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ABSTRACT 

 

Invented in the 1960s, semiconductor lasers have had a considerable impact in both the 

industrial and commercial areas as military. Mastering the development of semiconductor thin 

films today allows for quantum well diodes covering the emission wavelengths from blue to 

future readers - High resolution DVD recorders until NIR for optical communications 

distances. The main advantage of using a short wavelength comes from the possibility of 

reducing the focus diameter of the laser beam and so to confine him to a small waveguide. 

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

This work is a study of the laser diode strain quantum well ZnSe/MgxZn1-xSe  which 

allows emission at 430 nm in the blue region of the electromagnetic spectrum. We used the 

binary material ZnSe as an active region in the strained quantum well laser diode on an 

MgxZn1-xse substrate. We calculated the physical properties (structural, electronic, optical 

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

We calculated thereafter the optical gain as a function of the mole fraction, wavelength, 

the width of the active region and the concentration of charge carriers and that the optimal 

values of the width of the well. The concentration of charge carriers and the mole fraction 

have been made to obtain a maximum optical gain for a blue emission. The optical spectrum 

of the gain is calculated using the Kohn-Luttinger method considering the parabolic model of 

the conduction band and the subbands coupling between heavy holes and light holes in the 

conduction band. The influence of the strain on the structural and optical properties, the 

quantification and transition energies were calculated. 

Keywords 

Laser, quantum well, physical propriety, strained, optical gain. 
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RESUME 
 

Inventés dans les années 1960, les lasers à semi-conducteurs ont eu un impact 

considérable tant dans les domaines industriels et commerciaux que militaires. La maîtrise de 

l’élaboration des semi-conducteurs en couches minces permet aujourd’hui de réaliser des 

diodes à puits quantique couvrant des longueurs d’ondes d’émission allant du bleu, pour les 

futurs lecteurs - enregistreurs DVD à haute résolution jusqu’au proche infrarouge pour les 

communications optiques longues distances.  

Le principal avantage lié à l’utilisation d’une longueur d’onde courte provient de la 

possibilité de réduire le diamètre de focalisation du faisceau laser et ainsi de pouvoir le 

confiner dans un petit guide d’onde. Il en résulte une réduction en taille et un accroissement 

en densité de stockage des systèmes optiques.  

Ce travail est une étude de la diode laser à puits quantique contraint ZnSe/MgxZn1-xSe  

qui permet une émission à 430 nm dans la région du bleu dans le spectre électromagnétique.    

Nous avons utilisé le matériau binaire ZnSe comme une zone active dans la diode laser à puits 

quantique contraint sur un substrat MgxZn1-xSe. Nous avons calculé les propriétés physiques 

(structurales, électroniques, optiques et élastiques) du matériau MgxZn1-xSe qui sont 

indisponsable dans le calcul du gain optique.  

Nous avons calculé par la suite le gain optique en fonction de la fraction molaire, 

longueur d’onde, la largeur de la zone active et la concentration des porteurs de charge ainsi 

que les valeurs optimales de la largeur de puits. La concentration des porteurs de charge et la 

fraction molaire ont été faite afin d’obtenir un gain optique maximale pour une émission dans 

le bleu. Le spectre optique du gain est calculé en utilisant la méthode de Luttinger-Kohn en 

considérant le modèle parabolique de la bande de conduction et le couplage des sous bandes 

entre les trous lourds et les trous légers de la bande de conduction.  L’influence de la 

contrainte sur les propriétés structurales et optiques sur les énergies de quantification et de 

transition a été prise en considération.  

Mots-clés 

Laser, puits quantique, propriétés physiques, contrainte, gain optique 
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INTRODUCTION GÉNÉRALE 

 

 

Inventés dans les années 1960, les lasers à semiconducteurs ont eu un impact considérable 

tant dans les domaines industriels et commerciaux que militaires [1-4]. La maîtrise de 

l’élaboration des semi-conducteurs en couches minces permet aujourd’hui de réaliser des 

diodes lasers couvrant des longueurs d’ondes d’émission allant du bleu, pour les lecteurs -

 enregistreurs DVD à haute résolution jusqu’au proche infrarouge pour les communications 

optiques longues distances [5]. 

Le principal avantage lié à l’utilisation d’une longueur d’onde courte provient de la possibilité 

de réduire le diamètre de focalisation du faisceau laser et ainsi de pouvoir le confiner dans un 

petit guide d’onde [6]. Il en résulte une réduction en taille et un accroissement en densité de 

stockage des systèmes optiques. 

La réalisation de composants émettant dans le violet présente un grand intérêt sur le plan 

technologique (notamment pour le stockage de l'information). Parmi les semiconducteurs II-

VI, ZnSe a été adopté comme constituant de base de ces composants. 

Des progrès très rapides ont été enregistrés ces dernières années en ce qui concerne les 

semiconducteurs II-VI à base de séléniure de zinc (ZnSe) avec comme étapes marquantes 

l’obtention de niveaux de dopage p élevés dans ZnSe et surtout la réalisation en juillet 1991 

de la première diode laser, émettant dans le bleu-vert et fonctionnant à 80 Kelvin, par les 

chercheurs de la société américaine 3M à Minneapolis (Minnesota) [7]. Ces résultats ont été 

depuis reproduits et améliorés par différentes équipes aux Etats-Unis, au Japon et en Europe 

[8]. Fin 1994, dans le laboratoire de recherche de la société japonaise Sony, un laser a 

fonctionné pendant une heure à la température ambiante (25°Celsius soit environ 300 Kelvin) 

en mode continu. Ces succès ont établi les semiconducteurs II-VI comme les meilleurs 

matériaux actuels dans la recherche de lasers bleus opérant à 300 Kelvin. [9]. Une forte 

activité de recherche se développa sur cette famille d’hétérostructure telle que 

ZnCdSe/ZnMgSe, ZnCdSe/ZnCdMgSe, MgSe/BeZnCdSe et le ZnCdSe/ZnSe épitaxie en 

quasi-accord de maille sur un substrat InP [10]. Le dopage p du ZnSe est réalisé avec l’azote 

et le dopage n avec le chlore [11]. Ce système de matériaux présente des discontinuités de 
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bandes de conduction ∆�� =180 meVet de valence ∆�� =60 meV [12], une densité de 

courant inférieure à 200 A/cm2 a été cependant observée pour le matériau CdZnSe [13] et une 

durée de vie des porteurs supérieure à 1000h [14]. 

Ce travail est une étude de la diode laser à puits quantique contraint Zn 1-y Mg y Se / Zn 1-x Mg 

x Se avec y = 0 qui permet une émission à 430 nm dans la région du violet dans le spectre 

électromagnétique. Dans un premier temps, nous nous proposons de calculer, moyennant la 

méthode empirique du pseudopotentiel, les propriétés électroniques et optiques du Zn1-

xMgxSe dans sa phase zinc-blende et pour des compositions x de magnésium allant de 0 à 1. Il 

est à noter ici, que notre matériau présente un écart par rapport à la loi de Vegard en ce qui 

concerne son paramètre de maille. L'effet de ceci est pris en considération dans nos  calculs. 

Les propriétés investies sont : les gaps d'énergie directs et indirects, la largeur de la bande de 

valence, le gap antisymétrique, les masses effectives des électrons et des trous aux points de 

haute symétrie Γ, X et L de la première zone de Brillouin. Ont été également examinés 

l'indice de réfraction, le constant diélectrique statique ainsi que la constante diélectrique de 

haute fréquence.     

Nous avons utilisé par la suite le matériau ternaire Zn 1-x Mg x Se comme une zone active dans 

la diode laser à puits quantique contraint sur un substrat ZnSe. Nous avons calculé le gain 

optique en fonction de la fraction molaire, longueur d’onde, la largeur de la zone active et la 

concentration des porteurs de charge ainsi que les valeurs optimales de la largeur de puits, la 

concentration des porteurs de charge et la fraction molaire ont été faite afin d’obtenir un gain 

optique maximal pour une émission dans le violet. Le spectre optique du gain est calculé en 

utilisant la méthode de Luttinger-Kohn en considérant le modèle parabolique de la bande de 

conduction et le couplage des sous bandes entre les trous lourds et les trous légers de la bande 

de conduction [15].  L’influence de la contrainte sur les propriétés structurales et optiques, les 

énergies de quantification et de transition ont été calculées.  

Le plan de cette thèse est composé de trois chapitres : 

On présente dans le premier chapitre le principe physique de l’effet laser, ainsi que les 

différents types du laser. 

Le deuxième chapitre est consacré aux calculs des propriétés physiques (structurale, 

électronique, optique et élastique) du matériau Zn 1-x Mg x Se qui est à la base de notre 

système à puits quantique ZnSe / Zn 1-x Mg x Se sachant que les propriétés de ce matériau ne 

sont pas toutes connues actuellement.  
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Le troisième chapitre présente le modèle physique utilisé dans le calcul du gain et comporte 

un rappel sur les états électroniques dans les semiconducteurs et notamment dans les 

structures à puits quantiques. 

Enfin, dans le quatrième chapitre, nous avons fait le calcul de la structure laser ZnSe / Zn 1-x 

Mg x Se à puits quantiques contraints pour une émission à 430 nm pour des applications tel 

que le stockage de l’information. La contrainte et son influence sur les propriétés optiques 

dans les structures laser à semi conducteurs a été prise en compte. La concentration en 

magnésium est ajustée de façon à obtenir une longueur d’onde de 430 nm. Cette étude traite 

l’influence de la contrainte sur le gap, l’énergie de transition ainsi que le gain optique et la 

longueur d’onde correspondante. Un bon accord avec les résultats disponibles est observé. 

Les résultats obtenus montrent la fonctionnalité de notre système vis-à-vis du gain optique et 

de la fréquence d’émission. 
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Chapitre I 

 

NOTIONS FONDAMENTALES SUR LE LASER 

 

 

I.1. Introduction 

Peu d’innovations du siècle passé ont autant changé notre vie quotidienne que le laser. 

Aujourd’hui, le laser (Light Amplification by Stimulated Emission of Radiation) est entré 

dans le langage courant puisque, grâce à ses caractéristiques particulières, le laser est exploité 

dans de très nombreuses applications [1-6]. 

L’un des avantages décisifs des lasers est la possibilité d’obtention d’émission de 

rayonnements à la fois très directifs, monochromatiques et cohérente : cela permet d’une part 

d’optimiser un éclairement de cible ou une concentration d’énergie, même sur de longues 

distances, et d’autre part de simplifier les optiques associées et de filtrer plus efficacement les 

rayonnements parasites [7].  

Après un rappel des principes de base du laser, des phénomènes physiques contribuant à 

l’émission de lumière laser, ainsi que les caractéristiques de cette lumière, nous présenterons 

les différents types de lasers : lasers à gaz CO2, lasers solides pompés par diodes laser, et 

s’achève par les lasers à semiconducteur notamment les lasers à puits quantique. 

 

I.2. Historique 

En 1917, A. Einstein établit le concept d’émission stimulée en analysant un système 

atomique d’une population d’atomes à 2 niveaux d’énergie, le rayonnement 

électromagnétique ne peut interagir avec ce système que si son énergie individuelle des 

photons qui le composent hν est égale à la différence d’énergie entre les deux états permis du 

milieu. La statistique de Boltzmann définit la répartition des atomes entre les deux niveaux, et 

la loi de Planck fournit la densité spectrale du rayonnement électromagnétique du corps noir 

constitué par cette population d’atomes. Les phénomènes d’absorption et d’émission 

spontanée des photons d’énergie hν sont pris en compte par Einstein, qui admet qu’à 

l’équilibre thermodynamique le nombre, par unité de temps, de transitions du niveau n vers le 

niveau m est égal à celui de m vers n. Dans ces hypothèses, Einstein démontre que la loi de 

Planck entraîne la nécessité du concept d’émission stimulée [8].  
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En 1940, V.A.Fabrikant réalise la première inversion de population dans ses mesures 

d’absorption de lumière entre deux états excités d’espèces gazeuses, au cours desquelles il 

parvient à désexciter rapidement le niveau le moins énergétique [9]. Dans les années 1952-

1954 le phénomène d’amplification stimulée est observé simultanément par les deux équipes 

de Townes, Gordon et Zeiger (États-Unis) et de Basov et Prokhorov (URSS) [10]. En 1954, le 

jet moléculaire en sortie d’un four dans lequel se trouvent des molécules d’ammoniac (NH3) 

excitées par collision, passe entre deux électrodes qui effectuent le tri des espèces excitées. 

Ces dernières sont envoyées dans une cavité résonnante et les expérimentateurs observent une 

émission dans un guide d’onde à 2,3×1010 Hz, le Maser (microwave amplifier by stimulated 

emission of radiation) est ainsi inventé [11]. Cela conduit, en 1958, Townes et Schawlow à 

élaborer le concept du laser (light amplification by stimulated emission of radiation), à partir 

d’un milieu actif pompé optiquement placé dans un interféromètre de Fabry-Pérot, qui 

constitue la cavité résonnante [12].  

En 1960, le physicien américain Théodore Maiman obtint pour la première fois une 

émission laser au moyen d'un cristal de rubis [13]. Un an plus tard Ali Javan mit au point un 

laser au gaz (hélium et néon) [14].  Dans les années 60, les études portent largement sur le 

pompage optique, en particulier grâce à N. Blombergen et A. Kastler [15]. La faisabilité d'une 

émission laser au sein d'un semi-conducteur fut démontrée expérimentalement dans l'arséniure 

de gallium (GaAs) en 1962 par R.N. Hall et al [16].  En 1966, Peter Sorokin construit le 

premier laser à colorant [17]. 

 

I.3. L’utilisation du laser 

Le rayonnement laser est exploité dans de très nombreuses applications [18-23]: dans 

nos salons et nos bureaux, il permet la lecture optique des supports CD et DVD qui présentent 

des capacités élevées de données; dans les centres médicaux, le laser est utilisé pour l’ablation 

de tissus, la rectification de défauts visuels tels que la myopie, le durcissement des amalgames 

dentaires, etc.; dans l’industrie, il permet le découpage de métaux, le nettoyage non destructif 

et non chimique de surfaces; le rayonnement laser est également utilisé comme outil 

d’alignement pour effectuer des mesures précises sur de grandes distances sur les chantiers de 

construction, pour la recherche spatiale ou fondamentale; au niveau militaire, les lasers sont 

développés pour le guidage des missiles, voire comme arme directe [24]. Dans les laboratoires 

de recherche fondamentale, le laser est utilisé pour l’analyse et la modification des molécules 

et des matériaux. Il est également utilisé pour capturer des atomes dans un espace confine afin 

de comprendre les propriétés fondamentales de la matière [25]. Finalement, des lasers de plus 
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en plus puissants sont utilises pour faciliter les processus de fission, voire de fusion nucléaires 

[26]. 

 

I.4. Les propriétés d‘absorption et d’émission de lumière 

Au début du vingtième siècle, on connaissait déjà les processus d’absorption et 

d’émission spontanée mais on ignorait l’existence de l’émission stimulée [27]. Einstein a 

montré que, pour que la loi de Planck soit valide, il fallait, en plus de l’émission spontanée, 

postuler l’existence de l’émission stimulée [28]. Ces trois processus sont illustrés à la figure I-

1 et définis comme suit : 

Absorption : un photon d’énergie hv est absorbé par un atome initialement dans un niveau 1, 

le faisant passer à un niveau excité 2; la différence d’énergie entre les deux niveaux, E2-E1, est 

hv. 

Emission spontanée : un photon d’énergie hv, qui correspond à la différence d’énergie entre 

deux niveaux 1 et 2 d’un atome, hv=E2-E1, est émis par un atome initialement dans un niveau 

excité 2, le faisant passer au niveau 1 sans qu’il y ait d’interaction avec un photon). 

 

Emission stimulée : processus par lequel un photon d’énergie hv entre en interaction avec un 

atome qui est initialement dans l’état excité 2; l’atome se désexcite en émettant un second 

photon. Ce dernier est identique au premier, il a la même phase, la même direction et la même 

polarisation que le photon incident. 

 

 

 

Figure 1.1. Illustration des processus d’absorption, d’émissions spontanée et stimulée. 

 

I.5. Caractéristique de la lumière laser  

L’émission stimulée est à la base de l’effet laser, les lasers produisent une lumière 

domptée bien différente de la lumière ordinaire produite par les leds (diode 

électroluminescente), soleil ou les ampoules. Cette lumière possède différentes 

caractéristiques [29,30]: 
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I.5.1. Unidirectionnel  

Le faisceau se déplace dans une seule et même direction. Cependant, il peut y avoir une 

divergence d’un degré d’arc provoquée par la diffraction lorsque le faisceau se propage dans 

un milieu, ainsi, le diamètre du faisceau peut augmenter jusqu'à un mm par mètre parcouru. 

 

I.5.2. Monochromatique 

Contrairement à la lumière émise par le soleil ou par une ampoule à incandescence qui 

est poly chromatique (constituée de plusieurs longueurs d’onde), la lumière produite par un 

laser n’est composée que d’une seule raie lumineuse. Elle contient très peu de longueurs 

d’onde d’opération du laser. 

 

I.5.3. Cohérente   

La lumière produite par un laser ne comporte pas d’interférences : les ondes lumineuses 

sont toutes émises de la même manière et en même temps : elles sont en phases. Ainsi, chaque 

photon qui la compose oscille en même temps de la même manière. La directivité de la 

lumière laser est d’ailleurs une conséquence de sa cohérence. 

 

I.6. Principes de base du laser 

Le laser est un oscillateur optique basé sur  l’amplification d’un signal  lumineux, 

réalisée par l'émission stimulée de l'atome du milieu actif [31]. Le laser est capable de créer la 

lumière en micro onde, en infrarouge, dans l'ultraviolet et même  dans les  rayons x. 

Le Fonctionnement d'un laser nécessite la coexistence de trois éléments essentiels [32]:   

1. Un milieu amplificateur qui est formé d’électrons, d'atomes, molécules, ions ou 

cristaux de semi- conducteurs… 

2. Le processus de pompage pour exciter ces électrons (atomes molécules, etc.…). 

3. Une cavité optique ou résonateur qui permet le passage du faisceau lumineux plusieurs 

fois par le milieu amplificateur. 

 

I.6.1. Le milieu amplificateur 

C’est un système actif qui est un siège du gain optique qui compense les pertes par 

absorption, diffusion, réflexion, diffraction,…, il peut être constitué d'atomes, de molécules, 

d'ions ou d’électrons. Ce milieu possède une structure appropriée de niveaux d’énergie 

discrets ayant la capacité de stocker l’énergie reçue de l’extérieur. Pour qu’il y ait 

amplification du rayonnement par traversée du milieu atomique, il faut que le nombre 
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d’émissions stimulées par unité de temps soit supérieur à celui des absorptions. Il doit donc y 

avoir davantage d’atomes dans le niveau excité E2 que dans le niveau fondamental E1: N2>N1: 

c’est l’inversion de population. 

 

I.6.2. Le pompage 

Pour qu'il y ait émission stimulée, il faut que le niveau excité soit plus peuplé que le 

niveau fondamental, on dit qu'on a une inversion de population. L’inversion de population 

peut être obtenue par un dispositif dit « de pompage »: Le système de pompage peut être de 

différente nature : pompage optique (lampes flash, lampes à arc continues ou lampes à 

filament de tungstène, diodes laser ou autres lasers ...), électrique (décharges dans des tubes 

de gaz, courant électrique dans des semi-conducteurs ...) ou même chimique. Le pompage 

permet d’amener une majorité des particules à l’état excité (Excitation optique, Décharge 

électrique, …). Il ya ensuite accumulation d’électrons sur le niveau métastable, c’est 

l’inversion de population. Celle-ci favorise l’émission stimulée, chaque nature de milieu 

amplificateur associée par une méthode de pompage (optique ou électrique ou chimique). 

