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ABSTRACT

ABSTRACT

Invented in the 1960s, semiconductor lasers hadeah@onsiderable impact in both the
industrial and commercial areas as military. Mastethe development of semiconductor thin
films today allows for quantum well diodes coveritg emission wavelengths from blue to
future readers - High resolution DVD recorders luNiR for optical communications
distances. The main advantage of using a short leragtlh comes from the possibility of
reducing the focus diameter of the laser beam ani £onfine him to a small waveguide.

The result is a reduction in size and increaseemsiy optical storage systems.

This work is a study of the laser diode strain quanwell ZnSe/MgZn;«Se which
allows emission at 430 nm in the blue region of ¢lectromagnetic spectrum. We used the
binary material ZnSe as an active region in thairsdd quantum well laser diode on an
MgxZnl-xse substrate. We calculated the physicapgnties (structural, electronic, optical

and elastic) of MgxZn1-Xse material that are indisgable in the calculation of optical gain.

We calculated thereafter the optical gain as atfon®f the mole fraction, wavelength,
the width of the active region and the concentratwd charge carriers and that the optimal
values of the width of the well. The concentratmfncharge carriers and the mole fraction
have been made to obtain a maximum optical gaimfolue emission. The optical spectrum
of the gain is calculated using the Kohn-Luttingesthod considering the parabolic model of
the conduction band and the subbands coupling leetwieavy holes and light holes in the
conduction band. The influence of the strain on shectural and optical properties, the
guantification and transition energies were caleda

Keywords
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RESUME

ReEsUME

Inventés dans les années 1960, les lasers a seanigteurs ont eu un impact
considérable tant dans les domaines industrieteratnerciaux que militaires. La maitrise de
I'élaboration des semi-conducteurs en couches mipegmet aujourd’hui de réaliser des
diodes a puits quantique couvrant des longueunsdd’® d’émission allant du bleu, pour les
futurs lecteurs - enregistreurs DVD a haute régmujusqu’au proche infrarouge pour les

communications optiques longues distances.

Le principal avantage lié a l'utilisation d’une mureur d’onde courte provient de la
possibilité de réduire le diametre de focalisatthn faisceau laser et ainsi de pouvoir le
confiner dans un petit guide d’onde. Il en résulte réduction en taille et un accroissement

en densité de stockage des systemes optiques.

Ce travail est une étude de la diode laser a puigmtique contraint ZnSe/Ndgn; .Se
qui permet une émission a 430 nm dans la régioblelu dans le spectre électromagnétique.
Nous avons utilisé le matériau binaire ZnSe commeaone active dans la diode laser a puits
guantique contraint sur un substrat Mg «Se. Nous avons calculé les propriétés physiques
(structurales, électroniques, optiques et élassigudu matériau M@n;Se qui sont

indisponsable dans le calcul du gain optique.

Nous avons calculé par la suite le gain optiquefasrction de la fraction molaire,
longueur d’'onde, la largeur de la zone active aolacentration des porteurs de charge ainsi
gue les valeurs optimales de la largeur de pudscdncentration des porteurs de charge et la
fraction molaire ont été faite afin d’obtenir unmaptique maximale pour une émission dans
le bleu. Le spectre optique du gain est calcul@tdisant la méthode de Luttinger-Kohn en
considérant le modéle parabolique de la bande dduction et le couplage des sous bandes
entre les trous lourds et les trous légers de laddade conduction. L'influence de la
contrainte sur les propriétés structurales et ap8gsur les énergies de quantification et de

transition a été prise en considération.

Mots-clés

Laser, puits quantique, propriétés physiques, aoritr, gain optique




uasle

Leluall CYlaall 81 S 1,80 3 28U Caail) of gall (e g saddl 3l il G gie 8 4c) i) die
b el all ld Al Clalaa Jlaily a sl e B i) Cilail ayial 8 aSaill 3y Saal) 1385 4yl
dal Ge ol peall Cnd Lo iy Adladl 3elSll 53 DVD Jesssil) 3 3¢l (3 Janivsall 3551 e (Ssaall Jladll

Bl Olalwall 4y padd) YLATY)

Sy ool glad 8 58 U1l el A6iSa) (e Sl 3l 2 sel O shal Jlesialy ddadi yall dpulul) sl
Laladl oAl 4 ddeliaey aaall b padlii o JUll diassy o osall 4asall Jals gledl) Saa 401K
Ay pad)

430 & Dl mavs Al ZNSE/MGZN 4Se 243s (S90S 93 A slaa H5ll 4l 3 ga Jaall 12a
Dol b s A1 ZNS@Aall ssld) Ulewind 381 sn s 56S)) Jlandll Ja1s 3V e 8 (sl e s
) Al Gl ) s 381 MQyZNysSe o § sias salas iblas sgaall 55l il (63 Al laca

wpall mll Glus 4 Gaegall Mgy Zng (Sesalall (Audalaall 34 gl 4335 iK1V 25 gaidl)

il 138 5 Rl Ll 38 55 A gl Alaial) s A sal) Sl sl e AV 5 puiall eyl s Lah Liseaa
i3l gl (5 e e e Jmnd s o5 el o5 il Dl 5S 55 A el Al yim ad JundY)
Loy Al (A adaill 3 g3 el Luttinger-Kohnid by i saall s )l Clua 23,531 (g Silasil da) (e

Lol pailadll e dlgay) il sl by ys 8 Al ALED sl G Adapdl) st Le o @) Jail

Lalidal) cilalgl)




Table des matiéres

TABLE DES MATIERES
Remerciement
Dédicaces
Résumé
Table des matieres
Liste des figures
Liste des tableaux
Liste des abréviations et symboles
Introduction générale

Chapitre |  Notions fondamentales sur le laser

1. Introduction

1.2. Historique

1.3. L'utilisation du laser

1.4. Les propriétés d‘absorption et d’émissioriudriere
.5. Caractéristique de la lumiére laser
1.5.1. Unidirectionnel

1.5.2. Monochromatique

1.5.3. Cohérente

.6. Principes de base du laser

1.6.1. Le milieu amplificateur

1.6.2. Le pompage

1.6.3. La cavité

1.7. Différents types de laser

1.7.1. Lasers a gaz

1.7.2. Les lasers a gaz rare

1.7.3. Les lasers a vapeur de métal

1.7.4. Le laser moléculaire a GO

1.7.5. Le laser chimique

1.7.6 Laser solide

1.8. Phénomene d’émission et d’absorption dans lescegmiicteurs
1.8.1. L’absorption

1.8.2. L’émission spontanée

1.8.3. L’émission stimulée

1.9. Laser a semiconducteur

1.9.1. Diode laser a homojonction

1.9.2. Diode laser a double hétérojonction
1.9.3. Laser a puits quantique

1.9.3.1.  Puits quantiques de type |
1.9.3.2.  Puits quantiques de type Il
1.9.3.3.  Puits quantiques de type llI
1.10. Conclusion

Références

Chapitre Il Propriétés physique du MgZn.xSe

1.1. Introduction
[1.2. Structure de bande des semiconducteurs

30

Vi

30



Table des matiéres

11.2.1.
11.2.2.
1.3.

11.3.1.
11.3.2.
11.3.3.
11.4.

11.4.1.
11.4.2.
11.4.3.
11.4.4.
11.4.5.
11.4.6.
[.5.

11.5.1.
11.5.2.
11.5.3.
11.5.4.
[1.5.5.
11.5.6.
I1.6.

1.1.
1.2.
l.2.1.
1.2.1.1.
1.2.1.2.
1.2.1.3.
1.2.2.
11.2.3.
11.2.4.
l1.2.5.
11.2.6.
l.2.7.
1.3.
1.3.1.
1.3.1.1.
1.3.1.2.
11.3.2.
1.3.3.
11.4.
1.5.

V.1

Structures cristallines
Bandes d’énergie
Les semiconducteurs II-VI
Structure cristalline du ZnSe
Structure de bande du semiconducteur ZnSe
Les alliages
Propriétés électroniques et optiques du meidernaire Zp,MgxSe
Gaps d’énergie
Largeur de la bande de valence
Gap antisymétrique
Masses effectives des porteurs
Indice de réfraction
Constantes diélectriques
Propriétés élastiques du matériau ternairgMg,Se
Constantes élastiques
Module de compression
Module de cisaillement
Facteur d’anisotropie
Module d’Young
Coefficient de Poisson
Conclusion
Références
Chapitre 1l Etude quantique du gain optique

Introduction
Puits quantique
Introduction
Parametres de maille
Energie de la bande interdite
1'affinité électronique
Fonctions d'ondes et niveaux d'énergie
Discontinuité des bandes d’énergies
Notion de contrainte
Densité d'états
Détermination des pseudo-niveaux de Fermi
Transitions optiques
Etats électroniques dans le puits quantique
Théorie k.p
Hamiltonien des électrons dans la baseleonduction
Hamiltonien des trous dans la bande aence : description matricielle
Le modele de Luttinger-Kohn
L’'Hamiltonien de Bir-Pikus
Le gain optique
Conclusion
Références
Chapitre IV Etude de la structure ZnSe/Mg oZNno.g9sSe

émettant & 0.43@m

Introduction

30
33
34
34
5 3
37
38
38
40
41
42
45
46
47
48
48
49
50
50
51
53
54

56
56
56
57
58
59
60
63
64
66
66
67
70
70
71
71
71
72
76
81
82

84

Vii



Table des matiéres

V.2.

V.2.1.

V.3

V.3.1.
V.3.2.

V.4,

V.4.1.
V.4.2.
V.4.3.

V.5

V.5.1.
V.5.2.

V.6

V.6.1.
V.6.2.

V.7.
V.8.

Bande interdite

L’effet de la température sur le gap

L'effet de la contrainte sur la structure dades
Energie de déformation

Energie de transition

Etude de la discontinuité des bandes
Discontinuités des bandes de conduction
Discontinuités des bandes de valence

Gaps énergétiques relaxé et contraints

Gain optique

Evolution de gain maximum en fonction dejkiction
Dépendance de la polarisation

Courant de seuil

Les origines du courant de seuil

Relation courant de seuil et température
Puissance émise

Conclusion

References

Conclusion générale

85

85

86

88

92

93
93
95
98

98

102

102

103
104
108
109
111
112
114

viii



LISTE DES FIGURES

Figure 1-1.
Figure 1.2.
Figure 1.3.
Figure 1.4.

Figure 1.5.

Figure 1.6.
Figure 1.7.
Figure 1.8.

Figure 1.9.

Figure 1.10.

Figure 1.11.

Figure 2.1.
Figure 2.2.
Figure 2.3.
Figure 2.4
Figure 2.5.

Figure 2.6.
Figure 2.7.

Figure 2.8.

Figure 2.9.

Figure 2.10.

Figure 2.11.

Figure 2.12.

Figure 2.13.

Li1STE DES FIGURES

lllustration des processus d’absorption, d’émissispontanée et
stimulée.

Cavité résonante

Représentation d’'un laser a gaz et de son tubetadye
Schéma des niveaux électroniques des atomes deg Néle
contribuant a I'établissement de I'effet laser

Transitions électroniques entre les extrema deddsade valence
et de conduction. a) Semiconducteur a gap direstiransitions
sont verticales et par suite radiatives. b) Sendooteur a gap
indirect, les transitions sont obliques et nonatdes au premier
ordre. c) Absorption directe de photons dans unic®rmducteur
a gap indirect

Population des bandes d'énergie.

Diagramme énergétique

Diagramme d'énergie et profil de I'indice de réfiac d'une
double hétérojonction

Courbe de répartition du gain en énergie g(E) efrlm® du
maximum du gain en fonction de la quantité de posteg(n)
pour a) une double hétérostructure et pour b) wttstre a puits
guantique

Divers types d'hétérojonctions définis par la posirelative des
Bandes des semi-conducteurs A et B ; le type legdus utilise.
Les niveaux quantifiés dans un puits quantique

Réseau cristallin et son réseau réciproque

Les fonctions de Bloch modulées par une progréssive

La zone de Brillouin pour une structure zinc-blende
hybridation chimigue et bandes d’énergie dansdédes

Maille zinc-blende d'un semiconducteur 1I-VI birairElle se
compose de deux sous réseaux cubiques a faceéaexrdécalés
d'un quart de la grande diagonale du cube et osclypé par
I'anion et l'autre par le cation.

Structure de bande du ZnSe cubique

Variation des gaps directs r.E et indirects Ex et B.. en
fonction de la composition x du ZgMgSe

Variation des gaps)& et E|.. en fonction de la composition x
du ZnxMgySe

Variation de la largeur de la bande de valenceoention de la
composition x du ZpMgxSe.

Variation du gap antisymétrique en fonction dedaenposition x
du ZnxMgxSe.

7

9

11

12

16

19
20
21

32
33

34

35

39

40

41

42

24
31

37

Variation de la masse effective des électrons (ete wle ng) en 43-44

fonction de la composition x du ZgMgxSe aux points de haute

symétriel’, X et L.

Variation de la masse effective des trouds louetsupité de @)
en fonction de la composition x du 4iMg,Se .

Variation de l'indice de réfraction en fonction ldecomposition
X du ZnxMgSe.

44

45




LISTE DES FIGURES

Figure 2.14.
Figure 2.15.
Figure 2.16.
Figure 2.17.
Figure 2.18.
Figure 2.19.

Figure 2.20.

Figure 3.1.

Figure 3.2.

Figure 3.3.

Figure 3.4.

Figure 3.5.
Figure 3.6.
Figure 3.7.

Figure 3.8.

Figure 4.1.
Figure 4.2.

Figure 4.3.
Figure 4.4.

Figure 4.5.

Variation de la constante diélectrique statique det haute

fréquence en fonction de la composition x dy.&hg,Se.

Variation constantes élastiques;,GCi» et G4 en fonction de la

composition x du Zn,Mg,Se

Module de compressioBs en fonction de la composition x du

ZnxMgxSe

Variation du module de cisaillemer@'en fonction de la

composition x du ZipyMgySe

Variation facteur d'anisotropi& en fonction de la composition x

du Zn.xMgySe

Variation du module d'YoungoYen fonction de la compaosition x

du Zn.xMgySe

Variation du coefficient de Poisson en fonction de la

composition x du Zp,MgxSe

(a) : Puits quantique carré de largéaret de hauteuY ; (b) :

Couche d'un matériau semi-conducteur A possédangam

inférieur a celui du matériau semi-conducteur B.

Diagramme présentant les propriétés de bande ite(dn

ordonnée) et parametre de maille (en abscisse)iftérettes

famille de semiconducteurs : les séléniures, |#sriees et les

arséniures. La ligne de pointillés verticaux indida parametre

de maille moyen des structures présentées daestoese.

Figure extraite de "Universal alignment of hydroderels in

semiconductors, insulators and solutions”, Van dall&Vet

Neugebauer, illustrant les alignements de bandksiléa pour

guelques matériaux des colonnes 1V, IlI-V et lI-\de la

classification périodique notamment.

Solutions graphiques des équations 1.9 et 1.10.sbasions

paires et impaires correspondent a l'intersectidaddroite de
hz

47

48

49

49

58

59

61

pentek;?! = S~ avec les fonctions tangente (ligne continue)

0
et cotangente (ligne discontinue) respectivement.
() : Mini-bandes d'énergie créées par le confer@na deux
dimensions ; (b) : Densité d'états a deux dimemss{enet a trois
dimensions (- -)
Les discontinuités des bandes de conduction ealdmee
Représentation de l'adaptation du paramétre delemdd la
couche épitaxie sur un substrat

Transition verticales dans l'espace de vecteude la bande
conduction vers la bande de valence

Variation du gap en fonction de la température

Structure de bande pour un semi-conducteur culagteur deK
=0, a) compression biaxiale b) non contraint nyken biaxiale
La variation de la structure énergétigue du puiissasit la
concentratiorx

Variation de I'énergie de la bande interdite encfam de la
composition du magnésium

Variation de I'énergie de transition en fonction lddargeur du
puits quantique

62

64

65

68

87

90

92

93

&6




LISTE DES FIGURES

Figure 4.6.

Figure 4.7.

Figure 4.8.

Figure 4.9.

Figure 4.10.

Figure 4.11.

Figure 4.12.

Figure 4.13.

Figure 4.14.

Figure 4.15.

Figure 4.16.
Figure 4.17.

Figure 4.18.

Figure 4.19.
Figure 4.20.

Discontinuités des bandes de conduction en fonctdenla 94-95

concentration de magnésium dans le substrat (Wlaet la
couche supérieure (x) (a. sous forme de contour,etb.
représentation tridimensionnelle).

Discontinuités des bandes de valence des trousslégegonction
de la composition de magnésium dans le substragt(gans la
couche supérieure (x) (a. sous forme de contour,etb.
représentation tridimensionnelle).

Discontinuités des bandes de valence des trouddaur fonction
de la composition de magnésium dans le substragt(gans la
couche supérieure (x) (a. sous forme de contour,etb.
représentation tridimensionnelle).

Gaps énergétiques du matériay-4vigxSe relaxé puis contraint

Zn;.,MgxSe/Zn.MgySe en fonction de la concentration de

magnesium.

Variation du gain optique en fonction de la longuéonde pour
une composition x=0.08 et une largeur de puits tgaa de 7
nm

Variation du gain optique en fonction de la longug'@onde pour
une composition x=0.08 et une largeur de puits tigae de 8
nm

Variation du gain optique en fonction de la longuégonde pour
une composition x=0.08 et une largeur de puits tgae de 9
nm

Variation du gain optique en fonction de la longuégonde pour
une composition x=0.08 et une largeur de puits tigaa de 10
nm

Variation du gain optique en fonction de la longug'ende pour
une composition x=0.08 et une largeur de puits tigaa de 12
nm

La variation du gain optique pour plusieurs valededa largeur
du puits quantique

Variation du gain maximum en fonction de I'injecti\

TE et TM mode du gain optique en fonction de laglogur
d’'onde

Description des différentes recombinaisons nonataais Auger
bande a bande

Courant de seuil en fonction de la température

Evolution de la puissance optigue en fonction dwraot
d’injection

96

97

98

99

99

100

100

101

101

102

103

108

110

109

Xi



LISTEDESTABLEAUX

L1STE DES TABLEAUX

Tableau. 1  paramétres physiques du matériauZfg..Se pourx=0.08 52
Tableau. 2 les paramétres physiques des matérinaixds ZnSe et MgSe 85
Tableau. 3 Les parametres de Passler utilisésledravail 86

Tableau. 4 Données nécessaires pour le calculisieantinuités des bandes 94
de conduction et de valence au niveau de I'hét@nbarcezn,.
Mg,Se/Zn,. Mg,Se

Xii



LISTED’ ABBREVIATIONS

T12
121(sp)
21

E
tr(e-hh)
tr(e-lh)

Ao
b
AE,

LISTE D’ ABBREVIATIONS

Constant de Planck

Coefficient d'absorption du milieu

Réflectivité de la premiére face

Réflectivité de la deuxiéme face

Longueur d'onde

Longueur de la cavité

Indice de réfraction

Pseudo-niveau de fermi dans la bande de conduction
Pseudo-niveau de fermi dans la bande de valence
La vitesse de la lumiere

Le taux d’absorption

Le taux d'émission spontanée

Le taux d’émission stimulée

Masse effective

La bande interdite

La polarité

La covalencité

L’affinité électronique

La largeur du puits quantique

La masse effective de la particule dans le puits
La masse effective de la particule dans la barriére
Nieme niveau dans la bande de conduction
Nieme niveau dans la bande de valence
Masses effectives des trous

Masses effectives des électrons

Constante de Boltzman

La constante diélectrique de haute fréquence
La constante diélectrique statique

Module de compression

Module d'Young

La bande interdite

Le paramétre de la maille

Energie de transition (électron — trou lourd)

Energie de transition (électron — trou Iéger)

Le splitting spin-orbite

Le potentiel de déformation de cisaillement

La discontinuité des bandes de conduction

La discontinuité des bandes de valence

L'énergie moyenne des bandes de valence

Le potentiel de déformation hydrostatique poutdasdes de valence
le potentiel de déformation hydrostatique pourasdes de conduction
Courant de seull

Xiii



LISTED’ ABBREVIATIONS

La durée de vie moyenne des photons dans la cavité
L'énergie d'activation de l'effet Auger

La température caractéristique

Gain optique

Les pertes

La puissance optique
Densité de porteur au seuil
Température

I'état de spin de I'électron
Le volume de la cavité
La charge élémentaire
Bande de conduction
Bande de valence

Gap des trous légers

Gap des trous lourds

Déformation dans le plan de croissance
Déformation dans la direction croissance
Tenseur d’élasticité

Tenseur de contrainte

Energie de gap

Paramétre de maille du substrat
Parametre de maille de la couche active
L’énergie de quantification du niveau

La composition de I'alliage

Xiv



-

INTRODUCTION
GENERALE

~




Introduction générale

INTRODUCTION GENERALE

Inventés dans les années 1960, les lasers a sataatears ont eu un impact considérable
tant dans les domaines industriels et commerciaux militaires [1-4]. La maitrise de

I'élaboration des semi-conducteurs en couches mipegmet aujourd’hui de réaliser des
diodes lasers couvrant des longueurs d’'ondes dsimnisallant du bleu, pour les lecteurs -
enregistreurs DVD a haute résolution jusqu’au lpeomfrarouge pour les communications

optiques longues distances [5].

