées a ce quinaire dont
les premiers travaux ont porté sur I'émission autour de 1.3um. Dans une étude
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expérimentale Wan et al [23] ont annoncé le premier laser a puits quantique a base
de GalnNAsSb/GaAs eémettant a 1.295um et utilisant le AlGaAs comme guide
d’'onde, et avec une densité de courant de seuil de 1.02KA/cm2. Le rendement
externe et la température caractéristique eétaient assez faibles (12% et 64K),
cependant c’était une validation des potentialités de ce quinaire.

Cette étude a été rapidement suivie par un groupe au sein de ‘Furukawa
Electric’ qui a réalisé un laser a base de ce matériau et avec des performances
améliorées, mais émettant autour de la longueur d'onde 1.26um seulement, la
couche active était composée de Gagg1/M039450.9807N00335b0 016/GaAs et comme
guide d’onde on a utilisé le InGaP, a la température ambiante ce laser avait un
courant de seuil de 700A/cm? et une température caractéristique T,=126 K.

Une autre approche réalisée par le méme groupe a montré que I'utilisation du
GaNy 919459051 COMme barriere permet de diminuer la contrainte et d’avoir une
largeur plus importante de la couche active, donc une réduction de I'énergie de
transition; mais le probléeme majeur avec une telle structure c’est le faible décalage
de bandes qui diminue considérablement le confinement électronique. D’autres
groupes se sont intéresseés a l'incorporation de I'antimoine pour atteindre la longueur
d’onde 1.55um. Un premier résultat de 1.46pum a été obtenu [24] avec une structure
composeée d’'un triple puits quantique a base de GalnNAsSb/GaNAsSb et avec une
densité de courant de seuil de 2.8 KA/lcm?2.

Peu apres, on a pu atteindre la longueur d’émission 1.49um mais avec un
courant de seuil extrémement élevé (18.8KA/cm?) [25]. Et plus récemment on a
obtenu une émission a 1.5um avec de meilleures performances en utilisant une
structure a base de Gayglng44S0.975Np.01Sbg o15/GaNy 02450 088Sbo 1 1€ courant de
seuil obtenu est de 3.5KA/cm?2.

Néanmoins, en marge de ces résultats tres prometteurs la physique du
matériau GalnNAsSb aux propriétés atypiques, offre encore un large champ
d’investigation.

La partie suivante est donc principalement consacrée a I'étude de la structure de
bandes de ce nitrure a faible bande interdite.

2.3 Modéle d’anticroisement de bandes

L'étude de la structure de bandes est d’'une importance capitale pour évaluer
le potentiel d'un systéme et déterminer les domaines d’applications les plus adaptés.

Il a été montré [26] que dans le GaNAs l'azote influence la bande de valence
et non seulement la bande de conduction. D’autres études sur le GalnAs vont
egalement dans ce sens [27,28,29], mais pour ces derniéres on montre que l'effet de
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'azote sur la bande de conduction est beaucoup plus important que l'effet sur la
bande de valence, et qu'’il peut étre négligé.

D’un autre coté, une forte augmentation dans les discontinuités des bandes de
valences est observée dans le GaNAs avec lincorporation du Sb [30,31], et
pratiquement aucun changement sensible n’est observé dans la bande de
conduction.

Nous nous appuyons sur ces résultats pour supposer que la structure de
bandes du quinaire GalnNAsSb découle de la superposition des effets d'azote et
d’antimoine sur la bande de conduction et la bande de valence respectivement. La
guestion qui se pose est : quel modeéle utiliser ?

En effet, la littérature bien que récente sur ce type d'alliage, n’en est pas
moins tres riche, il ya plusieurs modeéles qui permettent de rendre compte du
comportement de ces nitrures. Nous citons les deux les plus connus, le modele
d’anticroisement de bandes et le modéle d’'intermixage I'-L. Ce dernier propose que
les atomes d’azote provoquent une distorsion du réseau cristallin et peuvent causer
une interaction entre la vallée L dans la structure de bandes du GaAds avec la vallée
I", ce qui méne a une diminution de la bande de conduction.

Cette théorie s’appuie sur plusieurs résultats expérimentaux et théoriques [32-
34], et les deux modeéles ont une prédiction correcte du comportement de la bande
interdite avec I'incorporation de I'azote, mais le modele d’anticroisement de bandes,
bien que sujet a discussion, est beaucoup plus proche des résultats expérimentaux
[35, 36, 37], donc nous l'avons appliqué a notre systeme pour déterminer sa
structure de bandes.

2.3.1 La bande de conduction

L’incorporation de l'azote dans une matrice de GalnAs introduit un niveau
localisé a -1.65eV au dessus du haut de la bande de valence il est appelé : niveau
iso-électronique car la valence de I'atome d’azote est identique a celle de I'atome
d’arsenic, ce niveau d'impureté est résonnant avec la bande de conduction. Selon le
modele d’anticroisement de bandes proposé par Shan et al [38,35], les états
localisés dus aux atomes d’azote isolés dans la matrice de GaInAs sont couplés avec
les états du minimum I" de la bande de conduction de cette méme matrice.

Pour décrire mathématiquement cette interaction il faut résoudre I'équation
aux valeurs propres obtenue par la diagonalisation du déterminant :

|[H—E.| (2.1)
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EmM(K) —E  Vun

Vi  EnE[™ (2.2)

Et finalement la détermination des valeurs propres des états énergétiques aboutit a
deux solutions :

Ey = %lEN +Em(K) £ \/(EN —Em(K))* + 4VMN27 (2.3)

ou Ey est I'énergie du niveau de I'atome d’azote isolé, Ey (k) est I'énergie de la
bande de conduction I' du GaAs, et Vyy décrit l'interaction entre ces deux types
d’états. Cette interaction est d’autant plus forte que le nombre d’atome d’azote dans
la matrice GalnAs est élevé. Il a été montré que [39-41] :

En=1.65(1 — x) + 1.44x — 0.38x(1 — x) (2.4)
Ey=E, — 1.55y (2.5)
Vun = EMN\/; (2.6)
Eyn=2.4(1 —x) + 1.75x (2.7)

Ou E, est I'énergie en absence de I'azote, et y est sa fraction.

x est la fraction de I'indium.

2.3.2 La bande de valence

Pour déterminer la configuration de la bande de valence apres l'incorporation
de l'antimoine, nous utilisons le modéle d’anticroisement de bandes de valence
‘VBAC'. Ce modéle est basé sur la fameuse méthode kp [42-45] en considérant 6
états de valence du semiconducteur couplés avec 6 états de valence des atomes
introduits ‘impuretés’, la diagonalisation du Hamiltonien mene vers 6 valeurs propres
doubles et dégénérées correspondant a deux bandes : une bande supérieure E* et
une bande inférieure E~ qui sont le résultat de I'anticroisement des bandes de trous
lourds (hh), des trous légers (Lh) et du spin orbite (SO).

Nous avons utilisé ce modele pour déterminer l'influence de I'antimoine sur la
bande de valence. Pour cela nous I'avons appliqué avec I'énergie de localisation du

Sb .Eg), et le parametre de couplage : Cg), .

La résolution de I'équation aux valeurs propres (équation 2.2) en remplacgant le Vyy
par Vpo et Ey par Eg, permet de déterminer les états propres des trous lourds et des
trous légers [7] :
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1
Eihn =3 [ESb + Epn(K) \/(ESb — Epn(K))? + 4VPQzl (2.8)
1
Eiin =3 lESb + Ejh(K) + \/(ESb — En(K))? + 4’VPQ2] (2.9)
Oou
Vpo = CspVz (2.10)

Cs,=1.05 et Eg,=-1eV. Et z est la fraction d’antimoine incorporée.

La référence des énergie étant le haut de la bande de valence.

2.4 Etude des parameétres de I'alliage :

Plusieurs paramétres de l'alliage quinaire GaInNAsSb peuvent étre déterminés
par interpolation linéaire des parametres binaires parents qui le composent, cette
interpolation est appelée : ‘loi de Végard’, elle est donnée par I'expression suivante
[26] pour le quinaire Ga,_,In,N,As,_,_,Sb;, :

P(x,y,z) = (1 =x).y.Pgay + (1 —x). (1 =y — 2). Pgaas + (1 — x). 2. Pgasp +
X. Y. Py +x.(1 —y — 2). Prpas + x.2.InSh (2.11)

ou P(x,y,z) estle paramétre a déterminer.

Récemment une relation plus précise a été proposée [46] elle est donnée par
I'expression suivante :

P(x,y,z) = P,/P, (2.12)

Py =(1=x).x.y Pggmn + (1 —x).x.(1 =y — 2). Pganas + (1 — x). x. 2. Pgarnsp
+(1=x).y.(1 =y —2).Peanas + (1 —x).y.2. Pgansp
+ (1 =x).z.(1 =y —2). Peaassp + (1 =¥ — 2).x. Y. Prunas + X. Y. Z. Prunsp
+(1—y—2).x.2.Prpssp (2.13)

Et

PbL=(1-x).xy+(1—-x)x1-y-2)+(1—-x)xz+(1—x)y.(1—-y—2)
+(1-x)yz+(1—-—x)z(1—-—y—2z2) (2.14)

Cependant, la fidélité de I'interpolation linéaire a été remise en question pour
les masses effectives et I'énergie de la bande interdite [ 35, 37 ]. Mais pour la
structure que nous étudions, on est arrivé [26] a la conclusion que pour les faibles
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valeurs d’indium et d’azote, la loi d’interpolation linéaire donne des résultats qui sont
en trés bon accord avec les résultats expérimentaux, et que pour des pourcentages
élevés, I'écart remarqué influence les énergies des trous légers seulement. Donc la
propagation de l'erreur qui en résulte touchera uniquement le calcul du gain optique
du mode TM, et comme la contrainte dans le puits est essentiellement une contrainte
de compression, ce mode est tres faible, donc pour le reste des calculs on peut
accepter cette approximation.