 

I.6.3. La cavité 

Le milieu amplificateur est placé entre deux miroirs plans parallèles distants de L. L'un 

des deux est partiellement transparent pour permettre à une partie de l'énergie du faisceau de 

sortir. L’ensemble n’est autre qu’un interféromètre de Pérot et Fabry ou une onde se 

propageant suivant la direction x ne pourra avoir une amplitude notable que si elle interfère 

constructivement avec elle-même à chaque aller et retour. 

 

 

Figure 1.2. Cavité résonante 

 

Le gain au seuil est donné par la relation suivant: 

	�� =∝�		+	 12
 ln 

1

�����                                                             (1.1) 
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∝�:Coefficient d'absorption du milieu   

L :   longueur de la cavité. 

R1 et R2: réflectivités de faces. 

 

D'autre part, pour qu'il y ait des interférences constructives, il faut que la longueur de la 

cavité soit égale à un nombre entier de demi longueur d'onde de la lumière                                                 

Figure I.2 on a donc 


 = �. �2� (1.2) 

 

m : l’ordre des modes qui peuvent exister dans la cavité  

n : indice de réfraction  

 

I.7. Différents types de laser  

I.7.1. Lasers à gaz  

Dans les lasers à gaz et, en particulier, dans le laser He-Ne, ceci est obtenu dans un tube 

à décharge, qui consiste essentiellement en un tube scellé contenant le mélange gazeux [33]. 

Le schéma d’un montage typique est présenté à la Figure I.3. Les composants principaux sont 

indiqués, tels que le tube, la cathode, l’anode et les miroirs. L’énergie nécessaire au maintien 

de l’inversion de population provient donc d’une décharge électrique dans le gaz, qui est 

obtenue en appliquant une haute tension électrique entre l’anode et la cathode.  

L’émission laser est ainsi intrinsèquement liée à l’établissement et à la stabilité d’un 

plasma, dans le tube à décharge. Le plasma est généralement allumé par l’application d’une 

surtension transitoire entre l’anode et la cathode, ou éventuellement, par un filament chauffé 

qui émet des électrons dans le mélange gazeux [34]. Avec l’application d’une haute tension 

entre l’anode et la cathode, les quelques électrons et atomes ionisés, générés lors de la phase 

d’allumage du plasma, sont accélérés vers les électrodes. Lors de leurs déplacements, ils 

entrent ainsi en collision avec d’autres atomes encore neutres dans le mélange, les ionisant à 

leur tour et engendrant progressivement le plasma.  

Une régulation des courants ionique et électronique dans le tube permet le maintien 

d’un plasma stable et donc le fonctionnement continu du laser. Un contrôle approprié du 

plasma permet d’obtenir une émission laser pulsée lorsque celle-ci est recherchée. 
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Figure 1.3. Représentation d’un laser à gaz et de son tube a décharge 

 

Dans le cas du laser He-Ne, le gaz est un mélange de ces deux types d’atomes. 

Toutefois, ce sont les atomes de Ne qui sont responsables de l’activité optique. Les atomes 

d’He sont ajoutés parce qu’ils favorisent le processus de pompage, c’est-a-dire l’inversion de 

population dans les niveaux du Ne. Un schéma des différents niveaux électroniques des 

atomes de Ne et d’He est présenté à la Figure I.4.  

Les photons lasers correspondent à la désexcitation du Ne depuis les niveaux 2p vers les 

niveaux 1s. L’inversion de population est effectivement possible puisque le temps de vie des 

premiers niveaux est de l’ordre de 100 ns, alors qu’il n’est que d’environ 10 ns pour les 

seconds. La longueur d’onde la plus utilisée vaut 632.8 nm et correspond à la lumière rouge 

bien caractéristique du laser He-Ne. Toutefois, d’autres transitions optiques sont permises et 

c’est en choisissant des miroirs présentant un coefficient de réflexion approprié à une de ces 

longueurs d’onde que la fréquence d’émission du laser est sélectionnée dans la cavité [35]. 

L’occupation des niveaux 5s ou 4s du Ne peut en principe résulter uniquement des collisions 

entre les atomes de Ne et les particules chargées du plasma.  

La probabilité d’excitation du Ne vers ces états est toutefois fortement accrue par la 

présence des atomes d’He. Ces derniers sont en effet aisément excités vers leurs niveaux 23s 

ou 21s. Les atomes de Ne peuvent alors être efficacement excites dans les états métastables 5s 

ou 4s, grâce a la possibilité d’un transfert d’énergie résonnant lors des collisions avec les 

atomes d’He excités. L’inversion de population tend donc à s’établir et à être entretenue par le 

plasma. Comme il est expliqué précédemment, la désexcitation cohérente vers les niveaux 

inferieurs de temps de vie limité, 3p ou 4p, engendre l’émission stimulée de photons dans la 

cavité [36]. 
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Figure 1.4. Schéma des niveaux électroniques des atomes de Ne et d’He 

contribuant à l’établissement de l’effet laser 

 

Les autres lasers à gaz fonctionnent selon un principe similaire, reposant sur 

l’établissement d’un plasma dans un tube à décharge. Les longueurs d’onde émises sont 

caractéristiques des atomes ou molécules composant le mélange gazeux.  

 

I.7.2. Les lasers à gaz rare 

L’argon (Ar) est un des atomes de gaz rare les plus utilisés dans cette gamme de lasers 

[37]. Il est responsable d’une émission laser visible verte, correspondant à une longueur 

d’onde de 514 nm. Il n’est pas nécessaire de le mélanger à un autre gaz pour obtenir un 

plasma. Des collisions multiples sont toutefois nécessaires pour engendrer l’excitation des 

atomes vers les états électroniques appropries à l’établissement d’une inversion de population, 

aussi ces lasers se distinguent par une très forte densité de plasma, de deux ordres de grandeur 

supérieure à celle d’un laser He-Ne, et par un rendement peu élevé, de l’ordre de 0.1 %. Les 

puissances accessibles sont comprises entre 100 mW et 20 W.  

Pour des puissances supérieures à 1W, il est nécessaire de refroidir le tube de gaz, 

généralement par un courant d’eau. D’autres gaz rares peuvent également être exploités : le 

krypton (Kr), le néon ou encore le xénon (Xe) [38]. Le Kr est particulièrement intéressant car 

il engendre une lumière laser blanche, qui est la superposition des raies d’émission rouge a 

647 nm, jaune a 568.2 nm, verte a 520.8 nm et bleue a 476.2 nm. 
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I.7.3. Les lasers à vapeur de métal 

Le laser à hélium et cadmium (Cd) est certainement le plus représentatif de cette classe 

de lasers, ou les transitions optiques actives résultent de transitions électroniques entre états 

excités d’atomes métalliques ionisés [39]. Ces lasers ont la particularité d’émettre à des 

longueurs d’onde plus courtes que les lasers He-Ne et à gaz rares cités précédemment. Pour le 

He-Cd, elles valent 441 nm et 325 nm, soit situées à la fin du spectre de la lumière visible et 

dans l’ultraviolet. Le principe de fonctionnement est toutefois très similaire au laser He-Ne. 

Le Cd est, ici, l’élément optiquement actif et l’He favorise le maintien d’un plasma stable 

[40]. Tout comme les atomes de Ne dans le laser He-Ne, les atomes de Cd sont efficacement 

ionisés et excités vers un état métastable par la réaction de transfert résonant d’énergie lors 

des collisions avec des atomes d’He ionisés dans le plasma.  

La dispersion des atomes de Cd dans la phase gazeuse est assurée par sublimation à 

partir d’un four. Le tube à décharge doit être maintenu à haute température afin de prévenir la 

condensation des atomes de Cd. Les puissances possibles sont de l’ordre de 50 mW en 

continu à 441 nm et 10 fois moins à 325 nm. Ces lasers présentent donc des caractéristiques 

complémentaires au laser He-Ne, mais fonctionnent dans des gammes de fréquences plus 

élevées et à moyenne puissance [41]. 

 

I.7.4. Le laser moléculaire à CO2 

Pour obtenir un rayonnement laser dans l’infrarouge, il apparait judicieux d’exploiter les 

degrés de liberté de vibration des molécules, plutôt que les transitions électroniques, comme 

cela était le cas pour les lasers a hélium et néon, argon et vapeur de cadmium, discutés ci-

dessus. Dans cette section, nous présentons le laser à dioxyde de carbone CO2 qui est 

largement utilisé en laboratoire et dans l’industrie [42]. Il permet de générer dans l’infrarouge 

des puissances allant jusqu’à plusieurs kW. La molécule de CO2 possède trois modes de 

vibration qui peuvent être aisément exploités : les modes de déformation à 667 cm-1, 

d’élongation symétrique à 1337 cm-1 et d’élongation asymétrique à 2347 cm-1. L’inversion de 

population correspond à exciter majoritairement les molécules dans le mode d’élongation 

asymétrique. En se désexcitant vers les modes de déformation ou d’élongation symétrique, les 

molécules de CO2 émettent des photons de 9.4 et 10.6 µm, respectivement [43].  

Toutefois, l’excitation des molécules de CO2 requiert l’utilisation d’un mélange 

contenant également de l’azote (N2) et de l’hélium (He). La composition et la pression des gaz 

varient fortement en fonction du type de laser. Cependant, un laser continu standard 

présentera une pression totale du mélange entre 10 et 50 Torr, avec des concentrations 
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d’environ 15 % pour le CO2 et le N2, et de 70 % pour l’He. Comme dans les exemples 

précédents, c’est la présence de l’hélium qui garantit l’existence du plasma et ainsi 

l’excitation des modes de vibration des molécules de N2 et de CO2. Diatomique, le N2 ne 

présente qu’un seul mode de vibration à 2330 cm-1 [44]. Au vu de la proximité de cette 

fréquence avec celle du mode d’élongation asymétrique du CO2, une fois qu’il est excité, le 

N2 peut se relaxer en transférant de manière résonante son énergie au CO2. Un pompage 

efficace de l’occupation du niveau vibrationnel asymétrique du CO2 est donc assure et 

l’inversion de population par rapport au niveau fondamental ainsi réalisée. Notons qu’en plus 

de maintenir le plasma, l’He entrant en collision avec le CO2 favorise la désexcitation des 

modes de vibration inferieurs de la molécule, favorisant d’autant l’inversion de population et 

ainsi l’émission stimulée dans la cavité. Bien qu’indispensable au fonctionnement d’un laser à 

CO2, le plasma est à l’origine d’une dissociation partielle de la molécule.  

En pratique, il est donc indispensable de disposer de catalyseurs favorisant la ré 

oxydation du CO en CO2, ou de remplacer constamment le mélange gazeux. Enfin, afin 

d’éviter le peuplement thermique des deux modes de vibration inferieurs du CO2, la 

température du mélange gazeux ne peut pas trop s’élever. L’alimentation continue en mélange 

gazeux suivant l’axe de la cavité évite ces problèmes de dégradation du mélange par 

décomposition du CO2 et de surchauffe du gaz. Les puissances que cette configuration 

autorise peuvent atteindre quelques kW, pour une consommation en gaz de l’ordre de 240 

litres d’He, 30 litres de CO2 et 45 litres de N2 par heure et par kW. En l’absence de flux, les 

puissances possibles ne sont que de seulement quelques watts, voire quelques dizaines de 

watts si le tube est refroidi [45]. 

 

I.7.5. Le laser chimique 

Dans les cas précédents, l’énergie requise pour engendrer l’inversion de population 

entre états est directement fournie par le plasma maintenu dans le tube à décharge. Pour le 

laser chimique, l’énergie est apportée par une réaction chimique exothermique qui excite les 

molécules dans un état vibrationnel. Tout comme dans le cas du laser moléculaire à CO2, ce 

sont les modes de vibrations qui sont exploités et donc l’émission laser est également 

infrarouge [46].  

Le laser HF est le plus connu. Ici, les réactifs sont les gaz H2 et F2 qui produisent l’HF 

suivant deux réactions exothermiques. La réaction implique un transfert de charge entre les 

atomes. Celui-ci est très rapide et se réalise avant même que la distance d’équilibre pour 

former la liaison ionique entre l’hydrogène et le fluor ne soit atteinte. La molécule de HF est 
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donc laissée dans un état vibrationnel très excite pouvant correspondre a une dizaine de 

photons [47]. 

 

I.7.6. Laser solide  

Le milieu actif d’un laser à corps solide est constitué d’ions incorporés en faible 

quantité dans un hôte cristallin ou vitreux. On utilise principalement des ions métalliques ou 

de terres rares pour le dopage [48]. Leurs transitions laser se situent généralement dans le 

visible ou proche infrarouge. Par l’influence de l’hôte (réseau cristallin ou milieu vitreux), le 

profil d’amplification des ions actifs est élargi de façon homogène. La largeur de ligne est 

plus importante que dans le cas des lasers à gaz et dépend de plus, pour un même ion actif, du 

milieu hôte dans lequel il est incorporé. C’est par pompage optique qu’on produit 

généralement l’inversion de population.  

Pour le laser à trois niveaux, le pompage commence à partir du niveau fondamental E1 

dans une bande d’absorption E4. La transition non radiative entre E4 et E3 est très rapide. Le 

niveau d’arrivée de la transition laser est le niveau fondamental E1. Il s’ensuit que pour 

obtenir une inversion de population, la durée de vie du niveau E3 doit être suffisamment 

longue et la moitié des ions au moins doit se trouver dans un état excité (lumière de pompage 

très intense) [49]. 

 

Le seuil de pompage est donc généralement élevé pour un laser à trois niveaux, et on 

obtiendra plus facilement un fonctionnement en régime pulsé qu’en régime continu. Un 

représentant typique de cette espèce est le laser à rubis (premier laser réalisé pratiquement). 

Le laser à quatre niveaux montre les mêmes principes de fonctionnement, à part que le niveau 

d’arrivée E2 de la transition laser se situe au dessus du niveau fondamental E1 et qu’il est de 

courte durée de vie [50]. 

 

I.8. Phénomène d’émission  et d’absorption dans les semiconducteurs 

L'interaction du rayonnement avec les électrons du semiconducteur se manifeste selon 

trois processus distincts [51] : 

- un photon peut induire le saut d'un électron, d'un état occupé de la bande de valence vers un 

état libre de la bande de conduction, créant une paire électron-trou. C’est le processus 

d'absorption. 

- un électron de la bande de conduction peut retomber spontanément vers un état vide de la 

bande de valence avec émission d'un photon, c'est l'émission spontanée.  
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- un photon présent dans le semiconducteur peut induire la transition d'un électron de la bande 

de conduction vers un état vide de la bande de valence, avec émission d'un deuxième photon 

de même énergie, c'est l'émission stimulée. Ce processus sera mis à profit dans les lasers à 

semiconducteur. 

Ces différents processus sont conditionnés par la conservation de l'énergie hv=Ecn-Evm 

avec n=m et la conservation de la quantité de mouvement p, la transition d'un électron entre 

les bandes de valence et de conduction, se fait donc avec la conservation du vecteur d'onde 

(transition verticale dans l'espace des k). On dit que les transitions sont radiatives, c'est-à-dire 

accompagnées de l'absorption ou de l'émission d'un photon. 

 

Figure 1.5.Transitions électroniques entre les extrema des bandes de valence 

               et de conduction. a) Semiconducteur à gap direct, les transitions sont verticales 

et par suite radiatives. b) Semiconducteur à gap indirect, les transitions sont 

obliques et non radiatives au premier ordre. c) Absorption directe de photons 

dans un semiconducteur à gap indirect 

 

 

I.8.1. L’absorption 

Un photon incident cède son énergie à un électron de la bande de valence (BV) et le fait 

"monter" dans la bande de conduction (BC), c'est un processus de génération radiative. Si 

l’électron dans un système quantique se trouve dans l’état énergétique le plus faible Ev1, il 

peut absorber un photon et donc atteindre le niveau d’énergie supérieur Ec1. La probabilité 

d'occupation de l'état d'énergie Ev1 est donnée par la statistique de Fermi-Dirac [52]: 

 

		��� = 1
1 + ��� ���� − �� ! . " #

 (1.3) 

Ou EF est le pseudo-niveau de fermi pour le niveau considéré et kb la constante de Boltzmann. 

La probabilité que l'état Ec1 soit vide est 1-fc1. 
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 (1.4) 

 

La densité de photon est donnée par [53]: 
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Ou n est l'indice de réfraction, c la vitesse de la lumière, T la température absolue. 

Le taux d’absorption est donc : 

 

1�� = 2��. �$�&1 − �$�'%&���' (1.6) 

 

 

Ou 2�� est un facteur de proportionnalité qui représente physiquement la probabilité de 

la transition de l’électron du niveau Ev1 vers le niveau Ec1. Dans le cas où l’électron se trouve 

déjà dans le niveau supérieur, deux processus peuvent se produire [54]. 

 

I.8.2. L’émission spontanée 

C’est le processus ou l’électron descend à l’état inférieur en émettant un photon de 

fréquence ν. Si la plupart des électrons émettent de cette façon, le rayonnement résultant est 

incohérent car il n’y a pas de relation entre les instants d’émission d’un électron à un autre. Le 

flux émis par émission spontanée est indépendant de l’amplitude du champ électromagnétique 

incident ; il est proportionnel au nombre d’électron dans l’état excité et inversement 

proportionnel à leur durée de vie (c’est-à-dire au temps moyen pour qu’un électron passe dans 

l’état excité avant de retourner au niveau le plus bas) [55]. Le taux d'émission spontanée est : 

 

1��&3�' = 4��. �$�&1 − ���' 
 

(1.7) 

Ou A21 est la probabilité pour que l'électron de l’état Ec1 retourne spontanément à l'état Ev1. 

I.8.3. L’émission stimulée 
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L’émission stimulée d’un photon par un électron est déclenchée par la présence du 

rayonnement incident. Dans ce cas, l’instant où se produit l’émission est dicté par le champ 

excitateur, auquel elle se superpose en phase. Il s’agit donc d’un processus cohérent, qui 

constitue le cœur même du mécanisme laser. Le taux dû à l’émission stimulée est 

proportionnel au nombre d’électron qui se trouvent dans l’état excité, au débit de photons 

incidents et à la même probabilité d’absorption que dans le cas de l’absorption [56].  

Le taux d’émission stimulée est : 

	1�� = 2��. �$�&1 − ���'%&���' (1.8) 

 

Ou 2�� est un facteur de proportionnalité qui représente physiquement la probabilité de 

la transition de l’électron du niveau Ec1 vers le niveau Ev1. On peut donc voir qu’un milieu, 

dont les électrons se trouvent en plus grand nombre dans l’état fondamental que dans l’état 

excité, absorbera une fraction du faisceau incident, ce qui se produit obligatoirement lorsque 

le milieu est en équilibre thermique avec son environnement.  

Au contraire, il y'aura production nette de rayonnement si les électrons sont plus 

nombreux dans l’état excité.  La recherche de matériaux laser doit donc se concentrer sur des 

milieux qui ne soient pas en équilibre thermodynamique et pour lesquels la durée de vie du 

niveau excité ne soit pas trop courte; la durée de vie de la plupart des états laser va de 

quelques microsecondes à des dizaines de millisecondes [57]. 