Le principal avantage lié a l'utilisation d’'une tpureur d’onde courte provient de la possibilité
de réduire le diametre de focalisation du faisdeaer et ainsi de pouvoir le confiner dans un
petit guide d’onde [6]. Il en résulte une réductemtaille et un accroissement en densité de

stockage des systemes optiques.

La réalisation de composants émettant dans letvilesente un grand intérét sur le plan
technologique (notamment pour le stockage de fim&ion). Parmi les semiconducteurs II-

VI, ZnSe a été adopté comme constituant de basesdeomposants.

Des progres trés rapides ont été enregistrés aeges années en ce qui concerne les
semiconducteurs II-VI a base de séléniure de ZIMS¢€) avec comme étapes marquantes
I'obtention de niveaux de dopage p élevés dans &uSertout la réalisation en juillet 1991
de la premiere diode laser, émettant dans le deueat fonctionnant a 80 Kelvin, par les
chercheurs de la société américaine 3M a Minnegidlinnesota) [7]. Ces résultats ont éte
depuis reproduits et améliorés par différentespuaux Etats-Unis, au Japon et en Europe
[8]. Fin 1994, dans le laboratoire de rechercheladsociété japonaise Sony, un laser a
fonctionné pendant une heure a la température aebfa5°Celsius soit environ 300 Kelvin)
en mode continu. Ces succes ont établi les semictewrs 11-VI comme les meilleurs
matériaux actuels dans la recherche de lasers bleéiant a 300 Kelvin. [9]. Une forte
activité de recherche se développa sur cette famdthétérostructure telle que
ZnCdSe/ZnMgSe, ZnCdSe/ZnCdMgSe, MgSe/BeZnCdSe elnledSe/ZnSe épitaxie en
guasi-accord de maille sur un substrat InP [10]dbopage p du ZnSe est réalisé avec I'azote

et le dopage n avec le chlore [11]. Ce systeme a@nmaux présente des discontinuités de
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bandes de conductioAEc =180 meVet de valencAEv =60 meV [12], une densité de
courant inférieure & 200 A/éna été cependant observée pour le matériau CdZrgbeq une
durée de vie des porteurs supérieure a 1000h [14].

Ce travail est une étude de la diode laser a guasitique contraint Zp,Mg y Se / Zn;.x Mg

x Se avec y = 0 qui permet une émission a 430 nm ldaregion du violet dans le spectre
électromagnétique. Dans un premier temps, nous pamsons de calculer, moyennant la
méthode empirique du pseudopotentiel, les proi€iéctroniques et optiques duiZn
«Mg«Se dans sa phase zinc-blende et pour des compassitide magnésium allant de 0 a 1. |l
est a noter ici, que notre matériau présente urt paa rapport a la loi de Vegard en ce qui
concerne son parametre de maille. L'effet de cgtcpes en considération dans nos calculs.
Les propriétés investies sont : les gaps d'éneliggets et indirects, la largeur de la bande de
valence, le gap antisymétrique, les masses eféecties électrons et des trous aux points de
haute symétrid, X et L de la premiere zone de Brillouin. Ont &galement examinés
I'indice de réfraction, le constant diélectriquatisiue ainsi que la constante diélectrique de
haute fréquence.

Nous avons utilisé par la suite le matériau teenim;.x Mg x Se comme une zone active dans
la diode laser a puits quantique contraint sur wlsat ZnSe. Nous avons calculé le gain
optique en fonction de la fraction molaire, longudionde, la largeur de la zone active et la
concentration des porteurs de charge ainsi quealesirs optimales de la largeur de puits, la
concentration des porteurs de charge et la fractiolaire ont été faite afin d’obtenir un gain
optique maximal pour une émission dans le violetshectre optique du gain est calculé en
utilisant la méthode de Luttinger-Kohn en considéta modéle parabolique de la bande de
conduction et le couplage des sous bandes enttieslourds et les trous légers de la bande
de conduction [15]. L’influence de la contrainte tes propriétés structurales et optiques, les
énergies de quantification et de transition ontcétéulées.

Le plan de cette these est composé de trois chapitr

On présente dans le premier chapitre le principgsighe de l'effet laser, ainsi que les
différents types du laser.

Le deuxiéme chapitre est consacré aux calculs daeprigtés physiques (structurale,
électronique, optique et élastique) du matériau; £ZMg x Se qui est a la base de notre
systeme a puits quantique ZnSe /14Mg x Se sachant que les propriétés de ce matériau ne

sont pas toutes connues actuellement.
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Le troisiéme chapitre présente le modele physidiis&idans le calcul du gain et comporte
un rappel sur les états électroniques dans lesceadhicteurs et notamment dans les
structures a puits quantiques.

Enfin, dans le quatrieme chapitre, nous avonddailcul de la structure laser ZnSe /4n
Mg x Se a puits quantiques contraints pour une émissié80 nm pour des applications tel
gue le stockage de l'information. La contraintesen influence sur les propriétés optiques
dans les structures laser a semi conducteurs @ris® en compte. La concentration en
magneésium est ajustée de fagcon a obtenir une longliende de 430 nm. Cette étude traite
influence de la contrainte sur le gap, I'énerdie transition ainsi que le gain optique et la
longueur d’'onde correspondante. Un bon accord &egcésultats disponibles est observé.
Les résultats obtenus montrent la fonctionnalitéolee systéme vis-a-vis du gain optique et

de la fréquence d’émission.
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Chapitre |

NOTIONS FONDAMENTALES SUR LE LASER

[.1. Introduction

Peu d’innovations du siecle passé ont autant chaogé vie quotidienne que le laser.
Aujourd’hui, le laser (Light Amplification by Stimated Emission of Radiation) est entré
dans le langage courant puisque, grace a sesd@stiqties particuliéres, le laser est exploité
dans de trés nombreuses applications [1-6].

L'un des avantages décisifs des lasers est la hplitgsid’obtention d’émission de
rayonnements a la fois tres directifs, monochromguas et cohérente : cela permet d’'une part
d’optimiser un éclairement de cible ou une conediuin d’énergie, méme sur de longues
distances, et d'autre part de simplifier les optgjassociées et de filtrer plus efficacement les
rayonnements parasites [7].

Apres un rappel des principes de base du lasepldgsgomenes physiques contribuant a
I'émission de lumiere laser, ainsi que les car@tiques de cette lumiére, nous présenterons
les différents types de lasers : lasers a gaz, @3ers solides pompés par diodes laser, et
s’achéve par les lasers a semiconducteur notameeelatsers a puits quantique.

1.2. Historique

En 1917, A. Einstein établit le concept d’émissgiimmulée en analysant un systéme
atomique d'une population datomes a 2 niveaux e, le rayonnement
électromagnétique ne peut interagir avec ce systgmeesi son énergie individuelle des
photons qui le composeht est égale a la différence d’énergie entre les dtats permis du
milieu. La statistique de Boltzmann définit |la réfigon des atomes entre les deux niveaux, et
la loi de Planck fournit la densité spectrale dgpramement électromagnétique du corps noir
constitué par cette population d'atomes. Les phé&ma® d'absorption et d'émission
spontanée des photons d’énergme sont pris en compte par Einstein, qui admet qu'a
I'équilibre thermodynamique le nombre, par unité&elaps, de transitions du niveawers le
niveaum est égal a celui da versn. Dans ces hypothéses, Einstein démontre que eloi

Planck entraine la nécessité du concept d’émisgionulée [8].
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En 1940, V.A.Fabrikant réalise la premiere invansde population dans ses mesures
d’absorption de lumiére entre deux états excitéspBces gazeuses, au cours desquelles il
parvient a désexciter rapidement le niveau le mémesrgétique [9]. Dans les années 1952-
1954 le phénomene d’amplification stimulée est plEssimultanément par les deux équipes
de Townes, Gordon et Zeiger (Etats-Unis) et de Bas®rokhorov (URSS) [10]. En 1954, le
jet moléculaire en sortie d'un four dans lequetrseivent des molécules d’ammoniac (§IH
excitées par collision, passe entre deux électrode&ffectuent le tri des especes excitées.
Ces derniéres sont envoyéees dans une cavité régeretdes expérimentateurs observent une
émission dans un guide d’onde & 2,3R19z, le Maser (microwave amplifier by stimulated
emission of radiation) est ainsi inventé [11]. Cetenduit, en 1958, Townes et Schawlow a
élaborer le concept du laser (light amplificatigngtimulated emission of radiation), a partir
d’'un milieu actif pompé optiguement placé dans ateriérométre de Fabry-Pérot, qui
constitue la cavité résonnante [12].

En 1960, le physicien américain Théodore Maimarnnblgour la premiére fois une
émission laser au moyen d'un cristal de rubis [W8].an plus tard Ali Javan mit au point un
laser au gaz (hélium et néon) [14]. Dans les a6€e les études portent largement sur le
pompage optique, en particulier grace a N. Bloméxergt A. Kastler [15]. La faisabilité d'une
émission laser au sein d'un semi-conducteur futodémde expérimentalement dans l'arséniure
de gallium (GaAs) en 1962 par R.N. Hall et al [1@n 1966, Peter Sorokin construit le

premier laser a colorant [17].

1.3. L'utilisation du laser

Le rayonnement laser est exploité dans de trés rearsbs applications [18-23]: dans
nos salons et nos bureaux, il permet la lecturigogtdes supports CD et DVD qui présentent
des capacités élevées de données; dans les ceesaux, le laser est utilisé pour I'ablation
de tissus, la rectification de défauts visuels qeks la myopie, le durcissement des amalgames
dentaires, etc.; dans I'industrie, il permet lealémage de métaux, le nettoyage non destructif
et non chimique de surfaces; le rayonnement laserégalement utilisé comme outil
d’alignement pour effectuer des mesures précisedesgrandes distances sur les chantiers de
construction, pour la recherche spatiale ou foncdate au niveau militaire, les lasers sont
développés pour le guidage des missiles, voire ecoamme directe [24]. Dans les laboratoires
de recherche fondamentale, le laser est utilisé famalyse et la modification des molécules
et des matériaux. Il est également utilisé poutwrap des atomes dans un espace confine afin

de comprendre les propriétés fondamentales de ti@ne$25]. Finalement, des lasers de plus

6
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en plus puissants sont utilises pour facilitergexscessus de fission, voire de fusion nucléaires
[26].

l.4. Les propriétés d‘absorption et d’émission deumiere

Au début du vingtieme siecle, on connaissait dé&a processus d’absorption et
d’émission spontanée mais on ignorait I'existeneel’dmission stimulée [27]. Einstein a
montré que, pour que la loi de Planck soit valid&llait, en plus de I'émission spontanée,
postuler I'existence de I'’émission stimulée [28&sQrois processus sont illustrés a la figure |-
1 et définis comme suit :
Absorption : un photon d’énergler est absorbé par un atome initialement dans un mitea
le faisant passer a un niveau ex@itéa différence d’énergie entre les deux nivedtyxk;, est
hv.
Emission spontanée : un photon d’énetgiequi correspond a la différence d’énergie entre
deux niveauxl et2 d’'un atomehv=E,-E;, est émis par un atome initialement dans un niveau

excité 2, le faisant passer au nivdasans qu'il y ait d’interaction avec un photon).

Emission stimulée : processus par lequel un pho@mergiehv entre en interaction avec un
atome qui est initialement dans I'état ex@é’atome se désexcite en émettant un second
photon. Ce dernier est identique au premier, d méme phase, la méme direction et la méme
polarisation que le photon incident.

~] o

Absorption Emission spontanée Emission stimulee

Figure 1.1. lllustration des processus d’absorptiond’émissions spontanée et stimulée.

1.5. Caractéristique de la lumiére laser

L’émission stimulée est a la base de l'effet lades, lasers produisent une lumiére
domptée bien différente de la Ilumiére ordinaire dpite par les leds (diode
électroluminescente), soleil ou les ampoules. Cetlteniere posséddifférentes

caractéristique9,30]:
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1.5.1. Unidirectionnel
Le faisceau se déplace dans une seule et méméatiteCependant, il peut y avoir une
divergence d’'un degré d’arc provoquée par la diffom lorsque le faisceau se propage dans

un milieu, ainsi, le diametre du faisceau peut agrgfer jusqu’'a un mm par metre parcouru.

[.5.2. Monochromatique

Contrairement a la lumiére émise par le soleil auyne ampoule a incandescence qui
est poly chromatique (constituée de plusieurs lenga d’onde), la lumiére produite par un
laser n'est composée que d’'une seule raie luminetide contient tres peu de longueurs

d’onde d’opération du laser.

1.5.3. Cohérente

La lumiere produite par un laser ne comporte padaiférences : les ondes lumineuses
sont toutes émises de la méme maniére et en mémps teelles sont en phases. Ainsi, chaque
photon qui la compose oscille en méme temps de@menmaniére. La directivité de la

lumiére laser est d’ailleurs une conséquence delsarence.

1.6. Principes de base du laser
Le laser est un oscillateur optique basé sur lldivgtion d’'un signal lumineux,

réalisée par I'émission stimulée de I'atome duemnidictif [31]. Le laser est capable de créer la
lumiere en micro onde, en infrarouge, dans l'ulti@t et méme dans les rayons x.
Le Fonctionnement d'un laser nécessite la coexistda trois €léments essentiels [32]:

1. Un milieu amplificateur qui est formé d’électrondatomes, molécules, ions ou

cristaux de semi- conducteurs...
2. Le processus de pompage pour exciter ces éleq@tnmes molécules, etc....).
3. Une cavité optique ou résonateur qui permet legggesdu faisceau lumineux plusieurs

fois par le milieu amplificateur.

[.6.1. Le milieu amplificateur

C’est un systéme actif qui est un siege du gaimgoetqui compense les pertes par
absorption, diffusion, réflexion, diffraction,..., jleut étre constitué d'atomes, de molécules,
d'ions ou d'électrons. Ce milieu posséde une stracappropriée de niveaux d’énergie
discrets ayant la capacité de stocker I'énergieuaede I'extérieur. Pour qu’il y ait

amplification du rayonnement par traversée du mnileomique, il faut que le nombre

8
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d’émissions stimulées par unité de temps soit seinea celui des absorptions. Il doit donc y
avoir davantage d’atomes dans le niveau eXgitgue dans le niveau fondamerial N,>N:

c’est I'inversion de population.

1.6.2. Le pompage

Pour qu'il y ait émission stimulée, il faut quenigeau excité soit plus peuplé que le
niveau fondamental, on dit qu'on a une inversiorpdpulation. L'inversion de population
peut étre obtenue par un dispositif dit « de porepagd.e systeme de pompage peut étre de
différente nature : pompage optique (lampes fldampes a arc continues ou lampes a
filament de tungstene, diodes laser ou autresdasgr électrique (décharges dans des tubes
de gaz, courant électrique dans des semi-condgctelrou méme chimique. Le pompage
permet d’amener une majorité des particules atl'éx&ité (Excitation optique, Décharge
électrique, ...). Il ya ensuite accumulation d’élens sur le niveau métastable, c’est
'inversion de population. Celle-ci favorise I'érsisn stimulée, chaque nature de milieu

amplificateur associée par une méthode de pompuggigie ou électriqgue ou chimique).

1.6.3. La cavité

Le milieu amplificateur est placé entre deux me@itans paralléles distants del'un
des deux est partiellement transparent pour pemn&ttine partie de I'énergie du faisceau de
sortir. L'ensemble n’est autre qu’un interféeromette Pérot et Fabry ou une onde se
propageant suivant la directionne pourra avoir une amplitude notable que siiatierfére

constructivement avec elle-méme a chaque allestetr.

Miroir R 2 Miroir R ;
Emission Laser /> . e _
(" ~)
i k Milieu amplificateur /j. .5
ho A1
p= < ] &

Résonateur optigue (L = ma/2n)

F 9

Figure 1.2. Cavité résonante

Le gain au seuil est donné par la relation suivant:

1 1
gs =%; + oL n RiR, (1.2)
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o;:Coefficient d'absorption du milieu
L : longueur de la cavité.

R; et R: réflectivités de faces.

D'autre part, pour qu'il y ait des interférencesstauctives, il faut que la longueur de la
cavité soit égale a un nombre entier de demi lomgud'onde de la Iumiere
Figure 1.2 on a donc

A
2n

m : I'ordre des modes qui peuvent exister dansVié&a

n : indice de réfraction

|.7. Différents types de laser
1.7.1. Lasers a gaz

Dans les lasers a gaz et, en particulier, dareskr He-Ne, ceci est obtenu dans un tube
a décharge, qui consiste essentiellement en unsieddk® contenant le mélange gazeux [33].
Le schéma d’'un montage typique est présenté alad-1.3. Les composants principaux sont
indiqués, tels que le tube, la cathode, I'anodesmiroirs. L'énergie nécessaire au maintien
de l'inversion de population provient donc d'unechiérge électrique dans le gaz, qui est
obtenue en appliquant une haute tension électagtre I'anode et la cathode.

L’émission laser est ainsi intrinséquement liééétablissement et a la stabilité d'un
plasma, dans le tube a décharge. Le plasma estaggmeént allumé par I'application d’'une
surtension transitoire entre I'anode et la cathadeéventuellement, par un filament chauffé
gui émet des électrons dans le mélange gazeux A34L I'application d’'une haute tension
entre I'anode et la cathode, les quelques élecibmasomes ionisés, générés lors de la phase
d’allumage du plasma, sont accélérés vers lesrétld. Lors de leurs déplacements, ils
entrent ainsi en collision avec d’autres atome®enoeutres dans le mélange, les ionisant a
leur tour et engendrant progressivement le plasma.

Une régulation des courants ionique et électronidaies le tube permet le maintien
d'un plasma stable et donc le fonctionnement conto laser. Un contréle approprié du

plasma permet d’obtenir une émission laser pulséglie celle-ci est recherchée.
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Figure 1.3. Représentation d’un laser a gaz et ders tube a décharge

Dans le cas du laser He-Ne, le gaz est un mélaegeed deux types d’atomes.
Toutefois, ce sont les atomes de Ne qui sont restdes de I'activité optique. Les atomes
d’He sont ajoutés parce qu’ils favorisent le precssde pompage, c’est-a-dire l'inversion de
population dans les niveaux du Ne. Un schéma diéérehts niveaux électroniques des
atomes de Ne et d’'He est présenté a la Figure 1.4.

Les photons lasers correspondent a la désexcitdtidsie depuis les niveaux 2p vers les
niveaux 1s. L'inversion de population est effeatihemt possible puisque le temps de vie des
premiers niveaux est de l'ordre de 100 ns, alord glest que d’environ 10 ns pour les
seconds. La longueur d’onde la plus utilisée v@2.8 nm et correspond a la lumiere rouge
bien caractéristique du laser He-Ne. Toutefoisytés transitions optiques sont permises et
c’est en choisissant des miroirs présentant urficeeft de réflexion approprié a une de ces
longueurs d’'onde que la fréequence d’émission derlast sélectionnée dans la cavité [35].
L’'occupation des niveaux 5s ou 4s du Ne peut encipe résulter uniguement des collisions
entre les atomes de Ne et les particules chargéplagma.

