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RESUME

La présente thése étudie le laser a puits quantique GaSbl-xNx/GaSb émettant dans la
région spectrale infrarouge. La région active est constituée de GaSb1-xNx et les couches de
gaine sont constituées de GaSh. Plusieurs propriétés physiques (électroniques, optiques et
élastiques) de GaShl-xNx ont été calculées et utilisées comme données d'entrée pour la
simulation de notre laser a puits quantique.

Le gain optique a ensuite été etudié en fonction de la longueur d'onde, de la largeur de la
région active et de la concentration des porteurs de charge. Le spectre optique du gain est
calcule en utilisant la méthode k.p en considérant le modele parabolique de la bande de
conduction et le couplage des sous-bandes entre les trous lourds et les trous légers dans la

bande de conduction. L'effet de la contrainte a été pris en compte.

Mots clés
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ABSTRACT

The present thesis investigates a quantum well laser GaShi1.xNx/GaSh emitting in the
infrared spectral region. The active region is made of GaSbixNxand the cladding layers
consist of GaSh. Several physical properties (electronic, optical and elastic) of GaShi-xNx
were calculated and used as input date for the simulation of our quantum well laser.

The optical gain was thereafter addressed as a function of wavelength, the width of the
active region and the concentration of charge carriers. The optical spectrum of the gain is
calculated using the k.p method considering the parabolic model of conduction band and the
subbands coupling between heavy holes and light holes in the conduction band. The effect of

the strain was taken into consideration.

Keywords

Laser, quantum well, physical properties, GaSbN/GaSb, optical gain.
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INTRODUCTION GENERALE

Les progreés récents dans la croissance et la comprehension de la physique des semi-
conducteurs Ill-nitrures ont entrainé une expansion vertigineuse de leur domaine
d’application [1]. Grace a leur large bande interdite, les nitrures présentent un grand intérét
pour la réalisation de dispositifs de détection dans I’'UV avec des applications dans
I’analyse chimique et biologique, la détection des flammes et les communications inter
satellitaires a A < 280 nm [2]. En particulier, les hétérostructures a base d’alliage GaSbN
sont étudiées pour des applications dans le domaine infrarouge du spectre
électromagnétique.

L'utilisation des nitrures pour les photodétecteurs présente des avantages liés a la bonne
stabilite chimique, la résistance aux effets des radiations et a la bonne conductivité
thermique [3,6]. Les aspects qui nécessitent I’amélioration sont la qualité cristalline, la
mobilité des porteurs ainsi que la mise au point de procédés technologiques fiables et
reproductibles pour 1’élaboration des dispositifs. Les caractéristiques des nitrures (stabilité
et conductivité thermique, haute vitesse de saturation pour les électrons, large bande
interdite) font des nitrures de bons candidats pour la réalisation de composants
électroniques de puissance ou non selon le gap d’énergie du semiconducteur [7]. Différents
composants électroniques tels que les transistors a effet de champ, ceux a haute mobilité, et
optoélectroniques tels que les diodes emettrices de lumiére et les diodes lasers ont été
proposees et caractérisées [7].

Dans le cas des diodes laser, des enjeux économiques importants sont a I’origine d’une
compétition pour obtenir une longueur d’onde toujours plus courte et des seuils sans cesse
plus bas avec un dopage adéquat et contrdlable qui reste malheureusement encore un
verrou technologique complexe [8]. De plus, certains alliages étant tres résistifs, il est tres
difficile d’obtenir des contacts ohmiques de qualité.

Les composés 111-V nitrures comme GaAsixNx, INAs1xNx et GaSbixNxsont aussi d’un
grand intérét dans le domaine de I’optoélectronique, leurs caractéristiques sont trés
intéressantes, ils sont fabriqués a partir d’un ou plusieurs éléments de la colonne III du
tableau périodique des éléments (bore, aluminium, galium, indium...etc.), et d’'un ou
plusieurs éléments de la colonne V (azote, phosphore, arsenic, antimoine...etc.). llIs sont

principalement utilisés en microélectronique pour des circuits intégrés, dans les cellules



photovoltaiques et dans les dispositifs optoélectronique tels que les diodes laser [9]. Le
plus grand intérét des semiconducteurs Il -V réside dans leur propriété, ils sont robustes,
possedent une bonne conductivité thermique et aussi une bande interdite directe [10].