 

I.9. Laser à semiconducteur 

Dans les semiconducteurs, les niveaux d'énergie sont groupés dans des bandes permises 

où leur répartition est quasi-continue. Cette spécificité du semiconducteur entraîne deux 

conséquences au niveau du laser. La première est que la condition classique d'inversion de 

population entre deux niveaux discrets, (N2> N1) doit s'exprimer ici dans un formalisme 

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

 

I.9.1. Diode laser à homojonction 

Dans la structure à homojonction, l'effet laser se produit entre les états du bas de la 

bande de conduction, où se thermalisent les électrons injectés dans cette bande, et les états du 

sommet de la bande de valence où se thermalisent les trous créés dans cette bande. La 

condition d'inversion de population entre ces deux ensembles d'états s'écrit : 
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��$ − ��� > �6 (1.9) 

 

C’est-à-dire que les pseudo-niveaux de Fermi des électrons et des trous dans le matériau 

excité, sont respectivement dans les bandes de conduction et de valence. Ceci se traduit par le 

diagramme énergétique représenté sur la figure I.6. 

 

 

Figure 1.6. Population des bandes d'énergie 

 

Pour réaliser l'inversion de population dans les lasers à semi-conducteur, il faut donc 

créer beaucoup de paires électron-trou dans le matériau massif [59]. On injecte beaucoup 

d'électrons dans une région de type p, au moyen d'une jonction p-n. La structure du laser est 

celle d'une diode électroluminescente, mais dont les régions de types n et p sont dégénérées. 

La région de type p est très dopée pour qu'à l'équilibre, le niveau de Fermi soit dans la bande 

de valence. La région de type n est très dopée pour que la densité d'électrons injectés dans la 

région de type p sous l'action de la tension de polarisation, soit telle que le pseudo-niveau de 

Fermi des électrons EFc soit dans la bande de conduction.  

En raison du processus d'excitation mis en jeu, les lasers à semi-conducteurs sont 

appelés lasers à injection ou diodes lasers. La configuration de la jonction p-n est représentée 

sur la figure I.7 [60]. Sous l’effet d’une polarisation directe (vient de source de pompage 

électrique), un courant circule dans la jonction qui correspond au passage des électrons de la 

région n vers la région p et inversement pour les trous. A l’interface de la jonction, c’est-à-

dire au niveau de la zone active, il y a confinement puis recombinaison radiative des porteurs 

électrons et trous  (processus de l’électroluminescence) et émission d’un rayonnement [61]. 
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Figure 1.7. Diagramme énergétique 

 

Dans le laser semi-conducteur à homojonction [62] : 

1. Le pompage est assuré par l'injection des porteurs à travers une jonction PN polarisée 

en direct. 

2. Le milieu amplificateur est le semi-conducteur ou on a réalisé une inversion de 

population. 

3. La cavité résonante est formée par les faces clivées (plans cristallins) qui limitent la 

zone active. 

 

I.9.2. Diode laser à double hétérojonction 

Le laser à semi-conducteur a connu un essor commercial important avec la mise au 

point de la double hétérojonction, créant une double barrière de potentiel pour les porteurs 

minoritaires injectés [63]. Le confinement de porteurs qui en résulte, conduit alors à une 

grande facilité d’inversion de population. La différence de potentiel appliquée doit juste 

excéder la hauteur de la bande interdite de la structure et la diode laser peut fonctionner à 

température ambiante. La largeur de la zone d’inversion de population est fixée lors de la 

fabrication et correspond à l’épaisseur de la couche active. Elle ne dépend pas de la différence 

de potentiel, le contrôle du fonctionnement de la diode laser en est donc fortement simplifié 

[64]. 

 

Un des grands avantages de la structure à double hétérojonction, est le guidage optique 

qu’elle offre naturellement [65]. En effet, les indices de réfraction des couches à grand bande 

interdite sont plus faibles que celui de la couche confinée à petit gap. La zone active est 

également un guide d’onde. Il s’en suit que même les photons émis en dehors de l’axe de la 
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cavité peuvent être guidés et donc être également amplifiés pour participer au rayonnement 

laser [66]. 

Dans les années 70, Kroemer a proposé la première amélioration du courant de seuil des 

lasers à semi-conducteurs à travers la double hétérostructure [67]. Le diagramme énergétique 

et la variation de l'indice de réfraction d'une telle structure sont schématisés dans la Figure 

I.10. Le matériau de la couche active est non dopé et il est confiné par deux couches dopées 

respectivement N et P. L’énergie de la bande interdite des couches de confinement est 

supérieure à l'énergie des photons générés dans la couche active pour éviter leur absorption et 

assurer un confinement du champ électromagnétique.  

Lorsque la diode est polarisée en directe, la jonction p-i-n apporte un maximum de 

porteurs dans la couche active (i) et le confinement augmente la probabilité de 

recombinaisons. Ce double confinement (photons et porteurs) entraîne un bon recouvrement 

entre le mode optique et la zone d'injection des porteurs. Le paramètre, évaluant ce taux de 

recouvrement, est appelé le facteur de confinement. 

 

 

 

 

Figure 1.8. Diagramme d'énergie et profil de l’indice de réfraction d'une double hétérojonction 

 

Cependant, pour ce type de structure, le maximum du gain n'est pas situé exactement au 

gap et donc une partie de l'inversion de population est inutile (Figure I.9.a). L'utilisation d'un 

puits quantique permet d'amener le maximum du gain au gap (Figure I.9-b) pour ajuster le 

nombre d'états utiles à l'inversion de population. Les laboratoires américains Bell ont été les 

premiers à démontrer la diminution du courant de seuil des lasers grâce à une structure à puits 

quantique. 
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a) Double hétérostructure 

 

 
b) Puits quantique 

 

 

Figure 1.9. Courbe de répartition du gain en énergie g(E) et courbe du maximum du gain en 

fonction de la quantité de porteurs g(n) pour a) une double hétérostructure et pour b) un 

structure à puits quantique 

 

I.9.3. Laser à puits quantique 

Depuis de nombreuses années, la physique des hétérostructures à base de 

semiconducteurs s’est développée parallèlement à celle des semiconducteurs massifs. Si bien 

qu’il est désormais possible de réaliser, par épitaxie sous jets moléculaires, des empilements 

de couches minces (d’épaisseur typiquement inférieure à 30 nm) de deux semiconducteurs de 

bandes interdites différentes. La définition du puits quantique implique l’existence de trois 

types de puits [68]. 

 

I.9.3.1. Puits quantiques de type I  

Des puits quantiques de type-I où les électrons et les trous sont confinés dans le même 

matériau constituant le puits. L’énergie du photon dépend des énergies de confinement des 

porteurs et du gap du matériau puits. 
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I.9.3.2. Puits quantiques de type II  

Des puits quantiques de type-II où les porteurs sont confinés dans deux matériaux 

adjacents. Dans ce cas, l’énergie du photon est fonction des énergies de confinement des 

porteurs mais aussi des gaps des deux matériaux formant l’hétérostructure,  

 

I.9.3.3. Puits quantiques de type III  

La configuration dite de type-III qui est un cas particulier du type-II dans lequel le bas 

de la bande de conduction se trouve en dessous du haut de la bande de valence. Cette situation 

appelé aussi configuration semi-métallique, Elle offre une grande souplesse dans le choix de 

la longueur d’onde d’émission puisque l’énergie du photon émis n’est alors fonction que des 

énergies de confinement des électrons et des trous, donc des épaisseurs des couches, Voir la 

figure II-5. 

 

 

 

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

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

 

La structure des échantillons que nous étudions est de type I, et met en jeu des 

contraintes et des déformations. Lorsqu’un matériau dont le paramètre de maille diffère 

légèrement de celui du substrat sur lequel il est déposé, le paramètre de maille de la couche 

s’adapte à celui du substrat. La couche ainsi déformée accumule de l’énergie élastique et 
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lorsqu’elle atteint une épaisseur critique, des dislocations apparaissent pour réduire cette 

énergie, affectant ainsi la qualité cristalline du matériau. 

Dans la suite de ce travail, ces phénomènes de relaxation seront considérés comme 

négligeables dans la mesure où les couches épitaxiées sont minces.

rôle essentiel dans la configuration électronique d’un puits quantique. Elles peuvent

la largeur de la bande interdite
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lorsqu’elle atteint une épaisseur critique, des dislocations apparaissent pour réduire cette 

énergie, affectant ainsi la qualité cristalline du matériau.  

la suite de ce travail, ces phénomènes de relaxation seront considérés comme 

négligeables dans la mesure où les couches épitaxiées sont minces. Les contraintes jouent un 

rôle essentiel dans la configuration électronique d’un puits quantique. Elles peuvent

la largeur de la bande interdite [69]. 

Une diode laser à puits quantique contraint  est constituée d'un empilement de couches sur 

substrat. La structure du composant comporte [70]: 

Une couche active constituée par un ou plusieurs puits quantiques contraints

quelques dizaines d'Angströms d’épaisseur. 

Un guide optique constitué de deux couches barrières  de quelques dizaines 

centaines d'Angströms entourées de deux couches de confinement de 1 

couche active est constituée d'un matériau de bande interdite inférieure à celle des couches 

adjacentes et constitue un puits quantique de potentiel pour les porteurs de charge.

 

 Les niveaux quantifiés dans un puits quantique

compte tenu de la largeur du puits &
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quantification de leur mouvement qui prend alors un caractère bidimensionnel. Les états 

d'énergies des particules correspondent donc à des niveaux quantifiés. 

De plus, compte tenu de l'épitaxie du matériau de la couche active

paramètre de maille initialement différant, le puits quantique est contraint, ce qui modifie 

également les énergies des particules et conféré au puits des propriétés élec
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lorsqu’elle atteint une épaisseur critique, des dislocations apparaissent pour réduire cette 

la suite de ce travail, ces phénomènes de relaxation seront considérés comme 

Les contraintes jouent un 

rôle essentiel dans la configuration électronique d’un puits quantique. Elles peuvent modifier 

d'un empilement de couches sur 

quantiques contraints de 

de quelques dizaines 

centaines d'Angströms entourées de deux couches de confinement de 1 µm environ. 

couche active est constituée d'un matériau de bande interdite inférieure à celle des couches 

adjacentes et constitue un puits quantique de potentiel pour les porteurs de charge. 

Les niveaux quantifiés dans un puits quantique
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quantification de leur mouvement qui prend alors un caractère bidimensionnel. Les états 
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paramètre de maille initialement différant, le puits quantique est contraint, ce qui modifie 

également les énergies des particules et conféré au puits des propriétés électroniques 
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Par ailleurs, un des problèmes fondamentaux du laser a puits quantique contraint ou non 

contraint est que l'interaction entre l'onde optique et les porteurs est faible en raison de la 

largeur du puits. Aussi, pour remédier à cet inconvénient, on utilise l'effet de confinement 

séparé qui consiste à améliorer le confinement de photon en ajoutant de part et d'autre de la 

zone active un guide d'onde .Ce dernier peut être réalisé  

1. Soit grâce au matériau barrière de composition constante épitaxie sur la couche de 

confinement. 

2. Soit grâce au matériau barrière de composition graduelle épitaxie sur couche de 

confinement. 

 

I.10. Conclusion 

Dans ce premier chapitre, nous avons exposé les concepts fondamentaux concernant la 

physique des lasers. Nous nous sommes attachés à présenter les propriétés de la lumière émise 

par ces sources. Nous avons également décrit les différents types du laser. Nous avons 

finalement abordé les diodes lasers à homojonction, à double-hétérojonction et 

particulièrement les lasers à puits quantique. Nous verrons dans le chapitre suivant les 

propriétés physiques du matériau ZnMgSe qui sera à la base de notre structure à puits 

quantique. 
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Chapitre : II 

PROPRIETES PHYSIQUE DU MgxZn1-xSe 

 

II.1. Introduction   

Les composants optoélectroniques à semiconducteurs tel que les diodes laser qui 

émettent dans le bleu sont fabriquées à partir d’un matériau semi-conducteur III-V ou II-VI 

à gap direct [1-5]. Pour comprendre le fonctionnement de ces composants, nous  devons 

posséder une connaissance de base de la structure des atomes et de l’interaction des 

particules qui les composent. 

Le but de ce chapitre est de décrire la structure de bande des semiconducteurs II-VI 

notamment les matériaux ZnSe et MgZnSe qui forment le puits et la barrière de notre puits 

quantique ainsi que les propriétés  structurales, électroniques, optiques et élastiques du 

matériau MgZnSe au voisinage du centre de la zone de Brillouin (k=0) qui est une zone de 

grande importance dans les transitions optiques. La connaissance de la bande interdite, la 

masse effective des électrons, des trous lourds et des trous légers, l’indice de réfraction 

ainsi que les autres paramètres physiques du matériau MgZnSe, nous permettre de calculer 

le gain optique due au transitions électroniques dans la présence d’une onde optique qui est 

une propriété primordiale de jugement de l’efficacité du laser. 

 

II.2. Structure de bande des semiconducteurs 

II.2.1. Structures cristallines 

La forme la plus stable de la matière à température nulle est celle formée par un 

arrangement périodique d’atomes dans une structure cristalline [6]. Une structure 

cristalline est engendrée par un réseau périodique à chaque point duquel se situe un motif 

répété à (presque) l’infini, motif qui peut être un atome ou un assemblage d’atomes. Un 

réseau cristallin peut être engendré par trois vecteurs fondamentaux ��, �� et �� c'est-à-

dire que tous les motifs atomiques soient distribués sur des points �� : 
�� = ���� + ����+���� (2.1) 

 

Ou les �� sont des entiers quelconques. La forme prise par l’hamiltonien décrivant un 

électron dans la structure périodique d’un cristal est : 
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���
� =
��
2� +���� − ���

�
 (2.2) 

 

Soit encore : 


���
� =
��
2� + ���� (2.3) 

 

Ou ���� possède la périodicité du cristal : 

��� + ��� = ���� (2.4) 

 

Le potentiel périodique peut être décomposé sous forme de la série de Fourier : 

���� = � ����������
�∈��

 (2.5) 

 

Ou les points ���� = �� sont disposés sur un réseau réciproque (RR) engendré par les 

vecteurs unitaires : 

 � = 2! "#×"%
"&×"#×"%  ;          � = 2! "%×"&

"#×"%×"& ;                 � = 2! "&×"#
"%×"&×"# 

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

réseau réciproque. 

 

Figure 2.1. Réseau cristallin et son réseau réciproque 

 

Les solutions de l’équation de Schrödinger sont des fonctions de Bloch : 

Ψ��� = '(������(.� (2.6) 

 

Ou les fonctions '(��� présentent la périodicité du cristal : 

'(�� + ��� = '(��� (2.7) 

 

La partie réelle (ou imaginaire) d’une telle fonction de Bloch est présentée en figure 

2.2 : on notera cette forme particulière de fonctions d’onde atomiques à variation rapide 
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modulées par les fonctions à variation lente en exp(-ik.r). Ce sont ces modulations qui sont 

transportées dans le cristal, donnant lieu au phénomène de masse effective [7]. 

 

 

Figure 2.2. Les fonctions de Bloch modulées par une progréssive 

 

Les ondes de Bloch sont stationnaire (vont et viennent entre des surfaces limitantes). 

On utilise plus souvent les conditions aux limites périodiques de Born-von Karman qui 

consistent à imposer à la fonction d’onde Ψ(�� d’être la même dans chacune des boites 

identiques de dimensions *� × *� × *� c'est-à-dire que Ψ��� = Ψ�� + ��*�+��*�+��*��. 
Les vecteurs d’onde k appartiennent donc à un réseau réciproque décrit par les points : 

 

+� = �� �,
-"&  ;      +�� = �� �,

-"#  ;             +� = �� �,
-"% 

 

Les vecteurs d’onde k appartiennent à une zone définie par : 

 

− ,
"& ≤ +� ≤ ,

"&  ;     − ,
"# ≤ +� ≤ ,

"#  ;              − ,
"% ≤ +� ≤ ,

"% 

 

Cette zone est limitée par les plans médiateurs des premiers points du réseau 

réciproque : c’est la première zone de Brillouin du réseau réciproque, représentée sur la 

figure 2.3, elle est un octaèdre à faces tronquées dont les points de haute symétrie sont 

notés Γ (centre de zone), X (bord de zone dans les directions (100) et équivalentes) et L 

(bord de zone dans les directions (111) et équivalentes) [8]. 

. 
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Figure 2.3. La première zone de Brillouin  

 

II.2.2. Bandes d’énergie 

Lorsque deux atomes identiques se rapprochent, les orbitales des électrons 

s’hybrident. Il y a levée de dégénérescence entre les niveaux d’énergie sur chaque atome et 

il se forme deux niveaux distincts : le niveau liant et le niveau anti-liant. La généralisation 

de l’interaction entre un nombre infini d’atomes conduit à l’apparition d’un ensemble 

compact de niveaux liants formant une bande de valence, et de niveaux anti-liants, formant 

une bande de conduction : ces deux bandes forment des continuums d’états permis aux 

électrons. Il y a apparition d’une bande d’énergie interdite si l’écart entre les deux niveaux 

de départ est suffisamment grand pour que les bandes de conduction et de valence ne se 

chevauchent pas [9]. 

Il y a deux types bien distincts de bandes interdites. Dans un premier cas, le sommet 

de la bande de valence et le bas de la bande de conduction la plus basse en énergie dans la 

zone de Brillouin se situe au même endroit de la zone de Brillouin. Nous verrons que les 

transitions optiques entre les niveaux inférieurs de la bande de conduction et les niveaux 

supérieurs de la bande de valence se font à k constant. Une telle transition est donc possible 

entre les deux extrema : une telle bande interdite est dite directe. Dans le ZnSe, les deux 

extrema sont situés à k=0 : c’est le point Γ de la zone de Brillouin (figure 2.4 a). Dans un 
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deuxième cas, le sommet de la bande de valence et le bas de la bande de conduction se 

situent à deux endroits différents de la zone de Brillouin : une transition entre deux 

extrema des deux différentes bandes se fait à k non constant : une telle bande interdite est 

dite indirecte (figure 2.4 b). C’est le cas du silicium [10]. 

 

 

 

Figure 2.4. Hybridation chimique et bandes d’énergie dans les solides 

 

II.3. Les semiconducteurs II-VI 

Les semiconducteurs II-VI sont formés suivant la classification périodique de 

Mendeleïev à partir des éléments des colonnes II et VI tel que le ZnSe. Ils sont obtenus, 

soit de monocristaux massifs, soit par croissance épitaxiale de couches minces et 

cristallisent dans la structure zinc blende ou würtzite [11]. Dans notre étude, c’est la 

structure zinc blende représentée sur les figures 1.1 et 1.2 qui nous intéresse; elle est 

caractérisée par deux sous-réseaux à faces centrées décalés l’un par rapport à l’autre d’un 

quart d’une diagonale principale du cube élémentaire. 