2.4.1 Le parametre de maille

Nous avons utilisé la loi de Végard donnée par I'équation (2.12) pour le calcul
du paramétre de maille. La figure 2.3 représente sa variation en fonction des
fractions d’'indium et d’azote, tandis que dans la figure 2.4, nous avons représenté
I'effet de I'antimoine et de I'azote pour une fraction d’'indium fixe.
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Figure 2.3 : Parametre de maille en (A9, en fonction des parame tres de composition
d’indium (x) et d’azote (y) pour Z(Sb)=0.06.
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Figure 2.4 : Parametre de maille en (A9, en fonction des parame tres de composition
d’azote (y) et d’antimoine (z), pour x(In)=0.3.

La tendance qui apparait est que lindium et I'antimoine augmentent le
parametre de maille et que I'azote le diminue.

2.4.2 La contrainte

I a été montré expérimentalement que l'incorporation de l'azote diminue
considérablement la contrainte, ceci a été exploité pour compenser la contrainte
engendrée par 'indium.

Nous avons simulé l'effet d’indium, d’azote et d’antimoine sur la contrainte
puis sur I'épaisseur critigue. Les résultats obtenus sont en bon accord avec les
résultats de la littérature (cf figure 2.9). On constate que lindium accentue la
contrainte (cf figure 2.5) et diminue I'épaisseur critique, et que I'antimoine agit de la
méme fagcon mais son effet est moins intense, tandis que l'azote diminue la
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contrainte et retarde la dislocation en augmentant I'épaisseur critique (figure 2.6 et

figure 2.7).
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Figure 2.5 : Courbes iso-contrainte en fonction de x,y pour z=0.06 : concentrations
d’'Indium, d’azote et d’antimoine respectivement. La surface des valeurs positives
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Figure 2.6 : Courbes iso-contrainte en fonction de y, z pour x=0.3 : concentrations
d’azote d’indium et d’antimoine respectivement.
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2.4.3 Calcul de la bande interdite

Afin de déterminer I'énergie de la bande interdite nous utilisons le modele de
VBAC (Valence Band Anti-crossing) pour calculer la bande de conduction et la
bande de valence, puis nous introduisons l'effet de la contrainte, et a la fin le gap
sera donné par :

Eg =E.(x,y,2) — E,(x,y,2) (2.15)

Il a été montré par mesures de spectroscopie [47] qu'a partir d’'un certain
pourcentage d’azote le gap se divise en deux sous bandes, et que plus la
concentration d’'azote augmente plus les deux sous bandes s’€loignent I'une de
'autre, ces résultats viennent appuyer ceux obtenus avec le modele de BAC qui
expliqgue la diminution de I'énergie de gap par un éclatement de la bande de
conduction avec l'incorporation de l'azote, et aussi un éclatement de la bande de
valence avec l'incorporation de I'antimoine pour le VBAC. C’est donc la répulsion des
sous bandes qui serait a l'origine de la réduction de I'énergie de la bande interdite,
ceci est illustré par le schéma dans la figure 2.9

Et: /\E+

Figure 2.10 : Les bandes d’énergie dans une structure a puits quantique, avant et
apreés éclatement de la bande de conduction et de la bande de valence.

Les résultats de simulation que nous avons obtenus sont représentés dans la
figure 2.10 et la figure 2.11 qui décrivent I'évolution de I'énergie de gap en fonction
des fractions d’indium et d’azote, et en fonction des fractions d’azote et d’antimoine
respectivement.
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en fonction de y,z pour x=0.3 :
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Pour la validation du modele, nous I'avons appliqué dans un premier temps a
l'alliage quaternaire GalnNAs, car il représente l'alliage I1I-N-V le plus étudié d’'un
coté, et également parce qu’il y a une sorte de consensus général sur les parametres
de ce quaternaire dans la littérature. Dans un deuxiéeme temps nous avons comparé
les résultats expérimentaux et de simulation obtenus pour [lalliage
quinaire GaInNAsSb.

Les deux premiéres figures (2.12 et2.13) représentent I'évolution de I'énergie de
gap du quaternaire, les valeurs expérimentales sont obtenues par mesures de
photoreflectance [48] pour la premiere figure, et de photoluminescence [49] pour la
deuxieme figure. L’erreur relative moyenne est de 1.3%, 6.3% respectivement.

1.12+ —S— Modele de BAC B

A ~  Mesures de de photoreflectance

1.1F T (Misiewicz et al) 4
1.08 -
1.06 -

1.04 -

Eg(eV)

1.02 -

0.98 -

0.96 -

0.94 . .
0 0.005 0.01 0.015

y(N)

Figure 2.13 : Comparaison de variation de I'énergie de gap avec le pourcentage
d’azote obtenu par simulation et par mesures de spectroscopie [48]. les
échantillons sont des structures a puits quantique Gag glng 3,NyAs;_,/ GaAs avec une

largeur de puits L = 72A°.
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1.05- A R
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(Kudrawiecz et al)
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Figure 2.14 : Comparaison de variation de I'énergie de gap avec le pourcentage
d’azote obtenu par simulation et par mesures de spectroscopie [49]. les échantillons
sont des structures a puits quantique Gag 7,Ing,gNyAs;_, /GaAs avec une largeur de

puits L = 90A°.

Nous avons constaté une erreur relativement élevée dans la deuxiéme structure
‘6.3% ' ceci est due au pourcentage d’azote élevé ‘5%’ qui détériore les propriétés
optiques du matériau, cela introduit une erreur importante dans la lecture des
mesures de Photoluminescence. Pour des pourcentages d’azote allant jusqu’a 2.5%
I'erreur sur la méme structure est beaucoup moins importante ‘ 1.5%’.

Et pour le quinaire l'erreur moyenne relative est de 3.65%, les valeurs
expérimentales sont obtenues par mesures d’absorption [50], les échantillons sont
des structures a puits quantique a base de GaInNAsSb/GaAs avec x=0.09, y=0.025
pour plusieurs valeurs de Sb.
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Figure 2.15 : Comparaison de variation de I'énergie de gap avec le pourcentage

d’antimoine obtenu par simulation et par mesures d’électroréflectance [50]. Les

échantillons sont des structures a puits quantique Gagg1Ing o9Ng 025AS0 975-,Sb,
/ GaAs avec une largeur de puits L = 75A°.

2.4.4 Dépendance du gap en température

Motivés par 'augmentation incessante des quantités d'informations a traiter et
a Vveéhiculer sur fibres optiques et qui demandent de plus en plus de capacités,
beaucoup de travaux portant sur la dépendance de I'énergie d’émission en
température ont été publiés [51, 52, 35], puisque I'augmentation des capacités exige
des sources lasers avec une bonne stabilité en température.

La dépendance de [Iénergie d’émission en température est due
essentiellement a la dépendance de I'énergie de gap. Il a été montré qu’elle diminue
d’autant plus que le pourcentage d’azote incorporé est important, a titre d’exemple
dans le GaInNAs elle diminue a moins de 60% pour 1% d’azote incorporé seulement
[35], montrant ainsi I'avantage que présente cette famille de nitrures puisqu’elle a
une bonne stabilité face aux fluctuations de la température.

Le modéle de VBAC permet également d’expliquer cette diminution, il décrit
cet effet en considérant que le niveau des états localisés introduit par I'azote ne
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dépend pas de la température, on obtient alors les expressions décrivant les deux
sous bandes issues de I'éclatement E, et E_ :

Ev=1[Ey+Ey(T)* J(EN — En(T)) + 4 Vyy? (2.16)

La figure suivante montre I'évolution de I'énergie de la bande interdite en
fonction de la température obtenue par la relation empirique de Varshni.

T~ o S— y(N)=1%
e y(N)=1,5%
0.95|- ~_ e yN=2%

0.9,

0.85

Eg(ev)

0.8

0.75

0.7 1 1 1 1 1 1 1 1 1

T(K)
Figure 2.16 : Evolution de I'énergie de la bande interdite en fonction de la
température, pour x=0.3, z=0.12.

2.4.5 Les discontinuités de bandes

Pour calculer les niveaux énergétigues dans un puits quantique, il est
nécessaire de connaitre sa profondeur. Cette derniére dépend de la différence de
gap entre les matériaux qui constituent la barriere et le puits, elle dépend également
de la fagon dont se répartit cette différence entre bande de conduction et bande de
valence de [I'hétérostructure, ainsi suivant la position relative des gaps, trois
possibilités qui correspondent a trois types d’hétérostructures sont envisageables,
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Hétérostructure de type I: les électrons et les trous sont confinés dans le puits, c’est
le cas de notre systeme.

Et pour les hétérostructures de type II et 1] les électrons sont confinés dans
le puits, mais les trous se retrouvent cette fois-ci confinés dans la barriere.

Les discontinuités de bandes sont également le mécanisme dominant qui affecte la
température caractéristique T,, et le courant de fuite [53,54].

Ainsi nous venons de mettre en évidence le fait que les discontinuités de
bandes sont des parametres importants dans la modélisation des structures,
malheureusement elles sont difficiles a mesurer de fagon directe.

Dans la structure GaInNAsSb/GaAs nous avons vu que l'azote agit sur la bande de
conduction en réduisant son minimum (") et que linteraction avec la bande de
valence est négligeable.

En outre, 'antimoine augmente le minimum de la bande de valence avec un
effet négligeable sur la bande de conduction. La superposition des deux effets offre a
ce quinaire une propriété tres intéressante, c'est le fait de pouvoir ajuster les
décalages AE,. et AE, indépendamment en modifiant les fractions d'azote et
d’antimoine respectivement, ceci est illustré dans les deux figures (2.16 , 2.17) qui
représentent I'évolution de AE,. et de AE, en fonction des fractions d’azote et
d’antimoine.
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Figure 2.17 : Courbes de AE.(eV) en fonction des parameétres de composition y, z

pour x=0.3.
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Figure 2.18 : Courbes de AE, (eV) en fonction des paramétres de composition y, z
pour x=0.3.