La probabilité d’excitation du Ne vers ces étatsteatefois fortement accrue par la
présence des atomes d'He. Ces derniers sont d@ragsfenent excités vers leurs niveaux 23s
ou 21s. Les atomes de Ne peuvent alors étre efficat excites dans les états métastables 5s
ou 4s, grace a la possibilité d’'un transfert d’émerésonnant lors des collisions avec les
atomes d’He excités. L'inversion de population teiodc a s'établir et a étre entretenue par le
plasma. Comme il est expliqué précédemment, laxdé&agon cohérente vers les niveaux
inferieurs de temps de vie limité, 3p ou 4p, enger@mission stimulée de photons dans la
cavité [36].
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Figure 1.4. Schéma des niveaux électroniques desmes de Ne et d'He

contribuant a I'établissement de I'effet laser

Les autres lasers a gaz fonctionnent selon un ipansimilaire, reposant sur
I'établissement d’'un plasma dans un tube a déchdrge longueurs d’'onde émises sont

caractéristiques des atomes ou molécules complesarilange gazeux.

1.7.2. Les lasers a gaz rare

L’argon (Ar) est un des atomes de gaz rare les yilisés dans cette gamme de lasers
[37]. Il est responsable d’'une émission laser \esierte, correspondant a une longueur
d’'onde de 514 nm. Il n’est pas nécessaire de lemgér a un autre gaz pour obtenir un
plasma. Des collisions multiples sont toutefoiseséaires pour engendrer I'excitation des
atomes vers les états électroniques appropriégablissement d’'une inversion de population,
aussi ces lasers se distinguent par une tresdertsité de plasma, de deux ordres de grandeur
supérieure a celle d'un laser He-Ne, et par unesmmht peu élevé, de I'ordre de 0.1 %. Les
puissances accessibles sont comprises entre 108tr20ANV.

Pour des puissances supérieures a 1W, il est méeeske refroidir le tube de gaz,
généralement par un courant d’eau. D’autres gass npeuvent également étre exploités : le
krypton (Kr), le néon ou encore le xénon (Xe) [383}.Kr est particulierement intéressant car
il engendre une lumiére laser blanche, qui estufgeposition des raies d’émission rouge a
647 nm, jaune a 568.2 nm, verte a 520.8 nm et ldelk5.2 nm.
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1.7.3. Les lasers a vapeur de métal

Le laser a hélium et cadmium (Cd) est certainerteeptus représentatif de cette classe
de lasers, ou les transitions optiques activedtedgude transitions électroniques entre états
excités d’atomes métalliques ionisés [39]. Cesrtasmt la particularité d’émettre a des
longueurs d’onde plus courtes que les lasers HetMdegaz rares cités préecédemment. Pour le
He-Cd, elles valent 441 nm et 325 nm, soit sit@tsfin du spectre de la lumiere visible et
dans l'ultraviolet. Le principe de fonctionnemest &utefois tres similaire au laser He-Ne.
Le Cd est, ici, 'éléement optiquement actif et I'Hevorise le maintien d’'un plasma stable
[40]. Tout comme les atomes de Ne dans le laseléldes atomes de Cd sont efficacement
ionisés et excités vers un état métastable patdetion de transfert résonant d’énergie lors
des collisions avec des atomes d’He ionisés dapisisena.

La dispersion des atomes de Cd dans la phase gaestigssurée par sublimation a
partir d’'un four. Le tube a décharge doit étre reain a haute température afin de prévenir la
condensation des atomes de Cd. Les puissancedlpessont de l'ordre de 50 mW en
continu a 441 nm et 10 fois moins a 325 nm. Cexrgagrésentent donc des caractéristiques
complémentaires au laser He-Ne, mais fonctionnans ddles gammes de fréquences plus

élevées et a moyenne puissance [41].

1.7.4. Le laser moléculaire & CQ

Pour obtenir un rayonnement laser dans l'infrarpuggparait judicieux d’exploiter les
degrés de liberté de vibration des molécules, plyn@ les transitions électroniques, comme
cela était le cas pour les lasers a hélium et néaun et vapeur de cadmium, discutés ci-
dessus. Dans cette section, nous présentons le dadioxyde de carbone GQuui est
largement utilisé en laboratoire et dans I'indesf42]. Il permet de générer dans l'infrarouge
des puissances allant jusqu’a plusieurs kW. La cutdéde CQ possede trois modes de
vibration qui peuvent étre aisément exploités : mesdes de déformation & 667 ¢m
d’élongation symétrique & 1337 ¢ret d’élongation asymétrique a 2347 trh'inversion de
population correspond a exciter majoritairement rfedécules dans le mode d’élongation
asymetrique. En se désexcitant vers les modesfdardgion ou d’élongation symétrique, les
molécules de Co&émettent des photons de 9.4 et 10.6 um, respewive43].

Toutefois, I'excitation des molécules de L£@equiert l'utilisation d’'un mélange
contenant également de I'azote) Mt de I'hélium (He). La composition et la pressies gaz
varient fortement en fonction du type de laser. ébejant, un laser continu standard

présentera une pression totale du meélange entret BD Torr, avec des concentrations

13



chapitrel Notions fondamentales sur le laser

d’environ 15 % pour le CDet le N, et de 70 % pour I'He. Comme dans les exemples
précédents, c’est la présence de I'hélium qui dardmexistence du plasma et ainsi
I'excitation des modes de vibration des moléculesNd et de CQ. Diatomique, le N ne
présente qu'un seul mode de vibration & 2330" ¢a]. Au vu de la proximité de cette
fréequence avec celle du mode d’élongation asymeray CQ, une fois qu'il est excite, le
N, peut se relaxer en transférant de maniere résorsm énergie au GOUn pompage
efficace de l'occupation du niveau vibrationnel ragyrique du C@ est donc assure et
l'inversion de population par rapport au niveaudamental ainsi réalisée. Notons qu’en plus
de maintenir le plasma, I'He entrant en collisime@le CQ favorise la désexcitation des
modes de vibration inferieurs de la molécule, fesgot d’autant I'inversion de population et
ainsi I'’émission stimulée dans la cavité. Bien gdispensable au fonctionnement d'un laser a
CO,, le plasma est a I'origine d’une dissociation jgdle de la molécule.

En pratique, il est donc indispensable de dispakercatalyseurs favorisant la ré
oxydation du CO en CQ ou de remplacer constamment le mélange gazeuin, Eiin
d’éviter le peuplement thermique des deux modesvibeation inferieurs du Cg la
température du mélange gazeux ne peut pas traysiélL'alimentation continue en mélange
gazeux suivant I'axe de la cavité évite ces probkrde dégradation du mélange par
décomposition du CO2 et de surchauffe du gaz. Lessances que cette configuration
autorise peuvent atteindre quelques kW, pour umsamomation en gaz de l'ordre de 240
litres d’He, 30 litres de C£et 45 litres de Plpar heure et par kW. En I'absence de flux, les
puissances possibles ne sont que de seulementugaeleptts, voire quelques dizaines de

watts si le tube est refroidi [45].

1.7.5. Le laser chimique

Dans les cas précédents, I'énergie requise poueneingr l'inversion de population
entre états est directement fournie par le plasragtenu dans le tube a décharge. Pour le
laser chimique, I'énergie est apportée par unetiggachimique exothermique qui excite les
molécules dans un état vibrationnel. Tout commes darcas du laser moléculaire a CO2, ce
sont les modes de vibrations qui sont exploitéglaic I'émission laser est également
infrarouge [46].

Le laser HF est le plus connu. Ici, les réactifstdes gaz Het F, qui produisent I'HF
suivant deux réactions exothermiques. La réactigpliqgue un transfert de charge entre les
atomes. Celui-ci est tres rapide et se réalise tave@me que la distance d’équilibre pour

former la liaison ionique entre I'hydrogene et ligof ne soit atteinte. La molécule de HF est
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donc laissée dans un état vibrationnel trés exmit@gvant correspondre a une dizaine de
photons [47].

|.7.6. Laser solide

Le milieu actif d’'un laser a corps solide est canét d’ions incorporés en faible
guantité dans un hote cristallin ou vitreux. Orisiprincipalement des ions métalliques ou
de terres rares pour le dopage [48]. Leurs tramstilaser se situent généralement dans le
visible ou proche infrarouge. Par l'influence dedfe (réseau cristallin ou milieu vitreux), le
profil d’'amplification des ions actifs est élarge dacon homogene. La largeur de ligne est
plus importante que dans le cas des lasers a gEgpend de plus, pour un méme ion actif, du
milieu h6te dans lequel il est incorporé. C'est gmmpage optique qu’on produit
généralement I'inversion de population.

Pour le laser a trois niveaux, le pompage commangartir du niveau fondamenta]
dans une bande d’absorptiBn. La transition non radiative entkg et E; est tres rapide. Le
niveau d'arrivée de la transition laser est le aivdondamentak;. Il s’ensuit que pour
obtenir une inversion de population, la durée de da niveauEs doit étre suffisamment
longue et la moitié des ions au moins doit se owans un état excité (lumiere de pompage

tres intense) [49].

Le seuil de pompage est donc généralement élevéupolaser a trois niveaux, et on
obtiendra plus facilement un fonctionnement en mégipulsé qu’en régime continu. Un
représentant typique de cette espéce est le lagbrsa(premier laser réalisé pratiquement).
Le laser a quatre niveaux montre les mémes priaapdonctionnement, a part que le niveau
d’'arrivée E, de la transition laser se situe au dessus du uifealamentak; et qu'il est de

courte durée de vie [50].

1.8. Phénomene d’émission et d’absorption dans lsemiconducteurs

L'interaction du rayonnement avec les électronsatuiconducteur se manifeste selon
trois processus distincts [51] :
- un photon peut induire le saut d'un électrom @tat occupé de la bande de valence vers un
état libre de la bande de conduction, créant uriee gEectron-trou. C'est le processus
d'absorption.
- un électron de la bande de conduction peut re¢orspontanément vers un état vide de la

bande de valence avec émission d'un photon, @ession spontanée.
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- un photon présent dans le semiconducteur peutreth transition d'un électron de la bande
de conduction vers un état vide de la bande deea)eavec émission d'un deuxieme photon
de méme énergie, c'est I'émission stimulée. Ceepsus sera mis a profit dans les lasers a
semiconducteur.

Ces différents processus sont conditionnés paonaervation de I'énergie=Ec,-Eym
avecn=m et la conservation de la quantité de mouverpeid transition d'un électron entre
les bandes de valence et de conduction, se fait deac la conservation du vecteur d'onde
(transition verticale dans I'espace #gsOn dit que les transitions sont radiatives,tcedire

accompagnées de I'absorption ou de I'émissionptiiaton.

wguat HE

*e
transitions non
émission radiatives

absorption

—
-

(a) (b) (©)

Figure 1.5.Transitions électroniques entre les extma des bandes de valence
et de conduction. a) Semiconducteargap direct, les transitions sont verticales
et par suite radiatives. b) Semiconducteur a gap direct, les transitions sont
obliques et non radiatives au premier ordre. ¢) Abarption directe de photons

dans un semiconducteur a gap indirect

[.8.1. L’absorption

Un photon incident céde son énergie a un électeolia thande de valence (BV) et le fait
"monter” dans la bande de conduction (BC), c'espuatessus de génération radiative. Si
I'électron dans un systeme quantique se trouve déra énergétique le plus faibkg,, il
peut absorber un photon et donc atteindre le nivkémergie supérieuE.;. La probabilité
d'occupation de I'état d'énergig Est donnée par la statistique de Fermi-Dirac [52]:

1

fo1 =
E,.—E (1.3)
1+ vl F
exp (<)

Ou Er est le pseudo-niveau de fermi pour le niveau cl@msiek, la constante de Boltzmann.

La probabilité que I'étd,; soit vide estL-f.;.
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1
1—fa=1- |+ exp (Ecllcb__TEF) (1.4)
La densité de photon est donnée par [53]:
pee =S 5 ()] (e () -) @9
Oun est l'indice de réfractiom,la vitesse de la lumiérg&,la température absolue.
Le taux d’absorption est donc :
T12 = Bia- fe1 (1 = fe1)P(Ey) (1.6)

Ou B,, est un facteur de proportionnalité qui représehigiqguement la probabilité de
la transition de I'électron du nivediy, vers le nivealk.;. Dans le cas ou I'électron se trouve

déja dans le niveau supérieur, deux processus pese@roduire [54].

1.8.2. L’émission spontanée

C’est le processus ou I'électron descend a I'étédrieur en émettant un photon de
fréequencev. Si la plupart des électrons émettent de cettenfale rayonnement résultant est
incohérent car il n'y a pas de relation entre fhestants d’émission d’'un électron a un autre. Le
flux émis par émission spontanée est indépendarameplitude du champ électromagnétique
incident ; il est proportionnel au nombre d’élentrdans I'état excité et inversement
proportionnel a leur durée de vie (c’est-a-dirdeaups moyen pour qu’un électron passe dans

I'état excité avant de retourner au niveau le plas) [55]. Le taux d'émission spontanée est :

121(sp) = Az1. fer (1 = foo1) .7

Ou Az; est la probabilité pour que I'électron de I'é&at retourne spontanément a I'éEgf.

[.8.3. L’émission stimulée
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L’émission stimulée d’'un photon par un électron @étlenchée par la présence du
rayonnement incident. Dans ce cas, l'instant opreduit I'émission est dicté par le champ
excitateur, auquel elle se superpose en phaséadit glonc d’'un processus cohérent, qui
constitue le coceur méme du mécanisme laser. Le thuxa I'émission stimulée est
proportionnel au nombre d’électron qui se trouveans I'état excité, au débit de photons
incidents et a la méme probabilité d’absorption daes le cas de I'absorption [56].

Le taux d’émission stimulée est :
1 = Bz1-fc1(1 - fvl)P(Ez1) (1.8)

Ou B,, est un facteur de proportionnalité qui représehigiqguement la probabilité de
la transition de I'électron du nivedty; vers le nivealk,;. On peut donc voir qu'un milieu,
dont les électrons se trouvent en plus grand nomans I'état fondamental que dans I'état
excité, absorbera une fraction du faisceau incidemijui se produit obligatoirement lorsque
le milieu est en équilibre thermique avec son emnement.

Au contraire, il y'aura production nette de rayaneat si les électrons sont plus
nombreux dans I'état excitd.a recherche de matériaux laser doit donc se ctraresur des
milieux qui ne soient pas en équilibre thermodympraiet pour lesquels la durée de vie du
niveau excité ne soit pas trop courte; la duréevidede la plupart des états laser va de

guelques microsecondes a des dizaines de millidesds7].

1.9. Laser a semiconducteur

Dans les semiconducteurs, les niveaux d'énergiegsonpés dans des bandes permises
ou leur répartition est quasi-continue. Cette dm#t@ du semiconducteur entraine deux
conséguences au niveau du laser. La premiere eslageondition classique d'inversion de
population entre deux niveaux discrets,XNN;) doit s'exprimer ici dans un formalisme

adapté a la structure de bandes d'énergie [58].

1.9.1. Diode laser a homojonction

Dans la structure a homojonction, l'effet lasempseduit entre les états du bas de la
bande de conduction, ou se thermalisent les éleirgectés dans cette bande, et les états du
sommet de la bande de valence ou se thermalisentrdas créés dans cette bande. La

condition d'inversion de population entre ces densembles d'états s'écrit :
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Ege — Epy > Ey (1.9)

C’est-a-dire que les pseudo-niveaux de Fermi dmtréhs et des trous dans le matériau
excité, sont respectivement dans les bandes deicoowl et de valence. Ceci se traduit par le

diagramme énergétique représenté sur la figure 1.6.

a) Equilibre b) Inversion de ¢) Inversion de
thermodynamigque population a 0K population & 300K

Figure 1.6. Population des bandes d'énergie

Pour réaliser l'inversion de population dans legia a semi-conducteur, il faut donc
créer beaucoup de paires électron-trou dans leriaaténassif [59]. On injecte beaucoup
d'électrons dans une région de type p, au moyeare ganction p-n. La structure du laser est
celle d'une diode électroluminescente, mais dantdgions de types n et p sont dégénérées.
La région de type p est tres dopée pour qu'a llboeiile niveau de Fermi soit dans la bande
de valence. La région de type n est tres dopée qumita densité d'électrons injectés dans la
région de type p sous l'action de la tension darjsation, soit telle que le pseudo-niveau de
Fermi des électrorse. soit dans la bande de conduction.

En raison du processus d'excitation mis en jeu,ldesrs a semi-conducteurs sont
appelés lasers a injection ou diodes lasers. Laguoation de la jonction p-n est représentée
sur la figure 1.7 [60]. Sous l'effet d’'une polarigen directe (vient de source de pompage
électrigue), un courant circule dans la jonction aprrespond au passage des électrons de la
région n vers la région p et inversement pour flesst A l'interface de la jonction, c’est-a-
dire au niveau de la zone active, il y a confinenpens recombinaison radiative des porteurs

électrons et trous (processus de I'électrolumieese) et émission d’un rayonnement [61].
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a) Sans polarisation b) Avec polarisation

Figure 1.7. Diagramme énergétique

Dans le laser semi-conducteur a homojonction [62] :
1. Le pompage est assuré par l'injection des portetravers une jonction PN polarisée
en direct.
2. Le milieu amplificateur est le semi-conducteur au @ réalisé une inversion de
population.
3. La cavité résonante est formée par les faces eliy@lans cristallins) qui limitent la

zone active.

1.9.2. Diode laser a double hétérojonction

Le laser a semi-conducteur a connu un essor cormahémgportant avec la mise au
point de la double hétérojonction, créant une deudarriére de potentiel pour les porteurs
minoritaires injectés [63]. Le confinement de portequi en résulte, conduit alors a une
grande facilité d’inversion de population. La drifface de potentiel appliquée doit juste
excéder la hauteur de la bande interdite de latsim et la diode laser peut fonctionner a
température ambiante. La largeur de la zone d'sieerde population est fixée lors de la
fabrication et correspond a I'épaisseur de la cewdtive. Elle ne dépend pas de la différence

de potentiel, le contrdle du fonctionnement deitaléd laser en est donc fortement simplifié

[64].

Un des grands avantages de la structure a doutdeojoction, est le guidage optique
gu’elle offre naturellement [65]. En effet, les ioes de réfraction des couches a grand bande
interdite sont plus faibles que celui de la couchafinée a petit gap. La zone active est

également un guide d’onde. Il s’en suit que mémsepltons émis en dehors de I'axe de la
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cavité peuvent étre guidés et donc étre égalemmpliféés pour participer au rayonnement
laser [66].

Dans les années 7Rioemera proposé la premiére amélioration du courantedd des
lasers a semi-conducteurs a travers la doubledsétacture [67]. Le diagramme énergétique
et la variation de l'indice de réfraction d'undetedtructure sont schématisés dans la Figure
1.10. Le matériau de la couche active est non adapkest confiné par deux couches dopées
respectivement N et P. L’énergie de la bande iiteerdes couches de confinement est
supérieure a I'énergie des photons générés dansidthe active pour éviter leur absorption et
assurer un confinement du champ électromagnétique.

Lorsque la diode est polarisée en directe, la joncp-i-n apporte un maximum de
porteurs dans la couche active (i) et le confindmangmente la probabilité de
recombinaisons. Ce double confinement (photonodeprs) entraine un bon recouvrement
entre le mode optique et la zone d'injection detepos. Le paramétre, évaluant ce taux de

recouvrement, est appelé le facteur de confinement.

E| — L NI P N
Ec
® N
O S
Ey
I I

Figure 1.8. Diagramme d'énergie et profil de I'indce de réfraction d'une double hétérojonction

Cependant, pour ce type de structure, le maximugadtun'est pas situé exactement au
gap et donc une partie de l'inversion de populatsininutile (Figure 1.9.a). L'utilisation d'un
puits quantique permet d'amener le maximum du gaigap (Figure 1.9-b) pour ajuster le
nombre d'états utiles a l'inversion de populatlass laboratoires américains Bell ont été les
premiers a démontrer la diminution du courant del skes lasers grace a une structure a puits

guantique.
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a) Double hétérostructure

gt Omaxt

b) Puits quantique

g Omax]

Figure 1.9. Courbe de répartition du gain en énerg g(E) et courbe du maximum du gain en
fonction de la quantité de porteurs g(n) pour a) ue double hétérostructure et pour b) un

structure a puits quantique

1.9.3. Laser a puits quantique

Depuis de nombreuses années, la physique des d$tététares a base de
semiconducteurs s’est développée parallelemeniiédes semiconducteurs massifs. Si bien
gu'’il est désormais possible de réaliser, par ggtaous jets moléculaires, des empilements
de couches minces (d’épaisseur typiquement inférial80 nm) de deux semiconducteurs de
bandes interdites différentes. La définition dutpwjuantique implique I'existence de trois

types de puits [68].