Ce travail est une étude de la diode laser a puits quantique contraint GaSh/GaSb;.
xNXxqui permet une émission de longueur d’onde de2-4 pum, dans la région d’infrarouge et
infrarouge moyen du spectre électromagnétique [11,15]. Le matériau ternaire GaSbi.xNx
constitue la zone active dans la diode laser a puits quantique contraint alors que la couche
cladding est en GaSh. Nous avons calculé le gain optique en fonction de la longueur
d’onde en changeant la largeur de la zone active et la concentration des porteurs de charge
ainsi que les valeurs optimales de la largeur du 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 I’infrarouge. Le spectre optique du gain est calculé en utilisant la méthode
de Luttinget-Kohn en considérant le modéle 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 structurale et optiques, les
énergies de quantification et de transition ont été explorées.

La présente thése est composée en trois chapitres.

Le premier chapitre présente un rappel sur les points de base de I’effet laser : définitions,
principe de fonctionnement, caractéristique de la lumiére, types de laser, etc.

Dans le deuxiéme chapitre, nous présentons les propriétés électroniques, structurales et
optiques des binaires I11-As, les nitrures 111-N, des ternaires (In, Al) GaSb et des alliages
I11-SbN, spécialement le GaShi-xNx, ainsi que leur application.

Enfin, dans le troisieme chapitre, nous présentons nos résultats de simulation des propriétes

physiques de la diode laser a base GaSh:.xNxcommentés et discutés.
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Chapitre |

GENERALITE DE BASE SURLE LASER

I.1. Introduction

Dans ce chapitre, nous allons introduire des notions de bases sur le laser, définitions, des
éléments de bases et principes de fonctionnements. ..
Les lasers ont contribué a changer notre vie quotidienne grace a ses caractéristiques particuliéres, le
laser est exploité dans de tres nombreuses applications [1-6]. Parmi ses avantages résultant de ses
caractéristiques, il permet d’une part d’optimiser un éclairement de cible ou une concentration
d’énergie, méme sur de longues distances, et d’autre part de simplifier les optiques associées et de

filtrer plus efficacement les rayonnements parasites [7].

1.2. Bref historique sur le laser

Il est intéressant avant tout de considérer le raisonnement qui a amené Albert Einstein a prédire
et établir théoriquement, en 1917, le concept d’émission stimulée. Cet événement constitue en effet
un moment particulier de I’histoire des sciences. Avant 1917 on ne connaissait pas ’existence de
I’émission stimulée. Einstein fait la synthese des travaux de Planck (quantification des niveaux
d’énergie basée sur la théorie du rayonnement qui permettait d’établir la répartition spectrale de
I’émission d’un matériau a I’équilibre thermique a la température T), Boltzmann (mécanique
statistique basée sur la théorie cinétique des gaz qui permettait d’établir le rapport des populations
d’atomes ou de molécules dans un milieu a 1’équilibre thermodynamique a la température T) et de
Bohr (quantification de la matiére) qui sont des théories d’origines tout a fait différentes et qui
existaient en paralléle, toutes auto-cohérentes et permettaient d’établir des relations entre
populations d’atomes ou de molécules. Mais, le probleme est que le rapport des populations Nj et
Ni en fonction de la température calculé a partir des 2 premiéres théories n’était pas le méme sauf
pour le cas particulier ou la température tend vers zéro. Einstein en a conclu qu’il manquait un
terme dans les échanges rayonnement-matiere. Il est obligatoire alors de rajouter 1’émission

stimulée aux interactions matiére-rayonnement connues (1’absorption et I’émission spontanée) pour



résoudre les équations du corps noir, d’ou le concept d’émission stimulée qu’il a établi et son

célébre article publié en1917 [8].

En 1940, Fabrikant réalise la premiére inversion de population dans ses mesures’ absorption de
lumiére entre deux états excités d’espéces gazeuses, au cours desquelles il parvient a désexciter
rapidement le niveau le moins énergétique [9]. Dans les années 1952-1954 le phénomeéne
d’amplification stimulée est observé simultanément par les deux équipes de Townes, Gordon et
Zeiger (Etats-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 especes excitées. Ces derniéres sont envoyées dans
une cavité résonnante et les expérimentateurs observent une émission dans un guide d’onde a
2,3x10'° Hz, le Maser (microwave amplifier by stimulated émission of radiation) est ainsi inventé
[11]. Cela conduit, en 1958, Townes et Schawlow a élaborer le concept du laser (light amplification
by stimulated émission of radiation), a partir d’un milieu actif pompé optiquement placé dans un
interférometre de Fabry-Pérot, qui constitue la cavité résonnante [12]. En 1960, le physicien
américain Théodore Maiman obtint pour la premiere 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 grace a N.
Blombergen et A. Kastler [15]. La faisabilité d'une émission laser au sein d'un semiconducteur fut
démontrée expérimentalement dans I'arséniure de gallium (GaAs) en 1962 par R.N. Hall et al. [16].