On remarque que les courbes de AE,. sont presque verticales car elles
changent peu avec la fraction d’antimoine (axe horizontal) et inversement pour les
courbes de AE,, qui sont presque horizontales a cause du faible effet de I'azote.

Nous avons représenté également I'évolution des taux de confinement Q. et
Q,, en fonction des fractions de composition y, z, puis nous avons comparé nos
résultats aux résultats expérimentaux de la littérature.

AE,

ou Qc = ME.+AE, et Qy

DR,
T NE+AE,
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Figure 2.20 : Courbes de Q, en fonction des paramétres de composition y, z pour
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Figure 2.21 : évolution des taux de confinement Q. @, en fonction de la

concentration de I'antimoine obtenus par simulation et par mesures de spectroscopie
[55]

On constate que l'azote améliore le confinement des électrons, et que
I'antimoine et I'indium améliorent celui des trous, ce comportement est en bon accord
avec les résultats expérimentaux de la littérature [26,55] qui arrivent a la conclusion
que le Q. dans le systeme GaInNAsSb/GaAs varie de 50% a80% , et que
l'introduction de I'azote I'améliore, et en méme temps que I'antimoine le diminue. lls
montrent également que I'effet de I'antimoine est d’autant moins important que les
fractions d’indium et d’azote diminuent.

2.5 Conclusion

Apres avoir présenté dans ce chapitre les nouveaux matériaux ‘les nitrures
d’éléments I11-V’ nous avons abordé les propriétés trés particulieres des alliages les
plus prometteurs de cette famille, ces propriétés attrayantes sont principalement
dues a l'incorporation de 'azote qui a un atome tres différent en terme de taille et
d’électronégativité de I'atome de l'arsenic auquel il se substitue, ce qui a causé une
forte diminution de I'énergie de gap entre autres.
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Dans le but de décrire ces propriétés quantitativement, nous avons utilisé le
modeéle d’Anticroisement de bandes, nous l'avons appligué en premier lieu aux
guaternaires GalnNAs et le GaNAsSb ce qui nous a permis d’étudier le gap et son
évolution en fonction des fractions de composition, nous avons vu que l'azote réduit
la dépendance de gap en température, ouvrant la voie a la réalisation des dispositifs
avec une bonne stabilité thermique, puis nous avons étudié le parametre de maille,
la contrainte et les décalages de bandes du quinaire.

Ainsi nous mettons en évidence le fait que cette structure constitue un bon
compromis qui nous permet de tirer profit des qualités des deux quaternaires le
GalnNAs et le GaNAsSb, notamment le bon confinement, la réduction de I'énergie de
gap et la réduction de la contrainte qui ajoute une flexibilité supplémentaire a la
réalisation des structures par différentes méthodes de croissance, tout ca en
réduisant les inconvénients que présentent les deux quaternaires, grace a une
propriété trés attrayante dans le GaInNAsSb et qui ajoute un autre degré de liberté
dans le design des dispositifs a base de cet alliage, c’est le fait de pouvoir modifier
plusieurs parametres indépendamment, et ce, en jouant sur les fractions de
composition x, y, z d’indium, d’azote et antimoine respectivement.

Dans le chapitre suivant, nous allons calculer les états énergétiques confinés
dans le puits quantique et les énergies de transition.
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CHAPITRE 3

CALCUL DES ENERGIES DE TRANSITION.

Le calcul des transitions électroniques qui  se produisent dans un
semiconducteur est un parametre clef pour I'étude des propriétés optigues comme le
gain ou l'absorption, mais cela nécessite la connaissance de la structure de bandes
du matériau, c'est-a-dire les bandes d’énergie et leurs fonctions dondes
correspondantes.

En optoélectronique ce calcul est souvent fait en résolvant I'équation de
Schrédinger selon le formalisme de Ben-Daniel-Duke [56,57]

1 0

(— = 7 (——) + TTki + VC(Z)> (P(Z) = E(P(Z) 3.1)

me 0z

Il existe plusieurs méthodes qui permettent de résoudre cette équation. Pour
calculer la structure de bandes d’un puits quantique sous contraintes, il y a celles qui
sont purement numeériques, comme les différences finies et les éléments finis, ou
bien semi-analytique, comme la fameuse méthode kp [58], la méthode dite LCAO
(Combinaison linéaire d’'Orbitales Atomiques) [59, 60], la matrice de transfert [61] et
la méthode de Galerkin.

Dans ce chapitre, nous prendrons comme point de départ la fameuse
meéthode kp, nous évoluerons ensuite vers celle que nous avons choisi, soit la
meéthode de Galerkin, le but étant de I'expliciter et de montrer les avantages qu’elle
présente : ‘facilité de mise en ceuvre, précision et temps de calcul réduit entre
autres’.

3.1 La méthode kp

La théorie kp est I'une des méthodes les plus utilisées pour calculer la
structure de bandes E (k) au voisinage du point . Ce modéle consiste a introduire la
fonction de Bloch (Equation 1.6) dans I'équation de Schrédinger, on obtient alors
I’hamiltonien kp des électrons [58] :

BB . h = s —. th 2 a4
[% + V(r) + o k. p].un (K 1)= [ En(K) + ﬁ] up (K1) (3.2)
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Pour la mise en ceuvre de cette méthode, nous allons considérer le modéle le
plus simple, soit le modele a deux bandes. Comme son nom l'indique, ce modele ne
prend en compte que la bande de conduction et la bande de valence, en supposant
gue le gap du matériau est suffisamment élevé pour négliger le couplage entre ces
deux bandes; de méme on considere que I'énergie de spin-orbite A, est assez
importante pour négliger la bande SO. Mais dans les matériaux a base de GaAs et
InP les deux bandes de valence restantes sont trés proches et ne peuvent étre
traitées séparément. Ainsi l'interaction entre la bande des trous lourds et celle des
trous légers méne vers une dispersion d’énergie E(k) non parabolique, et
I’hamiltonien prendra la forme d’'une matrice de dimensions 4x4. [61]

[Pk+Qk —Sk Ry 0 1
=S¢ Py —Qk 0 Ry,
H = . 3.3
Ry 0 P — Qy Sk (33)
0 Ry Sk P + Qx
Avec :
_ o 2 2 0
Po = —2(k2+ k% +k2) — EY (3.4)
2m0
=" (2 4 gz g2 3.5
Qk_%(x-l' y z)- ()
R = —V3™ (k2 — k2) 4 1. 2.43. Vg e 3.6
kK= — %(x_ y)+l. . “omg Xy ()
S =230 (ky — ik, ).k (3.7)
k -_ . Zmo X . y . zZ" .

Ou k, est orienté dans la direction (100).
EQ: est I'énergie du haut de la bande de valence.
R, et S;, sont les conjugués de Ry, et Sy.

Y1, Y2, V3 sont les parametres de Luttinger, on les introduit pour compenser I'effet des
bandes non prises en compte.

Pour déterminer les valeurs propres E (k) il faut résoudre I'équation :
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Ou 6;; (6;; = 1pour i = j,4;; = 0 sinon) est appelé ‘le symbole de Kronecker.

Les éléments non diagonaux du hamiltonien représentent le couplage entre les
bandes de valence. Dans le cas ou (S, = R, = 0 la matrice devient diagonale et la
dispersion d’énergie devient parabolique.

Dans une publication théorique [61] Chuang présente une méthode de résolution
analytigue qui consiste a faire un changement des fonctions de base, cette
transformation réduit les dimensions du hamiltonien & 2x2, ce qui permet d’obtenir
des solutions analytiques des fonctions de dispersion.

Enn(k) = Pe +JQF + IR 2+ IS, ]2, (3.9)
Ey(k) = P — \JQZ + Rl + ISk[2. (3.10)
Et
— 2
Eo(K) = By - [ylsz J4y§k4 +12(y2 — y2) (k2K + k2k2 + K2k2) (3.11)

3.1.1 L’hamiltonien contraint

L’hamiltonien contraint peut étre considéré comme une perturbation de
I’lhamiltonien non contraint H,. L’équation (3.3) en présence de la contrainte devient :

[Ho + HJ U3 (K, 7) = En (k)US (K, 7). (312)
Ou U, est le potentiel périodique du réseaux sous contrainte.

Pour une contrainte de compression il faut ajouter les termes P, et Q, aux éléments
de la diagonale (P, = P, + P, Qx = Q, + Q,).

Ou
P = —ay(exx + &y + &;55) (3.13)
b
Q; = -3 (xx + Eyy — 2&,,) (3.14)
Exy = Eyy = (3.15)
C12
Exx = —2C—exx (3.16)
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a : parametre de maille de la couche active.
a, : parametre de maille de la barriere.

a., a, sont les potentiels de déformation hydrostatique de la bande de conduction et
de la bande de valence respectivement.

La dispersion d’énergie devient alors : [6]

Epn(k) = EQ = P, — P, — sgn(Q2) (Qu + Q)2 + IR P+ 1Se 2. (3.17)

Enn(K) = EQ — P, — P + sgn(Q:) (Qk + Q)2 + R P+ IS, 2. (3.18)

Le facteur Q, est négatif pour une contrainte de compression, et positif pour une
contrainte de tension.

- hz 2 2
E(k)= Ey =P —5 - [yl(kﬁ- +k2)* \/(yzz(k,% —2k2) +250Q,) + 3y3k + 12y k2k?

(3.19)

3.1.2 Modéle a trois bandes

Dans cette méthode, le domaine de validité est déterminé par les dimensions
de la base, soit le nombre de bandes prises en compte. Pour le modele que nous
venons de présenter, deux bandes seulement ont été prises en compte; ce modele
n’'est pas suffisamment précis, car le couplage avec les autres bandes d’énergies a
été négligé. D’'autres modéles sont proposeés dans la littérature, comme le modele a
trois bandes de Bastard [56] ou de Luttinger-Kohn [62] qui prend en compte
linfluence des autres bandes sur la bande des trous lourds et de split-off,
I’lhamiltonien obtenu est de la forme : [63]
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P+Q -S R 0 —= 2R |
—S* P-Q O R =20 3g

R* 0 P-Q S \ES* V2Q

H= o
0 R S P+Q —V2R -5
S* 3
-5 V20 \/;S —V2R P+4, 0
* 3 * S
_«/iR ~5T 20 -5 0 P4
AvecP =P +P., Q=0+0,, R =R, S =S,.