1.9.3.1. Puits quantiques de type |
Des puits quantiques de type-l ou les électroresetrous sont confinés dans le méme
matériau constituant le puits. L’énergie du photi@pend des énergies de confinement des

porteurs et du gap du matériau puits.
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1.9.3.2. Puits quantiques de type Il
Des puits quantiques de type-ll ou les porteurs sonfinés dans deux matériaux
adjacents. Dans ce cas, I'énergie du photon egtifondes énergies de confinement des

porteurs mais aussi des gaps des deux matériamambi’hétérostructure,

1.9.3.3. Puits quantiques de type Il

La configuration dite de type-lll qui est un castjgalier du type-Il dans lequel le bas
de la bande de conduction se trouve en dessouaudwé la bande de valence. Cette situation
appelé aussi configuration semi-métallique, Ellieeofine grande souplesse dans le choix de
la longueur d’onde d’émission puisque I'énergiepthoton émis n’est alors fonction que des
énergies de confinement des électrons et des tdons, des épaisseurs des couches, Voir la

figure II-5.
Eqg
oz
A i B | A ‘ TYPE I I
[TaE, | Ev
AE AE, -
E¢
A B A A B & TYPE L
' E
Tﬁf'fw AE ¢ i
W
; (Ecln
; 1 Eng TYFEIL
: ; E (cas particulier
A I (Eedn

CEvpn

Fig. 1.10. Divers types d'hétérojonctions définisar la position relative des Bandes des semi-

conducteurs A et B ; le type | est le plus utilise.

La structure des échantillons que nous étudionsdestype |, et met en jeu des
contraintes et des déformations. Lorsqu'un matédant le paramétre de maille differe
légerement de celui du substrat sur lequel il épbdé, le paramétre de maille de la couche

s’adapte a celui du substrat. La couche ainsi déferaccumule de I'énergie élastique et
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lorsqu’elle atteint une épaisseur critique, dedodaions apparaissent pour réduire c
énergie, affectant ainsi la qualité cristallinerdatériau.

Dansla suite de ce travail, ces phénomenes de relaxatoont considérés comr
négligeables dans la mesure ou les couches émtagant mince Les contraintes jouent
réle essentiel dans la configuration électronique ghuits quantique. Elles peuv: modifier

la largeur de la bande interc [69].

Une diode laser a puits quantique contraest constituéel'un empilement de couches :
substrat. La structure du composant comg[70]:

1. Une couche active constituée par un ou plusieuits |quantiques contrair de
guelques dizaines d'Angstroms d’épais:

2. Un guide optique constitué de deux couches basritc de quelques dizaine
d'Angstroms d’épaisseur.

3. centaines d'Angstréms entourées de deux couchemnfieement de pmenviron.

La couche active est constituée d'un matériau de batefelite inférieure a celle des coucl

adjacentes et constitue un puits quantique de pelg@our les porteurs de char

¢lectrons (dopage n)
““““ v —— BC

€] o000

hh;
— [y — BV

trous (dopage p)

Figure 1.11.Les niveaux quantifiés dans un puits quantiqu

Ces derniersompte tenu de la largeur du p (Lp = 07 — 50 nm), sont soumis a la
guantification de leur mouvement qui prend alors camactére bidimensionnel. Les ét

d'énergies des particules correspondent donc aidesux quantifié:

De plus, compte tenu de I'épitaxie du matéde la couche activ sur le matériau de
parameétre de maille initialement différant, le puifuantique est contraint, ce qui mod
également les énergies des particules et conférguits des propriétés étroniques

particulieres [71].
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Par ailleurs, un des probléemes fondamentaux du #éapaits quantique contraint ou non
contraint est que l'interaction entre I'onde opgiau les porteurs est faible en raison de la
largeur du puits. Aussi, pour remédier a cet inémment, on utilise l'effet de confinement
séparé qui consiste a améliorer le confinementhiddop en ajoutant de part et d'autre de la
zone active un guide d'onde .Ce dernier peut éakse

1. Soit grace au matériau barriere de composition teabsépitaxie sur la couche de
confinement.
2. Soit grace au matériau barriere de composition wgiéel épitaxie sur couche de

confinement.

1.10. Conclusion

Dans ce premier chapitre, nous avons exposé leeptsfondamentaux concernant la
physique des lasers. Nous nous sommes attachésenf®r les propriétés de la lumiére émise
par ces sources. Nous avons également décrit fE&sedits types du laser. Nous avons
finalement abordé les diodes lasers a homojonctian, double-hétérojonction et
particulierement les lasers a puits quantigue. Neeisons dans le chapitre suivant les
propriétés physiques du matériau ZnMgSe qui sefa Base de notre structure a puits

guantique.
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Chapitre : I

PROPRIETESPHYSIQUE DU Mg,Zn,.,Se

[I.1. Introduction

Les composants optoélectroniques a semiconducteligue les diodes laser qui
émettent dans le bleu sont fabriquées a partir diatériau semi-conducteur IlI-V ou II-VI
a gap direct [1-5]. Pour comprendre le fonctionnetmd®e ces composants, nous devons
posséder une connaissance de base de la strudsratames et de l'interaction des
particules qui les composent.

Le but de ce chapitre est de décrire la structerbahde des semiconducteurs 11-VI
notamment les matériaux ZnSe et MgZnSe qui forfeeptits et la barriére de notre puits
quantique ainsi que les propriétés structuralEgtréniques, optiques et élastiques du
matériau MgZnSe au voisinage du centre de la zerritlouin (k=0) qui est une zone de
grande importance dans les transitions optiquexdomaissance de la bande interdite, la
masse effective des électrons, des trous lourdie®ttrous légers, I'indice de réfraction
ainsi que les autres parametres physiques du mateigZnSe, nous permettre de calculer
le gain optique due au transitions électroniquess dia présence d’'une onde optique qui est

une propriété primordiale de jugement de I'effit@ddu laser.

[1.2. Structure de bande des semiconducteurs
[1.2.1. Structures cristallines

La forme la plus stable de la matiére a températutie est celle formée par un
arrangement périodique d’atomes dans une structuigalline [6]. Une structure
cristalline est engendrée par un réseau périodigtieaque point duquel se situe un motif
répété a (presque) l'infini, motif qui peut étre atome ou un assemblage d’atomes. Un
réseau cristallin peut étre engendré par troisevestfondamentaus,, a, et a; c'est-a-
dire que tous les motifs atomiques soient distslsig des points :

T} = nqaq + nya,+nzas (2.1)

Ou lesn; sont des entiers quelconques. La forme pris€'lpamiltonien décrivant un

électron dans la structure périodique d’un crietal:
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PZ
Herise = m + Z U(r—rn) (2.2)
l
Soit encore :
PZ
Hepigr = % + V(T) (2'3)

OuV(r) posséde la périodicité du cristal :
Vir+r)=V() (2.4)

Le potentiel périodique peut étre décomposé sausgfale la série de Fourier :

Ve = ) TG 25)

GERR

Ou les pointsG(0G = G) sont disposés sur un réseau réciproque (RR) ergygaa les

vecteurs unitaires :

a;Xas azXxXa;

AZZZT[—. A3:2T[

aiXap
axazxas ' azxazxa; ' azXa;Xas,

A1:2T[

La figure 2.1 représente un réseau cristallin umétisionnel et monoatomique et son

réseau réciproque.

Crystal lattice Reciprocal lattice

k=-mfa fk=mla

-
First Brillouin zone

(a) (b)

Figure 2.1. Réseau cristallin et son réseau récipgae

Les solutions de I'équation de Schrodinger sontfdestions de Bloch :

¥(r) = ug(r)e (2.6)

Ou les fonctionsi, () présentent la périodicité du cristal :
u(r+ 1) = ug(r) (2.7)

La partie réelle (ou imaginaire) d’'une telle fonctide Bloch est présentée en figure
2.2 : on notera cette forme particuliere de fomgid’onde atomiques a variation rapide
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modulées par les fonctions a variation lentego(-ik.r) Ce sont ces modulations qui sont
transportées dans le cristal, donnant lieu au phéne de masse effective [7].

—kr

‘\\"__.Ir:l. rl__\-"-\-\.

- T

/!(,ﬂ | V) |.I ﬁk}\ o gl
Sk W B W y fnf;.w .
- 1\ =

i III
— it A

Figure 2.2. Les fonctions de Bloch modulées par upgogréssive

Les ondes de Bloch sont stationnaire (vont et \@ahentre des surfaces limitantes).
On utilise plus souvent les conditions aux limiggiodiques de Born-von Karman qui
consistent a imposer a la fonction d’'onélér) d’étre la méme dans chacune des boites
identiques de dimensiorig X L, X L, c'est-a-dire qu¥(r) = Y (r + n;Ly+n,L,+n3L3).

Les vecteurs d’ondeappartiennent donc a un réseau réciproque deégrlep points :

2T 2T 2T
ky=n,—; ky,y=n,—; k;=n
1 1Na1' 21 2Na2’ 3

Les vecteurs d’ondeappartiennent a une zone définie par :

—f<k <t —E<k, < — T <k, <=

ai ai az az as asz

Cette zone est limitée par les plans médiateurs pidemiers points du réseau
réciproque : c’est la premiére zone de Brillouinrdseau réciproque, représentée sur la
figure 2.3, elle est un octaédre a faces tronqdées les points de haute symétrie sont
notésI’ (centre de zone), X (bord de zone dans les dinest{100) et equivalentes) et L
(bord de zone dans les directions (111) et equitedd [8].
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[tian ] § i
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Figure 2.3. La premiére zone de Brillouin

[1.2.2. Bandes d’énergie

Lorsque deux atomes identiques se rapprochent, otbs#tales des électrons
s’hybrident. Il y a levée de dégénérescence eesra@iveaux d’énergie sur chaque atome et
il se forme deux niveaux distincts : le niveautiahle niveau anti-liant. La généralisation
de l'interaction entre un nombre infini d’atomesndait a I'apparition d’'un ensemble
compact de niveaux liants formant une bande dengaleet de niveaux anti-liants, formant
une bande de conduction : ces deux bandes fornentahtinuums d’états permis aux
électrons. Il y a apparition d’une bande d’énergierdite si I'écart entre les deux niveaux
de départ est suffisamment grand pour que les Batkeleeonduction et de valence ne se
chevauchent pas [9].

Il y a deux types bien distincts de bandes intesdiDans un premier cas, le sommet
de la bande de valence et le bas de la bande decon la plus basse en énergie dans la
zone de Brillouin se situe au méme endroit de l@ezte Brillouin. Nous verrons que les
transitions optiques entre les niveaux infériewwdalbande de conduction et les niveaux
supérieurs de la bande de valence se férganstant. Une telle transition est donc possible
entre les deux extrema : une telle bande inteetitedite directe. Dans le ZnSe, les deux

extrema sont situéskax0 : c’est le poini” de la zone de Brillouin (figure 2.4 a). Dans un
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deuxiéme cas, le sommet de la bande de valeneel®sl de la bande de conduction se
situent & deux endroits difféerents de la zone d#oBm : une transition entre deux
extrema des deux différentes bandes se fkih@n constant : une telle bande interdite est
dite indirecte (figure 2.4 b). C’est le cas ducsilim [10].

Wir) Enesgy
A vl
_ A
-ﬁ'\ /f.— A= acceood SAllowed
band
_____ A= ssszasas
Gap
messsses =1 ——{
-
Distance betwaen atoms
(a) (b

Figure 2.4. Hybridation chimique et bandes d'énergt dans les solides

[1.3. Les semiconducteurs I1-VI

Les semiconducteurs II-VI sont formés suivant lassification périodique de
Mendeleiev a partir des éléments des colonnesVlI &l que le ZnSe. lls sont obtenus,
soit de monocristaux massifs, soit par croissanggax@ale de couches minces et
cristallisent dans la structure zinc blende ou witat[11]. Dans notre étude, c’est la
structure zinc blende représentée sur les figurgsetl 1.2 qui nous intéresse; elle est
caractérisée par deux sous-réseaux a faces ced&éales I'un par rapport a I'autre d’'un

quart d'une diagonale principale du cube élémentair

[1.3.1. Structure cristalline du ZnSe

Les atomes de zinc et les atomes de séléniuregfdrdeux sous-réseaux cubiques a
faces centrées, décalés I'un par rapport a I'alitne quart de la grande diagonale du cube
(figure 2.5).
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Figure 2.5. Maille zinc-blende d'un semiconducteul-VI binaire. Elle se compose de
deux sous réseaux cubiques a faces centrées, decdlén quart de la grande diagonale du
cube et occupés I'un par I'anion et l'autre par lecation

[1.3.2. Structure de bande du semiconducteur ZnSe

Les semiconducteurs II-VI présentent une structleebande a gap direct. Le
maximum de la bande de valence et le minimum dmatele de conduction se trouvent au
méme point de la zone de Brillouin (polnsur la figure 2.6). Le rendement de I'émission
lumineuse est alors élevé puisque les transitiaaatives sont alors possibles. Cette
propriété ouvre les portes a I'élaboration de digife optoélectroniques tels les diodes
lasers ou les diodes électroluminescentes. Undeuitl compréhension de la structure de
bande des matériaux II-VI est donc primordiale [12]

Le ZnSe est un semi-conducteur de la famille degl]ic’est-a-dire composé d’'un
élément de la colonne Il et d’'un élément de la modo VI, le sélénium. Ce matériau se
présente principalement dans une structure « Zieedb », chaque atome de zinc est
entouré de quatre atomes de sélénium formant teetée régulier, La maille cristalline
sous cette forme contient donc quatre moléculeZmge. Cette structure cristalline
présente une faible énergie de phonon optique @) e qui a deux effets : tout d’abord
la transmission du matériau s’'étends jusque danfafouge lointain et ensuite, les
mécanismes non-radiatif multi-phonon vont étre mtages ce qui va améliorer la durée
de vie d’émission méme a température ambiante.ri®eza ainsi été remarqué pour son

rendement quantique optique proche de l'unité défimme le rapport entre la durée de
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vie de fluorescence par la duré de vie radiatives €léments font du ZnSe un bon
matériau pour les lasers [13].
Les liaisons tétraédriques sont issues de I'hyhddasp des fonctions d’onde des

électrons ou s et p sont les orbitales atomiquesattanes isolés:

1), 1Pe), |P), IR

Chaque cellule dispose de six orbitales p (tr@stés et trois antiliantes) et deux
orbitales s (une liante et une antiliante). Le risspge des états s’opere de la maniéere
suivante : deux électrons occupent les états limmsles six autres électrons remplissent
les états liants p, tandis que les niveaux antgiaestent vides a basse température. Pour
les matériaux solides cristallins, les bandes @amues prennent la place des niveaux
atomiques décrits précédemment; ainsi les troigabels p liantes donnent naissance a trois
bandes de valence dégénérées au centre de lag@r#louin k= 0. Cette dégénérescence
disparait partiellement en présence du couplagea@pite et conduit a un quadruplet de
symétriel'8 correspondant a un moment cinétique total J ==8&un doublet de symétrie
I'; (J= 1/2). Pour des vecteurs d'orklé 0, le quadruplel’s donne lieu a deux doublets,
I'gh relatif aux trous lourds £ +3/2) etl'g; associé aux trous légers @ +1/2). La bande
issue des états s anti-liants est appelée bandendieiction. Le couplage spin-orbite sépare
les bande$'s etI'; d.une énergie notée L’écart d’énergie entre le minimum de la bande
de conduction et le maximum de la bande de valestappelé énergie de bande interdite
ou gap, noté Eg; c.est un paramétre déterminant [&supropriétés électroniques et

optiques du matériau [14].
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Ls A5

L A r A X UK >
k

=1

Figure 2.6. Structure de bande du ZnSe cubique

[1.3.3. Les alliages ternaires

Il est possible d’avoir un matériau ternaire en borant deux semi-conducteurs Il-
VI pour former (ll, 1) VI ou Il (VI, VI). L’avantgge principal de se servir de composés
ternaires ou quaternaires est que la bande irgeztiie paramétre de maille de ces alliages
sont ajustables, par conséquent, la longueur d’deda lumiere émise est ajustable aussi,
en autant que I'énergie du photon sera toujourgréégent supérieur a celle de la bande
interdite.

Le parameétre de maille varie linéairement ave®laentration de cet atome suivant

la loi de Végard [15]. Dans le cas d'un alliagaageA 1.xB «xC :

pg1-xpxc = (1 —x)ay_¢ +xag_¢ (2.8)

Contrairement au parameétre de maille, la bandediedes alliages ternaires ne
varie pas linéairement avec la composition entsevideurs des deux matériaux binaires
dont ils sont issus. La valeur de la bande interdés alliages présentent une non-linéarité

plus ou moins forte avec la composition suivantnkture des différents matériaux.
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L'origine de ce phénomeéne peut étre attribuée aardée local de Il'alliage [16]. Ainsi, des
calculs de structures de bandes prenant en coegptmhfigurations réelles des atomes en
substitution sur le site cristallin permettent dedugire ces variations non-linéaires de la
bande interdite en fonction de la composition dudee. Il a ainsi été démontré que la
répartition des atomes substitutionnels sur dess sitrdonnés localisés influe sur la
courbure (ou "bowing") de I'énergie du gap deitigk. Ceci a été publié pour des alliages
ayant le cation en commun par Poon et al. [17]rBeux ayant un anion en commun [18],
I'effet peut étre encore plus marqué avec une agl@x de la position des atomes afin de

minimiser I'énergie totale du systéme.

[1.4. Propriétés électroniques et optiques du matéau ternaire Zn; MgySe

Les alliages semiconducteurs14Nig,Se ont des applications dans les dispositifs
optiques dans la région ble(i£9]. Pour contribuer a une meilleure compréhension des
propriétés des semiconducteurs a base de zinc ehatgmésium, nous avons choisi
d’étudier l'alliage ZnxMgxSe. Ces alliagessont des candidats prometf20y21]vu leurs
gaps d'énergie et leurs constantes du réseau gquepevarier dans une large gamme avec
la steechiométrie x. L’électroluminescence bleueti@btenue a partir de cristaux de;Zn
«Mgx,Se a montré que ce matériau pourrait égalementuditireé pour des dispositifs
émetteurs de lumiére de courte longueur d'ofitid.Un laser bleu-vert a base des
semiconducteurs 1I-VI contenant Mg et opérant cardllement a température ambiante

avec une durée de vie supérieure a 100 h a étéédjantrg22,23].

[1.4.1. Gaps d’énergie

La dépendance du gap dire¢tfEau centre de la zone de Brillouin, des gaps intiire
Er.x et .. du Zn.xMg«Se dans la phase zinc blende est montrée surdagF2g7. On note
que le gap direct 5 augmente de fagon monotone lorsque la compositiangmente de
0 a 1. Les gaps indirects ket B.. augmentent d'abord respectivement jusqula et
x[0.5, puis ils diminuent. Notre matériau reste a giect sur toute la plage des

compositions x (0 a 1). Un comportement similaigge@arapporté dans Réfs. [24,25].
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Figure 2.7. Variation des gaps direct Er et indirects E-x et E-. en fonction
de la composition x du Zn_,Mg,Se

Les gaps d'énergiexkk et E.| aux points de haute symétrie X et L de la zone de
Brillouin en fonction de la concentration du magugs ont été également calculés et
tracés sur la Figure 2.8. On note que le gap &@iminue de facon monotone a mesure que
la composition x de l'alliage augmente alors qugde E .. augmente sur la méme plage
de composition.
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Figure 2.8. Variation des gaps kx et E.. en fonction
de la composition x du Zn_,Mg,Se

[1.4.2. Largeur de la bande de valence

La variation de la largeur de la bande de valencgrd \MgxSe avec la composition
x est illustrée sur la Figure 2.9. Elle diminuefdgon monotone lorsque la composition x
augmente de 0 a 1. Ainsi l'ionicité de notre matérdiminuerait a mesure que l'on

incorpore avantage d'atomes Mg.
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Figure 2.9. Variation de la largeur de la bande dealence en fonction
de la composition x du Zn_,Mg,Se

[1.4.3. Gap antisymétrique

Une autre propriété importante observée dansuatste des bandes est l'existence
d'ungap énergétique entre la premiere et la deuxiéme bdadealence au point de haute
symétrieX. Cegap dit antisymétriquea été proposé par Chelikowsky al. [26] comme
une mesure qualitative de l'ionicité du cristal. éffet, il augmente avec la croissance de
l'ionicité ou du transfert de charge. Ceci a étéfiomé par Bouarissa et collaborateurs

dans leurs travaux sur les semiconducteurs VAW let 11-VI [27-29].