En 1966, Peter Sorokin construit le premier laser a colorant [17].

Définition du laser

Le mot laser est un acronyme de I’anglais « Light Amplification by Stimulated Emission of
Radiation » (Amplification de la lumiére par émission stimulée de radiations) [18]. Les lasers sont
des dispositifs amplificateurs qui produisent des faisceaux intenses de lumiere qui sont
monochromes, cohérents et hautement collimatés. La longueur d’onde (couleur) de la lumiére laser
est extrémement pur (monochrome) par rapport a d’autres sources de lumiere. La lumiére d’un laser
a typiguement une trés faible divergence. Elle peut voyager sur de grandes distances ou peut étre
portée a une tres petite tdche avec une luminosité qui est superieure a celle du Soleil [19]. En raison
de ces propriétés, les lasers sont utilisés dans une grande variété d’applications dans tous les

domaines de la vie [20-25].



Caractéristique de la lumiére laser

Un faisceau laser est unidirectionnel, intense, monochromatique et cohérente [26,27].
Unidirectionnel : Le faisceau se dirige dans une direction unique pour des longueurs d’onde situées
dans le domaine optique du spectre électromagnétique couvrant I’infrarouge, le visible et
I’ultraviolet. Cependant, il peut y avoir une divergence de 1 degré d’arc provoquée par la diffraction
lorsque le faisceau se propage dans un milieu, ainsi, le diamétre du faisceau peut augmenter jusqu’a

1 mm par metre parcouru. La divergence d’un faisceau laser dans ’aire est :

9 = 2 (1.1)

Wo
W, . Longueur parcouru par le faisceau.

A : lalongueur d’onde.

Monochromatique : Contrairement a la lumiére émise par le soleil ou par une ampoule a
incandescence qui est polychromatique (constituée de plusieurs longueurs d’onde), la lumiére
produite par un laser est monochromatique. Elle contient trés peu de longueurs d’onde d’opération
du laser.

Cohérent : La lumiere produite par un laser est ordonnée dans le temps et dans 1’espace pour des
longueurs d’onde couvrant I’infrarouge, le visible et ’ultraviolet. Ainsi, chaque photon qui la
compose oscille en méme temps de la méme maniére. La directivité de la lumiére laser est d’ailleurs

une conséquence de sa cohérence.

I .3. Gain dans un milieu matériel

Le théme de ce premier chapitre est donc I’étude de la création et de I’amplification d’ondes
électromagnétiques a I’aide du rayonnement d’émission stimulée. On sait, depuis le début du XXe
siecle, que les systéemes atomiques (atomes, ions, molécules, ions moléculaires, etc..) ne peuvent
exister que dans des états stationnaires. A chacun d’eux correspond une valeur de 1’énergie bien
définie. Les états sont caractérisés par des nombres quantiques. Les valeurs de 1’énergie sont
appelées niveaux du systéme atomique, ionique ou moléculaire (niveau 1 électronvolt (eV) par
exemple). Des échanges d’énergie entre ces états stationnaires, appelés transitions, peuvent se
produire. Certaines transitions peuvent étre des transitions radiatives. Elles donneront lieu a une
émission ou une absorption d’énergie du rayonnement (émission ou absorption de lumiére sous la
forme de photons). D’autres peuvent étre également des transitions non radiatives. Ce sont alors des

échanges dissipatifs sans intervention de photons [28].



1.4. Principe de fonctionnement du laser
Les trois principales composantes d’un laser sont: un milieu actif dit aussi milieu
amplificateur (conversion d’énergie de 1’électrique a la lumineuse), un mécanisme de pompage (une

source externe d’énergie) et un résonateur optique (une cavité résonante) [29].

Pompage

TYYYYYYUYY

- A A A A MY ACUE A A A A - ===2)--

Faisceau laser

Résonateur opique }
| |

Réflecteur Coupleur

Figure 1.1. Schéma d’un systéme laser.