Il faut aussi prendre en compte les décalages des bandes des trous lourds, des trous
légers et de spin-orbite dus a la contrainte :

Epp = E) — Pe = Q. (3.20)

Efy = E2 — P +5[Qc — Ao + /A3 + 9Q2 + 2Q;. 4, ] (3:21)
1

EQ = B = P +35[Qc — Ao — /AF + 9Q2 + 2Q.. 5 ] (3.22)

Par ailleurs, des calculs menés par Moustafa el Kurdi [64] ont montré la nécessité de
prendre en compte un modeéle kp a 14 bandes pour modéliser les semiconducteurs a
bande interdite indirecte. Plus récemment un modele kp a 30 bandes a été proposé
pour modéliser les structures du Si et du Ge et des alliages Si;_,Ge, [58] avec une
grande précision.

3.2 Méthode de Galerkin

3.2.1 Présentation

Contrairement aux méthodes au caractere tres général comme les
différences finies et la matrice de transfert, cette méthode ne peut s’appliquer qu’aux
structures ou I'on peut identifier des puits de potentiel pour les quels il est possible
d’avoir une expression analytique des états liés, c’est le cas de notre structure [65].
Les avantages majeurs que présente cette méthode et pour lesquels nous I'avons
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choisie sont : I'efficacité, la facilité de sa mise en ceuvre: il n’ya pas besoin de mailler
la structure, les fonctions choisies ont déja la forme des fonctions que I'on cherche,
exponentielles et sinusoidales, plus un temps de calcul fortement réduit.

3.2.2 Principe et mise en ceuvre

On prend le cas général d’'un puits simple asymétrique figure (3.1),

Energie*

SO SO, LSO,

| ' '

|

|

|

|

: E:E'.

|

! , ,

: 1[g Va

| Ly

|

| L .
_____ I S Lw ___1___"-"___4__...2

L-tu

Figure 3.1 : Puits de potentiel asymétrique Vg, V4 sont les potentiels de gauche et de
droite respectivement.

Nous cherchons a résoudre I'équation de Schroédinger dans le puits. Selon
'approximation de Ben-Daniel-Duke (eg. 3.1), les solutions sont de la forme :

Agp.e(ken?) z<0
®,(z) = {Awn-Sin(Ky .z + Op) 0<z<L, (3.23)
Ad,n' e(_Kdrn'z) YA Lw

fz.mé(vg—En) (3 24)

Kgn -
Ky,

y2mw.En (3.25)
)

h
/Z.m’a(vd—En (3 26)

n:
n = h

Kd,
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mg, m;, et my étant les masses effectives de I'électron dans la barriére de gauche, le
puits et la barriere de droite, respectivement kg, K, €t Kq €tant les vecteurs d’ondes
dans la barriere de gauche, le puits et la barriére de droite, respectivement.

La masse effective et le potentiel étant constant dans chaque matériau, on peut
écrire :

-dans la barriére de gauche : (pg(z) = Ag. e(ke2) (3.27)
-dans le puits L@, (2) = Ay, sin(Ky.z + 0) (3.28)
-dans la barriere de droite : @,(z) = Ag.e(*d?) (3.29)

Les conditions aux interfaces :

. 10 . , . . .
¢ est continue et — a_(; est continue également. Ce qui permet d’écrire le systéme

d’équation :
( Ag = A,,.sin(d)
Xe _ Kw
Ag s = A,,. et cos(0)
(3.30)
Ay, sin(Ky, Ly, + 8) = Ag. eKalw)
Ky K _
|Aw -y cos(Ky Ly +0) = —Aq4 m‘% .e(TKalw)
On adonc:
_ Mg kw
tan(®) = < miy
— _Md Kw
tan(ky, Ly + 0) = o mL
D’ou I'équation de la dispersion :
Mg Kw Mg Kw _
KwLyw + arctan ( ” mév) + arctan (Kd m;’) +nm =0 (3.31)

On peut connaitre le nombre des états confinés dans le puits en considérant
que le dernier état (d’énergie la plus élevée) est situé en dessous de la barriere de
plus bas potentiel. E < Vip¢ = min(Vy, Vy).

Pour déterminer le nombre d'états, on considere mj,., mg,, les masses dans la

barriere de plus bas potentiel et dans la barriere de plus haut potentiel
respectivement.

on peut écrire alors :



Msyp K mi, ¢ K
KwLyw + arctan (ﬂ —W> + arctan (if —W) +nm=0
Ksup My Kinf My

Lorsque E —= Vit
arctan (M K—W) - g

"
Kinf My

Le nombre des états confinés dans le puits sera alors :

Ngtats = % + %m + %arctan ( %)
Pour notre structure, nous avons un puits symetrique, donc :
Vo =Vq4 =V, (V, Potentiel dans la barriere).
L’équation (3.19) devient :

KwLw + 2.arctan (ﬂ K—W) +nmm =20

"
my Kp

Avec my, : masse effective de I'électron dans la barriere. Ky, Ky :
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(3.32)

(3.33)

vecteurs d'ondes

dans la barriere et dans le puits respectivement, le nombre d’états sera alors :

2.L ”
nétats = 1 + Tw. 1/ 2. mW.Vb

(3.34)

La résolution de I'équation de dispersion (Equation 3.31) nous donne les
niveaux quantiques dans le puits. Les figures 3.2 , 3.3 et 3.4 présentent I'évolution de
ces niveaux dans le puits en fonction de son épaisseur pour différentes fractions
d’'indium, d'azote et d'antimoine. Ces résultats sont valables pour des puits
guantiques isolés, c'est-a-dire pour des épaisseurs de barriere trés supérieures a

celle du puits.
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Figure 3.2 : Evolution de I'énergie des électrons dans le puits quantique a base de
Gag 7Ing3Ng025A80.0555bg02 @ T = 300°K.
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Figure 3.3 : Evolution de I'énergie des électrons dans le puits quantique a base de
Gag 7Ing3Ng o25A808555Sbo12 @ T = 300°K,



68

0.25}

0.2

0.1

0.05

0 1 1 L L L 1 L L L
20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

Lz(A9

Figure 3.4 : Evolution de I'énergie des électrons dans le puits quantique a base de

On constate que le nombre de niveaux énergétiqgues augmente avec la
croissance de I'épaisseur de la zone active, et 'espacement entre ces niveaux
diminue. Ces résultats montrent également que 'augmentation des fractions d’indium

et d’azote augmente I'énergie de quantification dans le puits tandis que I'antimoine la
diminue.

Les deux figures (3.5 et 3.6) donnent I'évolution de I'énergie de quantification
des trous lourds dans le puits, et on peut voir que cette fois ci c’est I'indium et
'antimoine qui 'augmentent et que I'azote la diminue.
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Figure 3.5 : Evolution de I'énergie des trous lourds dans le puits quantique a base de
Gagolng 1Ng g25AS0.975-,Sb, @ T = 300°K.
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Figure 3.6 : Evolution de I'énergie des trous lourds dans le puits quantique a base de
Gal_XInXNo_OgASO.SSSbollz él T = BOOOK.
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3.2.3 Validation du modele

Nous avons comparé nos résultats de simulation avec les mesures
expérimentales de la littérature effectuées sur une structure a puits quantique a base
de GaggqIng 09N o25A80.975_,Sb, avec une largeur de puits L, = 75A°[50],
les deux résultats sont en bon accord (cf figure3.7)

1.3F -
— 1 E1-HHL
1.25+ Kudrawiec et al
E2-HH2
A A  Kudrawiec et al
1.2+ _
A
1.15 J
3 A
Yot i
1.05 J
= g o
H—
1h B—g |
-
095 Cl | | | | | | | | | | ]
0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07r 0.08 0.09 0.1
z(Sh)

Figure 3.7 : Comparaison de la variation de I'énergie de transition avec le
pourcentage d’antimoine obtenu par simulation et par mesures de spectroscopie
[50].

3.2.4 Calcul de la lonqueur d’onde

Comme nous l'avons vu dans le chapitre précédent, 'un des avantages que
présente ce quinaire par rapport aux autres alliages de cette famille, est le fait qu'il
permet d’aller au-dela de 1.3um sans avoir a trop augmenter la fraction d’azote,
limitant ainsi la détérioration des qualités optigues du matériau. Pour illustrer ca,
nous avons calculé la longueur d’onde d’émission A donnée par I'équation 3.35 en
fonction des différents parametres.



A=1< (3.35)

Er

Avec

Etr = Eg + En,e + En,hh (336)

Les figures 3.8 et 3.9 donnent son évolution en fonction de I'épaisseur de la couche
active et des fractions de composition x(In), y(N), z(Sb).

1.8+ B

1.7 B

1.6

z=0.04 |
z=0.08
z=0.12 -

14+

A(um)

1.3¢

x=0.35 y=0.028

11 :

0.9 8

| | | | | |
20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
Lz(A9

Figure 3.8 : évolution de la longueur d’onde en fonction de la largeur du puits, a
T = 300°K.
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Figure 3.9 : évolution de la longueur d’'onde en fonction de la largeur du puits, a
T = 300°K.

Ces deux figures nous permettent de voir que les trois composés augmentent
la longueur d’'onde d’émission, et qu’'avec cette structure on atteint plus aisément la
longueur d’onde privilégiée des télécommunications optiques 1.55um.