 

II.3.1. Structure cristalline du ZnSe 

Les atomes de zinc et les atomes de séléniure, forment deux sous-réseaux cubiques à 

faces centrées, décalés l’un par rapport à l’autre d’un quart de la grande diagonale du cube 

(figure 2.5). 
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Figure 2.5. Maille zinc-blende d'un semiconducteur II-VI binaire. Elle se compose de 
deux sous réseaux cubiques à faces centrées, décalés d'un quart de la grande diagonale du 

cube et occupés l'un par l'anion et l'autre par le cation 
 

 

II.3.2. Structure de bande du semiconducteur ZnSe 

Les semiconducteurs II-VI présentent une structure de bande à gap direct. Le 

maximum de la bande de valence et le minimum de la bande de conduction se trouvent au 

même point de la zone de Brillouin (point Γ sur la figure 2.6). Le rendement de l’émission 

lumineuse est alors élevé puisque les transitions radiatives sont alors possibles. Cette 

propriété ouvre les portes à l’élaboration de dispositifs optoélectroniques tels les diodes 

lasers ou les diodes électroluminescentes. Une meilleure compréhension de la structure de 

bande des matériaux II-VI est donc primordiale [12]. 

Le ZnSe est un semi-conducteur de la famille des II–VI, c’est-à-dire composé d’un 

élément de la colonne II et d’un élément de la colonne VI, le sélénium. Ce matériau se 

présente principalement dans une structure « zinc blende », chaque atome de zinc est 

entouré de quatre atomes de sélénium formant un tétraèdre régulier, La maille cristalline 

sous cette forme contient donc quatre molécules de ZnSe. Cette structure cristalline 

présente une faible énergie de phonon optique (31 meV) ce qui a deux effets : tout d’abord 

la transmission du matériau s’étends jusque dans l’infrarouge lointain et ensuite, les 

mécanismes non-radiatif multi-phonon vont être minoritaires ce qui va améliorer la durée 

de vie d’émission même à température ambiante. Le ZnSe a ainsi été remarqué pour son 

rendement quantique optique proche de l’unité défini comme le rapport entre la durée de 
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vie de fluorescence par la duré de vie radiative. Ces éléments font du ZnSe un bon 

matériau pour les lasers [13]. 

Les liaisons tétraédriques sont issues de l’hybridation sp3 des fonctions d’onde des 

électrons où s et p sont les orbitales atomiques des atomes isolés: 

 |01〉0, |0�3〉0, 40�5〉0, |0�6〉0 
 

Chaque cellule dispose de six orbitales p (trois liantes et trois antiliantes) et deux 

orbitales s (une liante et une antiliante). Le remplissage des états s’opère de la manière 

suivante : deux électrons occupent les états liants s et les six autres électrons remplissent 

les états liants p, tandis que les niveaux antiliants restent vides à basse température. Pour 

les matériaux solides cristallins, les bandes électroniques prennent la place des niveaux 

atomiques décrits précédemment; ainsi les trois orbitales p liantes donnent naissance à trois 

bandes de valence dégénérées au centre de la zone de Brillouin k = 0. Cette dégénérescence 

disparaît partiellement en présence du couplage spin-orbite et conduit à un quadruplet de 

symétrie Γ8 correspondant à un moment cinétique total J = 3/2 et à un doublet de symétrie 

Γ7 (J= 1/2). Pour des vecteurs d’onde k ≠ 0, le quadruplet Γ8 donne lieu à deux doublets, 

Γ8h relatif aux trous lourds (JZ = ±3/2) et Γ8l associé aux trous légers (JZ = ±1/2). La bande 

issue des états s anti-liants est appelée bande de conduction. Le couplage spin-orbite sépare 

les bandes Γ8 et Γ7 d.une énergie notée ∆. L’écart d’énergie entre le minimum de la bande 

de conduction et le maximum de la bande de valence est appelé énergie de bande interdite 

ou gap, noté Eg; c.est un paramètre déterminant pour les propriétés électroniques et 

optiques du matériau [14]. 
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Figure 2.6. Structure de bande du ZnSe cubique 

II.3.3. Les alliages ternaires 

Il est possible d’avoir un matériau ternaire en combinant deux semi-conducteurs II-

VI pour former (II, II) VI ou II (VI, VI). L’avantage principal de se servir de composés 

ternaires ou quaternaires est que la bande interdite et le paramètre de maille de ces alliages 

sont ajustables, par conséquent, la longueur d’onde de la lumière émise est ajustable aussi, 

en autant que l’énergie du photon sera toujours légèrement supérieur à celle de la bande 

interdite. 

Le paramètre de maille varie linéairement avec la concentration de cet atome suivant 

la loi de Végard [15]. Dans le cas d'un alliage ternaire A 1-x B x C : 

 

�7	��3	9	3	: = �1 − <��7�: + <�9�: (2.8) 

 

Contrairement au paramètre de maille, la bande interdite des alliages ternaires ne 

varie pas linéairement avec la composition entre les valeurs des deux matériaux binaires 

dont ils sont issus. La valeur de la bande interdite des alliages présentent une non-linéarité 

plus ou moins forte avec la composition suivant la nature des différents matériaux. 
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L'origine de ce phénomène peut être attribuée au désordre local de l'alliage [16]. Ainsi, des 

calculs de structures de bandes prenant en compte les configurations réelles des atomes en 

substitution sur le site cristallin permettent de déduire ces variations non-linéaires de la 

bande interdite en fonction de la composition du ternaire. Il a ainsi été démontré que la 

répartition des atomes substitutionnels sur des sites ordonnés localisés influe sur la 

courbure (ou "bowing") de l'énergie du gap de l'alliage. Ceci a été publié pour des alliages 

ayant le cation en commun par Poon et al. [17]. Pour ceux ayant un anion en commun [18], 

l'effet peut être encore plus marqué avec une relaxation  de la position des atomes afin de 

minimiser l'énergie totale du système. 

 

II.4. Propriétés électroniques et optiques du matériau ternaire Zn1-xMgxSe 

Les alliages semiconducteurs Zn1-xMgxSe ont des applications dans les dispositifs 

optiques dans la région bleue [19]. Pour contribuer à une meilleure compréhension des 

propriétés des semiconducteurs à base de zinc et de magnésium, nous avons choisi 

d’étudier l’alliage Zn1-xMgxSe. Ces alliagessont des candidats prometteurs [20,21] vu  leurs 

gaps d'énergie et leurs constantes du réseau qui peuvent varier dans une large gamme avec 

la stœchiométrie x. L’électroluminescence bleu-violet obtenue à partir de cristaux de Zn1-

xMgxxSe a montré que ce matériau pourrait également être utilisé pour des dispositifs 

émetteurs de lumière de courte longueur d'onde [21].Un laser bleu-vert à base des 

semiconducteurs II-VI contenant Mg et opérant continuellement à température ambiante 

avec une durée de vie supérieure à 100 h a été déjà démontré [22,23]. 

 

II.4.1. Gaps d’énergie 

La dépendance du gap direct EΓ-Γ au centre de la zone de Brillouin, des gaps indirects  

EΓ-X et EΓ-L du Zn1-xMgxSe dans la phase zinc blende est montrée sur la Figure 2.7. On note 

que le gap direct EΓ-Γ augmente de façon monotone lorsque la composition x augmente de 

0 à 1. Les gaps indirects EΓ-X et EΓ-L augmentent d'abord respectivement jusqu'à x≅0.4 et 

x≅0.5, puis ils diminuent. Notre matériau reste à gap direct sur toute la plage des 

compositions x (0 à 1). Un comportement similaire a été rapporté dans Réfs. [24,25].     
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Figure 2.7. Variation  des gaps direct EΓ-Γ et indirects EΓ-X et EΓ-L en fonction  
de la composition x du Zn1-xMgxSe 

 

 

Les gaps d'énergie EX-X et E L-L aux points de haute symétrie X et L de la zone de 

Brillouin en fonction de la concentration du magnésium ont été également calculés et 

tracés sur la Figure 2.8. On note que le gap EX-X diminue de façon monotone à mesure que 

la composition x de l'alliage augmente alors que le gap E L-L augmente sur la même plage 

de composition. 
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Figure 2.8. Variation  des gaps EX-X et E L-L  en fonction  
de la composition x du Zn1-xMgxSe 

 
 

II.4.2. Largeur de la bande de valence 

La variation de la largeur de la bande de valence du Zn1-xMgxSe avec la composition 

x est illustrée sur la Figure 2.9. Elle diminue de façon monotone lorsque la composition x 

augmente de 0 à 1. Ainsi l'ionicité de notre matériau diminuerait à mesure que l'on 

incorpore avantage d'atomes Mg.  
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Figure 2.9. Variation de la largeur de la bande de valence en fonction 
de la composition x du Zn1-xMgxSe 

 

II.4.3. Gap antisymétrique 

Une autre propriété importante observée dans la structure des bandes est l'existence 

d'un gap énergétique entre la première et la deuxième bande de valence au point de haute 

symétrie X. Ce gap dit antisymétrique a été proposé par Chelikowsky et al. [26] comme 

une mesure qualitative de l'ionicité du cristal. En effet, il augmente avec la croissance de 

l'ionicité ou du transfert de charge. Ceci a été confirmé par Bouarissa et collaborateurs 

dans leurs travaux sur les semiconducteurs IV-IV, III-V et II-VI [27-29]. 

  

La Figure 2.10 montre que ce gap antisymétrique dans le Zn1-xMgxSe diminue à 

mesure que la composition x augmente indiquant par conséquent une augmentation de 

l'ionicité de notre matériau. Ce résultat a pu être prédit à 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 Zn1-xMgxSe 

 

II.4.4. Masses effectives des porteurs 

Les masses effectives des électrons et des trous lourds sont des paramètres qui 

peuvent donner d'importantes informations sur les propriétés de transport dans les 

semiconducteurs. Ces paramètres peuvent être obtenus à partir de la structure des bandes 

d'énergie du matériau. 

 

Théoriquement la masse effective est généralement un tenseur de rang 2 et dépend 

donc de la direction. Cependant, si l'on considère l'approximation des bandes paraboliques, 

on peut déterminer les masses effectives au voisinage du maximum de la bande de valence 

et du minimum de la bande de conduction, comme étant des scalaires, à partir de la 

courbure des bandes selon l'expression suivante [30] : 1�∗ = 4!ℏ� @�A�+�@+�  (2.9) 

 

k étant le vecteur d'onde et h la constante de Planck. 

Les masses effectives des électrons aux points de haute symétrie Γ, X et L ont été 

calculées. Leur évolution en fonction de la composition x de l'alliage Zn1-xMgxSe est 
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montrée sur la Figure 2.11. La masse effective des électrons au point Γ augmente d'abord 

pour x variant de 0 à 0.5 puis diminue au-delà de x=0.5. La masse effective au point X 

diminue d'une manière monotone lorsque la composition x augmente de 0 à 1, alors que la 

masse effective au point L augmente, de la même façon, sur la même gamme de 

concentrations.    
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Figure 2.11. Variation de la masse effective des électrons (en unité de m0) 
en fonction de la composition x du Zn1-xMgxSe aux points de haute symétrie Γ, X et L 

 

La masse effective des trous lourds au centre de la zone de Brillouin a été examinée 

et représentée sur la Figure 2.12. Cette masse effective augmente 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 des trouds lourds (en unité de m0) 
en fonction de la composition x du Zn1-xMgxSe  
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II.4.5. Indice de réfraction 

La connaissance de l'indice de réfraction est d'une grande importance dans la 

conception des composants à hétérostructures ainsi que d'autres dispositifs à guidage 

d'onde. C'est pourquoi nous nous sommes intéressés à déterminer cet indice de réfraction 

dans le cas de notre matériau. 

L'indice de réfraction est calculé en utilisant l'expression empirique de Herve et 

Vandamme [31] :  

   
� = B1 + C  AD + EF� (2.10) 

 

où A = 13.6 eV et B = 3.4 eV. 

Nous avons adopté ce modèle car il est connu pour donner des résultats en meilleur 

accord avec l'expérience pour les semiconducteurs III-V que d'autres modèles [32,33]. 

   

La Figure 2.13 représente l'indice de réfraction comme fonction de la composition x 

du Zn1-xMgxSe dans l'intervalle 0-1. On remarque que cet indice de réfraction diminue 

d'une manière monotone lorsque la composition x augmente de 0 à 1. On peut donc 

affirmer que toute augmentation de la composition x de l'alliage réduit considérablement 

l'indice de réfraction.       
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Figure 2.13. Variation de l’indice de réfraction en fonction de la composition x du  

Zn1-xMgxSe 
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II.4.6. Constantes diélectriques 

La constante diélectrique constitue une information essentielle lors de la conception 

des capacitors ainsi que dans d’autres conditions où un matériau devrait introduire une 

capacité dans un circuit. Dans les matériaux polaires les déplacements atomiques créent 

des dipôles.  

La constante diélectrique de haute fréquence GH  est déterminée comme le carré de 

l'indice de réfraction [34] : 

 

    (2.11) 

 

Quant à la constante diélectrique statique GI, elle est reliée à celle de haute fréquence 

à travers le modèle de Harrison [34] : 

 

 
JK��
J∞�� = 1 + L (2.12) 

où  

    
L = MN��1 + 2M���

2M�O  
(2.13) 

MN et  M�étant respectivement la polarité et la covalencité du matériau reliées par [34] : 

 

  M�� = 1 − MN� (2.14) 

  

La Figure 2.14 illustre le comportement des constante diélectriques statiques et de 

haute fréquence de l'alliage Zn1-xMgxSe lorsque la concentration du magnésium varie de 0 

à 1.  On note que la constante diélectrique statique  augmente de façon monotone avec la 

composition x alors que la constante diélectrique de haute fréquence diminue quasi-

linéairement.  

 

2n=∞ε
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Figure 2.14. Variation de la constante diélectrique statique et de haute fréquence  
en fonction de la composition x du Zn1-xMgxSe 

 

II.5. Propriétés élastiques du matériau ternaire Zn1-xMgxSe 

Les propriétés élastiques d'un matériau jouent un rôle prépondérant dans l'étude de 

l'effet des contraintes (strain) sur les propriétés électroniques et dans la détermination des 

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

déterminés d'abord les constantes élastiques de notre matériau Zn1-xMgxSe. S'agissant 

d'une structure à symétrie cubique, seules trois constantes C11, C12 et C44 sont à déterminer. 
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II.5.1. Constantes élastiques 

Les constantes élastiques C11, C12 et C44 de notre alliage Zn1-xMgxSe ont été 

déterminées pour diverses concentrations de magnésium dans la gamme 0-1. L'accord entre 

nos résultats et ceux expérimentaux est généralement satisfaisant. Vu la non disponibilité 

de données pour toutes les compositions du Zn1-xMgxSe, nos résultats peuvent servir de 

référence. La dépendance des constantes élastiques de la concentration x de magnésium est 

montrée sur la Figure 2.15. Lorsque x varie de 0 à 1, toutes les constantes élastiques 

diminuent avec des taux différents mais en gardant toujours le même comportement 

qualitatif. Pour les composés parents nos résultats sont en accord avec les valeurs rapportés 

dans la littérature [36] dans la limite de 5%. 
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Figure 2.15. Variation constantes élastiques C11, C12 et C44  

en fonction de la composition x du Zn1-xMgxSe 

 

II.5.2. Module de  compression 

La détermination des constantes élastiques rend possible le calcul du module de 

compression Bs, de cisaillement C' et d'Young Y0. La variation du module de compression 

en fonction de la composition x allant de 0 à 1 est montrée sur la Figure 2.16. Bs diminue à 

mesure que l'on incorpore d'avantage d'atomes de magnésium. Ceci indique que 

l'incorporation de Mg dans le ZnSe conduit à une diminution de la rigidité de notre cristal. 

Pour les composés parents nos résultats sont en accord avec les valeurs rapportés dans la 

littérature [36] dans la limite de 5%. 
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Figure 2.16. Module de compression Bs en fonction de la composition x du Zn1-xMgxSe 

 

II.5.3. Module de cisaillement 

Pareil au comportement du module de compression, le module de cisaillement C' du 

Zn1-xMgxSe, représenté sur la Figure 2.17, diminue lorsque la composition x augmente de 0 

à 1. L'on peut conclure aussi de ce résultat une diminution de la rigidité de notre matériau.     
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Figure 2.17. Variation  du module de cisaillement C' en fonction 
de la composition x du Zn1-xMgxSe 
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II.5.4. Facteur d’anisotropie 

La Figure 2.18 représente comment varie le facteur d'anisotropie A du Zn1-xMgxSe 

lorsque la composition de l'alliage augmente de 0 à 1. A diminue quant x augmente. Ainsi, 

notre matériaux devient de moins en moins anisotrope à masure que l'on va du ZnSe au 

MgSe.  
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Figure 2.18. Variation facteur d'anisotropie A 

 en fonction de la composition x du Zn1-xMgxSe 

 

II.5.5. Module d’Young 

Le module d'Young Y0 de notre matériau a été calculé pour diverses compositions de 

magnésium dans l'intervalle 0-1. L résultats de calcul sont représentés sur la Figure 2.19. 

L'on note que l'augmentation de la composition x résulte en une diminution du module 

d'Young Y0 de notre alliage. Nos résultats calculés pour les composés parents de notre 

alliage sont en bon accord avec les valeurs rapportées dans la Réf. [36].   
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Figure 2.19. Variation du module d'Young Y0 en fonction de la composition x du Zn1-xMgxSe 

 

II.5.6. Coefficient de Poisson 

Etant déterminées les constantes élastiques permettent de calculer le coefficient de 

Poisson. La Figure 2.20 illustre l'amélioration de ce paramètre lorsque la composition x de 

l'alliage croit de 0 à 1. Néanmoins, cette amélioration demeure faible  comme il est bien 

connu dans le cas des alliages III-V.  
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Figure 2.20. Variation  du coefficient de Poisson  P en fonction de la composition x du Zn1-xMgxSe 
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On peut récapituler les résultats pour x= 0.08 dans le tableau 1, cette valeur pour x va nous 

permettre dans le chapitre IV d’avoir une structure à puits quantique qui émet dans le bleu. 

 
Tableau 1 : paramètres physiques du matériau MgxZn1-xSe pour x=0.08 
 
Paramètres Symboles Valeurs 

Gaps direct et indirects EΓ-Γ, EΓ-X, EΓ-L 2.6, 4.45, 5.32 

Les gaps E L-L, EX-X 5.3, 12 

Largeur de la bande de 
valence 

UBW 16.10 

Gap antisymétrique GAS1 12.95 

La masse effective des 
électrons 

mgamma, mx, mL 0.245, 0.465, 0.016 

La masse effective des 
trouds lourds 

mhh 1.52 

L’indice de réfraction n 2.51 

la constante diélectrique 
statique 

GI 2.4 

La constante diélectrique 
de haute fréquence 

G∞ 6.10 

Constantes élastiques C11, C12, C44 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 Y0 5.08 

Coefficient de Poisson L 0.372 
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II.6. Conclusion 

Dans ce chapitre, nous avons détaillé la structure de bandes du matériau ZnSe et 

calculé les propriétés physiques (structurales, électroniques, optiques et élastiques) du 

matériau MgxZn1-xSe qui sont utiles dans notre travail et qui ne sont pas connues ou au 

moins que peut d’études ont été effectué sur ce matériau jusqu’à nos jours c’est pour ça, 

nous voyons notre modeste travail  en tant qu’une contribution scientifique pour ceux qui 

vont utiliser ce matériau dans les divers applications physiques. 
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Chapitre : III 

 

ETUDE QUANTIQUE DU GAIN  OPTIQUE 

 

III.1. Introduction 

Le gain optique dans un laser à puits quantique contraint en fonction de la structure 

microscopique a fait l’objet de nombreux travaux aussi bien expérimentaux que théoriques [1-

6]. Ce chapitre a pour objet de  développer le calcul du gain optique. Les niveaux d’énergies 

des électrons, des trous lourds et des trous légers dans le puits quantique sont déterminés par 

la résolution de l’équation de Schrödinger dans l’approximation de la fonction enveloppe [7]. 