La Figure 2.10 montre que g@p antisymétrique dans le ZrMg,Se diminue a
mesure que la composition x augmente indiquantcpaséquent une augmentation de
I'ionicité de notre matériau. Ce résultat a pu @nedit a partir du comportement de la

largeur de la bande de valence.
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Figure 2.10. Variation du gap antisymétrique
en fonction de la composition x du Zp,Mg,Se

I1.4.4. Masses effectives des porteurs

Les masses effectives des électrons et des traudslcsont des paramétres qui
peuvent donner d'importantes informations sur lespngtés de transport dans les
semiconducteurs. Ces parametres peuvent étre abéepartir de la structure des bandes

d'énergie du matériau.

Théoriguement la masse effective est généralememénseur de rang 2 et dépend
donc de la direction. Cependant, si I'on consitlapproximation des bandes paraboliques,
on peut déterminer les masses effectives au vgieida maximum de la bande de valence
et du minimum de la bande de conduction, commet &as scalaires, a partir de la
courbure des bandes selon I'expression suivante [30

2
1 _4md°E(k) (2.9)
e P E

k étant le vecteur d'onde feta constante de Planck.
Les masses effectives des électrons aux pointsade lsymeétrid, X et L ont été

calculées. Leur évolution en fonction de la compmsix de l'alliage ZnMg.Se est
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montrée sur la Figure 2.11. La masse effectiveétlasrons au poirnft augmente d'abord
pour x variant de 0 a 0.5 puis diminue au-dela d@.% La masse effective au point X
diminue d'une maniére monotone lorsque la composkiaugmente de 0 a 1, alors que la

masse effective au point L augmente, de la mémenfagur la méme gamme de

concentrations.
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Figure 2.11. Variation de la masse effective desétrons (en unité de rg)
en fonction de la composition x du Zn,Mg,Se aux points de haute symétrig, X et L

La masse effective des trous lourds au centre derla de Brillouin a été examinée
et représentée sur la Figure 2.12. Cette massetiefeaugmente d'abord pour x entre 0 et

0.2 puis diminue pour x entre 0.2 et 1.
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Figure 2.12. Variation de la masse effective desands lourds (en unité de rg)
en fonction de la composition x du Zp,Mg,Se
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[1.4.5. Indice de réfraction

La connaissance de lindice de réfraction est dgmamde importance dans la
conception des composants a hétérostructures quesid'autres dispositifs a guidage
d'onde. C'est pourquoi nous nous sommes intérasdéterminer cet indice de réfraction
dans le cas de notre matériau.

L'indice de réfraction est calculé en utilisankpeession empiriqgue de Herve et

Vandamme [31] :

A 2 (2.10)
n= |1+ (Eg n B)

OUA=13.6eVeB=34¢eV.
Nous avons adopté ce modele car il est connu pmuned des résultats en meilleur
accord avec l'expérience pour les semiconductdeivsdue d'autres modéles [32,33].

La Figure 2.13 représente l'indice de réfractiomiee fonction de la composition x
du Zn.MgxSe dans lintervalle 0-1. On remarque que cet endie réfraction diminue
d'une maniere monotone lorsque la composition xmemge de 0 a 1. On peut donc
affirmer que toute augmentation de la compositiotiex'alliage réduit considérablement

I'indice de réfraction.
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Figure 2.13. Variation de l'indice de réfraction enfonction de la composition x du
Zn1,Mg,Se
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[1.4.6. Constantes diélectriques

La constante diélectrique constitue une informaéssentielle lors de la conception
des capacitors ainsi que dans d’autres conditiensiro matériau devrait introduire une
capacité dans un circuit. Dans les matériaux pedaies déplacements atomiques créent
des dipdles.

La constante diélectrique de haute fréquengceest déterminée comme le carré de

I'indice de réfraction [34] :

£, =n’ (2.11)

Quant a la constante diélectrique statiggieelle est reliée a celle de haute fréquence

a travers le modele de Harrison [34] :

Ly, (2.12)

Ep—1

ou

. ap(1+ 2a?) (2.13)
B 2a}

a, et a.etant respectivement la polarité et la covaleriténatériau reliées par [34] :

ag =1— 05;% (2.14)

La Figure 2.14 illustre le comportement des corstaiélectriques statiques et de
haute fréquence de l'alliage 4iMgySe lorsque la concentration du magnésium varie de 0
a 1. On note que la constante diélectrique statigugmente de fagon monotone avec la
composition x alors que la constante diélectrigee hdwte fréquence diminue quasi-

linéairement.
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Figure 2.14. Variation de la constante diélectriqustatique et de haute fréquence
en fonction de la composition x du Zp,Mg,Se

[1.5. Propriétés élastiques du matériau ternaire ZRMgxSe

Les propriétés élastiques d'un matériau jouendlenprépondérant dans I'étude de

I'effet des contraintessifain) sur les propriétés électroniques et dans la ohénetion des

discontinuités de bandes au niveau des hétérantsf[35]. Pour ce faire nous avons

déterminés d'abord les constantes élastiques de nmtériau ZnMgxSe. S'agissant

d'une structure a symétrie cubique, seules troistantes ¢, Cy, et G4 sont a déterminer.
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[1.5.1. Constantes élastiques

Les constantes élastiquesiCCio et Gy de notre alliage ZnMgsSe ont été
déterminées pour diverses concentrations de magnékns la gamme 0-1. L'accord entre
nos résultats et ceux expérimentaux est génératesatinfaisant. Vu la non disponibilité
de données pour toutes les compositions diMg,Se, nos résultats peuvent servir de
référence. La dépendance des constantes élastigiasoncentratior de magnésium est
montrée sur la Figure 2.15. Lorsguevarie de 0 a 1, toutes les constantes élastiques
diminuent avec des taux différents mais en gardanjours le méme comportement

qualitatif. Pour les composés parents nos résudtatsen accord avec les valeurs rapportés
dans la littérature [36] dans la limite de 5%.
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Figure 2.15. Variation constantes élastiques G Cy, et Cyy

en fonction de la composition x du Zp,Mg,Se

[1.5.2. Module de compression

La détermination des constantes élastiques rensiljp@de calcul du module de
compressiorBs, de cisaillemenC' et d'YoungY,. La variation du module de compression
en fonction de la composition x allant de 0 a Inesitrée sur la Figure 2.1Bs diminue a
mesure que l'on incorpore d'avantage d'atomes dgnésamm. Ceci indique que
l'incorporation de Mg dans le ZnSe conduit & umeinlition de la rigidité de notre cristal.
Pour les composés parents nos résultats sont endageec les valeurs rapportés dans la
littérature [36] dans la limite de 5%.
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Figure 2.16. Module de compressioBs en fonction de la composition x du Zp,Mg,Se

[1.5.3. Module de cisaillement
Pareil au comportement du module de compressiamoldule de cisaillemer@’ du
Zn; xMgxSe, représenté sur la Figure 2.17, diminue lortagemposition x augmente de 0

a 1. L'on peut conclure aussi de ce résultat uméndiion de la rigidité de notre matériau.
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Figure 2.17. Variation du module de cisaillemen€C' en fonction
de la composition x du Zn_,Mg,Se
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[1.5.4. Facteur d’anisotropie

La Figure 2.18 représente comment varie le faatkamisotropieA du Zn.xMg«Se
lorsque la composition de l'alliage augmente delOA diminue quant x augmente. Ainsi,
notre matériaux devient de moins en moins aniset@pnasure que l'on va du ZnSe au
MgSe.
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Figure 2.18. Variation facteur d'anisotropieA

en fonction de la composition x du Zp,Mg,Se

[1.5.5. Module d’Young

Le module d'Young ¥ de notre matériau a été calculé pour diverses ositigns de
magnésium dans l'intervalle 0-1. L résultats deutadont représentés sur la Figure 2.19.
L'on note que l'augmentation de la composition sulté en une diminution du module
d'Young Y, de notre alliage. Nos résultats calculés pourctaaposés parents de notre
alliage sont en bon accord avec les valeurs rappeadans la Réf. [36].
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Figure 2.19. Variation du module d'Young Y, en fonction de la composition x du Zp,Mg,Se

[1.5.6. Coefficient de Poisson

Etant déterminées les constantes élastiques pemnnhele calculer le coefficient de
Poisson. La Figure 2.20 illustre I'améliorationageparametre lorsque la composition x de
I'alliage croit de 0 a 1. Néanmoins, cette amélionademeure faible comme il est bien
connu dans le cas des alliages IlI-V.
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Figure 2.20. Variation du coefficient de Poisson
v en fonction de la composition x du Zp,Mg,Se
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On peut récapituler les résultats paar0.08 dans le tableau 1, cette valeur poua nous
permettre dans le chapitre IV d’avoir une structupiits quantique qui émet dans le bleu.

Tableau 1 : paramétres physiques du matériau M@gn;.,Se pourx=0.08

Parameétres Symboles Valeurs
Gaps direct et indirects Err, Erx, ErL 2.6,4.45,5.32
Les gaps E L Exx 5.3,12
Largeur de la bande de uBw 16.10
valence

Gap antisymétrique GAS1 12.95
La masse effective des Mgamma My, M_ 0.245, 0.465, 0.016
électrons

La masse effective des mhh 1.52
trouds lourds

L’indice de réfraction n 2.51

la constante diélectrique o 2.4
statique

La constante diélectrique £y 6.10

de haute fréquence

Constantes élastiques Ci1, Ci2, Caq 9,5.4,4.26
Module de compression Bs 6.61
Module de cisaillement C 1.85
Facteur d'anisotropie A 0.432

Le module d'Young Yo 5.08
Coefficient de Poisson v 0.372
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[1.6. Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons détaillé la struatierdbandes du matériau ZnSe et
calculé les propriétés physiques (structuralesstr@eiques, optiques et élastiques) du
matériau MgZn;.,Se qui sont utiles dans notre travail et qui net §as connues ou au
moins que peut d’études ont été effectué sur c@riaatjusqu’a nos jours c’est pour ¢a,
nous voyons notre modeste travail en tant qu’wrgribution scientifique pour ceux qui

vont utiliser ce matériau dans les divers applicetiphysiques.
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Chapitre : Il

ETUDE QUANTIQUE DU GAIN OPTIQUE

[11.1. Introduction

Le gain optiqgue dans un laser & puits quantiqueraiom en fonction de la structure
microscopique a fait I'objet de nombreux travaugsaupien expérimentaux que théoriques [1-
6]. Ce chapitre a pour objet de développer leutaa gain optique. Les niveaux d’énergies
des électrons, des trous lourds et des trous Ié&zers le puits quantique sont déterminés par
la résolution de I'équation de Schrodinger danggdiaximation de la fonction enveloppe [7].
Le décalage des niveaux d’énergie du a la con&rast considéré. Une structure des bandes
parabolique anisotropique est utilisée afin d’agpner la bande de valence par la théorie kp
de Luttinger Kohn pour faciliter par la suite lansilation utilisée dans ce travail [8]. Il s'agit
donc d'évaluer le rapport entre le nombre net a¢qpis et le nombre de photons injectés dans

la zone active du composant.

[11.2. Puits quantique
[11.2.1. Introduction

Grace au développement de la croissance, il esendepossible d’élaborer des
structures de types puits quantiques [10]. Parpcepriétés optiques et électroniques fort
intéressantes du fait que le comportement physilguia structure est quantique, il a suscité
un intérét considérable et a été I'objet de nomd®eetudes durant les dernieres décennies
[11].

On forme un puits de potentiel par la superpositiame fine couche de matériau semi-
conducteurs (quelques nanometres) de faible Bapntre deux barriere de matériaux
semiconducteurs de plus grand dapCela conduit a une discontinuité des bandes Emea
et de conduction a 'origine de la création d’uiitpde potentiel aussi bien pour les trous que
pour les électrons. Une telle structure confinedegeurs dans la direction croissance. Les
états électroniques ne se situent plus ni au sordenkt bande de valence ni au minimum de
la bande de conduction mais sont quantifiés enanivel’énergie discrets, d’ou l'intérét de
son utilisation dans la zone active d'un lasersted@dire pour des épaisseurs de puits
inférieures typiqguement & 300 A,
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‘ V(z)
(@) (k) *
I
L Vg i s | A ””‘
o | T T

Figure 3.1. (a) Puits quantique carré de largeut.z et de hauteurVy ; (b) : Couche d'un
matériau semi-conducteur A possédant un gap inféne a celui du matériau semi-
conducteur B.

Dans les systéemes a puits quantiques le mouveneeidldctron est libre dans le plan
de la couche mais n’est pas possible suivant kctiim de croissance. Nous parlons ainsi
d’une structure bidimensionnelle [12,13]. En raistenla faible largeur du puits, les niveaux
d’énergie des porteurs sont quantifiés suivanirkectdon de croissance. Pour réaliser un laser
a puits quantique qui émet dans le bleu, il faghtadapter le choix des matériaux répondant
aux besoins. Les principaux paramétres pilotachoéx sont :

[11.2.1.1. Paramétres de maille

Pour I'élaboration des puits quantiques, on cheachecorder les parametres de maille
des couches successives, afin de limiter les datesadonc les défauts. La figure (3.2)
reporte les énergies de bandes interdites en éondti parametre de maille pour quelques uns
des systemes cubiques de trois grandes famillegméeconducteur [13]: 1I-VI, 1lI-V et IV-
IV. Ce tableau nous permet de voir toutes les coaibons possibles ainsi que leur efficacité

du point de vue des énergies pour les études @stiqu
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4t 4
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e | |
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o i : ® ® 4
; GaAs CdSe CdTe
* InAs
0 b e
5,5 6,0 6,5

Lattice parameter (A)

Figure 3.2. Diagramme présentant les propriétés deande interdite (en ordonnée)
et parameétre de maille (en abscisse) de difféerentéamille de semiconducteurs : les séléniures, les
tellurures et les arséniures. La ligne de pointillé verticaux indique le paramétre de maille
moyen des structures présentées dans cette these.

[11.2.1.2. Energie de la bande interdite

Une caractéristique importante a noter est la tiéjoar de la bande interdite dans une
hétérostructure. En fait, les positions relatides bas de bandes de conduction et des hauts
de bande de valence sont d'une importance capgaie les propriétés optiques et
optoélectroniques [14]. Le choix des matériaux dligpositif prend énormément en compte
la nature de l'alignement de bande d'énergie deaestituants. Van Del WALL et al. [15]
présente une étude concernant l'alignement relatibande interdite d'une large famille des

matériaux présentée sur la figure (3.3).
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Chriz G.%.an dewWalle and J. Neugebauer, Mature Val 423 [2003] pB26
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Figure 3.3 Figure extraite de "Universal alignmentof hydrogen levels in semiconductors,
insulators and solutions”, Van de Walle et Neugebaar, illustrant les alignements de bandes
calculés pour quelques matériaux des colonnes IMJ4V et 1I-VI de la classification périodique
notamment.

On constate la présence de deux principaux cagydeef. alignement de type-I et un

autre type d'accordement de bande interdite deltype
Dans une structure de type-l : les électrons etrtass se trouvent confinés dans la

méme couche (chapitre 1) et la répartition destdéfiices de bande interdite entre la bande de
valence et la bande de conduction dépend de larenates deux différents matériaux
considérés. Par exemple, dans le cas de I'hététmarZnSe / Mg Zn 1.« Se, le décalage de
bande de valence est de l'ordre de 20% de la batetdite et les 80% restant constituent le
décalage des bandes de conduction avec une fraotitaire du Magnésium de l'ordre de
x=0.08. Ces valeurs de décalage ont été determaxpesimentalement a partir des propriétés

optiques des hétérostructures réalisées avec l&siaux correspondants [16].

[11.2.1.3. 1'affinité électronique

La seconde caractéristique essentielle pour caresteidiagramme de bandes d'énergie
d'une hétérojonction est 1'affinité électroniqué egt pris dans notre travail une Constante
dans le cas du ZnSe=4,38eV [17] qui correspond a la valeur estimé Pawlis et all [16].
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Par contre, dans le cas du Mg;.Se, 1'affinité électronique est un parametre mahua
difficile a déterminer qui dépend de la compositatomique du matériau. La plupart des
auteurs, utilisent des relations semi-empiriquesrales a partir de 1'affinité électronique des
semiconducteurs correspondant aux cas extrémesogtidans notre cas le ZnSeq) et
MgSe &=I) [17].

[11.2.2. Fonctions d'ondes et niveaux d'énergie

La figure 3.1.b schématise un PQ carré de profariilde V, et de largeut.z
Le potentiel V(z) est défini par la relation :
0 silz|<L,/2

VWO:{% silzl > L,/2 (3.1)
L'équation de Schdinger en I'absence d'une interaction électron-$técrit :
hz
I—%V +V(2)|Y(x,y,2) = EY(x,y,2) (3.2)

Ou my, est la masse effective de la particule (électrontrow), E et iy sont,
respectivement, la valeur propre de I'énergie firation d'onde de la particule.

Le potentielV est supposé étre fonction de la coordorméeulement, dans ce cas, la
fonction d'onde peut étre séparée en deux fonctianmemiered(x, y) décrit le mouvement
de la particule dans le plagy du PQ et la deuxiemgz) fonction uniquement de la variabte

pour le mouvement dans la directippnsoit :
Y(x,y,2) = P(x,¥).{(2) (3.3)

L'énergie de la particule est la somme de deuxdsmeh s'écrit :
h? (k2 + k2)

2m;,

E=E!+ (3.4)

Ouxx =c, hh,lh

Le premier termeE] est I'énergie de la particule dans la directioat le deuxieme

désigne son énergie cinétique dans le gian
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Stope kg

] L] 1 "
i an 51 Kk

Figure 3.4. Solutions graphiques des équations 37 3.8. Les solutions paires et impaires

e . . _ h2 .
correspondent a l'intersection de la droite de pemtky! = /W avec les fonctions
0

tangente (ligne continue) et cotangente (ligne digitinue) respectivement.

La résolution de I'équation de Sctiiriger 1.2, donne pouyi(z) les solutions suivantes :
a/ Etats avec n pairs :
Bsin(k,z) silz| <L,/2

¢(2) = {iCsin(iKz) sil|z| >L,/2 (3.5)
b/ Etats avec n impairs :
_ (Acos(k,z) silzl <L,/2
¢(2) = {Csin(ilcz) silz| > L,/2 (3.6)

avec :
m*
K =222 (V — E})
et
2m;,
k7 = —5 (ED)

miwel my, , étant les masses effectives de la particule darsuits et la barriere

respectivement. L'énergie est solution des eéquasenulaires suivantes :
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mi, wEP V —EV}
tan %Lz = ’ E7 2  sinest pair (3.7)
/m* E} V —E}
cotl %LZ = - E;Z si n est impair (3.8)

I n'y a pas de solution analytique pour les éaqumti 3.7 et 3.8, leur résolution

graphique (fig. 3.4) ou numérique donne les valguopres de I'énergi€}. Dans le cas

particulier d'un puits infinl, ~ oo, la solution analytique existe et I'énergie, demsas, est

donnée par :
En = h? nn]z (3.9)
Z Zm;cx,w LZ '
Le nombre d'états a l'intérieur d'un puits finiégal a :
N 1/2
mex,wVOL%
1+ Int (W (310)
OulInt(x) est la partie entiere de x.
i '
1
]
!
]
{
]
]
/
/
/
/
7’
e ,’
f’l
L] '2 k- adomd
PR T e
{0) (v}

Figure 3.5. (@) : Mini-bandes d'énergie créées pde confinement a deux dimensions ;

(b) : Densité d'états a deux dimensions (-) et adis dimensions (- -)

62



Chapitre : III Etude quantique du gain optique

[11.2.3. Discontinuité des bandes d’énergies

La figure (3.5) montre les bandes d’énergie crémsl@ confinement dans un puits

guantique ainsi que la densité d’états a deux déinas et a trois dimensions.