3.3 Conclusion

Dans ce chapitre nous avons étudié essentiellement le phénomene de
guantification et I'énergie de transition des porteurs de charges dans le puits
guantique. Nous avons commenceé par présenter une méthode d’aspect général mais
un peu difficile de mise en ceuvre, c’est la fameuse méthode kp, puis la méthode de
Galerkin. La contrainte majeure liée a cette méthode est la nécessité de pouvoir
identifier les puits de potentiel, élément de base de notre calcul. Dans notre structure
les puits sont bien identifiés, la méthode alors est bien adaptée. Nous I'avons utilisé
pour calculer les états quantifiés dans le puits. Les résultats obtenus permettent de
conclure que lincorporation de lindium augmente I'énergie de quantification des
électrons et des trous, tandis que l'azote augmente I'énergie des électrons et
I'antimoine celle des trous. Par la suite nous avons calculé I'énergie de transition et la
longueur d’onde d’émission en fonction des fractions de composition et de
'épaisseur de la couche active, nous avons vu que la longueur d’onde 1.55um
privilégiée pour les télécommunications optiques peut étre atteinte avec ce quinaire.
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CHAPITRE 4

CALCUL DU GAIN OPTIQUE ET DU COURANT DE SEUIL

La plupart des caractéristiques d’'un laser comme le courant de seuil, la
largeur de raie ou la bande passante résultent des propriétés du gain de la structure
a puits quantique, il est donc fondamental de le définir avec précision.

Le but de ce chapitre est de calculer le gain matériau et le courant de seuil du
puits quantique. Pour cela, il faut faire le bilan des transitions optiques qui se
produisent entre les niveaux énergétiques dans le puits. Les photons émis ou
absorbés s’échelonnent sur une gamme d'énergie. C’est la courbe de gain en
fonction de la longueur d’'onde qui nous intéresse principalement. Nous allons donc
la calculer pour étudier I'influence des différents parametres de la structure sur le
gain et par la suite sur le courant de seuil.

4.1 Modéle de calcul du gain optique

Comme le coefficient d’absorption «, le gain se mesure en cm™1, il est défini
comme étant le taux d’amplification de l'intensité lumineuse (densité de photons) par
unité de longueur de propagation de l'onde optique. Le gain est généré par la
recombinaison stimulée d’une paire électron-trou par un photon incident, créant un
deuxiéme photon de méme longueur d’'onde et de méme phase que le premier,
doublant ainsi 'amplitude de 'onde monochromatique. La répétition de ce processus
meéne a une forte amplification de la lumiére.

Pour avoir une émission stimulée, il faut que le nombre d’électrons présents
dans la bande de conduction soit supérieur a celui de la bande de valence. Pour un
faible courant d’injection, le processus dominant est I'absorption intra-bandes et le
gain est négatif. L'augmentation du courant renforce la recombinaison stimulée, et
lorsqu’on arrive au courant de transparence les deux processus deviennent égaux et
le gain sera nul. Pour les valeurs supérieures au seuil de transparence le gain
devient positif et on aura une amplification de la lumiére.

Le gain optique est proportionnel a la probabilité qu’'un photon déclenche une
transition d’'un niveau j a un niveau d’énergie inférieure i, 'énergie du photon hv doit
etre égale a I'énergie de transition E;; = E; — E; . le calcul de cette probabilite est
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basé sur la mécanique quantique [ 63,66] et dépasse le cadre de ce travail, nous
nous contenterons ici d’évaluer le gain dans le puits quantique donné par [67] :

q?h

gij(hw) = (m) (h—lv) |M(Eij)|2Dr(Eij)(fj - f) (4.1)

Pour hv =E;.

ou my: est la masse de I'électron .
&y . est la permittivité du vide.

q: la charge de I'électron.

h: la constante de Planck

fi, fj: les fonctions de Fermi.

n, : I'indice de réfraction relatif du matériau.
c : célérité de la lumiére.

Dans un puits quantique le gain est obtenu en faisant la somme de tous les
gains produits par les transitions entre les sous bandes (n bandes de conduction et
m bandes de valence); I'équation (4.1) devient alors :

a’h
2
2mgeonyC

9(hw) = 3 T ) () IMEN D (BN - £) (4.2)

Le paramétre principal dans cette équation est la matrice de transition |M|? qui
donne la force de la transition.

D, (E): est la densité des transitions permises, elle est appelé densité d'états réduite
définie par :
_ P
Pr = Q5.0 ax (4:3)

ou p(k) est la densité détats dans l'espace k. etE; est I'énergie de
transition (E, — Ep).
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Pour un puits quantique d'épaisseur L,, la densité d’'états réduite de chaque sous-
bande est donnée par :

Dp2P = m:nTL (4.4)
ou m, est la masse effective réduite, donnée par :
. 1 1 .
m: = [m2 m;] 1 (4.5)

my, m,, . masses effectives des porteurs dans les bandes de conduction et de
valence respectivement.

Lorsque I'énergie augmente, plus de sous bandes viennent s’ajouter dans le
calcul du gain total (figure 1.6), cependant les transitions permises sont celles qui
vérifient les deux regles suivantes :

4.1.1La regle de sélection en K

Lors d’'une transition optique, la quantité de mouvement de I'électron dans son
état final est égale a la somme de celle qu’il avait dans son état initial et celle du
photon :

hk, = hk, + hkphoton (4.6)

Puisque k photon ~27” et que k. et k,, sont de I'ordre de grandeur de 2—" ou a, est le
0

parametre de maille du semiconducteur, k,p.:,n» €St beaucoup plus petit que k. et k,,
et on peut considérer qu’une transition doit respecter la condition : k. = k,,.

4.1.2 La regle de sélection en nombre guantique

Pour les puits quantiques, une autre régle de sélection vient s’ajouter, elle
stipule gu’une transition impliquant une bande de conduction de nombre quantique
n. et une bande de valence de nombre quantique n,, prend la valeur

1si n,=n,.
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4.1.3 Les fonctions d’occupation de Fermi

Les fonctions de Fermi f; et f; donnent les probabilités que les niveaux E; , E;
soient occupés par des électrons. Le gain maximal est obtenu lorsque f; =1 et
fi = 0 (E; > E;) le cas opposé donne une absorption maximale. Le facteur de Fermi
(fi—fi) dans léquation 4.1 découle de f;(1-f;) —fi(1—f;) qui représente la
probabilité que le niveau j soit occupé sachant que le deuxieme est vide moins la
probabilité que le niveau i soit occupé sachant que j est vide ; les deux termes
représentent 'émission stimulée et I'absorption respectivement .

Pour déterminer les fonctions d’occupation, commencons par les densités des
électrons et des trous dans un puits quantique apres l'injection donnée par :

n = fpch(Ez)fszz

= (4.7

p = szDv(E1)(1—f1)dE1

. (4.8)

ou p,p estla densité d’états réduite a deux dimensions, L,: épaisseur de la couche
active, et fi, f, sont les facteurs de Fermi-Dirac donnés par :

1

fi= E1-Fy, (4.9
e KBT "41
_ 1
fo =~ (4.10)

Fc
e kBT )11

ou F. et E, sont les quasi-niveaux de Fermi, Kz: constante de Boltzmann, T: la
température en Kelvin.

La densité d’états p,, étant constante dans chaque sous-bande les intégrales
(4.7 et 4.8) peuvent étre écrites de la maniere suivante :
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Fc—Een

KpT ( )

n=rr-Yalnle fT 0 +1] (4.11)
_ mpKpT (Evm—Fv)

= Ynmnfe KT " +1] (4.12)

m2h2L,

ou m,, my: masses effectives des électrons et des trous respectivement, E,,, E,m:
énergie de quantification du niveau électronique n et des trous m.

4.1.4 La matrice de transition

L'élément de matrice de transition |M|2 donne la force de la transition
électronique stimulée dans le matériau. Cette force ne dépend pas de la direction de
transition, c’est la méme pour I'émission et I'absorption. Dans le cas des matériaux
massiques, il s’exprime par :[1]

g2 mg _mg (mg Eg(Eg+Do)
|M|2 = Mb = ?OEP = —O(m—g— 1-— 2Fb) (%) (413)

6 c

g

ou F, est un parametre de correction pour la masse effective de I'électron donné en
annexe.

E, = 2;;3 P2 (4.14)

Avec P, constante de couplage entre la bande de conduction et la bande de valence

[6].

Pour les structures a puits quantiques, I'élément de matrice de transition dépend de
la polarisation optique, et la force de transition est différente pour les trous lourds et
les trous légers.

IME|? = 22250 g, 2 (4.15)
|M |2 5— 3(:(;5 (Be) HUM,f (4.16)
|MTM|2 = MHUMb (4.17)
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143c0s?(0e) 0

MY |2 = 22950 g, g2 (4.18)

Avec cos(6,)=1 au point ' de la sous bande et le terme 6;; représente l'integrale de

recouvrement des fonctions enveloppes, on utilise le principe des “transitions
interdites " pour évaluer cette intégrale de recouvrement.

Au point T, 6;; est égale a 1 seulement si le nombre quantique de la bande i est égal
a celui de la bande j, sinon 6;; = 0. [1]

4.1.5 La fonction d’élargissement

Les porteurs de charges changent souvent d’énergie a l'intérieur de leur
propre sous bande a cause des collisions avec d’autres porteurs et avec les
phonons. Cette relaxation intra-bandes s’effectue en un temps extrémement court de
'ordre de 7,=0.1ps ; ce temps est beaucoup plus court que le temps de vie radiative
habituellement rencontré dans les semiconducteurs. Pour modéliser ce phénomene,
le gain est convolué avec une fonction d’élargissement L [6]

Cette convolution veut dire que le gain a I'énergie de photon hv peut recevoir une
contribution d’une transition électronique E;; # hv.

La fonction la plus simple et la plus utilisée est la Lorentzienne, cette fonction est
basée sur I'hypothése que la probabilité d’occupation d’'un état électronique décroit

t
proportionnellement a e =. La transformation de Fourier de cette exponentielle dans
le domaine des énergies donne I'équation suivante : [1]

1
- T (hV—Eij )2+F52

L(hv — Ej; (4.20)
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ou I est la moyenne d’élargissement dans la bande de conduction et la bande de
valence donné par :

r.==2 (4.21)

4.2 Simulation et discussion des résultats

Afin d’étudier I'influence des différents parametres de la structure sur le gain
optique nous avons fait une série de simulation du gain en fonction de la longueur
d’'onde.