Le décalage des niveaux d’énergie du à la contrainte est considéré. Une structure des bandes 

parabolique anisotropique est utilisée afin d’approximer la bande de valence par la théorie kp 

de Luttinger Kohn pour faciliter par la suite la simulation utilisée dans ce travail [8]. Il s'agit 

donc d'évaluer le rapport entre le nombre net de photons et le nombre de photons injectés dans 

la zone active du composant.  

 

III.2. Puits quantique 

III.2.1. Introduction 

Grâce au développement de la croissance, il est devenu possible d’élaborer des 

structures de types puits quantiques [10]. Par ces propriétés optiques et électroniques fort 

intéressantes du fait que le comportement physique de la structure est quantique, il a suscité 

un intérêt considérable et a été l’objet de nombreuses études durant les dernières décennies 

[11]. 

On forme un puits de potentiel par la superposition d’une fine couche de matériau semi-

conducteurs (quelques nanomètres) de faible gap B entre deux barrière de matériaux 

semiconducteurs de plus grand gap A, Cela conduit à une discontinuité des bandes de valence 

et de conduction à l’origine de la création d’un puits de potentiel aussi bien pour les trous que 

pour les électrons. Une telle structure confine les porteurs dans la direction croissance. Les 

états électroniques ne se situent plus ni au sommet de la bande de valence ni au minimum de 

la bande de conduction mais sont quantifiés en niveaux d’énergie discrets, d’ou l’intérêt de 

son utilisation dans la zone active d’un laser, c’est-à-dire pour des épaisseurs de puits 

inférieures typiquement à 300 Å.  
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Figure 3.1. (a) Puits quantique carré de largeur Lz et de hauteur V0 ; (b) : Couche d'un 
matériau semi-conducteur A possédant un gap inférieur à celui du matériau semi-

conducteur B. 
 

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

de la couche mais n’est pas possible suivant la direction de croissance. Nous parlons ainsi 

d’une structure bidimensionnelle [12,13]. En raison de la faible largeur du puits, les niveaux 

d’énergie des porteurs sont quantifiés suivant la direction de croissance. Pour réaliser un laser 

à puits quantique qui émet dans le bleu, il faut bien adapter le choix des matériaux répondant 

aux besoins. Les principaux paramètres pilotant ce choix sont : 

 

III.2.1.1. Paramètres de maille 

Pour l'élaboration des puits quantiques, on cherche à accorder les paramètres de maille 

des couches successives, afin de limiter les contraintes donc les défauts. La figure (3.2) 

reporte les énergies de bandes interdites en fonction du paramètre de maille pour quelques uns 

des systèmes cubiques de trois grandes familles de semi-conducteur [13]: II-VI, III-V et IV-

IV. Ce tableau nous permet de voir toutes les combinaisons possibles ainsi que leur efficacité 

du point de vue des énergies pour les études optiques. 
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Figure 3.2. Diagramme présentant les propriétés de bande interdite (en ordonnée) 
et paramètre de maille (en abscisse) de différentes famille de semiconducteurs : les séléniures, les 

tellurures et les arséniures. La ligne de pointillés verticaux indique le paramètre de maille 
moyen des structures présentées dans cette thèse. 

 
III.2.1.2. Energie de la bande interdite 

Une caractéristique importante à noter est la répartition de la bande interdite dans une 

hétérostructure.  En fait, les positions relatives des bas de bandes de conduction et des hauts 

de bande de valence sont d'une importance capitale pour les propriétés optiques et 

optoélectroniques [14]. Le choix des matériaux d'un dispositif prend énormément en compte 

la nature de l'alignement de bande d'énergie de ces constituants. Van Del WALL et al. [15] 

présente une étude concernant l'alignement relatif de bande interdite d'une large famille des 

matériaux présentée sur la figure (3.3). 
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Figure 3.3 Figure extraite de "Universal alignment of hydrogen levels in semiconductors, 
insulators and solutions", Van de Walle et Neugebauer, illustrant les alignements de bandes 

calculés pour quelques matériaux des colonnes IV, III-V et II-VI de la classification périodique 
notamment. 

 

On constate la présence de deux principaux cas de figure : alignement de type-I et un 

autre type d'accordement de bande interdite de type-II. 

Dans une structure de type-I : les électrons et les trous se trouvent confinés dans la 

même couche (chapitre I) et la répartition des différences de bande interdite entre la bande de 

valence et la bande de conduction dépend de la nature des deux différents matériaux 

considérés. Par exemple, dans le cas de l'hétérojonction ZnSe / Mg x Zn 1-x Se, le décalage de 

bande de valence est de l'ordre de 20% de la bande interdite et les 80% restant constituent le 

décalage des bandes de conduction avec une fraction molaire du Magnésium de l’ordre  de 

x=0.08. Ces valeurs de décalage ont été déterminées expérimentalement à partir des propriétés 

optiques des hétérostructures réalisées avec les matériaux correspondants [16]. 

 

III.2.1.3. 1'affinité électronique 

La seconde caractéristique essentielle pour construire le diagramme de bandes d'énergie 

d'une hétérojonction est 1'affinité électronique qui est pris dans notre travail une Constante 

dans le cas du ZnSe �=4,38eV [17] qui correspond à la valeur estimé par Pawlis et all [16].  
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Par contre, dans le cas du MgxZn1-xSe, 1'affinité électronique est un paramètre mal connu, 

difficile à déterminer qui dépend de la composition atomique du matériau. La plupart des 

auteurs, utilisent des relations semi-empiriques obtenues à partir de 1'affinité électronique des 

semiconducteurs correspondant aux cas extrêmes qui sont dans notre cas 1e ZnSe (x=0) et 

MgSe (x=l) [17]. 

 

III.2.2. Fonctions d'ondes et niveaux d'énergie  

La figure 3.1.b schématise un PQ carré de profondeur finie V0 et de largeur Lz. 

Le potentiel V(z) est défini par la relation : 

���� = � 0					
�	|
| < �� 2⁄��					
�	|
| > �� 2⁄ � (3.1) 

 

L'équation de Schrödinger en l'absence d'une interaction électron-trou s'écrit : 

�− ℏ�2� ∇ + ��
�� ���, !, 
� = "���, !, 
� (3.2) 

 

 

Où �##∗  est la masse effective de la particule (électron ou trou), " et � sont, 

respectivement, la valeur propre de l'énergie et la fonction d'onde de la particule. 

Le potentiel � est supposé être fonction de la coordonnée 
 seulement, dans ce cas, la 

fonction d'onde peut être séparée en deux fonctions, la première Φ��, !� décrit le mouvement 

de la particule dans le plan xy du PQ et la deuxième &�
� fonction uniquement de la variable 
 

pour le mouvement dans la direction 
, soit : ���, !, 
� = Φ��, !�. &�
� (3.3) 

 

L'énergie de la particule est la somme de deux termes et s'écrit : 

" = "�( + ℏ�)*#� + *+�,2�##∗  (3.4) 

 

Ou �� = -, ℎℎ, /ℎ 

Le premier terme "�( est l'énergie de la particule dans la direction 
 et le deuxième 

désigne son énergie cinétique dans le plan xy.  
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Figure 3.4. Solutions graphiques des équations 3.7 et 3.8. Les solutions paires et impaires 

correspondent à l'intersection de la droite de pente 0123 = 4 ℏ55671 avec les fonctions 

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

La résolution de l'équation de Schrödinger 1.2, donne pour &�
� les solutions suivantes : 

a/  États avec n pairs : 

&�
� = � 8
�9�*�
�					
�	|
| < �� 2⁄±;
�9�±<
�					
�	|
| > �� 2⁄ � (3.5) 

 

b/  États avec n impairs : 

&�
� = �=->
�*�
�					
�	|
| < �� 2⁄;
�9�±<
�					
�	|
| > �� 2⁄ � (3.6) 

 

 

avec : 

<� = 2�##,?∗ℏ� �� − "�(� 

 

et 

*�� = 2�##,@∗ℏ� �"�(� 

 �##,@∗ et �##,?∗  étant les masses effectives de la particule dans le puits et la barrière 

respectivement. L'énergie est solution des équations séculaires suivantes : 
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tan DE�##,@∗ "�(2ℏ� ��F = E� − "�("�( 					si	9	est	pair (3.7) 

 

cot DE�##,@∗ "�(2ℏ� ��F = −E� − "�("�( 					si	9	est	impair (3.8) 

 

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

graphique (fig. 3.4) ou numérique donne les valeurs propres de l'énergie "�(. Dans le cas 

particulier d'un puits infini �� ≈ ∞, la solution analytique existe et l'énergie, dans ce cas, est 

donnée par : 

"�( = ℏ�2�##,@∗ Q9R�� S�
 (3.9) 

 

Le nombre d'états à l'intérieur d'un puits fini est égal à : 

1 + U9V WX2�##,@∗ �����R�ℏ� YZ �⁄ [ (310) 

 

Où Int(x) est la partie entière de x. 

 

 

Figure 3.5. (a) : Mini-bandes d'énergie créées par le confinement à deux dimensions ; 

(b) : Densité d'états à deux dimensions (-) et à trois dimensions (- -) 
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III.2.3. Discontinuité des bandes d’énergies 

La figure (3.5) montre les bandes d’énergie crées par le confinement dans un puits 

quantique ainsi que la densité d’états à deux dimensions et à trois dimensions. 

Les niveaux d’énergie dans la bande de conduction et la bande de valence dans un puits 

quantique peuvent être écrits : 

"##,\]^( = "##,?( + ∆"##,\]^ (3.11) 

 

En incluant l’influence de la barrière [18] 

"##,?( = "##( 9� `9 + 2R E �##,?∗ "##(�##,@∗ )∆"## + ∆"##,\]^,a
2�

 (3.12) 

 

"##( = R�ℏ�9�2�##,@∗ ��� (3.13) 

 

 

Ou "##(  est le niveau quantique dans une barrière infinie, 9 est le nombre du niveau 

quantique, �##,?∗  est la masse effective de la barrière, ∆"b et ∆"c sont les hauteurs de la 

barrière de potentiel pour les bandes de conductions et de valence respectivement calculés en 

utilisant 1'affinité électronique [5]: 

∆"b = ��d@ − ��?e^ (3.14) 

 

∆"c = "f?e^ − "�fd@ − ∆"b (3.15) 

 

 

Alternativement, la hauteur de la barrière peut être trouvé à travers le model de la 

théorie de solide, ou la structure de bande peut être trouvé par la moyenne d’énergie de la 
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bande de valence pour un semiconducteur non contraint et l’énergie du split-off donné par 

Van De Walle [19] 

"c,ec� = "c� − ∆� 3⁄  (3.16) 

 

∆"c = "c,ecfd@ − "c,ecf?e^ + ∆�d@ 3⁄ − ∆�?e^ 3⁄  (3.17) 

 

 

Dans le cas ou ��h > 	 ��i, ∆"b est positive et la jonction est du type I [5]. La structure est 

présentée sur la figure 

 

 

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

La maille cristalline est déformée par la contrainte. Cependant, il est supposé  d’être 

toujours périodique et la fonction de Bloch est encore applicable. 

 

III.2.4. Notion de contrainte 

La succession des couches formant la structure des diodes lasers a puits quantique 

ZnSe /Mg x Zn (1-x) Se impose l'épitaxie de deux matériaux de paramètre de mailles différents 
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ZnSe et Mg x Zn (1-x) Se constituant respectivement le puits et les barrières. Deux cas peuvent 

se présenter : 

1. Si l'épaisseur de la couche active est supérieure à une certaine épaisseur appelée 

épaisseur critique, les déformations induites par le désaccord de maille sont telles que 

la génération de dislocations au sein de la couche 

favorable, autorisant ainsi la relaxation de la contrainte. Cette situation est 

catastrophique quant aux propriétés électroniques du matériau.

2. Si l'épaisseur de la couche active reste inferieure critique, le paramétré de maille du 

matériau ZnSe peut s'adapter à 

comme le représente la figure II.8  grâce à une déformation élastique tétragone de sa 

maille cristalline. La couche 

De l'adaptation du paramètre

contrainte biaxiale dans le plan de l'interface de composantes 

Dans les paragraphes qui suivent, il sera tout d'abord calculé la déformation de la 

couche  ZnSe épitaxie sur Mg

déformation sur les bandes de valence et de conduction de ce matériau et enfin l'énergie de la 

bande interdite du ZnSe contraint sera déterminée. 

 

Figure 3.7. Représentation de l'adaptation du paramètre de maille

 De la
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constituant respectivement le puits et les barrières. Deux cas peuvent 

Si l'épaisseur de la couche active est supérieure à une certaine épaisseur appelée 

épaisseur critique, les déformations induites par le désaccord de maille sont telles que 

la génération de dislocations au sein de la couche ZnSe devient énergiquement 

ble, autorisant ainsi la relaxation de la contrainte. Cette situation est 

catastrophique quant aux propriétés électroniques du matériau. 

Si l'épaisseur de la couche active reste inferieure critique, le paramétré de maille du 

peut s'adapter à celui du Mg x Zn (1-x) Se dans le plan de croissance 

comme le représente la figure II.8  grâce à une déformation élastique tétragone de sa 

maille cristalline. La couche Mg x Zn (1-x) Se, plus épaisse, reste non déformée.

De l'adaptation du paramètre de maille du Mg x Zn (1-x) Se à celui de 

contrainte biaxiale dans le plan de l'interface de composantes j++	kV	j��. 

Dans les paragraphes qui suivent, il sera tout d'abord calculé la déformation de la 

Mg x Zn (1-x) Se. Il sera ensuite analysé l'influence de cette 

déformation sur les bandes de valence et de conduction de ce matériau et enfin l'énergie de la 

contraint sera déterminée.  

Représentation de l'adaptation du paramètre de maille

De la couche épitaxie sur un substrat 
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constituant respectivement le puits et les barrières. Deux cas peuvent 

Si l'épaisseur de la couche active est supérieure à une certaine épaisseur appelée 

épaisseur critique, les déformations induites par le désaccord de maille sont telles que 

devient énergiquement 

ble, autorisant ainsi la relaxation de la contrainte. Cette situation est 

Si l'épaisseur de la couche active reste inferieure critique, le paramétré de maille du 

dans le plan de croissance 

comme le représente la figure II.8  grâce à une déformation élastique tétragone de sa 

, plus épaisse, reste non déformée. 

à celui de ZnSe résulte une 

Dans les paragraphes qui suivent, il sera tout d'abord calculé la déformation de la 

Il sera ensuite analysé l'influence de cette 

déformation sur les bandes de valence et de conduction de ce matériau et enfin l'énergie de la 

 

Représentation de l'adaptation du paramètre de maille 
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III.2.5. Densité d'états 

La densité d'état à deux dimensions l�m�"� est définie comme étant le nombre d'états 

par unité d'énergie et par unité de surface du plan de la couche [20]. Pour un puits infini, dans 

l'approximation des bandes paraboliques, la courbe de dispersion E(k), consiste en une série 

de paraboles (fig. 1.3.a) séparées par la quantité : 

"n( = ℏ�9�R�2�##∗ ��� 						avec	9	 = 	entier	 ≠ 0 (3.18) 

 

Chaque parabole donne lieu à une densité d'état constante égale à : �##∗Rℏ�  (3.19) 

 

La densité d'état totale dans le puits est donnée par [4]: 

l�m�"� = 2 q r �" − "�( − ℏ�)*#� + *+�,2�##∗ �(,st,su
 (3.20) 

 

 

Où sous forme compacte en utilisant la fonction escalier Θ�"�	: 
l�m�"� = �##∗Rℏ� q 	Θ�" − "�(�(  (3.21) 

 

III.2.6. Détermination des pseudo-niveaux de Fermi 

Quand la non-parabolicité des bandes peut être omettre, la densité (par unité de volume) 
des électrons et des trous dans un puits quantique de largeur �@ s’écrit [21]: 

9 = w l�mb�"��x�y"��@  (3.22) 

 

z = w l�mc�"Z��1 − xZ�y"Z�@  (3.23) 

 

Ou l�mb et l�mc sont les densités d’états des électrons et des trous respectivement dans 

le puits quantique, xZet x� sont les probabilités d’occupation des électrons dans la bande de 

valence et de conduction respectivement. Après l’intégration et en remplaçant les densités 

d’états et les probabilités par leurs formules nous obtenons : 
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9 = �{*i|Rℏ��@ q /9 Qk�z }~b − "b(*i| � + 1S(  (3.24) 

 

z = ��*i|Rℏ��@ q /9 Qk�z }"c( − ~c*i| � + 1S(  (3.25) 

 

Ou �{ et �� sont les masses effectives des électrons et des trous respectivement, ~b et ~c sont les pseudo-niveaux de Fermi dans la bande de conduction et de valence. Des formules 

précédentes, on peut déduire : 

~b − "bZ*i| = 	/9 �k�z XRℏ�9�@�{*i| Y − 1� (3.26) 

 

"cZ − ~c*i| = 	/9 �k�z XRℏ�z�@��*i| Y − 1� (3.27) 

 

Les pseudo-niveaux de Fermi peuvent être retrouvés de ces deux formules et la condition de 
neutralité électrique : 

9 + �h2 = z + �m� (3.28) 
 

La condition pour la quelle nous aurions l’effet du laser (lasing) est [4]: 

~b−~c > ℏ� (3.29) 
 

Ou ℏ� est plus grande que l’énergie de la bande interdite. 

 

III.2.7. Transitions optiques 

La règle d'or de fermi donne le taux de la transition pour une seule paire d'états de la 

bande de conduction et de la bande de valence [22]. Nous savons que beaucoup d'états k 

existent dans les bandes de conduction et de valence. Pour trouver le taux de transition totale, 

nous devons additionner les taux de transition permises sur toutes les paires, c’est-à-dire les 

transitions verticales dans l'espace k [23]. Nous pouvons alors additionner sur tous les états 

électroniques Ns entre les bandes comme l'illustre la figure III-3. Le taux de transition totale 

par unité de volume (une unité s-1 cm-1) est donné par  
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�b→c = 1�w�{→�y�\ = 1�w�{→� 1� y�\y* y* 

		= 2Rћ w|�{�� |� r�"{� − ћ��l�*�y* 

(3.30) 

 

Ou Eeh= Ee -Eh et ��est l’Hamiltonien. 

Nous avons introduit l'énergie de transition Eeh dans la fonction delta. Nous avons aussi 

converti à une intégration dans l'espace k en utilisant la densité d’état additionné sur les k 

transition verticales. 