Les niveaux d’énergie dans la bande de conductida eande de valence dans un puits

guantique peuvent étre écrits :

Earclx,str = Eyrclx,b + AExx,str (3.11)

En incluant I'influence de la barriére [18]

-2

2 m: ,E
rep =ERn? | n+= |— b XX (3.12)
T [Myxw (AExx + AExx,str)
g o R (3.13)
T 2my L2 '

Ou E7, est le niveau quantique dans une barriére infimiest le nombre du niveau
quantique,m;., , est la masse effective de la barriek&, et AE, sont les hauteurs de la
barriére de potentiel pour les bandes de conduxbnle valence respectivement calculés en

utilisant 1'affinité électronique [5]:

AE, = " — ybor (3.14)

AE, = E}* — Ex{" — AE, (3.15)

Alternativement, la hauteur de la barriére peué é&touvé a travers le model de la

théorie de solide, ou la structure de bande peattéduvé par la moyenne d’énergie de la
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bande de valence pour un semiconducteur non conetil’énergie du split-off donné par
Van De Walle [19]

Eg,av = Eg —A4y/3 (3.16)

AE, = Elg,g — E2og + A" /3 — AbaT /3 (3.17)

Dans le cas oy > x8, AE. est positive et la jonction est du type | [5]. i@ucture est

présentée sur la figure

U_ — — ; — — — — T — e — — — — —
7 .
F4 Ao
¢ A A x A
it v r
y EB h
EA A A ¢ N
g Ebu]’k
o3
E4 Y 4
v A LA g A
£ \ri‘n /3 Eg v
v.avg AE
Ay
A 4 &
(N~ VL EVE

Figure 3.6. Les discontinuités des bandes de condion et de valence

La malille cristalline est déformée par la contmin€ependant, il est supposé d'étre

toujours périodique et la fonction de Bloch estaga@pplicable.

[11.2.4. Notion de contrainte
La succession des couches formant la structuredideles lasers a puits quantique
ZnSe /Mgx Zn 1) Se impose |'épitaxie de deux matériaux de parandetmaailles différents

64



Chapitre : III Etude quantique du gain optique

ZnSe et Mg Zn (1 Seconstituant respectivement le puits et les basiebeux cas peuve
se présenter :

1. Si I'épaisseur de la couche active est supérieun@eacertaine épaisseur appe
épaisseur critique, les déformations induites patdsaccord de maille sont telles
la génération de dislocations au sein de la cowZnSe devient énergiqueme
favoreble, autorisant ainsi la relaxation de la conteinCette situation e
catastrophique quant aux propriétés électroniquesatériat

2. Si I'épaisseur de la couche active reste inferiettgue, le paramétré de maille
matériau ZnSeeut s'adapter celui du Mgx Zn (1.x) Sedans le plan de croissan
comme le représente la figure 11.8 grace a unerd&ition élastique tétragone de
maille cristalline. La couchMg x Zn (1.x) Se plus épaisse, reste non déforr

De l'adaptation du parame de maille du Mg Zn (1.x) Sea celui deZnSe résulte une
contrainte biaxiale dans le plan de l'interfacea®@posantea,,, et .

Dans les paragraphes qui suivent, il sera toutodialoalculé la déformation de
couche ZnSeepitaxie surMg x Zn .5 Se Il sera ensuite analysé l'influence de c
déformation sur les bandes de valence et de caondui® ce matériau et enfin I'énergie di
bande interdite du ZnSmntraint sera déterminé

oy
1. at
1 Substrat a. Substrat
-—
ag as

Figure 3.7.Représentation de l'adaptation du parametre de mali¢

De lg couche épitaxie sur un substrat
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l11.2.5. Densité d'états
La densité d'état a deux dimensiqgrf8 (E) est définie comme étant le nombre d'états
par unité d'énergie et par unité de surface du géala couche [20]. Pour un puits infini, dans
l'approximation des bandes paraboliques, la codebdispersiorE(k), consiste en une série
de paraboles (fig. 1.3.a) séparées par la quantité
h?n?m?

7= TN avecn = entier # 0 (3.18)

Chaque parabole donne lieu a une densité d'étatarue égale a :

My
3.19
— (3.19)
La densité d'état totale dans le puits est donae@ip
h?(kZ + k2
p?P(E) =2 Z ) lE —EI' — % (3.20)
mxx
nkyky
Ou sous forme compacte en utilisant la fonctioraksod (E) :
m*
p?P(E) = —5 Z O(E — E}) (3.21)
n

[11.2.6. Détermination des pseudo-niveaux de Fermi

Quand la non-parabolicité des bandes peut étretmnlet densité (par unité de volume)
des électrons et des trous dans un puits quardigleegeud.,, s’écrit [21]:

0= fPZDc(ELz)fszz (3.22)
p = jPZDv(EﬂEl — f1)dE, (3.23)

Ou p,p. etp,p, SONt les densités d’états des électrons et des tespectivement dans
le puits quantiquef;et f, sont les probabilités d’occupation des électromssda bande de
valence et de conduction respectivement. Apresefjration et en remplacant les densités

d’états et les probabilités par leurs formules natutenons :
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n= T Zl"[e"?’< o) +1] (3.24)
T?'r[l;;fLB Z [e"p( Py )“] (3.25)

Oum, etm;, sont les masses effectives des électrons et aies tespectivemenk, et
E, sont les pseudo-niveaux de Fermi dans la bandemt#uction et de valence. Des formules

précédentes, on peut déduire :

FE.—E, [ wh?nl,, ]
_ _ 3.26
kT In _exp ( —— 1_ ( )
E,1 — F, [ T[flszW ]
—_— =1 — -1 3.27
T | (mthT | (3:27)

Les pseudo-niveaux de Fermi peuvent étre retrodeées deux formules et la condition de
neutralité électrique :

n+N;y =p+Nj (3.28)

La condition pour la quelle nous aurions I'effetldser (lasing) est [4]:

F.—F, > hw (3.29)

Ouhw est plus grande que I'énergie de la bande interdit

[11.2.7. Transitions optiques

La regle d'or de fermi donne le taux de la traosifpour une seule paire d'états de la
bande de conduction et de la bande de valence Nf]s savons que beaucoup d'états
existent dans les bandes de conduction et de \@l&awwr trouver le taux de transition totale,
nous devons additionner les taux de transition @&snsur toutes les paires, c’est-a-dire les
transitions verticales dans l'espdcf23]. Nous pouvons alors additionner sur tous kassé
électroniques\s entre les bandes comme l'illustrefigure 111-3. Le taux de transition totale

par unité de volume (une unité em*) est donné par
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1dNg

VVc—m - ']‘We—mdN - fWe—>h dk dk
(3.30)

=2 f |Hop 2 8B, — hw)p(k)dk

Ou Eg¢i= Ec-E et H'est I'Hamiltonien.

Nous avons introduit I'énergie de transitiey dans la fonction delta. Nous avons aussi
converti & une intégration dans I'esp&cen utilisant la densité d’état additionné sur kes

transition verticales.

){/M BV

Figure 3.8. Transition verticales dans l'espace descteur k de la bande

conduction vers la bande de valence

En utilisant le changement de variable dans latfondelta,x = E,;, — hw, I'expression
3.30 devient

[ ]

p(k)

) 2r
c—>v= |Hep | 5(x)p(k)=?|Heh| dE Eep=hw (3.31)

"/ ak
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Le terme entre crochets est défini comme densitatd' réduite. Si nous supposons que

les bandes d'énergie sont sous forme paraboli@les le terme entre crochets peut étre

simplifié en utilisant I'équation de I'énergie endtion du vecteur d'onde

h2k?

h2 k2
E.(k) = E. +3. 5, En(k) = E, — 5! (3.32)
Et
E,=E.-E,
On aura
h2k? hzkﬁ h%k? hzkﬁ
Eep=E,—E, = |E;, + —|E,——| =E;, + + 3.33
eh e h l c zmel I v thl g Zme th ( )
dE,, h?%k 1 1 1
= , ou —=—+—
dk m, m, m, my

L'énergie de gagE, = E. — E,, est bien définie comme le gap entre deux souddsan

d'énergie dans le puits quantique et correspondards du matériau massif. Avec l'usage de

la masse réduiter,., nous pouvons écrire

2 ! !
Weosy = ?ﬂ |Heh|2pred(Eeh - Eg): ou E., = hw (3.34)

Pour les bandes paraboliques et avec l'usagerdadse réduiter,., les énergies individuelles

E. etE;, sont reliées avec I'énergie de transii@ppar

m
E,=E.+ m—r (Een — E,) (3.35)
e

L (Een = Ey) (3.:36)
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111.3. Etats électroniques dans le puits quantique
[11.3.1. Théorie k.p

La théorie k.p consiste a construire, sous formend&ice, des Hamiltoniens dont les
valeurs propres donnent la structure de bande minage du centre de la zone de Brillouin
[24]. Pour construire ces matrices, il est évideminpeimordial de savoir sur quelles bases on
les construit et donc de connaitre les fonctiomsidé qui servent de base.

En partant des fonctions et énergies propres duecda la zone de Brillouirk€0) pour
un semi-conducteur I[I-VI, et en négligeant I'effi#s excitons qui est faible car la bande
interdite du puits est large, on peut détermineelation de dispersion locale des bandes de
conduction et de valence pour des valeurs du vediende voisins d&=0 avec la méthode
k.p du Hamiltonien Luttinger-Kohn [25] avec la contri@me Pikus et Bir [26].

L’hamiltonien d’'un électron dans un cristal massifcrit :

-

P
H= |4
2my v+ 4mfc?

2

(Vv A P).G (3.37)

Ou P = ihV est le vecteur d'impulsiomy, est la masse de I'électron libié(r) représente le
potentiel cristallin périodique ét est le spin de I'électron représenté par les oegtrde Pauli.

L’équation de Schrédinger gu'il faudra résoudre: est
H 5 = EYy (3.38)

Les fonctions d’ond@ ;, résultent du théoreme de Bloch s’écrivent sousri@aé suivante:

W, 2 () = u, (7). expik? (3.39)

u,(7) est la partie périodique de la fonction de Blot:lev@iﬁf est un terme d’ondglane.n

représente l'indice de bandekele vecteur d’onde de I'électron.

Ona:
Py, () = exp(ik#)(P + ak)u, ;. (7) (3.39)
P2y () = exp(ik#)(P? + 2hkP + h2k?)u, ;(7) (3.40)
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111.3.1.1. Hamiltonien des électrons dans la bandde conduction

Lorsque I'énergie de gdfyg est suffisamment élevée, on peut négliger le amgkentre
la bande de conduction et la bande de valencee @pftroximation est notamment valable
pour les matériaux a base de GaAs ou dInP, trélssést dans les composants
optoélectroniques. Pour calculer I'onde envelopge états de conduction, il faut résoudre

I'équation de Schrodinger selon I'approximatioBda-Daniel-Duke [27]:

R2a (1 9\ hk2
<___<__) + + VC(Z)> Y(z) = E¥(2) (3.41)

2 d,\m,d, 2m,

Ou V. est le potentiel de conduction donné en (1.36),est la masse effective de
I'électron. Cette formulation prend en compte Epdrision en énergie selon le plan paralléle
aux couches ainsi que la contribution a I'affiritda variation hydrostatique de I'énergie de

conduction. Sans couplage, la relation de dispersio eénergie selok, est donnée selon

I'approximation parabolique:
2

E.(k,) = E.(0) + h

2 3.42
2m, * (3.42)

Cependant cette approximation n'est pas toujouabhasurtout quand la structure comporte
des matériaux dont la masse effective dans chaatriau est trés différente.

[11.3.1.2. Hamiltonien des trous dans la bande dealence : description matricielle

Le probléme des états de valence est plus complexaison de la dégénérescence des
trous lourds et des trous légers et de la proxichitda bande dite de split-off (spin-orbite).
Les deux bandes de trous lourds et de trous |&getr®uvent alors découplées a la fois par la
guantification du mouvement dans la direction z@t la contrainte bi-axiale. Le modele

faisant intervenir ces deux contributions est leléle de Pikus-Bir.

[11.3.2. Le modele de Luttinger-Kohn
Le Hamiltonien Luttinger-Kohn dans la base des fioms d’onde|], m;) pour= 3/2,

3 3 3 1 31 3 3 .
|-,—), |-, -2), |—,-), |—, —Z) sans contrainte est :
2°2 2 2 2°2 2 2
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[ P+Q R -S
| Rt pP-¢ 0
HO =
st 0 P-Q
0 st Rt
Avec
Rt = |R| +i|S|
1 (h?
P =§<E>y1(k§ + k% +kZ)
1 (h?
Q= E(E) V2 (k2 + k% — 2k2)

hZ
S=+3 (E) vak, (ke — iky,)

h?\ [v3 V3

m

R=— <—> [TV(kx - iky)z - T(h—)fz)(kx + iky)z

R =Rl -ilS|

Nous définissons les phasisetd, deR etSpar :

R = |R|e' R
S =1S|e’s

[11.3.3. L'Hamiltonien de Bir-Pikus

(4.43)

La déformatiorg entraine un changement d’énergie décrite par uriltuaien. La

contrainte uniaxiale introduit un Hamiltonien dentrainteH; donné par :

E 0 0 o0
0

& 0 0
H: =
¢ 0 0 —-¢ 0
0 0 0 ¢

(3.44)

Ou¢ est le potentiel de contrainte. La base pour laiogal est :

33_ 1 ¥ + 17} 1
E'E)__ﬁl( +iY) T)

5l

L
2

N| W

_ 2
= |(x - iv) T)+\/;|Zl)
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> 1 = X+iv) !l - Z7
E'E) __\/( b+ §| )
3 3 1 X — i)

Pour simplifier le probléme, nous mettons une fiansation unitaire de la matrice 4x4
H = H, + H¢ suivant la méthode de Broido et Sham [28] et Twaski et Herman [29]

dans :

H=UHUY (3.45)
[HU HL (3.46)

Ou le block bagi* et hautdV sont donnés par :

ge =|" —xX~ T (3.47)

= [R| =S|

Oua=U (L) refaire & haut (ou bas) avec le signet la transformation entre les anciens bases

3
| ,V) (v = iE ) et les nouveaux bases est :

33 3 3
|1)=a|z,§)—a El—z)
313
e bl -]
1
__)+ﬁ|2 2
HE
|1)=a|§,§)+ El—z)

La transformation unitairg est défini par :
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a* 0 0 —«a
= |0 =g p 0
U= 0 8 5 0 (3.48)
a* 0 0 a
Ou
o ol (-2

(4 2
=gl (59

Nous considérons un puits quantique de largeurraitre suivant la direction (001),
nous choisissons l'origine dans le centre du p#taur calculer la structure de bande et les
fonctions d’'ondes des électrons et des trous dis jpuiantique, nous avons utilisé la théorie
de la masse effective (méthode k.p). Pour simpliés calculs, nous supposons que les
bandes de conduction et de valence sont découpléest une bonne approximation pour les
semiconducteurs a grande gap tel ZnSe. Pour laebd@adonduction, une bande parabolique
et isotrope est utilisée. Pour la bande de valencas avons utilisé le Hamiltonien 4x4 de

Luttinger-Kohn, que ces éléments sont dérives aedtinode k.p.

[P+Q+¢ R 0 0
H=| RT P-Q—¢ 0 0o |
l 0 0 P-Q-¢ R J
0 0 Rt P+Q+¢ (3.49)
+V(2)

2 2

P=1 n 1% k2+k2—a—
2\m )7\ T Y g2

_ k2+k2+az
Q_Z m )2\ T TG
h2[V3 9
—[ (k2 + k2) — x/’yg(k2+k§)1/2
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V(z) est le potentiel des trouy;, v,, y3sont les parameétres de Luttingen ;est la masse de

I'électron libre ;7 = %(yl+y2), R' est l'adjoint deR ; et & est le potentiel de la contrainte

donné par :
Cy1 + 2C
£E=b 11 12 (3.50)
C11

Ou b est le potentiel de déformatiofy,, et C;, sont les constantes diélectriques,Xeest le

stress effective.

poo () = Z gy (Fky, z)e ™17 |v) (3.51)
v=1,2

¢,Ln§"(7) = Z gfﬁ)(EpZ)e‘%"'ﬁlW (3.52)
v=3,4

Ou g(”)(k",z) sont les fonctions enveloppegy) représente la transformation de la

fonction enveloppe dans le centre de la zone,fetreea la nouvelle base; est I'indice des
sous bandes du puits quantiqnl?xﬁ,z k.x+k,y, p=xX+yy, et U et L représente les

blocks haut et bas, respectivement. La fonctloremppeg(v) satisfait :

Z[ (k", L—>+V(Z)6 ] g’)(ﬁu,z)

v'=1,2

R R (3.53)
= EY (k) g (ky z)
Z [ (k", ) + V(Z)S ] (V +2)(k||,Z)
e (3.54)

= EL (k) g%+ (K, 2)

Pourv=1,2. Les blocks Hamiltonieri$V et H- sont donnés par :
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P+Q+£¢ R

HO = o
RT PFQF¢

(3.55)

Ouo=U (ou L) représente le haut (ou le bas) signaid\@solvons numériquement les
problémes du couplage des valeurs propre donnéggat 6b en utilisant la méthode de

différence finis.

[1l.4. Le gain optique
L'interaction entre les photons et les électromssda semiconducteur est décrite par le

hamiltonien suivant [30,31]:

1
— T (n_ 2
H 2ime (p—ed)*+V(r) (3.56)
2 2 A2
D e“A
= — . . 3.57
H 2mg +V(r) 2my (p.A+A.p)+ 2mg ( )

Ce hamiltonien peut se mettre sous la forme:
H =Hy+ Hipe (3.58)

Avec
e
Hine = _m_OA-P
Ou le termee?A4% /2m, a été négligé caed| < |p|.
Le nombre de photons injectds,; est égal au rapport de lintensité optigueecue par

I'énergie d'un photon de pulsatian

S
Ninj = P (3.59)

Le potentiel vecteud du champ optique est de la forme:

A = Aycos(kr — wt)é (3.60)

Les champs électrique et magnétique se déduissrggimtions de Maxwell:
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0A
E(r,t) = T —wAysin(kr — wt)é (3.61)
1 1
H(r,t) = ;V X A= —;Aosin(kr — wt)k X € (3.62)

L’intensité optique est la moyenne du vecteur dgning:

n,.ceqw? A3

. (3.63)

S=KE(r,t) x H(r,0))| =

n, est lindice de réfraction du matériau considerda permeéabilité magnétique, la
constante diélectrique du videcefa vitesse de la lumiére dans le vide.
Le nombre de photons injectés 8«tivisé par I'énergie d'un photon:

2
S ncewAy

= = 3.64
Nins hw 2h ( )

Le nombre net de photois,.; est égal a la différence entre le nombre de plsofoms
R._,par le passage d'un électron de la bande de coowugtrs un trou de la bande de
valence et le nombre de photons absomés. par le passage d'un électron de la bande de
valence vers un état vacant de la bande de condu€kes deux quantités se calculent d'apres
la régle d'or de Fermi:

2 2m ) 5
Ryc = VZ Z n |<lp1k”

Lm Ky

2 2y g
Resy = VZ Z n |<¢lk”

Lm K

Hin 5| S(EE () = Bl (k) — o) (L= ) (3.65)

Hine |0 )|| (Bl (k) - EE(Ry) — ho) L(1= f%) (3,66

[ parcourant les états de conductiomeles états de valence. Le premier facteur 2 vient
du fait que l'on prend en compte les deux étatgpaepossibles pour I'électron [32,33.34]. La
régle de conservation des moments impliqgue queni@sents de deux états électroniques
permettant une transition via I'émission ou I'apson d'un photon doivent étre identiques.
C'est pour cela que, dans les expressionB,de etR._,,, la somme est faite sur le méme

momentk, pour les états de conduction et de valence.