4.2.1 Influence de l'injection

La figure 4.1 montre I'évolution du gain optique (modes TE) en fonction de la
longueur d’onde pour la structure . Gay ¢21My35Ng 025450.8955b0.05 @VEC UNE largeur de
puits L, = 80 A° ,pour différentes injections.
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Figure 4.1: Spectre du gain optique TE a T=300K pour une structure

Gag.e21M038N0.025450.8955b¢ 08
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Figure 4.2 : Spectre du gain optique TE et TM & T=300K pour une structure
Gag.621M0.38Np.025450.8955D0 08

On remarque que le spectre est dissymétrique avec un élargissement du coté
des petites longueurs d’'ondes et le gain augmente avec l'injection, car pour les
faibles injections le gain est di essentiellement a la transition e; —hh,. Avec
'augmentation de la densité, les porteurs occupent de plus en plus les hauts niveaux
d’énergie, donc il ya plus de bandes qui contribuent au gain optique.

On constate aussi que le gain s’annule pour les longueurs d’ondes
supérieures a celle qui correspond a la nouvelle bande interdite 1,, (mode TE) et
s’annule de nouveau pour la différence des longueurs d’ondes des pseudo-niveaux
de fermi A4y .

Le gain du mode TM est plus faible que celui de TE dans des proportions de trois
pour un, ceci est di au fait que la contrainte dans cette structure est essentiellement
de compression, alors la bande HH passe au dessus de la bande LH, ce qui produira
plus de gain TE que de gain TM.

4.2.2 Influence de la température

La figure 4.3 donne I'évolution du gain optigue (mode TE) en fonction de la
longueur d’onde pour différentes températures, pour la structure x =0.38,y =
0.025 ,z=0.12 avec une injection de N =5.10 cm™3 et une largeur de puits
L = 60A°
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Figure 4.3 : Spectre du gain optique pour la structure
Ga0_621710.38N0_025A50_8555b0_12 LZ = 60A°,N = 5.10186771_3 pOUI’ p|USIeUI'S
températures.

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

4.2.3 Influence de la largeur du puits

Nous avons simulé sur la figure 4.4 I'évolution du gain optique en fonction de
la longueur d'onde pour différentes largeurs de puits, pour une structure (x =
0.38,y = 0.032 ,z = 0.1 ) et une injection N = 5.10'8 ¢cm~3
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Figure 4.4 : Spectre du gain optique pour la structure Gag g211n035Ng 032450.8685P0 1
N = 5.108cm™3,T = 3004° pour plusieurs Largeurs de puits.

Cette figure nous montre que le spectre s’élargit avec I'augmentation de la
largeur de puits a cause de la diminution de I'espacement entre les sous bandes des
électrons, et les sous bandes des trous lourds.

4.3 Calcul du gain maximal

Les figures 4.5et4.6 présentent I'évolution du gain optique maximal en
fonction de l'injection pour la structure Gag g,Ing 35N, Asg9-,Sho, parametrée azote et
antimoine respectivement. Cette représentation nous permet de déterminer la
densité de seuil qui est un paramétre clef dans la détermination du courant de seuiil.
On constate que l'incorporation de I'azote diminue le gain max tandis que I'antimoine
'augmente.
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d’antimoine.
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4.4 Calcul du courant de seuil

Le courant de seuil d'une diode laser est une caractéristique fondamentale qui
exprime la condition pour que le gain d’émission stimulée compense les pertes, et
gue le dispositif fonctionne comme un auto-oscillateur aux fréquences optiques.

A partir d’expressions simplifi€ées du courant de seuil nous avons mis en avant
dans cette partie les parameétres prépondérants qui déterminent la valeur du courant
de seuil. Nous avons mis l'accent sur la recombinaison non radiative Auger qui est
tres mal connue en fait, mais qui constitue la principale source de pertes dans les
lasers a puits quantiques.

4.4.1 Expression générale du courant de seulil

Différents phénomeénes physiques contribuent a 'augmentation du courant de
seuil, il importe de noter que souvent par souci de simplification on parle de densité
de courant de seuil et non de courant, sachant que les deux grandeurs sont définies
a une constante multiplicative pres, I'équation 4.23 donne l'intensité totale du courant
de seuil dans la diode laser [13] :

I=w.L,.j+1I. (4.22)
3 _AEcq
I~(KT)z e kT (4.23)

ou w est la largeur de ruban et L la longueur de la cavité de la diode. Ir est

l'intensité du courant de fuite, c'est-a-dire la partie du courant qui ne traverse pas la
couche active (courant de surface) et j est la densité de courant d’injection donnée
par :

j=4q.L,.R(N) (4.24)
ou R(N) est le taux global de recombinaison en (cm?3.s)
[, : épaisseur de la zone active.
q : la charge élémentaire.

Le taux global de recombinaisons, pour une zone active non dopée telle que la
concentration résiduelle en porteurs est négligeable devant la concentration en
porteurs injectés N il se découpe en quatre termes [68 ]

R(N) = A.N + B.N? + C.N3 + R, (N) (4.25)

Avec :
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A : coefficient de recombinaisons non radiatives sur des centres profonds, qui ont
pour origine des défauts de type dislocations ou bien des niveaux introduits par des
impuretés, B: coefficient d’émission spontanée, C: coefficient global de
recombinaisons non radiatives Auger. Nous nous attarderons plus spécifiquement
sur les recombinaisons Auger dans la section (4.2).

Rs+(N): taux de recombinaison stimulée défini par Rs:(N) = Rs¢. Npp,

ou R est le taux net d’émission stimulée et N,, est la densité de photons dans la
cavité.

Au voisinage du seuil, le terme d’émission stimulée est négligeable par rapport a
'ensemble des émissions spontanées [79], il en résulte qu’au seuil on a:

R(N) = A.N;, + B.Ny,> + C.Ny,* (4.26)
N¢p,: I'injection seuil.

La zone active, d’épaisseur L,, présente d’'une part un indice de réfraction moyen n
supérieur a celui des couches latérales, en plus ses faces terminales formées par
clivage de plan (110), constituent deux faces miroirs.

La zone active se comporte donc comme un guide d’'onde et comme une cavité
résonnante. Le coefficient d’amplification ou gain optique g(hv) de la couche active
directement lié a I'énergie des photons émis, doit étre supérieur aux pertes optiques
pour gu’une réelle amplification du rayonnement soit obtenue dans la cavité. Comme
la courbe g(hv) présente un maximum g,,., fonction de la température et de la
concentration N en porteurs injectés, le seuil du laser est atteint lorsque :

[ 9max(N) = a (4.27)

I" le facteur de confinement optique, représente la fraction de la puissance lumineuse
se propageant dans la zone active. I'. gq.(N) fournit donc la partie utile du gain
maximum.

Le parametre « traduit 'ensemble des pertes optiques, celles-ci sont constituées par
les pertes app due a la cavité et par les pertes internes a;,; dues a I'absorption des
photons par les différents mécanismes : absorption par les porteurs libres, diffusion
au niveau des interfaces ou des imperfections dans la zone active.

a = app + Ajps- (4.28)

Si R; et R, sont les coefficients de réflexion sur les faces de sortie, on a en
supposant Ry = R, = R

App = iln( ! ) = %1n (%) (4.29)

RiR;
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Quant aux pertes internes, elles se répartissent dans la région active et dans les
couches de confinement

Aine = TMagee + (1 =T acons- (4.30)

La condition (4.27) s’écrit donc comme suit :
I Gmax(N) = %ln (%) + e (4.31)

Cette égalité est vérifiée pour une valeur de N = N, concentration de porteurs au
seuil, la densité de courant de seuil J;, et lintensité de courant de seuil I, se
calculent alors par

Jon = q.L,.R(N) = q.L,. (A. Ny, + B.NZ, + C.N3) (4.32)
I = w.LJop + L. (4.33)

Donc la détermination du courant de seuil d'une diode laser nécessite par
conséquent de connaitre les parametres suivants :

* Les indices de réfraction de la région active et des couches de confinement
pour le calcul de I, R et agp.

* Les pertes internes a;,;.

* Le gain optigue maximum g,,qx-

» Les coefficients de recombinaisons 4, B, C.

4.4.1.1 Calcul de la puissance

Les propriétés de conversion d'énergie électrique en énergie optique du laser
sont représentées par la caractéristique P(l), donnant la puissance optique émise en
fonction du courant injecté. Cette caractéristique nous permet de tirer plusieurs
parametres utilisés pour la caractérisation des composants, comme le courant de
seuil, la pente de conversion, la puissance de saturation etc... elle est donnée par la
relation suivante :

P() =—2 _hw( —I). (4.34)

arpptQint

4.4.1.2 L'indice de réfraction du puits quantique

La méthode la plus utilisée pour la détermination de l'indice de réfraction des
composeés [1I —V est la méthode d’Adachi [70,71]. Cette méthode donne l'indice de
réfraction de I'alliage en fonction de I'énergie des photons. Lorsque cette énergie est
proche du gap du semiconducteur, la méthode donne des résultats trés proches de
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'expérimental, mais au fur et a mesure qu'on s’éloigne de I'énergie de la bande
interdite les résultats deviennent moins précis, lI'indice de réfraction dans la région de
transparence (hw < Ej;) est donné par :

E 1.5
n2(w) = A lf(xl) +0.5 (ngAo) .f(xz)l +B. (4.35)
avec :
fe) == (@2—{T+x —1-x) (4.36)
N hw
ou X1 = E
F(x,) =x—1%(2—\/1+x2 —JT—x,) (4.37)
N hw
ou x, = Ty

avec A,B parametres d’Adachi, donnés en annexe pour les différents binaires 111 —
V.[ 6]

Les figures 4.7 et 4.8 illustrent I'évolution de lindice de réfraction du quinaire
GalnNAsSb en fonction de la longueur d’onde pour différentes compositions.