 

Figure 3.8. Transition verticales dans l'espace de vecteur 0��� de la bande                                          

conduction vers la bande de valence 

 

En utilisant le changement de variable dans la fonction delta, � = "{� − ћ�, l'expression  3.30 devient  

�b→c = 2Rћ w|�{�� |� r���l�*� = 2Rћ |�{�� |�
���
�� l�*�y"{� y*� ���

��	����ћ@	 (3.31) 
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Le terme entre crochets est défini comme densité d'états réduite. Si nous supposons que 

les bandes d'énergie sont sous forme paraboliques, alors le terme entre crochets peut être 

simplifié en utilisant l'équation de l'énergie en fonction du vecteur d'onde *��   
"{�*� = "b + ћ�s����� ,																							 		"��*� = "c − ћ�s�����   (3.32) 

 

Et 

"f = "b − "c 

On aura 

"{� = "{ − "� = �"b + ћ�*{�2�{ � − �"c − ћ�*��2�� � = "f + ћ�*{�2�{ + ћ�*��2��  (3.33) 

 

y"{�y* = ћ�*�^ 	,														>�	 1�^ = 1�{ + 1�� 

  

L'énergie de gap "f = "b − "c, est bien définie comme le gap entre deux sous-bandes 

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

la masse réduite �^, nous pouvons écrire 

�b→c = ��ћ |�{�� |�l^{�)"{� − "f� ,,												>�					"{� = 	ћ�  (3.34) 

 

Pour les bandes paraboliques et avec l'usage de la masse réduite �^, les énergies individuelles 

Ee et Eh sont reliées avec l'énergie de transition Eeh par  

"{ = "b + �^�{ )"{� − "f, (3.35) 

 

"� = "c − �^�� )"{� − "f, (3.36) 
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III.3. États électroniques dans le puits quantique 

III.3.1. Théorie k.p 

La théorie k.p consiste à construire, sous forme de matrice, des Hamiltoniens dont les 

valeurs propres donnent la structure de bande au voisinage du centre de la zone de Brillouin 

[24]. Pour construire ces matrices, il est évidemment primordial de savoir sur quelles bases on 

les construit et donc de connaitre les fonctions d’onde qui servent de base. 

En partant des fonctions et énergies propres au centre de la zone de Brillouin (k=0) pour 

un semi-conducteur II-VI, et en négligeant l’effet des excitons qui est faible car la bande 

interdite du puits est large, on peut déterminer la relation de dispersion locale des bandes de 

conduction et de valence pour des valeurs du vecteur d’onde voisins de k=0 avec la méthode 

k.p du Hamiltonien Luttinger-Kohn [25] avec la contrainte de Pikus et Bir [26]. 

L’hamiltonien d’un électron dans un cristal massif s’écrit : 

 

� = ����2�� + ���� + ℏ4���-� )∇���� ∧ ���,. j� (3.37) 

 

 

Où ��� = �ℏ∇ est le vecteur d’impulsion, m0 est la masse de l’électron libre, V(r) représente le 

potentiel cristallin périodique et j� est le spin de l’électron représenté par les matrices de Pauli. 

L’équation de Schrödinger qu’il faudra résoudre est : ��(s�� = "�(s��  (3.38) 

 

 

Les fonctions d’onde �(s��  résultent du théorème de Bloch s’écrivent sous la forme suivante: �(s�� ���� = �(s�� ����. k�z�*���� (3.39) 

 �(s�� ���� est la partie périodique de la fonction de Bloch et k�z�*���� est un terme d’onde plane. n 

représente l’indice de bande et *�� le vecteur d’onde de l’électron. 

On a : ����(s�� ���� = k�z)�*����,)��� + ℏ*��,�(s�� ���� (3.39) 

 �����(s�� ���� = k�z)�*����,)���� + 2ℏ*����� + ℏ�*���,�(s�� ���� (3.40) 
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III.3.1.1. Hamiltonien des électrons dans la bande de conduction 

Lorsque l'énergie de gap Eg est suffisamment élevée, on peut négliger le couplage entre 

la bande de conduction et la bande de valence. Cette approximation est notamment valable 

pour les matériaux à base de GaAs ou d'InP, très utilisés dans les composants 

optoélectroniques. Pour calculer l'onde enveloppe des états de conduction, il faut résoudre 

l'équation de Schrödinger selon l'approximation de Ben-Daniel-Duke [27]: 

¡−ℏ�2 ¢¢� } 1�{
¢¢�� + ℏ�*£�2�{ + �b�
�¤ Ψ�
� = "Ψ�
� (3.41) 

 

Où �b est le potentiel de conduction donné en (1.36), �{ est la masse effective de 

l'électron. Cette formulation prend en compte la dispersion en énergie selon le plan parallèle 

aux couches ainsi que la contribution à l'affinité et la variation hydrostatique de l'énergie de 

conduction. Sans couplage, la relation de dispersion en énergie selon *£ est donnée selon 

l'approximation parabolique: 

"b)*£, = "b�0� + ℏ�2�{ *£� (3.42) 

 

 

Cependant cette approximation n'est pas toujours valable surtout quand la structure comporte 

des matériaux dont la masse effective dans chaque matériau est très différente. 

 

III.3.1.2. Hamiltonien des trous dans la bande de valence : description matricielle 

Le problème des états de valence est plus complexe en raison de la dégénérescence des 

trous lourds et des trous légers et de la proximité de la bande dite de split-off (spin-orbite). 

Les deux bandes de trous lourds et de trous légers se trouvent alors découplées à la fois par la 

quantification du mouvement dans la direction z et par la contrainte bi-axiale. Le modèle 

faisant intervenir ces deux contributions est le modèle de Pikus-Bir. 

 

III.3.2. Le modèle de Luttinger-Kohn 

Le Hamiltonien Luttinger-Kohn dans la base des fonctions d’onde ¦�§, �¨〉� pour = 3 2⁄ , 

ª�«� , «�〉�, ª�«� , − Z�〉�, ª�«� , Z�〉�, ª�«� , − «�〉� sans contrainte est :  
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�� = ���
��		� + ¬ ­®­®¯ 	� − ¬ −°																 00														 °−°¯ 					00 							°¯ 					� − ¬ 					­®							­®¯ 											� + ¬���

�� (4.43) 

 

 

Avec ­® = |­| − �|°| ­®¯ = |­| + �|°| 
� = 12 Xℏ�� Y ±Z)*#� + *+� + *��, 

¬ = 12 Xℏ�� Y ±�)*#� + *+� − 2*��, 

° = √3 Xℏ�� Y ±«*�)*# − �*+, 

­ = − Xℏ�� Y �√32 ±̅)*# − �*+,� − √34 �±«−±��)*# + �*+,�� 
 

Nous définissons les phases µ́ et ́ ¶ de R et S par : ­ = |­|k·	¸¹ ° = |°|k¸º 

 

III.3.3. L’Hamiltonien de Bir-Pikus 

La déformation » entraine un changement d’énergie décrite par un hamiltonien. La 

contrainte uniaxiale introduit un Hamiltonien de contrainte �¼ donné par : 

�¼ = ½			» 0		0 −» 		0 			0		0 			00 		00 		0 −» 		00 		»¾ 
 

(3.44) 

 

Ou » est le potentiel de contrainte. La base pour la matrice 1 est : 

¿�32 , 32〉 = − 1√2 |��À + �Á� ↑〉�� 
Ã�32 , − 12〉 = 1√6 Ã��À − �Á� ↑〉 + E23 |�Å ↓〉��� 
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Ã�32 , 12〉 = − 1√6 Ã ��À + �Á� ↓〉 + E23 |�Å ↑〉��� 
¿�32 , − 32〉 = 1√2 |��À − �Á� ↓〉�� 
 

Pour simplifier le problème, nous mettons une transformation unitaire de la matrice 4x4  � = �� + �¼ suivant la méthode de Broido et Sham [28] et Twardowski et Herman [29] 

dans : 

 �Ç = ÈÇ�ÈÇ¯ (3.45) 

 

�Ç = É�Ê 00 �ËÌ (3.46) 

 

Ou le block bas �Ë et haut �Ê sont donnés par : 

 

�Í = Q� ± ¬ ± » ­­∗ � ∓ ¬ ∓ »S (3.47) 

 ­ = |­| − �|°| 
 

Ou j=U (L) refaire à haut (ou bas) avec le signe ± et la transformation entre les anciens bases ª�«� , Ï〉� ÐÏ = ± «� , ± Z�Ñ et les nouveaux bases est : 

|�1〉 = Ò� ¿�32 , 32〉 − Ò∗ ¿�32 , − 32〉�� 
|�2〉 = −�Ó∗ ¿�32 , 12〉 + Ó ¿�32 , − 12〉�� 
|�3〉 =�Ó∗ ¿�32 , 12〉 + Ó ¿�32 , − 12〉�� 
|�1〉 = Ò� ¿�32 , 32〉 + Ò∗ ¿�32 , − 32〉�� 
 

La transformation unitaire ÈÇ est défini par : 
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ÈÇ = ½	Ò∗ 00 	−Ó 		0 −Ò			Ó∗ 		00				 Ó	Ò			∗ 0 		Ó∗ 	00 	Ò ¾ (3.48) 

 

Ou  

Ò = 1√2 k�z Q� }3R4 − 3Ô2 �S 
Ó = 1√2 k�z Q� }− R4 + Ô2�S 
Ô = VÕ92Z X*+*#Y 

 

Nous considérons un puits quantique de largeur L, croitre suivant la direction (001), 

nous choisissons l’origine dans le centre du puits. Pour calculer la structure de bande et les 

fonctions d’ondes des électrons et des trous du puits quantique, nous avons utilisé la théorie 

de la masse effective (méthode k.p). Pour simplifier les calculs, nous supposons que les 

bandes de conduction et de valence sont découplées qui est une bonne approximation pour les 

semiconducteurs à grande gap tel ZnSe. Pour la bande de conduction, une bande parabolique 

et isotrope est utilisée. Pour la bande de valence, nous avons utilisé le Hamiltonien 4x4 de 

Luttinger-Kohn, que ces éléments sont dérivés de la méthode k.p. 

� = ���
�� + ¬ + » ­­¯ � − ¬ − » 0																	 00																	 00 																00 																0 � − ¬ − » ­­¯ � + ¬ + »���

�
+ ��
� 

 

(3.49) 

 

Avec 

� = 12 Xℏ�� Y ±Z X*#� + *+� − ¢�¢
�Y 

¬ = 12 Xℏ�� Y ±� X*#� + *+� + ¢�¢
Y 

­ = ℏ�� �√32 ±̅)*#� + *+�, − √3±«)*#� + *+�,Z �⁄ ¢¢
� 
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��
� est le potentiel des trous ; ±Z, ±�, ±«sont les paramètres de Luttinger ; � est la masse de 

l’électron libre ; ±̅ = Z� �±Z+±��, ­¯ est l’adjoint de ­ ; et » est le potentiel de la contrainte 

donné par : 

» = Ö ;ZZ + 2;Z�;ZZ À (3.50) 

 

 

Ou Ö est le potentiel de déformation, ;ZZ et ;Z� sont les constantes diélectriques, et  À est le 

stress effective.  

 

��s��∥Ê ���� = q Ø��Ù�)*��∥, 
,k·s��∥.£���|�Ï〉�
Ù�Z,�  (3.51) 

 

��s��∥Ë ���� = q Ø��Ù�)*��∥, 
,k·s��∥.£���|�Ï〉�
Ù�«,Ú  (3.52) 

 

 

Ou Ø��Ù�)*��∥, 
, sont les fonctions enveloppes,  |�Ï〉� représente la transformation de la 

fonction enveloppe dans le centre de la zone, et refaire à la nouvelle base, � est l’indice des 

sous bandes du puits quantique, *��∥, = *#�Û + *+!Û, l� = ��Û + !!Û, et U et L représente les 

blocks haut et bas, respectivement. La fonction enveloppe Ø��Ù� satisfait : 

q Q�ÙÙ′Ê }*��∥, −� ¢¢
� + ��
�rÙÙ′SÙ′�Z,� Ø�)Ù′,)*��∥, 
, 

= "�Ê )*��∥,Ø��Ù�)*��∥, 
, 

 

(3.53) 

 

q Q�ÙÙ′Ë }*��∥, −� ¢¢
� + ��
�rÙÙ′SÙ′�Z,� Ø�)Ù′��,)*��∥, 
, 

= "�Ë )*��∥,Ø��Ù���)*��∥, 
, 

 

(3.54) 

 

 

Pour Ï=1,2. Les blocks Hamiltoniens �Ê et �Ë sont donnés par : 
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�Í = Q� ± ¬ ± » ­­¯ � ∓ ¬ ∓ »S (3.55) 

 

 

Ou j= U (ou L) représente le haut (ou le bas) signe. Nous résolvons numériquement les 

problèmes du couplage des valeurs propre donnés par 6a et 6b en utilisant la méthode de 

différence finis.   

 

III.4. Le gain optique 

L'interaction entre les photons et les électrons dans un semiconducteur est décrite par le 

hamiltonien suivant [30,31]: 

� = 12�� �z − k=�� + ���� (3.56) 

 

� = z�2�� + ���� − 12�� �z. = + =. z� + k�=�2��  (3.57) 

 

Ce hamiltonien peut se mettre sous la forme: � = �� + �·(] (3.58) 

 

Avec 

�·(] ≃ − k�� =. z 

Ou le terme k�=�/2�� a été négligé car |k=| ≪ |z|. 
Le nombre de photons injectés �·(¨ est égal au rapport de l'intensité optique ° reçue par 

l'énergie d'un photon de pulsation �: 

�·(¨ = °ℏ� (3.59) 

 

Le potentiel vecteur = du champ optique est de la forme: = = =�->
�*� − �V�ß̂ (3.60) 

 

Les champs électrique et magnétique se déduisent des équations de Maxwell: 
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"��, V� = − ¢=¢V = −�=�
�9�*� − �V�ß̂ (3.61) 

 

���, V� = 1á ∇ × = = − 1á =�
�9�*� − �V�* × ß̂ (3.62) 

 

 L’intensité optique est la moyenne du vecteur de Poynting: 

° = |〈"��, V� × ���, V�〉| = 9^-ß���=��2  (3.63) 

 9^ est l'indice de réfraction du matériau considéré, á la perméabilité magnétique, ß� la 

constante diélectrique du vide et - la vitesse de la lumière dans le vide. 

Le nombre de photons injectés est ° divisé par l'énergie d'un photon: 

�·(¨ = °ℏ� = 9^-ß��=��2ℏ  (3.64) 

 

Le nombre net de photons �({] est égal à la différence entre le nombre de photons émis ­b→cpar le passage d'un électron de la bande de conduction vers un trou de la bande de 

valence et le nombre de photons absorbés ­c→b par le passage d'un électron de la bande de 

valence vers un état vacant de la bande de conduction. Ces deux quantités se calculent d'après 

la règle d'or de Fermi: 

­c→b = 2� q q 2Rℏ ªä�ås∥æ ª�·(]ª�ås∥Í çª� r)"åb)*��∥, − "��.Í)*��∥, − ℏ�,s��∥å,� x�,Í� �1 − xbå� (3.65) 

 

­b→c = 2� q q 2Rℏ ªä�ås∥æ ª�·(]ª�ås∥Í çª� r)"��.Í)*��∥, − "åb)*��∥, − ℏ�,s��∥å,� xbå)1 − x�,Í� , (3.66) 

 

 / parcourant les états de conduction et � les états de valence. Le premier facteur 2 vient 

du fait que l'on prend en compte les deux états de spin possibles pour l'électron [32,33.34]. La 

règle de conservation des moments implique que les moments de deux états électroniques 

permettant une transition via l'émission ou l'absorption d'un photon doivent être identiques. 

C'est pour cela que, dans les expressions de ­c→b et ­b→c, la somme est faite sur le même 

moment *£ pour les états de conduction et de valence. 
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D'autre part, l'électron à l'état / est caractérisé par la fonction d'onde: 

�ås��∥	æ ���� = k·sè.^√; Øå�Ù�)*��∥, 
,�|
é�〉 (3.67) 

 

 

où é =↑ou ↓, la constante ; étant choisie de manière à normer la fonction d'onde:¦Ψb,(Í ¦� = 1 

Pour un trou, s'agissant de la partie haute du hamiltonien, on a: 

��s��∥Ê ���� = k·sè.^√; ÉØ�����)*��∥, 
, ª�1〉 + Ø��å��)*��∥, 
,ª�2〉 + Ø��\��)*��∥, 
,|�3〉���Ì (3.68) 

 

 

Pour un état de la partie basse du hamiltonien: 

��s��∥Ë ���� = k·sè.^√; ÉØ���å�)*��∥, 
,¦�4〉 + Ø�åå )*��∥, 
,¦�5〉 + Ø�\å)*��∥, 
,|�6〉���Ì (3.69) 

 

 È et � représentant la partie haute et basse du hamiltonien des trous de la bande de valence 

(1.46). Les facteurs d'occupation des bandes de conduction et de valence xbå et x�,Í�  sont 

donnés par les relations suivantes: xbå = Z
Z�{#ëXìíî)ï���∥,ðìñîïòó Y et x�,Í� = Z

Z�{#ëXìô�.õ)ï���∥,ðìñöïòó Y 

 xbå et 1 − xbå représentent, respectivement, l'occupation des électrons et des trous dans la bande 

de conduction. De même, x�,Í�   et 1 − x�,Í�  représentent, respectivement, l'occupation des 

électrons et des trous dans la bande de valence. 

Le nombre net de photons �({] est donc: 

�·(¨ = ­c→b−­b→c = 2� q q 2Rℏ ªä�ås∥æ ª�·(]ª�ås∥Í çª� r�"c�−"b( − ℏ��s��∥å,� �xc − xb� (3.70) 

 

Or : 

ä�ås∥æ ª�·(]ª�ås∥Í ç = − k=�2�� ß̂. ÷���å�Íæ)*��∥, (3.71) 
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L’élément de matrice zbc dépendant des fonctions de Bloch, incluant également les 

fonctions enveloppes et il est donné par :  

ß̂. ÷���å�Íæ)*��∥, = øùú
ùûq äØ��Ù�ªÔåçüÏ|ß̂. k��|°, éý							x>�	j = È	Ù�Z,�q äØ��Ù�ªÔåçüÏ|ß̂. k��|°, éý	Ù�«,Ú 				x>�	j = � �  

(3.72) 

 

 

Ou Ôå est la fonction enveloppe pour la bande de conduction et  ° représente la partie 

symétrique  sphérique de la fonction périodique de Bloch pour la bande de conduction au 

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

¦ß̂. ÷���å�æÍ)*��∥,¦�
 pour la polarisation TM et la polarisation TE : 

1) Pour le mode TM (ß̂ = 
̂) 

¦ß̂. ÷���å�æÊ)*��∥,¦� = 13 ü°|k
|Åý�äÔåªØ����ç�
 (3.73) 

 

¦ß̂. ÷���å�æË)*��∥,¦� = 13 ü°|k
|Åý�äÔåªØ��«�ç�
 (3.74) 

 

 

2) Pour le mode TM (ß̂ est sur le plan x-y) 

¦ß̂. ÷���å�æÊ)*��∥,¦� = 14 ü°|k�|Àý�. �äÔåªØ��Z�ç� + 13 äÔåªØ����ç�

+ 2√3 äÔåªØ��Z�çäÔåªØ����ç->
2Ôþ 

(3.75) 

 

¦ß̂. ÷���å�æË)*��∥,¦� = 14 ü°|k�|Àý�. �äÔåªØ��Ú�ç� + 13 äÔåªØ��«�ç�

+ 2√3 äÔåªØ��Ú�çäÔåªØ��«�ç->
2Ôþ (3.76) 

 

 

Ou Ô = VÕ92Z)*+ *#⁄ ,, et é =↑ >� ↓ pour les deux état de spin. Dans ce calcul, nous avons 

utilisé pour le matériau massif la valeur ü°|k
|Åý qui est donné par : 
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ü°|k�|Àý = ü°|k
|Åý = − kℎ√2 � "f + Δ"f)"f + 2Δ 3⁄ ,�b∗�Z �⁄
 (3.77) 

 

 

Ou Δ est l’énergie de spin-orbite et �b∗ est la masse effective de la bande de conduction. 