77



Chapitre : III Etude quantique du gain optique

D'autre part, I'électron a I'éthest caractérisé par la fonction d'onde:

eikp.r

Ve

Y @ =—=ag;" (ky z)lsn) (3.67)

oun =Toul, la constant& éetant choisie de maniere a normer la fonctiondiéctﬂm’c‘ﬂ2 =1

Pour un trou, s'agissant de la partie haute dult@m@n, on a:

eikp.r

Ve

P, = —=[9%" (K1, 2) 1) + g4 (Ry, 2)|2) + g5 (K, 2)13))] (3.68)

Pour un état de la partie basse du hamiltonien:

lkp.T‘

Yy () = % 98P (k. 2)|4) + gl (Ky, 2)|5) + g3t (K, 2)16)] (3.69)

U etL représentant la partie haute et basse du hanitahés trous de la bande de valence
(1.46). Les facteurs d'occupation des bandes dduction et de valencg!' et f7% sont

donnés par les relations suivantes:

I _ 1 m
= = et =
fc Ezc(ku)‘Efc fh,o
1+exp ~—kpT

1

h.o
Ew° (ky)—-E
1+exp(—m kf!?r fv)

et 1 -f! représentent, respectivement, I'occupation desréfes et des trous dans la bande
de conduction. De mémg;, et 1 —f", représentent, respectivement, I'occupation des
électrons et des trous dans la bande de valence.

Le nombre net de photois,,; est donc:

2 2 2
Nij = RoscResw = > > 20l |Hincl650, )| 8ER—E2 =) (o= £ (3.70)

ILm k)

Or:

eA -
(Wl Hine 5 = = o 722 () @)
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L’élément de matricep.,, dépendant des fonctions de Bloch, incluant égatéres
fonctions enveloppes et il est donné par :

(> (g|oovlecrismy  foro=u

v=1,2

l Z <9$)|¢1>(V|6A- er|S,n) foro=1L (3.72)

v=3,4

é-M{ZZ(Eu) =

Ou ¢, est la fonction enveloppe pour la bande de coimmuet S représente la partie
symétrique sphérique de la fonction périodiqueBtich pour la bande de conduction au

centre de la zone. Apres quelque manipulation maahigue, nous pouvons obtenir

(k")| pour la polarisation TM et la polarisation TE :
1) Pour le mode TMé4 = 2)

M1 ()| =—<S|ez|Z> <¢l|g(2)> (3.73)

)" = 5 slezl22{|o) (3.74)

2) Pour le mode TM4 est sur le plar-y)

M"U(k")| = _(5|ex|X)2 {<¢l|g(l)> <¢ |g(2)>

+ oo oo

(3.75)

iy (k)| = —(5|€96|X)2 {<¢l|g(4)> <¢ |g(3)>
(3.76)

# (]2 (01| )cos29)

Oug¢p = tan‘l(ky/kx), etn =T ou | pour les deux état de spin. Dans ce calcul, neassa

utilisé pour le matériau massif la vald§tez|Z) qui est donné par :

79



Chapitre : III Etude quantique du gain optique

h Ey+A 1/2
(Slex|X) = (S|ez|Z) = — = (3.77)
V2|E,(E; +24/3)m;

OuA est I'énergie de spin-orbite et est la masse effective de la bande de conduction.

On peut donc exprimer le nombre net de photons émfsnction dei, :

_ me 2AZ z z

Lm

My ()| 5(Eh (k) — Ef (ky) — hoo) (s = £ (3.78)

Le rapport deN,.. par Nj,; permet de calculer le gain matériau en fonctionlade

longueur d'onde des photons, de l'indice réel dtémaa, de l'interaction photon-€électron et

de I'occupation des bandes d'énergie:

g _ Nnet
mat —
Ninj

m](ku)| 8(ER (k) = Ef (k) = hoo) (fills = £ (3.79)

ny

Lm k||

Ou o représente les blocks haut et bas du Hamiltomierst I'état de spin de I'électron,
[ et m sont les indices des sous bandes pour la bandeonduction et de valence,
respectivement¢ est le vecteur de polarisation du champ optigyegst la permittivité de
'espace Iibre,1\71)l‘;:l7 est I'élément de la matrice du dipble optique eemérlieme sous bande
dans la bande de conduction avec I'état de gp#h lemiéeme sous bande dans la bande de
valence d’Hamiltonier® 2x2, f! et £, sont les fonctions de Ferntif (k) et EL° (k)
sont les énergies de l@me sous bande dans la bande de conductieniéghe sous bande
dans la bande de valence HE a (E"), respectivementw est la fréquence angulaire du
photon,V est le volume. Les pseudo-niveaux de Fermi somrienés numeriquement pour
chaque densité de porteur par la somme des fosctierFermi suk,, k,, et les indices des

sous bandes.
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[11.5. Conclusion

Pour aboutir au calcul du gain optique, dans umpetemps, nous avons rappelé la
résolution de I'équation de Schrddinger pour untgpguantique fini qui nous a permet de
trouver les niveaux d’énergies dans la structuresdBapproximation de la fonction
enveloppe, nous avons présenté également les gainciparametres pilotant le choix du
matériau, Par la suite nous avons décrit brievéndaenotion de contrainte qui améliore le
gain optique [9], nous avons donné notamment kemeéhts essentiels a la compréhension de
la densité d’états et les transitions optiques danguits quantique. Enfin, nous avons détaillé
la méthode de calcul du gain otique dans un puigtique contraint qui sera appliqgué dans

le calcul numérique dans le chapitre V.
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Chapitre : IV

ETUDE DE LA STRUCTUREZNnSe/Mg ogZNg o5S€
EMETTANT A 0.43Qum

V.1. Introduction
Bien que le gain optique des lasers a puits quaedia base de ZnSe a été fortement étudié
[1-6], peu d’études ont été menées sur le gaimoetdes puits quantiques a base du matériau
ternaire MgZnSe qui émet dans le visible et quidanc des systemes a base deKig,Se
1Zn,MgxSe un candidat prometteur dans le développemenaplaications basées sur ces
structures.
L'objet de ce chapitre est de calculer le gainguetid’une structure a puits quantique;.-Zn
yMg,Se /Zn..Mg,Se en fonction de la longueur d’onde d’émissionr hifierentes largeur du
puits quantique, différentes concentration desepostde charge ainsi que le courant de seull
et la puissance émise. Une attention particuliéra portée a l'effet de la contrainte sur la
discontinuité des bandes et les différentes carattgies de la structure ZyMg,Se /Zn.
xMgxSe.
Les structures optoélectroniques d’'une diode lasguuits quantique sont généralement
constituées de quatre parties :
- d'une couche active, elle méme constituée de pitssmuches de taille quantique (de
l'ordre du nanometre);
- de couches de confinement optique de maniére atulement guider un mode
optique pour optimiser l'interaction lumiére-magier
- de couches de contact permettant l'injection deepos;
- d'empilements macroscopiques extérieurs a ceséhdisents pour mieux évacuer la
chaleur que nous ne considérerons pas dans lanpeé&selyse.
Le gain optigue concerne particulierement la coueloéive, nous nous intéresserons
essentiellement au cas des structures a puitsiquast Ce probleme a déja fait I'objet de

nombreuses études publiées [7-12].
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V.2. Bande interdite

Pour obtenir les discontinuités des bandes de udtiosh et de valence dans le puits et
calculer par la suite la quantification des nivealénergie des électrons dans la bande de
conduction et les trous dans la bande de valehéauti connaitre les bandes interdites des
alliages semiconducteurs qui composent la strucdtirkeurs évolutions en fonction de la
température T et la fraction molaire x.

Dans le cas des matériaux binaires ZnSe et Mg8e biende interdite est connue (voir le
tableau 1), pour le matériau ternaire Mg «Se, nous avons calculé la bande interdite en

fonction de la fraction molaire du magnésium auypdina Il de notre these.

Tableau 2 Les parametres physiques des matériaux binangs &t MgSe

parametres ZnSe MgSe Refs
ap (A7) 0.566 0.589 13,14
m; 0.147 0.23 15,16
my, 0.96 0.78 16
my, 0.27 0.33 16
Eg (@) (eV) 2.82 4.1 17
Paramétres de Luttinger 245,0.61,1.11
Y1.Y2.¥Y3
Elastic stiffness g, c12 (GPa) 82.6,49.8 63.1,61.8 19,14
Potentiel de déformationa,, b, -4.25,-1.2 -4.79, -1.39 18,19
(eV)

V.2.1. L'effet de la température sur le gap

Il est indispensable de calculer la variation @ad'rgie de la bande interdite en fonction de la
température, dans notre travail, nous avons utilisérmule de Passler [20] qui estime que
lorsque la température augmente, I'énergie de I|addainterdite décroit suivant

approximativement la relation empirique (figure)4.1

E,(T) = E(0) —a—%[p 1+<2—T>P— 1\ (4.1)
gy s 2 / 0, '

Ou E(0) est I'énergie de la bande interditedeK, @, est la température a laquelle la variation
commence a devenir linéaire,est la pente de la section linéaire a haute testyrér,p est le
parameétre de Passler. Les parameétres de Pasttgrsutians notre travail sont donnés dans le

tableau 3.
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Tableau 3.Les paramétres de Passler utilisés dans ce travalil

parametres ZnSe MgSe Ref
P 2.62 2.90 14,15
a(meV/K) 0.599 0.21 14,15
a(K) 586 590 14,15
280 e—

S

2,76 \
2,74 4 \

Energie de la bande interdite (eV)

2,72 4 ®,
2,70 4 \
®
2,68 -—
0 50 100 150 200 250 300

Température (K)

Figure 4.1. Variation du gap en fonction de la tem@rature

V.3. L'effet de la contrainte sur la structure de landes
L'effet de la contrainte sur la structure de baralesoisinage du centre de la premiere zone
de Brillouin est qualitativement illustré par lgdire 4.2. Les directions sont définies comme

suitk, direction de croissance, k,, plan de croissance .
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| U
I |
- o] [ = 2 -

Figure 4.2. Structure de bande pour un semi-conduetir cubique autour de
K =0, a) compression biaxiale b) non contraint cehsion biaxiale

L'effet de la contrainte sur les extrémas des tmadété calculé suivant le modele décrit par
T.Y Wang et String. Comme nous l'avions évoguechapitre Ill, la croissance épitaxiale
de couches de matériaux ayant des paramédeesaille Iégérement différents induit une
contrainte biaxiale dans le plaay[21].

Dans le plan de la couche active :
as — dc

Cox T &y T T (4.2)
C

Dans la direction de croissance :

Ou as désigne le paramétre de maille dans le plan dstsaila; celui du matériau. &> as,
la couche épitaxie est en compression. Dans leardsaire, la couche est en tensionasSF
as, la couche est en accord de maille. Si les défooms sont faibles, les composantes du

tenseur de contraintes sont liées a celles dudenss déformations par la loi de Hooke.

Oxx]  [€11€12€13 0 0 0 Jré€xx
Oyy €12€11€13 0 0 0 [[&yy
Ozz| _ |€13€13€33 0 0 O || €22
O-xy ~lo0oo0o0 Caa 0 0 Sxy
Oyz 00 0 00cyq 0 [[Eyz
L0z ] L0 0 00O Ceed LEzx

Si la surface est libre de contrainte, I'équilistatique entraine I'annulation du termg et :

Oz = 2C138xx + €336, =0 (4-3)
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On peut alors écrire la déformation suivant I'axecdoissance en fonction de la déformation

dans le plan :
—2C13
€z = Exx (4-4)
C33

Pour une contrainte biaxiale, la combinaison datiais et permet d’écrire les composantes

non nulles du tenseur des contraintes comme suit:

2c2,
Oxx = Oyy = | €11+ C12 — C_ Exx (4.5)
11

La nullité des:;; pouri#j entraine oy~ oy~ 0,,=0.

V.3.1. Energie de déformation
L'énergie élastique stockée dans la couche cotgrpar unité de volume est :
1

Ct
W = Egl'jo-i]' = (Cll + Clz - 2C_11> 8/2/ (46)

Si I'épaisseur de la couche déposéeledtenergie de déeformation élastique par unité de

surface s'écrit :

CZ
Eq=WL = <C11 +Cyy — 26—12> &L (4.7)
11

Cette quantité est une fonction linéaire croissint'épaisseur et elle est proportionnelle au
carré de la déformation planakg

La moyenne pondérée des deux sous bandes trous letitrous légers est choisie comme
reférence des niveaux d'énergig,y Les décalages d'énergies des balgigget la bande de
conduction E; induits par la composante hydrostatique de la aorntr sont donnés

respectivement par :

AV
AEmoy = a,,7 (48)
AV
AEC = acv (49)
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Oua, eta, sont les potentiels de déformation hydrostatigee ltandes de conduction et de
valence etAVV le volume fractionnel qui, pour des faibles cointies dans la directiofil00]

est donnée par :
AV
A = Exx T Eyy T &, (4.10)

La composante de cisaillement provoque la levégédgnérescence au centre de la premiere
zone de Brillouin, il en résulte un décalage d'gigedes sous bandes et des trous légers et
trous lourds par rapport a I'énergie moyefiagy, Ce décalage d'énergie est donné par les

relations suivantes :

A0 6E100
AEvz = <?— > ) (411)
Ay OE 1 9
AE-,;Z = _KO‘I‘%‘FE\/A(Z) +A0.6E100 +Z(6E100)2 (412)

Ou Ayest le décalage d'énergie entre la bande de valkeintz bande spin-orbite dans le
matériauMg xZn 1. Senon contraint.

Avec :

8E100 = 2b(exx — €45)

b étant le potentiel de déformation de cisaillem@oiur une contrainte de symétrie
tétragonale. Pour le cas non contraint, alorstpsessions s'écrivent :

A
AE,, = AE,, = ?0 (4.13)

PourMg xZn 1.« Setétragonal :

AV
Em' = Emoy + a, 7 + AEvi (414)
A AV
E, = Emoy + ?0 + ac -+ Ego (4.15)

Ego est le gap non contraint est déterminé dans leitcedp

Pour la structure cubique :
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E.=E,+E, (4.16)

Ao

Ey, = Emoy + 3 (4.17)

Donc le décalage d'énergie s'écrit :

AE,;, = E,; — E,(Mg ,Zn ;_, Se) (4.18)
AE. = E,(Mg .Zn ,_, Se) — E, (4.19)
Ea B2 Eco
Ec'[ Tc'l_- EC].

Emi Em Emz Emn

E.zE}EL; E- 1
a¥veens ok F BRI o i+ s f ] Eini
I | - Emi
Ea B I P b XN E.2
Em h |
Emo PR I
(a) (b) (c)

Figure 4.3. La variation de la structure énergétiqe du puits suivant la concentrationx

La figure 4.3 montre La variation de la structunergétique du puits suivant la concentration
xXxavec .
1. E,; = sommet de la bande des trous légers
E,, = sommet de la bande des trous lourds
Epp1 = premire niveau de quantification pour les trous lourds
Enp, = deuxiéme niveau de quantification pour les trous lourds
Ejn, = premire niveau de quantification pour les trous légers

Ey, = deuxiéme niveau de quantification pour les trous l€gers

o o M w0 NPk

E.; = premire niveau de quantification pour les €lectrons
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7. E., = deuxiéme niveau de quantification pour les électrons
8. E,nn = énergie de recombinaison (électrons — trous lourds)

9. E,, = énergie de recombinaison (électrons — trous légers)

La bande interditeéE; en fonction de la composition x du magnesium estutee dans le

chapitre Il. En tenant compte de la contrainte reausns les bandes interdites effectives :

ClZ ClZ

Egnn(x) = Ego(x) + 2a, (1 ——==)e —b,(1+2—]¢ (4.20)
C11 C11

_ Ci2 C12

Egn(x) = Ego(x) + 2a, (1 ——=)e+b,(1+2—]¢ (4.21)
C11 C11

Avec

e = (ap—a(x))/ag (4.22)

Oua, est le parametre de la maileSe a(x)est le parametre de la maille ngxan_lse

La figure 4.4 représente les variations de I'éreedg la bande interdite du maténgXZnX_
1Senon contraintEg,(x) et les bandes interdites effectives (sous la conéaE,,,(x) ,

Eg4in(x) avec le taux de magnésium.
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4,0
—m—Eg, '
—e®—Eg, /
/>'\ / A
Q 3,5 /’ A/
(o)) /
= A
% /'/A/
% /' A/
§e) _ / /A
2,5 T T T T T T T T 1
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0

Composition x

Figure 4.4. Variation de I'énergie de la bande intelite
en fonction de la composition du magnésium

On note que les gapgyg,(x),Egnn(x) et Egp(x) augmentent de fagon monotone lorsque la
composition du magnésium croit de 0 a 1.

V.3.2. Energie de transition

La variation des énergies de transitiEtrr}e_hh) et Etr(e-lh) en fonction de la largeur du puits

quantiqueLp pour x=0.08 est illustrée sur la figure 4.5. On remarque les énergies de
transition diminuent avec I'augmentation de ladangdu puits. On interprete cette diminution
par le resserrement des bandes quantifies.
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3.02
| ZnSe/Mg, Zn, ., Se —&—E (e--hh)

3.00 & —*—E_ (e-Ih)
2.98 \
2.96 \

2.94 - \\*\

> 292 =
o ] N
5 290 NE
4 \‘:;*
2.88 i,
1 I NS
TO_ g Tk
2.86 Ry
] TS i %
—e—-e
2.84
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Well width Lw (A%

Figure 4.5. Variation de I'énergie de transition erfonction de la largeur du puits quantique

La largeur du puits quantiquip et la compositiorx ont une influence importante sur le
processus de transition dans le puits que ceesiransitions entre des électrons du premier

niveauEelavec les trous du niveﬁﬁhlou avec ceux du niveeEIJhl

V.4. Etude de la discontinuité des bandes

Les discontinuités de bandAg,, AE. constituent en fait un paramétre essentiel quit tég
comportement des systemes a puits quantique [2Z28F jouent le réle de barriéres de
potentiel qui agissent fortement sur Les déplacésnées électrons et des trous. Ceci permet
de disposer, pour la conception de systéme a sathicteurs, d'un nouveau moyen de
contrOler les distributions et flux de porteurs. tannaissance dWE,, AE, est donc
essentielle pour la conception de nouveaux digfogitus performants. Nous avons utilisé la
méthode empirique pseudopotentiel. La mise au pauntalcul a été effectuée sur le cas
géneral qui est linterface Ngm.,.Se/MgZn,.,Se [001]. Nous présentons les résultats

obtenus pour cette hétéro-interface.

V.4.1. Discontinuités des bandes de conduction

Les discontinuités des bandes de conductioB(G, Conduction Band Offsgtde
I'héterointerface ZnMgxSe/Zn.yMgySe pour différentes compositions de magnésium naria
de 0 a 1 ont été calculées et représentées suguacF4.6 (a et b). Ces discontinuités de

bandes sont de signe négatif lorsque la concemtrdg magnésium dans la couche supérieure
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est inférieure a la concentration de magnésium tarssibstrat (i.ex<y) et changent de

signe dans le cas contraire.

Dans le Tableau 1 sont rassemblées les donnéessa@&es pour le calcul des

discontinuités des bandes de conduction et de emlen

Tableau 4.Données nécessaires pour le calcul des discoriindés bandes de conduction et
de valence au niveau de I'hétérointerface,&y,Se/Zn.yMg,Se. Toutes les données sont en
eV [24,25].

Composeé A, Evav ay ac B
ZnSe 0.43 -8.37 1.65 4.17 -1.2
MgSe 0.40 -7.60 1.0 4.79 -1.39

Dans ce Tableau,
A, est lesplitting spin-orbite,
E. av €St I'énergie moyenne des bandes de valence.
a, est le potentiel de déformation hydrostatique pesibandes de valence.
a; est le potentiel de déformation hydrostatique pesibandes de conduction.

et best le potentiel de déformation uniaxiale.