On remarque que le taux d’azote augmente l'indice de réfraction et que celui
d’antimoine le diminue.
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4.4.1.3 Le facteur de confinement

Pour déterminer le facteur de confinement nous utiliserons I'expression
proposée par Botez [72] donnée par :

tLlgz
2 2
f—_Lz Ey(x)*dx b2

J— 2 ~
"= [ Ey(02ax ~ D?+2 (4.38)

ol D= (27”) L,.\/(n,? —ny2) (4.39)

avec n, , n,: indices de réfractions de la couche active et des couches de
confinement respectivement, A: longueur d’onde d’émission.

Dans cette expression ' se calcule en traitant la région active comme une plaque
guidante passive (sans gain ni pertes) et en considérant la répartition du mode

fondamental TE, ainsi ' sera donné par l'intégrale de la courbure E(y)?* entre —% et
+L2—Z sur l'aire totale.

Dans le cas d'une structure a multipuits quantiques, le facteur de confinement
augmente sensiblement. Si on appelle N,, et N, le nombre de puits et de barrieres, L,

et L, leurs éepaisseurs respectives, et enfin n, et n, les indices respectifs des
matériaux puits et barriére, on peut définir I'indice moyen de la région d’épaisseur

Z = Np.Lp + Nb'Lb

Np.Lynp+Np.Lp.np
Np.Lp+Np.Lp

n= (4.40)

Le facteur de confinement

— 52
==
D2+2
J— 27-[ —_
. _2n 2_p 2
ou D—l ny*—np“. L
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le facteur de confinement dans les régions actives que constitue chacun des puits de
la structure, est obtenu en multipliant T par le rapport de la largeur active réelle
N,.L, ala largeur L du systéeme de multipuits.

N,.L,

Ly =T+———
P (npz—nbz).L

0.25
1 puits
2 puits
0.2 5 puits i
8 puits
0.15- 3
-
0.1 .
0.05- .
0 [ [ [

[ | [ [ [ |
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
Largeur de puits (A9

Figure 4.9 : facteur de confinement optique en fonction de la largeur de la zone
active pour différent nombre de puits a base de Gag ¢5Ing 35N 025450855bg.12,l; =
75A°

La figure 4.9 montre que le facteur de confinement augmente lorsque I'épaisseur de
la zone active augmente, elle montre aussi que par rapport au puits quantique
unique, les multipuits quantiques améliorent le facteur de confinement, mais |l
importe de noter qu'a partir de Npis =5, il y a saturation du facteur de confinement,
comme on peut le voir dans la figure, le structure a 8 puits quantiques a un facteur de
confinement trés proche de celle a 5 puits quantiques.

Cette amélioration dans le facteur de confinement impligue une augmentation du
gain modal de la structure. Pour illustrer ¢a, nous avons représenté son évolution en
fonction en fonction de I'injection pour des structures a 1, 2 et 5 puits quantiques.
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Figure 4.10 : Gain optique max en fonction de la l'injection pour différents nombre de
pUItS quanthues é. base de Ga0.651n0_35N0.025A50.855b0_12, lZ == 75A°

4.4.2 La recombinaison Auger

Une recombinaison d’une paire électron-trous peut exciter un troisieme
porteur de la bande de valence ou de la bande de conduction, la transition ne génére
alors aucun photon, trois porteurs actifs sont impliqués dans ce processus et qui sont
désormais non disponibles pour la recombinaison radiative, entrainant une
augmentation du courant de seuil proportionnelle a N3,. On appelle ce processus, la
recombinaison Auger; elle constitue le mécanisme de pertes prépondérant dans les
lasers opérant au voisinage de 300k [ 73].

4.4.2.1 Les principaux mécanismes de recombinaison Auger

Il existe trois types de recombinaisons Auger :
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a) Mécanisme CVCC
L’énergie perdue par la recombinaison d'une paire électron-trou est
fournie a un électron de conduction qui vient occuper un état de plus haute
énergie. Ce mécanisme est noté aussi (CHCC)

b) Mécanisme CVVV
L’énergie perdue par la recombinaison d’'une paire électron-trou est
communiquée a un électron de la bande de valence qui vient occuper un
état sur une bande de plus haute énergie. On trouve dans ce mécanisme
deux possibilités :
-un électron de la bande splitée SO se place sur la bande (CHSH).
-un électron de la bande HH se place sur la bande (CHHL).

c) Mécanisme CVVV assisté par phonons

Dans ce cas I'électron excité passe par un état intermédiaire interdit (1),
puis diffuse par absorption ou émission d’un phonon jusqu'a I'état final.

La figure 4.11 illustre ces différents mécanismes de recombinaison Auger.

BC BC BC
hh hh hh
lh Ih Ih
SO SO SO
CHCC CHHS CHHL

Figure 4.11 : Schématisation des différents mécanismes Auger band-to-band

Pour les processus Auger bande a bande, le coefficient d’Auger C; est donné, en
utilisant la statistique de Boltzmann, par [74,75] :

Eq

C; = Coe KT, (4.41)

avec :
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E,(CVCC) = #:ih (4.42)
E (CVVV) = sola—tnn) pour  Ey > Apy. (4.43)

- * * * "

E,(CVVV) = E; — Ay, pour  Ey < Ap,. (4.44)

ou m; est la masse effective des électrons, my,;, celle des trous lourds et mg, celle
des trous de la bande splitée.

Et C, est le coefficient de Auger direct, il est donné pour le processus CHCC par :

_ Ame*mi(my,+my) IM|? (4.45)
= . _
0 he?(2my,+mg) KT
ou |M|2 est I'élément de la matrice d’interaction ‘électron-électron’ donné par :
h*E
|M|2 = L (4.46)

12.m§.m¢.E;

avec E, donneé dans I'équation 4.14

4.4.3 Simulation et discussion des résultats

Nous avons représenté I'évolution du courant Auger en fonction de la
température pour différentes concentrations d’azote (figure 4.12) et d’antimoine
(figure 4.13)

On remarque que bien qu’elle diminue linjection seuil, 'augmentation des
pourcentages d'azote et d’antimoine augmente le courant Auger, car I'effet de I'azote
et de l'antimoine sur le coefficient Auger est beaucoup plus important que sur
I'injection de seuil.

A partir des deux figures on peut noter que I'influence de I'azote sur la densité
de courant Auger est plus importante que celle de I'antimoine, ceci peut étre expliqué
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par le fait que I'incorporation de I'azote crée des niveaux d'agrégats qui constituent
des centres de recombinaisons non radiatives.
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Figure 4.12: densité de courant Auger en fonction de la température pour la structure
x=0.2,z=0.12,L, = 75A°,N = N, pour différentes fractions d’azote.
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Figure 4.13 : Densité de courant Auger en fonction de la température pour la
structure x = 0.2,y = 0.02,L, = 754°, N = Ny, pour différentes fractions d’antimoine.



95

Nous avons représenté également I'évolution de la densité du courant de seuil en
fonction de la température pour différentes fractions d’azote (figure 4.14) et
d’antimoine (figure 4.15), puis I'évolution de la puissance en fonction du courant pour
différentes températures(figure 4.16) , puis afin de montrer 'avantage que présente
les structures a multipuits quantiques par rapport a celles a puits unique, nous avons
représenté I'évolution du courant de seuil en fonction de la température pour des
structures avec des nombres de puits différents.
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Figure 4.14 : Densité de courant de seuil en fonction de la température pour la
structure x = 0.2, z = 0.12, L, = 75A° pour différentes fractions d’azote.
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Figure 4.15 : densité de courant de seuil en fonction de la température pour la
structure x = 0.2,y = 0.02, L, = 75A° pour différentes fractions d’antimoine.
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Figure 4.16 : densité du courant de seuil en fonction de la température pour
différents nombre de puits quantiques a base de Ga ¢5Iny 35N 025450.855b9.12, L, =
754°.° et W =20pum, L = 300um .
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Figure 4.17 : la puissance de la diode laser en fonction du courant de seuil pour
plusieurs températures pour la structure x = 0.2,y = 0.023,z = 0.027 L, = 754° et
W =20um,L = 1222um .

On constate que le courant de seuil augmente avec la fraction d’azote et
d’antimoine, on note aussi que ces deux €éléments augmentent la sensibilité du
courant de seuil en température, comme le montrent les figures (4.13,4.14), les
courbes qui correspondent aux pourcentages élevés d’azote et d’antimoine, ont une
pente plus importante, traduisant une plus grande sensibilité a la température. On
remarque également que l'influence de l'azote sur le courant de seuil est plus
importante que celle de l'antimoine; Ceci confirme l'avantage que présente ce
quinaire par rapport au quaternaire GalnNAs puisque l'incorporation de I'antimoine
permet de minimiser la fraction d’azote.

Bien que les résultats expérimentaux de la littérature soient tres dispersés,
nous avons trouvé dans I'ensemble une bonne partie et particulierement les plus
récents, qui sont d’'une maniére plus ou moins grossiére en bon accord avec nos
résultats de simulation qui donnent des valeurs de densité de courant de 200 A/cm?
et 500A/cm? pour des structures émettant a 1.3um et 1.55um respectivement.

Les tout premiers résultats ont été obtenus par Wan et son équipe de
recherche a 'université de Coulombia [76]. lls ont rapporté une densité de courant de
seuil de 1.02KA/cmz2 pour une structure émettant a 1.295 um. Peu apres Bank et al
[77] ont obtenu une densité de 1.1KA/cm2 pour une structure a base de
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Gagye2In0 38N 0154S09755by 01 @vec une largeur de puits de 50A° émettant a 1.46 um,
puis une valeur de 1.06KA/cm? a été obtenue par le méme auteur pour une émission
a 1.49um [78]. Les deux auteurs que nous venons de citer rapportent une
augmentation du courant de seuil avec le pourcentage d’azote. D'autres études
expérimentales vont également dans ce sens, par exemple Riechert et al montrent
gue le courant de seuil est multiplié par trois lorsque le pourcentage d’azote passe
de 0.95% a 1.35% [79].