On peut donc exprimer le nombre net de photons émis en fonction de =� : 

�({] = Rk�=���ℏ��� q q¦ß̂. ÷���å�Íæ)*��∥,¦�r)"��.Í)*��∥, − "åb)*��∥, − ℏ�,s��∥å,� )x�,Í� − xbå, (3.78) 

 

 

Le rapport de �({] par �·(¨ permet de calculer le gain matériau en fonction de la 

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

de l'occupation des bandes d'énergie: 

 

Ø�e] = − �({]�·(¨ = Rk�9^ß�-���� 2� q q¦ß̂. ÷���å�Íæ)*��∥,¦�r)"��.Í)*��∥, − "åb)*��∥, − ℏ�,s��∥å,� )x�,Í� − xbå, (3.79) 

 

 

Ou j représente les blocks haut et bas du Hamiltonien, é est l’état de spin de l’électron, / et � sont les indices des sous bandes pour la bande de conduction et de valence, 

respectivement, ß̂ est le vecteur de polarisation du champ optique, ß� est la permittivité de 

l’espace libre, ÷���å�Íæ est l’élément de la matrice du dipôle optique entre le /ième sous bande 

dans la bande de conduction avec l’état de spin é et le �ième sous bande dans la bande de 

valence d’Hamiltonien �Í 2x2, xbå et x�,Í�  sont les fonctions de Fermi, "åb)*��∥, et "��.Í)*��∥, 

sont les énergies de la /ième sous bande dans la bande de conduction et �ième sous bande 

dans la bande de valence de �Í à )*��∥,, respectivement. � est la fréquence angulaire du 

photon, � est le volume. Les pseudo-niveaux de Fermi sont déterminés numériquement pour 

chaque densité de porteur par la somme des fonctions de Fermi sur *#, *+ et les indices des 

sous bandes. 
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III.5. Conclusion 

Pour aboutir au calcul du gain optique, dans un premier temps, nous avons rappelé la 

résolution de l’équation de Schrödinger pour un puits quantique fini qui nous a permet de 

trouver les niveaux d’énergies dans la structure dans l’approximation de la fonction 

enveloppe, nous avons présenté également les principaux paramètres pilotant le choix du 

matériau,  Par la suite nous avons décrit brièvement la notion de contrainte qui améliore le 

gain optique [9], nous avons donné notamment les éléments essentiels à la compréhension de 

la densité d’états et les transitions optiques dans un puits quantique. Enfin, nous avons détaillé 

la méthode de calcul du gain otique dans un puits quantique contraint qui sera appliqué dans 

le calcul numérique dans le chapitre V. 
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Chapitre : IV 

 

ETUDE DE LA STRUCTURE ZnSe/Mg0.08Zn0.92Se  

EMETTANT A 0.430µm 

 

V.1. Introduction 

Bien que le gain optique des lasers à puits quantiques à base de ZnSe a été fortement étudié 

[1-6], peu d’études ont été menées sur le gain optique des puits  quantiques à base du matériau 

ternaire MgZnSe qui émet dans le visible et qui fait donc des systèmes à base de Zn1-yMgySe 

/Zn1-xMgxSe un candidat prometteur dans le développement des applications basées sur ces 

structures. 

L'objet de ce chapitre est de calculer le gain optique d’une structure à puits quantique Zn1-

yMgySe /Zn1-xMgxSe en fonction de la longueur d’onde d’émission pour différentes largeur du 

puits quantique, différentes concentration des porteurs de charge ainsi que le courant de seuil 

et la puissance émise. Une attention particulière sera portée à l’effet de la contrainte sur la 

discontinuité des bandes et les différentes caractéristiques de la structure Zn1-yMgySe /Zn1-

xMgxSe. 

Les structures optoélectroniques d’une diode laser à puits quantique sont généralement 

constituées de quatre parties : 

- d'une couche active, elle même constituée de plusieurs couches de taille quantique (de 

l'ordre du nanomètre); 

- de couches de confinement optique de manière à éventuellement guider un mode 

optique pour optimiser l'interaction lumière-matière; 

- de couches de contact permettant l'injection de porteurs; 

- d'empilements macroscopiques extérieurs à ces trois éléments pour mieux évacuer la 

chaleur que nous ne considérerons pas dans la présente analyse. 

Le gain optique concerne particulièrement la couche active, nous nous intéresserons 

essentiellement au cas des structures à puits quantiques. Ce problème a déjà fait l'objet de 

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

Pour obtenir  les discontinuités des bandes de conduction et de valence dans le puits et 

calculer  par la suite la quantification des niveaux d’énergie des électrons dans la bande de 

conduction et les trous dans la bande de valence, il faut connaitre les bandes interdites des 

alliages semiconducteurs qui composent la structure et leurs évolutions en fonction de la 

température T et la fraction molaire x. 

Dans le cas des matériaux binaires ZnSe et MgSe, leur bande interdite est connue (voir le 

tableau 1), pour le  matériau ternaire  MgxZn1-xSe, nous avons calculé la bande interdite en 

fonction de la fraction molaire du magnésium au chapitre II de notre thèse. 

Tableau 2. Les paramètres physiques des matériaux binaires ZnSe et MgSe 

paramètres ZnSe MgSe Refs �� (�°	) 0.566 0.589 13, 14 ��∗  0.147 0.23 15,16 �		∗  0.96 0.78 16 �
	∗  0.27 0.33 16 
Eg ��
  (eV) 2.82 4.1 17 

Paramètres de Luttinger ��,��,�� 2.45 , 0.61 , 1.11   

Elastic stiffness c11, c12 (GPa) 82.6 , 49.8 63.1 , 61.8 19,14 
Potentiel de déformation ��, �� 

(eV) 
-4.25 , -1.2 -4.79 , -1.39 18,19 

 

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

Il est indispensable de calculer la variation de l’énergie de la bande interdite en fonction de la 

température, dans notre travail, nous avons utilisé la formule de Passler [20] qui estime que 

lorsque la température augmente, l’énergie de la bande interdite décroît suivant 

approximativement la relation empirique (figure 4.1): 

����
 = ��0
 − �Θ�2 ��1 + !2�
Θ�"

#$ − 1% (4.1) 

 

Ou ��0
 est l’énergie de la bande interdite à  0 K, Θ& est la température à laquelle la variation 

commence à devenir linéaire, � est la pente de la section linéaire à haute température, p est le 

paramètre de Passler. Les paramètres de Passler utilisés dans notre travail sont donnés dans le 

tableau 3. 
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Tableau 3. Les paramètres de Passler utilisés dans ce travail 

paramètres ZnSe MgSe Ref 

' 2.62 2.90 14,15 

((meV/K) 0.599 0.21 14,15 

(K) 586 590 14,15 
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Figure 4.1. Variation du gap en fonction de la température 

 

V.3. L'effet de la contrainte sur la structure de bandes 

L'effet de la contrainte sur la structure de bandes au voisinage du centre de la première zone 

de Brillouin est qualitativement illustré par la figure 4.2. Les directions sont définies comme 

suit )*+,-./0,12	+.	/-1,3342/., )∕∕			7842	+.	/-1,3342/.	. 
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Figure 4.2. Structure de bande pour un semi-conducteur cubique autour de 

K = 0, a) compression biaxiale b) non contraint c) tension biaxiale 
 
L'effet de la contrainte sur les extrémas des bandes a été calculé suivant le modèle décrit par 

T.Y Wang et String. Comme  nous  l’avions  évoqué  au chapitre III,  la  croissance  épitaxiale  

de  couches  de matériaux  ayant  des  paramètres  de  maille légèrement différents  induit  une  

contrainte  biaxiale  dans le plan xoy [21].  

Dans le plan de la couche active :    

:;; = :<< = => − =?=?  (4.2) 

  

Dans la direction de croissance :  

 

ℰAA = /* − /?/?  

 

Où as désigne le paramètre de maille dans le plan du substrat, ac celui du matériau. Si a c > as, 

la couche épitaxie est en compression. Dans le cas contraire, la couche est en tension. Si ac = 

as, la couche est en accord de maille. Si les déformations sont faibles, les composantes du 

tenseur de contraintes sont liées à celles du tenseur des déformations par la loi de Hooke.  

 

BC
CC
CD
E;;E<<EAAE;<E<AEA;FG
GG
GH =

BC
CC
CD
/II/IJ/IK000

/IJ/II/IK000

/IK/IK/KK000

000/LL00

0000/LL0

00000/MMFG
GG
GH

BC
CC
CD
:;;:<<:AA:;<:<A:A; FG
GG
GH
 

 

Si la surface est libre de contrainte, l’équilibre statique entraîne l’annulation du terme σzz, et :   EAA = 2/IK:;; + /KK:AA = 0	 (4.3) 
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On peut alors écrire la déformation suivant l’axe de croissance en fonction de la déformation 

dans le plan :  

ℰAA = −2/IK/KK :;; (4.4) 

 

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

non nulles du tenseur des contraintes comme suit:  

E;; = E<< = !/II + /IJ − 2/IKJ/II " :;; (4.5) 

 

La nullité des εij pour i≠j entraîne : σxy= σyz= σzx=0. 

 

V.3.1. Energie de déformation  

L'énergie élastique stockée dans la couche contrainte par unité de volume est :  

N = 12 :OPEOP = !QII + QIJ − 2QIJJQII" :∕∕J  (4.6) 

 

Si l'épaisseur de la couche déposée est L, l'énergie de déformation élastique par unité de 

surface s'écrit :  

�>R = NS = !QII + QIJ − 2QIJJQII" :∕∕J . S (4.7) 

 

Cette quantité est une fonction linéaire croissant de l'épaisseur et elle est proportionnelle au 

carré de la déformation planaire :∕∕ 
La moyenne pondérée des deux sous bandes trous lourds et trous légers est choisie comme 

référence des niveaux d'énergie Emoy. Les décalages d'énergies des bandes Emoy et la bande de 

conduction Ec induits par la composante hydrostatique de la contrainte sont donnés 

respectivement par : 

∆�UV<	 = 4W ∆XX 	 (4.8) 

 

		∆�? = 4? ∆XX  (4.9) 
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Ou 4W et 4? sont les potentiels de déformation hydrostatique des bandes de conduction et de 

valence et 
∆YY  le volume fractionnel qui, pour des faibles contraintes dans la direction Z100[ 

est donnée par : ∆XX = :;; + :<< + :AA (4.10) 

 

La composante de cisaillement provoque la levée de dégénérescence au centre de la première 

zone de Brillouin, il en résulte un décalage d'énergie des sous bandes et des  trous légers et 

trous lourds par rapport à l'énergie moyenne Emoy. Ce décalage d'énergie est donné par les 

relations suivantes :  

∆�WJ = \∆]3 − _�I]]2 ` (4.11) 

  

∆�WJ = −∆]6 + _�I]]4 + 12�∆]J + ∆]. _�I]] + 94 �_�I]]
J (4.12) 

 

 

Où ∆]est le décalage d'énergie entre la bande de valence et la bande spin-orbite dans le 

matériau Mg x Zn 1-x Se non contraint. 

Avec : _�I]] = 2d�:;; − :AA
	 
b étant le potentiel de déformation de cisaillement pour une contrainte de symétrie 

tétragonale. Pour le cas non contraint, alors les expressions s'écrivent : 

∆�WI = ∆�WJ = ∆]3  (4.13) 

Pour Mg x Zn 1-x Se tétragonal : 

�WO = �UV< + 4W ∆XX + ∆�WO (4.14) 

 

�? = �UV< + ∆]3 + 4? ∆XX + ��] (4.15) 

 

Eg0  est le gap non contraint est déterminé dans le chapitre II.  

Pour la structure cubique :  
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�? = �W + �� (4.16) 

 

�W = �UV< + ∆]3  (4.17) 

 

Donc le décalage d'énergie s'écrit : ∆�WO = �WO − �W�ef	;g2	Ih;	i.
 (4.18) 

 ∆�? = �?�ef	;g2	Ih;	i.
 − �?	 (4.19) 

 

 

 

 

Figure 4.3. La variation de la structure énergétique du puits suivant la concentration x 

 

La figure 4.3 montre La variation de la structure énergétique du puits suivant la concentration 

x avec : 1.			�WI = 31jj.0	+.	84	d42+.	+.3	0-1k3	8éf.-3 
1. �WJ = 	31jj.0	+.	84	d42+.	+.3	0-1k3	81k-+3 
2. �llI = 7-.j,-.	2,m.4k	+.	nk420,o,/40,12	71k-	8.3	0-1k3	81k-+3 
3. �llJ = +.kp,éj.	2,m.4k	+.	nk420,o,/40,12	71k-	8.3	0-1k3	81k-+3 
4. �qlI = 7-.j,-.	2,m.4k	+.	nk420,o,/40,12	71k-	8.3	0-1k3	8éf.-3 
5. �qlJ = +.kp,éj.	2,m.4k	+.	nk420,o,/40,12	71k-	8.3	0-1k3	8éf.-3 
6. �?I = 7-.j,-.	2,m.4k	+.	nk420,o,/40,12	71k-	8.3	é8./0-123	 
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7. �?J = 	+.kp,éj.	2,m.4k	+.	nk420,o,/40,12	71k-	8.3	é8./0-123 
8. �rls = é2.-f,.	+.	-./1jd,24,312	�é8./0-123 − 0-1k3	81k-+3
 
9. �rqs = 	é2.-f,.	+.	-./1jd,24,312	�é8./0-123 − 0-1k3	8éf.-3) 

 

La bande interdite �� en fonction de la composition x du magnésium est calculée dans le 

chapitre II. En tenant compte de la contrainte nous aurons les bandes interdites effectives : 

                                                     

��ll�p
 = �f]�p
 + 24W \1 − QIJQII` :	 − dW \1 + 2QIJQII` : (4.20) 

 

                                                     

��ql�p
 = �f]�p
 + 24W \1 − QIJQII` : + dW \1 + 2QIJQII` : (4.21) 

Avec 

: = �4] − 4�p

/4]  (4.22) 
 

Ou 4] est le paramètre de la maille ZnSe. 4�p
est le paramètre de la maille du Mg
x
Zn

x-1
Se.  

La figure 4.4 représente les variations de l’énergie de la bande interdite du matériau Mg
x
Zn

x-

1
Se

 
non contraint �f]�p
	et les bandes interdites effectives (sous la contrainte) ��ll�p
 , ��ql�p
 avec le taux de magnésium. 
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Figure 4.4. Variation de l’énergie de la bande interdite  
en fonction de la composition du magnésium 

 
 

On note que les gaps �f]�p
,��ll�p
 et ��ql�p
	augmentent de façon monotone lorsque la 

composition du magnésium croit de 0 à 1. 

 

V.3.2. Energie de transition  

La variation des énergies de transition E
tr(e-hh) 

et E
tr(e-lh) 

en fonction de la largeur du puits 

quantique S7 pour x=0.08 est illustrée sur la figure 4.5. On remarque que les énergies de 

transition diminuent avec l’augmentation de la largeur du puits. On interprète cette diminution 

par le resserrement des bandes quantifies. 

 



Chapitre IV                                           Etude de la structure Mg0.08Zn0.92Se émettant à 0.430µm  

93 

 

0 50 100 150 200

2.84

2.86

2.88

2.90

2.92

2.94

2.96

2.98

3.00

3.02
ZnSe/Mg

0.08
Zn

0.92
Se  E

tr
(e--hh)

 E
tr
(e--lh)

E
ne

rg
y 

(e
V

)

Well width Lw (A0)

 

Figure 4.5. Variation de l’énergie de transition en fonction de la largeur du puits quantique 

La largeur du puits quantique S7
 
et la composition x ont une influence importante sur le 

processus de transition dans le puits que ce soit les transitions entre des électrons du premier 

niveau E
e1 

avec les trous du niveau E
hh1 

ou avec ceux du niveau E
lh1 

V.4. Etude de la discontinuité des bandes 

Les discontinuités de bandes ∆�W, ∆�? constituent en fait un paramètre essentiel qui régit le 

comportement des systèmes à puits quantique [22,23]. Elles jouent le rôle de barrières de 

potentiel qui agissent fortement sur Les déplacements des électrons et des trous. Ceci permet 

de disposer, pour la conception de système à semiconducteurs, d'un nouveau moyen de 

contrôler les distributions et flux de porteurs. La connaissance du ∆�W, ∆�W est donc 

essentielle pour la conception de nouveaux dispositifs plus performants. Nous avons utilisé la 

méthode empirique pseudopotentiel. La mise au point du calcul a été effectuée sur le cas 

général qui est l'interface MgyZn1-ySe/MgxZn1-xSe [001]. Nous présentons les résultats 

obtenus pour cette hétéro-interface.  

 

V.4.1. Discontinuités des bandes de conduction 

Les discontinuités des bandes de conduction (CBO: Conduction Band Offsets) de 

l'hétérointerface Zn1-xMgxSe/Zn1-yMgySe pour différentes compositions de magnésium variant 

de 0 à 1 ont été calculées et représentées sur la Figure 4.6 (a et b). Ces discontinuités de 

bandes sont de signe négatif lorsque la concentration de magnésium dans la couche supérieure 
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est inférieure à la concentration de magnésium dans le substrat (i.e. yx< ) et changent de 

signe dans le cas contraire. 

 

Dans le Tableau 1 sont rassemblées les données nécessaires pour le calcul des 

discontinuités des bandes de conduction et de valence. 

 

Tableau 4. Données nécessaires pour le calcul des discontinuités des bandes de conduction et 

de valence au niveau de l'hétérointerface Zn1-xMgxSe/Zn1-yMgySe. Toutes les données sont en 

eV [24,25].    

Composé 
0∆  Ev,av av 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,  

 0∆  est le splitting spin-orbite, 

Ev,av est l'énergie moyenne des bandes de valence. 

av est le potentiel de déformation hydrostatique pour les bandes de valence. 

ac est le potentiel de déformation hydrostatique pour les bandes de conduction. 

et b est le potentiel de déformation uniaxiale. 
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Figure 4.6. Discontinuités des bandes de conduction en fonction de la concentration de 

magnésium dans le substrat (y) et dans la couche supérieure (x) 

(a. sous forme de contour, b. en représentation tridimensionnelle). 

 

V.4.2. Discontinuités des bandes de valence 

Les discontinuités des bandes de valence (VBO: Valence Band Offsets), des trous 

lourds et des trous légers, ont été calculées en utilisant les données du Tableau 3.1 comme 

données d'entrées et sont représentées sur les Figures 4.7 (a et b) et 4.8 (a et b) respectivement 

pour les trous lourds et légers. Tout comme les discontinuités des bandes de conduction, les 

VBOs restent négatives tant que la concentration de magnésium dans la couche supérieure est 

inférieure à celle dans la couche formant le substrat (i.e. yx < ) et deviennent positives dans le 

cas contraire. 

      

On note que le gap de la couche supérieure Zn1-xMgxSe n’est pas  contenu dans le gap 

du substrat Zn1-yMgySe et l’inverse est vrai aussi. L'alignement des bandes est alors de type II 

(staggered) pour x < y. Si x > y l'alignement reste toujours de type II. L’on peut conclure par 

conséquent que quelque soient les compositions du magnésium dans la couche supérieure et 

dans le substrat, l’alignement est toujours de type II.   
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Figure 4.7. Discontinuités des bandes de valence des trous légers en fonction de la composition 

de magnésium dans le substrat (y) et dans la couche supérieure (x) 

(a. sous forme de contour, b. en représentation tridimensionnelle). 
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b. 