1.0

7 Electro
094 2.0
/

0.8—- 15 0.0
0.7- 1.0

06 0.50

05
0.4—- -0.50

0.3—- -1.0

Overlayer composition x

0.2 1 -1.5
0.1 -2.0

w4
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10

Substrate composition y

a.
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Conduction band offset (V)

Figure 4.6. Discontinuités des bandes de conducti@m fonction de la concentration de

magnésium dans le substrat (y) et dans la couchepgusieure (x)

(a. sous forme de contour, b. en représentation ttimensionnelle).
V.4.2. Discontinuités des bandes de valence

Les discontinuités des bandes de valendB(X Valence Band Offsétsdes trous
lourds et des trous |égers, ont été calculées ibgant les données du Tableau 3.1 comme
données d'entrées et sont représentées sur laes@i (a et b) et 4.8 (a et b) respectivement
pour les trous lourds et Iégers. Tout comme lesodignuités des bandes de conduction, les
VBOsrestent négatives tant que la concentration denésaigm dans la couche supérieure est

inférieure a celle dans la couche formant le sabgte.x <y) et deviennent positives dans le
cas contraire.

On note que Igap de la couche supérieure ZMg,Se n'est pas contenu dangbp
du substrat ZnyMg,Se et I'inverse est vrai aussi. L'alignement dexlba est alors de type I

(staggeredi pourx < y. Si x>y l'alignement reste toujours de type Il. L'on peahclure par

conséquent que quelque soient les compositionsatinésium dans la couche supérieure et
dans le substrat, I'alignement est toujours de tipe
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Figure 4.7. Discontinuités des bandes de valencesdeous légers en fonction de la composition
de magnésium dans le substrat (y) et dans la couckepérieure (x)

(a. sous forme de contour, b. en représentation ttimensionnelle).
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Figure 4.8. Discontinuités des bandes de valencesdeous lourds en fonction de la composition
de magnésium dans le substrat (y) et dans la couckepérieure (x)

(a. sous forme de contour, b. en représentation ttimensionnelle).
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V.4.3. Gaps énergétiques relaxé et contraints

La Figure 4.9 montre lgap énergétique du matériadim MgcSe relaxé et ceux
contraints du Zn,MgxSe/Zn.,MgySepour x=0 a 0.3 et y=0 a On peut noter que tous les
gaps relaxés et contraints calculés augmententiiméairement lorsque la composition y
augmente de 0 a 1. Pour x=0.2 et x=0.3, le gapraioh est plus faible que le gap relaxé
pour toutes les valeurs de y. Par contre pour *=0=6.1, legap contraint est supérieur au
gap relaxé jusgu’a ce qu'y devienne égale respmuint a 0.92 et 0.35, valeurs au-dela
desquelles le gap contraint devient inférieur ap da matériau non-contraint. Nos gaps

énergétiques contraints peuvent étre respectivefittgst par :

4.25
4.00
3754
> ]
2
o 3.50
©
S ]
T 3.25+
I
o
2 3.00 _
o —*— Zn Mg Se unstrained
c
w 575 —=—ZnSe/Zn, Mg Se
—<—Zn, Mg ,SelZn Mg Se
2.50 —*—2Zn, Mg ,/Zn Mg Se
—+v—2n, Mg, ,SeZn, Mg Se
2541171 77—+ 7—

00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0
Composition x

Figure 4.9. Gaps énergétiques du matériau Z2Mg,Se relaxé puis contraint

Zn,.,Mg,Se/Zn.,Mg,Seen fonction de la concentration de magnésium.

V.5. Gain optique

Les figures 4.10, 4.11, 4.12, 4.13 et 4.14 présentévolution du gain optique du puits
guantique en fonction de la longueur d’onde potifédintes densités de porteurs et des
largeurs de puitdp=7 nm, 8 nm, 9 nm, 10 nm et 12 nm, nous obserumsres faible
décalage du maximum de gain vers les courtes lamgudondes, lorsque la densité de

porteurs augmente et que le maximum de gain augmawéc l'augmentation de la
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Chapitre IV

concentration des porteurs de charge avec toutefasdiminution de la longueur d’onde
correspondante. Ce phénomeéne est lié au remplisiesgétats de plus en plus élevés dans les

bandes de valence et de conduction au fur et armeaRi l'augmentation du nombre de

porteurs.
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Figure 4.10. Variation du gain optique en fonctiorde la longueur d’'onde pour une composition
x=0.08 et une largeur de puits quantique de 7 nm
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Figure 4.11. Variation du gain optique en fonctiorde la longueur d’'onde pour une composition
x=0.08 et une largeur de puits quantique de 8 nm
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Figure 4.12. Variation du gain optique en fonctiorde la longueur d’'onde pour une composition
x=0.08 et une largeur de puits quantique de 9 nm
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Figure 4.13. Variation du gain optique en fonctiorde la longueur d’onde pour une composition
x=0.08 et une largeur de puits quantique de 10 nm
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Figure 4.14. Variation du gain optique en fonctiorde la longueur d’onde pour une composition
x=0.08 et une largeur de puits quantique de 12 nm

En peut résumer la variation du gain optique pdusipurs valeurs de la largeur du puits
guantique sur la figure 4.15.
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Figure 4.15. La variation du gain optique pour plugeurs

valeurs de la largeur du puits quantique
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V.5.1. Evolution du gain maximum en fonction de lijection

La figure 4.16 représente les variations du gairimam Gmax en fonction de l'injection N,
pour différentes valeurs de la largeur du puits €ps courbes ont été obtenues a partir des
courbes de la figure 4.14, pour différentes inf@ddi N. On constate que le gain maximum
croit lorsqu’on fait augmenter l'injection des peuts. A partir du gain maximum on peut
déterminer le gain au seuil et le courant de siriila diode laser a puits quantique contraint

de cette structure.
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Figure 4.16. Variation du gain maximum en fonctiorde l'injection N

V.5.2. Dépendance de la polarisation

Des équations (3.18) et (3.21) dans le chapittd’'@ihergie propre des trous lourds est plus
petit et sa densité d'états est plus grande compaia rapport a celle des trous léger, cela
veut dire que la majorité des transitions sontrassitions électron-trou lourd, qui contribue a
'amplification des ondes TE et non pas aux onddscomme il est montré dans le calcul de

la matrice optique dans le chapitre Ill.

La figure 4.17 montre que le gain optique de lapséation TE est plus grand que celui de la

polarisation TM ce qui signifie que la transitiontre les électrons et les trous lourds sont

102



Chapitre IV Etude de la structure Mgo.osZno.92Se émettant a 0.430um

majoritaires par rapport a la transition entrediesctrons et les trous léger car la contribution
des transitions (e----hh) dans la polarisation T&f eégligeable au centre de la zone de
Brillouin (k=0) [26,27].

2500 4 ZnSe / Mg ,Zn, ,.Se
T=300K —— TE mode

R —TM d
20001 N =4x 10" cm® mode

Gain optique (m ™)

-1500 +—1/—+¥7—"+—F—"+—"F—"—F"—"""F"—"—7"—"—71—"—7—"
038 039 040 041 042 043 044 045 046 047

Longueur d'onde ( pm)

Figure 4.17. TE et TM mode du gain optique en fonan de la longueur d’'onde

V.6. Courant de seuil

Le courant de seuil, courant minimal a injecter rpobtenir l'effet laser, est une des
principales caractéristiques du laser que I'onatfeabsolument a minimiser. Le courant de
seuil marque la séparation entre un fonctionnerdentiné par I'émission spontanée et un
fonctionnement dominé par I'émission stimulée. lemgité d’électrons Npour laquelle le

18 -3
gain compense toutes les pertes de la cavité e aittour de 1.6x10cm . La densité de

courant Jnécessaire pour atteindre le seuil laser dans its guantique est liée a la densité
d’électrons N. Pour des lasers de type "large contact", la natedensité de courant de seuil

Jg(courant de seuil par unité de surface de la zotieed est généralement plus utilisée :
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o = o (4.23)

avec W est la largeur du puits dt est la longueur de la cavité qui sont généralement

exprimées en cm. La densité du courant de sewsloestent donnée en KA.cm
V.6.1. Les origines du courant de seuil

Différents phénoménes physiques contribuent arteungation du courant de seuil. Par souci
de simplification de langage, nous parlerons igdédfmment dans ce paragraphe de densité de
courant ou de courant sachant que ces deux granakapres la relation (2.30), sont définies
a une constante multiplicative prés. Pour tenir giende ces différents phénomenes, il est

possible de décomposer le courant de seuil enamene de différents termes [28]:

]s Oc]piéges/surf +]spon +]auger +]fuite

Jpieges/surs €St 1€ courant lié a la présence de pieges etemaxnbinaisons non radiatives

en surface
Jspon €St le courant lié aux recombinaisons radiatipesntanees
Jauger €St l€ courant lié aux recombinaisons non radiatuger

Jruite €St le courant lié a la fuite des porteurs augroétterfaces

Nous allons maintenant étudier plus en détail chaale ces contributions.

Courant lié a la présence de piéges et aux recaisbims non radiatives en surface.
Le courant lié a la présence de pieges et aux feio@amsons non radiatives en surface se

décompose en deux contributions :

]piéges/surf = ]piége +]surf

UJp_éges représente le courant lié a la présence de pmgds défauts e'tS rfIe courant lie
| u

aux recombinaisons de surface. Les défauts ou pidgas la zone activeontribuant au

couranthiéges se créent principalement lors de la croissancexéple des matériaux. Ils se

présentent sous la forme d'un continuum d'étatitss sur lequel les électrons et les trous,
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lors de la diffusion, vont se recombiner de maniree radiative. Le courar:il'%_é ess'exprime
1€g

par [29]:

]piége = quAnrNs (4.24)

avecq la charge élémentaire

Lplargeur du puits d'une structuQW

NSIa densité de porteurs au seulil

ATlT‘ = O-VNt

ouU o est la section de capture des pieges
v la vitesse des porteurs considérés

Ntla densité de pieges

Les surfaces en contact avec l'air, telles quefdesttes clivées d'un laser, contribuent au

courant.Jsurf. Elles constituent de fortes perturbations poydemetre de maille du cristal qui

se traduisent par la formation des liaisons pemrdasgnsibles aux impuretés extérieures. Il en
résulte une accumulation sur ces surfaces de dédaugrande concentration, défauts qui se
comportent comme des centres de recombinaisonsramiatives. lls participent donc a

laugmentation du courant de seuil. Les interfatese hétérostructure constituent également

une autre source possible de recombinaisons naatixes. Le couranlsurfest donné par [29]:

Jsurr = qLpASN (4.25)

Avec S le coefficient de recombinaisons en surface exprieméterme de vitesse de
recombinaisons de surfade : aire de la surface ou s'effectuent les recomboms non

radiatives.

Le courant lié aux recombinaisons radiatives sparda est donné par [30]:

Jspon = quB(T)st (4.26)
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ou B(T) représente le coefficient de recombinaisons radiatspontanées dépendant de la
températurd.
Le courant de fuite]fuite est lié a la diffusion et a la dérive des porteausniveau des

hétérointerfaces. Dans une structure laser a puits quantiques, il correspond a la fuite des
porteurs vers les barrieres et/ou vers les coudeegonfinement résultant d'une faible
discontinuité de bande de conduction. La contrdsutilu courant de fuite des porteurs au

courant de seuil s'exprime par [31]:

]fuite - qu_ (4-27)
Tp

ou Nb est le nombre de barriéres
T le temps de vie "phénomeénologique” des porteuesiés dans les barrieres. Le courant de

fuite est tres sensible a la température. Il suit loi du type [29]:

—AEC>

Tpuiee (T o€ (kTY* ?exp (—

aveck la constante de Boltzmann
AEcla discontinuité de bande de conduction.

Plus la discontinuité de bande de conducﬁ&gest grande, plus le courant de fuite diminue.

Le courant lié aux recombinaisons non radiativegekuest défini par [29]:
]auger x quC(T)ng

ou C(T) représente le coefficient Auger dépendant de IpéeatureT. Ce coefficient varie
suivant le type de recombinaisons non radiativegefuelles se présentent sous plusieurs

formes, recombinaisons bande a bande et recombis#ssistées par phonons.

Dans les recombinaisons non radiatives bande aebamddistingue 3 types de mécanismes
notés CHCC, CHHS et CHHL et décrits dans la figude8. La lettre C signifie qu'il s'agit de
la bande deConduction, et H, L, Sorrespondent respectivement aux sous bandes u® tro
lourds ("Heavy holes"), trous Iégers ("Light holest de "Split-off* de la bande de valence.

Le principe de I'effet Auger est fondé sur l'intdran coulombienne entre deux électrons de la

bande de conduction notés 1 et 2. Comme décrladigure 4.18, dans le mécanisme CHCC,
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I'électron 1 se recombine avec le trou 1' et I'exténergie est transféré a un électron 2 qui est
excité dans un niveau supérieur 2'. Les deux apnesessus, CHHS et CHHL, sont fondés
sur le méme principe mais les particules qui voagrgr de I'énergie a la suite des
recombinaisons ne sont plus des électrons maismeola montrent les figures 4.18 (b) et
4.18 (c), des trous des sous bandes de valence & Oande de "split-off". Sous des
conditions de forte injection comme lors de la pektion d'un laser, ces 3 types de
recombinaisons bande a bande non radiative intereig.

Sachant que ces transitions Auger doivent satisfad lois de conservation de I'énergie et du
moment pour les 4 particules impliquées, le coelffit Auger varie, si I'on se place dans le
cadre d'une structure de bande parabolique etldastatistique de Boltzmann, par la relation

suivante [32]:

C(T) = Cyexp (;—?l> (4.28)

avecEaI'énergie d'activation de l'effet Auger.

Cette énergie, dépendant du type de recombinaibande a bande, est définie par les

relations suivantes :

E,(CHCC) = m¢Ey/(mg + mpy) (4.29)
Ea(CHCC) = m;o(Eg - Eso)/(zm;klh + mz - m;o) (430)

ou mc* , mhh* et m_* sont les masses effectives respectivement desreatdes bandes de
conduction, des sous-bandes de valence de troudsl@t de "Split-off".Eg et ESO sont les

énergies de bande interdite et de "Split-off"
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BC

hh

Ih

(a) CHCC (b) CHHS (c) CHHL

Figure 4.18. Description des différentes recombinsdns
non radiatives Auger bande a bande

V.6.2. Relation courant de seuil et température

L'évolution du courant de seuilS en fonction de la températuré est caractérisée
expérimentalement par l'intermédiaire de la tentpégacaractéristique note‘l'%. La relation

entre ces deux parametres est donnée par [33]:

I,(T) = Iyexp (Ti) (4.31)

0

ou Ioest une constant@b traduit la sensibilité en température du couranselgl. Une faible

valeur deTo exprime une forte augmentation du courant de seneit la température.
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Figure 4.19. Courant de seuil en fonction de la tepérature

V.7. Puissance émise

La puissance émise par le laser est donnée pardiende I'ensemble des photons de la
cavité (c’est a dira,, V) divisée par le temps de vie des photons dansvidécen I'absence de
milieu a gain, soit,,. En effet, I'inverse de ce temps de vie représbige le taux auquel les
photons quittent la cavité par transmission a twes miroirs. Ce taux multiplié par
I'énergie des photons représente donc bien la grnigsémise par le laser.

3 [ énergie ] densité “volume effectif] [taux d échapement

du photon| |de photons du mode des photons
P = hwn,Va,,v (4.32)
am = In(1/R)/L (4.33)

ouv est la vitesse des photons.

En adoptant poun,, sa valeur correspondant a la solution oscillanteneexprimantr,, en

fonction dea,,, =a,, + @;, hous pouvons écrire P comme indiqué ci-dessous :
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T
Ny = ﬁ(l — 1) (4.34)
A
p=2_%m ) (4.35)
e an, +a;
_ 1 (4.36)
Tp B acavv .

out, est la durée de vie moyenne des photons dansité.cav

La courbe ci-dessous, illustre la variation de laspance émise en fonction du courant
d’excitation de la jonction. Bien entendu, la paisse lumineuse ne devient non nulle qu’'au
dela du courant de seuil. La pente de la droitendonla croissance linéaire de la puissance
en fonction du courant définit le rendement différel du laser. C’est une quantité essentielle
dans la mesure ou I'on a toujours intérét a avaoirrendement différentiel le plus élevé

possible pour atteindre une puissance lumineuseéoavec un minimum de courant (figure
4.20).

' ——T=26°C

sl ZnSe/Mg,  .Zn Se
-~ 6 -
=
E
O 44
34
(@]
o
3 21
5
O

04

o s 10 15 2

Injected current (mA)

Figure 4.20.Evolution de la puissance optique en fonction du ewant d’injection
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V.8. Conclusion

La discontinuité des bandes de conduction et denealdans la présence de la contrainte ainsi

gue le gain optique d’'un laser a puits quantiquaramt ZnSe /Mg()szn0 92Se a été calculé

pour différentes largeur du puitsv=7, Lw=8, Lw=9 et Lw=10 nm et Lw=12 nm avec la
variation de la concentration des porteurs de &hak{pn a remarqué que le type de la
structure est le type Il et le gain optiqgue maxindg ce systéme augmente avec la

concentration des porteurs sans grande influernda sengueur d’'onde émise 0.43 um.
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CONCLUSION GENERALE

Apres avoir rappelé les principes de base du ldsempropriétés d’émission et d’absorption
dans un puits quantigue dont nous nous somme®&ss plus particulierement a I'émission

stimulée et les types de laser.

Nous avons tout d’abord calculé les propriétés ipjugs (structurale, électronique et
optique) du matériau ternaitdg,Zm.Sedu puits quantique d’'un systeme de couche mince
formé du matériau ternaiMdg.Zn . Seavecx=0 comme puits et le matériau terndilgyZn.
xSecomme barriere. On note que le gap dirgct &ugmente de fagcon monotone lorsque la
composition x augmente de 0 a 1. Les gaps indirégtg et B augmente d'abord
respectivement jusqu'd®.4 et XD0.5, puis ils diminuent. Notre matériau Mg, .Se reste a
gap direct sur toute la plage des compositions & 10). La masse effective des électrons au
point " augmente d'abord pour x variant de 0 a 0.5 pumsndie au-dela de x=0.5. La masse
effective des trous lourds au centre de la zon®8riluin a été examinée et représentée.
Cette masse effective augmente d'abord pour x 8rgted.2 puis diminue pour x entre 0.2 et
1. On peut donc affirmer que toute augmentationadeomposition x de l'alliage réduit
considérablement l'indice de réfraction. Lorsquedacentration du magnésium varie de 0 a
1. On note que la constante diélectrique statiquggmente de facon monotone avec la
composition x alors que la constante diélectrique fthute fréquence diminue quasi-

linéairement.

Les propriétés élastiques jouent un réle primordéis I'étude de I'effet des contraintes
(strain) sur les propriétés électroniques et dans la ehétation des discontinuités de bandes.
C’est ainsi que les constantes élastiques G, et G4 de notre alliage Z2nMgxSe ont été
déterminées pour diverses concentrations de magnésins la gamme 0-1. L'accord entre
nos résultats et ceux expérimentaux est génératesatinfaisant. Vu la non disponibilité de
données pour toutes les compositions du.Xy,Se, nos résultats peuvent servir de

référence.
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Les discontinuités des bandes de conduct©Bd Conduction Band Offsétet de
valence YBO Valence Band Offsgtsde I'hétérointerface 4nMg.Se/Zn.Mg,Se pour
différentes compositions de magnésium variant deL@nt été calculées, les discontinuités de
bandes de conduction sont de signe négatif lor&muwencentration de magnésium dans la

couche supérieure est inférieure a la concentratbomagnésium dans le substrat (k& y)

et changent de signe dans le cas contraire poulVB3s restent négatives tant que la
concentration de magnésium dans la couche supérestrinférieure a celle dans la couche

formant le substrai.e.X <Y) et deviennent positives dans le cas contraire.

Nous avons étudié par la suite les pseudo-niveax-ermi dans les bandes de
conduction et de valence et la densité des transitbptique radiative afin de calculer le gain

optique d’'un laser a puits quantique contraint Zr‘MgXZnX_lSe pour différentes largeur du

puits Lw=7, Lw=8, Lw=9 etLw=10 nm avec la variation de la concentration des porteers
charge. L'on a remarqué que le gain optigue maxidelce systéeme augmente avec la
concentration des porteurs sans influence surrguleur d’'onde émise 0.43 pm qui valide

I'utilisation du puits quantique ZnSMg.Zm xSeen tant qu’un laser bleu.
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