L’amélioration des techniques de croissance a permis d’obtenir des courants
de seuil de plus en plus faibles, a titre d'exemple dans deux publications
expérimentales récentes, Goddard et al [80,81] rapportent des densités de courant
de seuil de 480A/cmz2 et de 450A/cm2 pour la structure

Gag 21Ny 38N 023450 95Shy 027 CES résultats sont trés proches de ceux de notre
simulation, puisque pour la méme structure, nous avons obtenu une densité de
courant de seuil de 446.5A/cm?.

Nous avons regroupé I'ensemble de ces résultats dans les deux figures (4.18
et 4.19) pour les comparer avec les notres.

GalnNAsSh
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1.8+ ® Wang &al[76]
B Shimizu & al [82]
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B Goddard & al[80]
141 B |ynford &al[81] ||
*  Lynford & al [81]
(\’.E“ 120 Lynford & al [81] ||
o [ ] [ ]
§ 1k d 7
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[ ]
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0.4+ od |
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1.2 1.25 1.3 1.35 1.4 1.45 15
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Figure 4.18 : Densité du courant de seuil en fonction de la longueur d’'onde
déterminée par différents auteurs pour le GaInNAsSb/GaAS.



99

GalnNAs
25 ® Notre Travail
1al B Sato & al[83] |
Miyamoto & al [84]
1.6 Yeh & al [85] -
B |shizuka & al [86]
14+ ® Fischer&al[87] |
— 120 *  Wei&al[88]
g )
=
0.8+~ :
[
0.6 °
® ©
0.4+ . . o ® :
0.2- o oo ¢ :
1 .. \. 1 1 1 1 1 1
1.15 1.2 1.25 1.3 1.35 1.4 1.45 15
A(Hm)

Figure 4.19 : Densité du courant de seuil en fonction de la longueur d’'onde
déterminée par différents auteurs pour le GaInNAs/GaAS.

Nous nous sommes basés sur I'ensemble des résultats obtenus le long de ce
travail pour choisir des structures émettant a 1.55um avec de bonnes
caractéristiques. Nous les avons regroupés dans les graphes des figures (4.20 et
4.21), qui représentent plusieurs combinaisons (x,y, z, L,).
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Figure 4.20 : Largeur de puits en fonction du pourcentage d’antimoine pour
une émission a 1.55um, pour x(In)=0.35
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Figure 4.21 : Largeur de puits en fonction du pourcentage d’antimoine pour
une émission a 1.55um, pour x(In)=0.38.
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On remarque que plus les pourcentages d’azote et d’antimoine diminuent on
atteint la longueur d’'onde désirée a des largeurs de puits plus importantes, a titre
d’exemple a 5% d’antimoine et 2.5% d’azote la structure émet a 1.55 ym pour une
largeur de puits L,=96A° et pour 0.3% d’azote de plus, on obtient la méme longueur
d’'onde pour L,=65A° Ceci s’explique par la diminution de I'énerg ie de quantification
avec l'augmentation de la largeur de la couche active. Dans les deux dernieres
figures nous avons délimité 'ensemble des structures que nous avons choisi par une
bande colorée qui va de largeur de puits 65A°jusqu 'a 95A°

5.5 Conclusion

Le gain optique d’une structure laser est une caractéristique trés importante; il
est fondamental de le définir précisément pour avoir acces a dautres
caractéristiques, comme le courant de seuil et la puissance. Tel était le but principal
de ce chapitre; nous avons commencé par présenter le modeéle de calcul utilisé pour
le calcul du gain optique; tout au long nous avons abordé les éléments
indispensables a la modélisation, comme la densité d’états, les regles de sélection,
les fonctions d’occupation de Fermi etc. Puis, apres avoir effectué une série de
simulations, nous avons étalé et commenté les résultats obtenus; ce qui nous a
permis de mieux comprendre l'influence des différents parameétres de la structure
sur le gain optique, notamment l'injection qui augmente le gain, la température qui
provoque une translation du spectre vers les grandes longueurs d’ondes, et la
largeur de puits qui contribue a I'élargissement du spectre a cause de la diminution
de I'espacement entre les niveaux quantifiés .

Par la suite, nous nous sommes penchés sur le courant de seuil. A partir
d’expressions simplifiées nous avons mis en avant les parameétres prépondérants qui
déterminent sa valeur, nous nous sommes particulierement attardés sur les
recombinaisons Auger qui constituent la principale source de perte dans les lasers a
puits quantique.

Nous avons vu que l'augmentation de la température et I'incorporation de
'azote et de I'antimoine augmentent le courant de seuil. Puis, afin de situer notre
travail, nous avons cité les réesultats expérimentaux de la littérature et plus
particulierement les plus récents, et nous sommes arrivés a la conclusion qu’ils
vérifient le comportement constaté dans nos simulations.
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CONCLUSION

L'objectif de ce travail, motivé par les propriétés tres particuliéres des alliages
a base de nouveaux matériaux (Ga,In),(N,As,Sb), était la modélisation et la
simulation de la structure a puits quantique contraint GaInNAsSb/GaAs pour
application dans les télécommunications optiques.

Nous avons tout d’abord présenté les caractéristiques principales des
semiconducteurs et la théorie permettant de les déterminer, nous avons ainsi évoqué
le concept fondamental de la fonction d’onde électronique, la dispersion d’énergie

E(?) et les masses effectives, enfin nous nous somme penché sur les puits
guantiques sous contraintes pour présenter brievement la théorie nécessaire a la
compréhension et la détermination des différentes caractéristiques de ce type de
structures.

La deuxiéme partie a été consacrée aux structures a puits quantiques a base
des nouveaux matériaux. Nous avons développé les propriétés des principaux
alliages de cette famille (GaInNAs, GaAsNSb) et le quinaire GalnNAsSb qui constitue
une approche plus exotique pour 'amélioration des propriétés des structures I11-N-V
, et qui s’est avéré tres prometteur pour l'ingénierie de I'énergie de la bande interdite
en ajoutant un degré de liberté supplémentaire dans le design des dispositifs a base
de cet alliage, car il permet de modifier plusieurs paramétres indépendamment, et ce
en jouant sur les fractions de composition d’'indium, d’azote et d’antimoine.

La suite de ce travail a été principalement consacrée au calcul des énergies.
Les résultats de simulation, étant en bon accord avec les résultats expérimentaux de
la littérature, nous ont permis de conclure que lincorporation de I'indium augmente
'énergie de quantification des électrons et des trous, tandis que l'azote augmente
I'énergie des électrons et I'antimoine celle des trous. Par la suite nous avons calculé
I'énergie de transition et la longueur d’'onde d’émission en fonction des fractions de
composition et de I'épaisseur de la couche active, nous avons vu que la longueur
d’onde 1.55um privilégiée pour les télécommunications optiques peut étre atteinte
avec ce quinaire.

Enfin la derniére partie avait pour objectif, la détermination du gain optique :
caractéristigue fondamentale pour le calcul du courant de seuil et de la puissance
optique des dispositifs. Nous avons commencé par la présentation du modele de
calcul, puis I'ensemble des résultats obtenus nous ont permis de mieux comprendre
linfluence des différents parametres de la structure sur le gain optique, notamment
l'injection qui augmente le gain, la température qui provoque une translation du
spectre vers les grandes longueurs d'ondes et la largeur de puits qui contribue a
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'élargissement du spectre a cause de la diminution de I'espacement entre les
niveaux quantifiés .

Puis nous avons abordé le calcul du courant de seuil, et nous nous somme
particulierement attardé sur les recombinaisons Auger qui constituent la principale
source de perte dans les lasers a puits quantique. Aprés la comparaison avec les
résultats expérimentaux de la littérature et plus particulierement les plus récents,
nous sommes arrivés a la conclusion qu’ils vérifient le comportement constaté dans
nos simulations.

A la fin nous nous sommes basés sur les résultats obtenus le long de ce
travail pour proposer des structures émettant a 1.55um, et présentant de bonnes
caractéristiques.
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ANNEXE

Table des paramétres physiques (300K)

Les parameétres physiques GaAs InAs GaN InN GaSb InSb

Parameétre de maille :a(A°) 5.65 6.05 4.46 5.02 6.09 6.74
L’énergie spin orbite : Ag(eV)  0.34 0.39 0.017 0.005 0.82 0.81
Potentiel hydrostatique de -7.17 -5.08 -6.17 2.56 -7.5 -6.94

déformation de la bande de

conduction :a.(eV)

Potentiel hydrostatique de 1.16 1.00 0.6 0.7 0.8 0.36
déformation de la bande de

valence : a,(eV)

Potentiel de déformation de -2.0 -1.8 -2.0 1.2 -2.0 -2.0
cisaillement: b(eV)

Constante élastique : C;1(Gpa) 1221 832.9 293 187 884.2 684.7
Constante élastique : C;,(Gpa) 566 452.6 159 125 402.6 373.5
Masse effective des électrons: 0.0632 0.0213 0.13 0.14 0.039 0.0135
me (mO)

Masse effective des trous 0.5 0.517 0.806 0.8 0.28 0.43
lourds : my;, (mg)

Masse effective des trous 0.088 0.024 0.205 0.19 0.05 0.015
légers : my;, (mg)

Bande interdite a 300°K : 1.422 0.354 3.24 0.756 0.72 0.17
E;(eV)

Bande interdite a 0°K : Eg(eV) 1.519 0.414 3.470 1.994 0.812 0.235
Indice de référaction :n.¢ 3.62 3.89 2.39 2.73 3.82 4.00
Constante de Varshni: A 0.54 0.27 0.909 0.245 0.417 0.32
Constante de Varshni : B 204 93 830 624 140 170
Référence des énergie de -6.92 6.67 -6.5 -5.4 -6.25 -6.09
valence : E,,,(eV)

Paramétre d’Adachi: a 6.30 5.14 9.84 53.57 4.05 7.91

Parametre d’Adachi : b 9.40 10.15 2.74 -9.19 12.66 13.07
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