Figure 4.8. Discontinuités des bandes de valence des trous lourds en fonction de la composition 

de magnésium dans le substrat (y) et dans la couche supérieure (x) 

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

La Figure 4.9 montre le gap énergétique du matériau Zn1-xMgxSe relaxé et ceux 

contraints du Zn1-xMgxSe/Zn1-yMgySe pour x=0 à 0.3 et y=0 à 1. On peut noter que tous les 

gaps relaxés et contraints calculés augmentent non-linéairement lorsque la composition y 

augmente de 0 à 1. Pour x=0.2 et x=0.3, le  gap contraint  est plus faible que le gap relaxé 

pour toutes les valeurs de y. Par contre pour x=0 et x=0.1, le gap contraint est supérieur au 

gap relaxé jusqu’à ce qu’y devienne égale respectivement à 0.92 et 0.35, valeurs au-delà 

desquelles le gap contraint devient inférieur au gap du matériau non-contraint. Nos gaps 

énergétiques contraints peuvent être respectivement fittés par : 

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0
2.25

2.50

2.75

3.00

3.25

3.50

3.75

4.00

4.25

E
ne

rg
y 

ba
nd

 g
ap

 (
eV

)

Composition x

 Zn
1-x

Mg
x
Se unstrained

 ZnSe/Zn
1-x

Mg
x
Se

 Zn
0.9

Mg
0.1

Se/Zn
1-x

Mg
x
Se

 Zn
0.8

Mg
0.2

/Zn
1-x

Mg
x
Se

 Zn
0.7

Mg
0.3

SeZn
1-x

Mg
x
Se

 

Figure 4.9. Gaps énergétiques du matériau Zn1-xMgxSe relaxé puis contraint  

Zn1-xMgxSe/Zn1-yMgySe en fonction de la concentration de magnésium. 

 

V.5. Gain optique 

Les figures 4.10, 4.11, 4.12, 4.13 et 4.14 présentent l’évolution du gain optique du puits 

quantique en fonction de la longueur d’onde pour différentes densités de porteurs et des 

largeurs de puits S7=7 nm, 8 nm, 9 nm , 10 nm et 12 nm, nous observons un très faible 

décalage du maximum de gain vers les courtes longueurs d’ondes, lorsque la densité de 

porteurs augmente et que le maximum de gain augmente avec l’augmentation de la 
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concentration des porteurs de charge avec toutefois une diminution de la longueur d’onde 

correspondante. Ce phénomène est lié au remplissage des états de plus en plus élevés dans les 

bandes de valence et de conduction au fur et à mesure de l’augmentation du nombre de 

porteurs. 
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Figure 4.10. Variation du gain optique en fonction de 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 fonction de la longueur d’onde pour une composition 
x=0.08 et une largeur de puits quantique de 8 nm 



Chapitre IV                                           Etude de la structure Mg0.08Zn0.92Se émettant à 0.430µm  

100 

 

 

0,34 0,36 0,38 0,40 0,42 0,44 0,46
-1500

-1000

-500

0

500

1000

1500

2000

2500
Lw = 9 nm
T = 300 K
τ = 0.1 ps
x = 0.08

 N = 2x1018cm-3

 N = 4x1018cm-3

 N = 6x1018cm-3

 N = 8x1018cm-3
O

pt
ic

al
 g

ai
n 

(c
m

-1
)

Wavelength ( µm)

 

Figure 4.12. Variation du gain optique en fonction de 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 fonction de 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 fonction de 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 pour plusieurs valeurs de la largeur du puits 
quantique sur la figure 4.15. 
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Figure 4.15. La variation du gain optique pour plusieurs  
valeurs de la largeur du puits quantique 
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V.5.1. Evolution du gain maximum en fonction de l’injection 

La figure 4.16 représente les variations du gain maximum Gmax en fonction de l’injection N, 

pour différentes valeurs de la largeur du puits Lp. Ces courbes ont été obtenues à partir des 

courbes de la figure 4.14, pour différentes injections N. On constate que le gain maximum 

croit lorsqu’on fait augmenter l’injection des porteurs. A partir du gain maximum on peut 

déterminer le gain au seuil et le courant de seuil de la diode laser à puits quantique contraint 

de cette structure. 
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Figure 4.16. Variation du gain maximum en fonction de l’injection N
  

 

V.5.2. Dépendance de la polarisation 

Des équations (3.18) et (3.21) dans le chapitre III, l’énergie propre des trous lourds est plus 

petit et sa densité d’états est plus grande comparant par rapport à celle des trous léger, cela 

veut dire que la majorité des transitions sont les transitions électron-trou lourd, qui contribue à 

l’amplification des ondes TE et non pas aux ondes TM comme il est montré dans le calcul de 

la matrice optique dans le chapitre III.  

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

polarisation TM ce qui signifie que la transition entre les électrons et les trous lourds sont 
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majoritaires par rapport à la transition entre les électrons et les trous léger car la contribution 

des transitions (e----hh) dans la polarisation TM est négligeable au centre de la zone de 

Brillouin (k=0) [26,27].   
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Figure 4.17. TE et TM mode du gain optique en fonction de la longueur d’onde  

 

V.6. Courant de seuil  

Le courant de seuil, courant minimal à injecter pour obtenir l'effet laser, est une des 

principales caractéristiques du laser que l'on cherche absolument à minimiser. Le courant de 

seuil marque la séparation entre un fonctionnement dominé par l’émission spontanée et un 

fonctionnement dominé par l’émission stimulée. La densité d’électrons Ns 
pour laquelle le 

gain compense toutes les pertes de la cavité se situe autour de 1.6x10
18 

cm
-3

. La densité de 

courant Js 
nécessaire pour atteindre le seuil laser dans un puits quantique est liée à la densité 

d’électrons Ns. Pour des lasers de type "large contact", la notion de densité de courant de seuil 

Js 
(courant de seuil par unité de surface de la zone active) est généralement plus utilisée : 
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u> = v>NS (4.23) 

 

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

exprimées en cm. La densité du courant de seuil est souvent donnée en KA.cm
-2

. 

V.6.1. Les origines du courant de seuil 

Différents phénomènes physiques contribuent à l'augmentation du courant de seuil. Par souci 

de simplification de langage, nous parlerons indifféremment dans ce paragraphe de densité de 

courant ou de courant sachant que ces deux grandeurs, d'après la relation (2.30), sont définies 

à une constante multiplicative près. Pour tenir compte de ces différents phénomènes, il est 

possible de décomposer le courant de seuil en une somme de différents termes [28]: 

w> ∝ w�Oè�y>/>zr{ + w>�Vs + w|z�yr + w{zORy 
w�Oè�y>/>zr{ est le courant lié à la présence de pièges et aux recombinaisons non radiatives  

en surface 

w>�Vs est le courant lié aux recombinaisons radiatives spontanées 

w|z�yr est le courant lié aux recombinaisons non radiatives Auger 

w{zORy est le courant lié à la fuite des porteurs aux hétérointerfaces  

Nous allons maintenant étudier plus en détail chacune de ces contributions. 

Courant lié à la présence de pièges et aux recombinaisons non radiatives en surface.  

Le courant lié à la présence de pièges et aux recombinaisons non radiatives en surface se 

décompose en deux contributions : 

w�Oè�y>/>zr{ = w�Oè�y+w>zr{ 
où J

pièges 
 représente le courant lié à la présence de pièges ou de défauts et J

surf 
le courant lié  

aux recombinaisons de surface. Les défauts ou pièges dans la zone active, contribuant au 

courant J
pièges, 

se créent principalement lors de la croissance épitaxiale des matériaux. Ils se 

présentent sous la forme d'un continuum d'états localisés sur lequel les électrons et les trous, 
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lors de la diffusion, vont se recombiner de manière non radiative. Le courant J
pièges 

s'exprime 

par [29]: 

w�Oè�y = nS�}sr~> (4.24) 

 

avec q la charge élémentaire  

L
p 
largeur du puits d'une structure MQW  

N
S 
la densité de porteurs au seuil 

}sr = E�~R 
où σ est la section de capture des pièges 

v la vitesse des porteurs considérés  

N
t 
la densité de pièges  

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

courant J
surf

. Elles constituent de fortes perturbations pour le paramètre de maille du cristal qui 

se traduisent par la formation des liaisons pendantes sensibles aux impuretés extérieures. Il en 

résulte une accumulation sur ces surfaces de défauts en grande concentration, défauts qui se 

comportent comme des centres de recombinaisons non radiatives. Ils participent donc à 

l'augmentation du courant de seuil. Les interfaces d'une hétérostructure constituent également 

une autre source possible de recombinaisons non radiatives. Le courant J
surf 

est donné par [29]: 

 w>zr{ = nS�}i~> (4.25) 

 

Avec S le coefficient de recombinaisons en surface exprimé en terme de vitesse de 

recombinaisons de surface A : aire de la surface où s'effectuent les recombinaisons non 

radiatives. 

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

w>�Vs = nS����
~>J (4.26) 
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où B(T) représente le coefficient de recombinaisons radiatives spontanées dépendant de la 

température T. 

Le courant de fuite J
fuite 

est lié à la diffusion et à la dérive des porteurs au niveau des 

hétérointerfaces. Dans une structure laser à multi-puits quantiques, il correspond à la fuite des 

porteurs vers les barrières et/ou vers les couches de confinement résultant d'une faible 

discontinuité de bande de conduction. La contribution du courant de fuite des porteurs au 

courant de seuil s'exprime par [31]: 

w{zORy = nS�~���  (4.27) 

 

où N
b 
est le nombre de barrières  

τ
b 
le temps de vie "phénoménologique" des porteurs injectés dans les barrières. Le courant de 

fuite est très sensible à la température. Il suit une loi du type [29]: 

w{zORy��
 ∝ �)�
K J⁄ .p7 \− △ �?)� ` 
avec k la constante de Boltzmann  

∆Ec la discontinuité de bande de conduction.  

Plus la discontinuité de bande de conduction ∆E
c 
est grande, plus le courant de fuite diminue. 

Le courant lié aux recombinaisons non radiatives Auger est défini par [29]: 

w|z�yr ∝ nS�Q��
~>K 
où C(T) représente le coefficient Auger dépendant de la température T. Ce coefficient varie 

suivant le type de recombinaisons non radiatives Auger; elles se présentent sous plusieurs 

formes, recombinaisons bande à bande et recombinaisons assistées par phonons. 

Dans les recombinaisons non radiatives bande à bande, on distingue 3 types de mécanismes 

notés CHCC, CHHS et CHHL et décrits dans la figure 4.18. La lettre C signifie qu'il s'agit de 

la bande de Conduction, et H, L, S correspondent respectivement aux sous bandes de trous 

lourds ("Heavy holes"), trous légers ("Light holes") et de "Split-off" de la bande de valence.  

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

bande de conduction notés 1 et 2. Comme décrit sur la figure 4.18, dans le mécanisme CHCC, 
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l'électron 1 se recombine avec le trou 1' et l'excès d'énergie est transféré à un électron 2 qui est 

excité dans un niveau supérieur 2'. Les deux autres processus, CHHS et CHHL, sont fondés 

sur le même principe mais les particules qui vont gagner de l'énergie à la suite des 

recombinaisons ne sont plus des électrons mais, comme le montrent les figures 4.18 (b) et 

4.18 (c), des trous des sous bandes de valence et de la bande de "split-off". Sous des 

conditions de forte injection comme lors de la polarisation d'un laser, ces 3 types de 

recombinaisons bande à bande non radiative interviennent. 

Sachant que ces transitions Auger doivent satisfaire les lois de conservation de l'énergie et du 

moment pour les 4 particules impliquées, le coefficient Auger varie, si l'on se place dans le 

cadre d'une structure de bande parabolique et dans la statistique de Boltzmann, par la relation 

suivante [32]: 

Q��
 = Q].p7 \−�|)� ` (4.28) 

 

avec E
a 
l'énergie d'activation de l'effet Auger.  

Cette énergie, dépendant du type de recombinaisons bande à bande, est définie par les 

relations suivantes : 

�|�Q�QQ
 = j?∗��/�j?∗ +jll∗ 
 (4.29) 

 

�|�Q�QQ
 = j>V∗ ��� − �>V�/�2jll∗ +j?∗ −j>V∗ 
 (4.30) 

 

où m
c
* , m

hh
* et m

so
* sont les masses effectives respectivement des extrema des bandes de 

conduction, des sous-bandes de valence de trous lourds et de "Split-off". E
g 

et E
so 

sont les 

énergies de bande interdite et de "Split-off" 
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Figure 4.18. Description des différentes recombinaisons  
non radiatives Auger bande à bande 

 

V.6.2. Relation courant de seuil et température  

L'évolution du courant de seuil I
s 

en fonction de la température T est caractérisée 

expérimentalement par l'intermédiaire de la température caractéristique notée T
0
. La relation 

entre ces deux paramètres est donnée par [33]: 

 

v>��
 = v].p7 \��]` (4.31) 

 

où I
0 
est une constante. T

0 
traduit la sensibilité en température du courant de seuil. Une faible 

valeur de T
0 
exprime une forte augmentation du courant de seuil avec la température. 
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Figure 4.19. Courant de seuil en fonction de la température 

 

V.7. Puissance émise 

La puissance émise par le laser est donnée par l’énergie de l’ensemble des photons de la 

cavité (c’est à dire 2�V) divisée par le temps de vie des photons dans la cavité en l’absence de 

milieu à gain, soit �U. En effet, l’inverse de ce temps de vie représente bien le taux auquel les 

photons quittent la cavité par transmission à travers des miroirs. Ce taux multiplié par 

l’énergie des photons représente donc bien la puissance émise par le laser. 

� = � é2.-f,.+k	7ℎ1012� � +.23,0é	+.	7ℎ10123� �m18kj.	.oo./0,o+k	j1+. � �04kp	+′é/ℎ47.j.20+.3	7ℎ10123 � 
� = ℏ�2�X�U� (4.32) 

 

�U = 82�1 �⁄ 
/S (4.33) 

 

où � est la vitesse des photons. 

En adoptant pour 2�  
sa valeur correspondant à la solution oscillante et en exprimant �� en 

fonction de �?|W  
=�U  

+ �O, nous pouvons écrire P comme indiqué ci-dessous : 
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2� = ��.X �v − v>
 (4.34) 

 

� = ℏ�. �U�U + �O �v − v>
 (4.35) 

 

�� = 1�?|W� (4.36) 

 

où ��	est la durée de vie moyenne des photons dans la cavité. 

La courbe ci-dessous, illustre la variation de la puissance émise en fonction du courant 

d’excitation de la jonction. Bien entendu, la puissance lumineuse ne devient non nulle qu’au 

delà du courant de seuil. La pente de la droite donnant la croissance linéaire de la puissance 

en fonction du courant définit le rendement différentiel du laser. C’est une quantité essentielle 

dans la mesure où l’on a toujours intérêt à avoir un rendement différentiel le plus élevé 

possible pour atteindre une puissance lumineuse donnée avec un minimum de courant (figure 

4.20).  

 

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

La discontinuité des bandes de conduction et de valence dans la présence de la contrainte ainsi 

que le gain optique d’un laser à puits quantique contraint ZnSe /Mg
0.08

Zn
0.92

Se a été calculé 

pour différentes largeur du puits Lw=7, Lw=8, Lw=9 et Lw=10 nm et Lw=12 nm avec la 

variation de la concentration des porteurs de charge. L’on a remarqué que le type de la 

structure est le type II et le gain optique maximal de ce système augmente avec la 

concentration des porteurs sans grande influence sur la longueur d’onde émise 0.43 µm. 
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CONCLUSION GENERALE 

 
 
 

Après avoir rappelé les principes de base du laser, les propriétés d’émission et d’absorption 

dans un puits quantique dont nous nous sommes intéressés plus particulièrement à l’émission 

stimulée et les types de laser.  

 

Nous avons tout d’abord calculé les propriétés physiques (structurale, électronique et 

optique) du matériau ternaire MgxZn1-xSe du puits quantique d’un système de couche mince 

formé du matériau ternaire MgxZn1-xSe avec x=0 comme puits et le matériau ternaire MgxZn1-

xSe comme barrière. On note que le gap direct EΓ-Γ augmente de façon monotone lorsque la 

composition x augmente de 0 à 1. Les gaps indirects EΓ-X et EΓ-L augmente d'abord 

respectivement jusqu'à x≅0.4 et x≅0.5, puis ils diminuent. Notre matériau MgxZn1-xSe  reste à 

gap direct sur toute la plage des compositions x (0 à 1). La masse effective des électrons au 

point Γ augmente d'abord pour x variant de 0 à 0.5 puis diminue au-delà de x=0.5. La masse 

effective des trous lourds au centre de la zone de Brillouin a été examinée et représentée. 

Cette masse effective augmente d'abord pour x entre 0 et 0.2 puis diminue pour x entre 0.2 et 

1. On peut donc affirmer que toute augmentation de la composition x de l'alliage réduit 

considérablement l'indice de réfraction. Lorsque la concentration du magnésium varie de 0 à 

1.  On note que la constante diélectrique statique  augmente de façon monotone avec la 

composition x alors que la constante diélectrique de haute fréquence diminue quasi-

linéairement.  

 

Les propriétés élastiques jouent un rôle primordial dans l'étude de l'effet des contraintes 

(strain) sur les propriétés électroniques et dans la détermination des discontinuités de bandes. 

C’est ainsi que les constantes élastiques C11, C12 et C44 de notre alliage Zn1-xMgxSe ont été 

déterminées pour diverses concentrations de magnésium dans la gamme 0-1. L'accord entre 

nos résultats et ceux expérimentaux est généralement satisfaisant. Vu la non disponibilité de 

données pour toutes les compositions du Zn1-xMgxSe, nos résultats peuvent servir de 

référence. 
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Les discontinuités des bandes de conduction (CBO: Conduction Band Offsets) et de 

valence (VBO: Valence Band Offsets) de l'hétérointerface Zn1-xMgxSe/Zn1-yMgySe pour 

différentes compositions de magnésium variant de 0 à 1 ont été calculées, les discontinuités de 

bandes de conduction sont de signe négatif lorsque la concentration de magnésium dans la 

couche supérieure est inférieure à la concentration de magnésium dans le substrat (i.e. yx< ) 

et changent de signe dans le cas contraire pour les VBOs restent négatives tant que la 

concentration de magnésium dans la couche supérieure est inférieure à celle dans la couche 

formant le substrat (i.e. yx < ) et deviennent positives dans le cas contraire. 

Nous avons étudié par la suite les pseudo-niveaux de Fermi dans les bandes de 

conduction et de valence et la densité des transitions optique radiative afin de calculer le gain 

optique d’un laser à puits quantique contraint ZnSe /Mg
x
Zn

x-1
Se pour différentes largeur du 

puits Lw=7, Lw=8, Lw=9 et Lw=10 nm avec la variation de la concentration des porteurs de 

charge. L’on a remarqué que le gain optique maximal de ce système augmente avec la 

concentration des porteurs sans influence sur la longueur d’onde émise 0.43 µm qui valide 

l’utilisation du puits quantique ZnSe/ MgxZn1-xSe en tant qu’un laser bleu. 

 