1.4.1. La source d’énergie (le pompage)

Le pompage est un systéme d’excitation du milieu amplificateur (aussi appelé systéme de
pompage) :il permet de créer les conditions d’une amplification lumineuse en apportant 1’énergie
nécessaire au milieu pour le transfert d’'une majorité d’atomes dans 1’état excité. Le systeme de
pompage peut étre de différentes natures : pompage optique (le soleil, lampes flash, lampes a arc
continues ou lampes a filament de tungstene, diodes laser ou autres lasers), électrique (décharges
dans des tubes de gaz, courant électrique dans des semiconducteurs) ou méme chimique. Le
pompage permet d’amener une majorité des particules a I’état excité. 1l y a ensuite accumulation
d’¢lectrons sur le niveau métastable, c’est I’inversion de population. Celle-ci favorise 1’émission
stimulée, chaque nature de milieu amplificateur est associée & une méthode de pompage.

1.4.2. Le milieu amplificateur

C’est un matériau qui permet d’amplifier la lumiére le traversant, ou se réalisé la conversion
d’énergie électrique a énergie lumineuse. Pour comprendre cette conversion, il faut connaitre les
trois formes fondamentales de I’interaction rayon-maticre et par conséquent d’introduire le concept
de quantification de la matiere :Les électrons sont répartis sur des niveaux d’énergie discrets c’est-
a-dire que les électrons ne peuvent se trouver que sur certaines orbitales bien précises autour du ou
des noyaux atomiques, ces €tats sont numérotés par ordre croissant d’énergie et 1’état d’énergie n=1
est la plus basse correspondant a un électron sur I’orbitale la plus proche du noyau .

D’apres le modele de 1’atome de Bohr comme T’illustre la Figurel.2, un atome est constitué d’un

noyau positif formé par les protons et les neutrons, et d’un nuage d’électrons de charge négative sur



des orbites specifiques autour du noyau. Toutes ces trajectoires permises des electrons
correspondent a des énergies discrétes, et I’ensemble des niveaux d’énergies permises constitue le
schéma de niveaux de I’atome. Les termes d’énergie En dépendent essentiellement de I’atome en
question. Le passage d’électrons d’un niveau a un autre donne lieu aux lignes spectrales de lumiére
émise ou absorbée. Lors du passage d’un électron d’un niveau En supérieur a un niveau En inférieur,
un photon d’énergie hv= E, - Em est émis. La largeur naturelle de ces lignes spectrales est
déterminée par la relation d’incertitude de Heisenberg, qui relie la durée de vie d’un état a
I’incertitude d’énergie AE de cet état. Il se rajoute généralement a cette largeur naturelle un
élargissement di a d’autres effets tels que I’interaction avec le réseau cristallin dans un solide, la
pression dans un gaz ou le déplacement de fréquence Doppler dii a 1’agitation thermique des atomes
d’un gaz. Entre deux niveaux En et Em trois types d’interactions différentes peuvent se produire [30-
31].

Figure 1.2. Modéle de Bohr.

L'interaction du rayonnement avec les électrons dans les semiconducteurs se manifeste selon

trois processus distincts [32] :

- 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 I'émission spontanée.

- 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 deuxieéme photon de méme

énergie, c'est I'émission stimulée. Ce processus sera mis a profit dans les lasers a semiconducteur.
Ces differents processus sont conditionnés par la conservation de I'énergie hv=Ecs-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
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dans I'espace des k). On dit que les transitions sont radiatives, c'est-a-dire accompagnées de

I'absorption ou de I'émission d'un photon.

\

\.‘.,/Bc \ /\x. \/\

transitions non
thermalisation
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Figure 1.3. Transitions électroniques entre les extrema des bandes de valence et de
conduction. a) Semiconducteur a gap direct, les transitions sont verticales et par suite
radiatives. b) Semiconducteur a gap indirect, les transitions sont obliques et non radiatives au

premier ordre. ¢) Absorption directe de photons dans un semiconducteur a gap indirect.

Absorption

Un photon incident cede son énergie a 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 I’électron
dans un systéme quantique se trouve dans 1’état énergétique le plus faible Evy, il peut absorber un
photon et donc atteindre le niveau d’énergie supérieur Eci. La probabilité d'occupation de I'état

d'énergie Evi est donnée par la statistique de Fermi-Dirac [33] :

1
for =———— 1.2
vl 1+3Xp(E‘],<]i;,fF) ( )

Ou Er est le pseudo-niveau de fermi pour le niveau considéré et ky la constante de Boltzmann.

La probabilité que I'état Ec: soit vide est 1-fcs.

1
1-f,=1—-——F—= 1.3
" ) -

La densité de photon est donnée par [34] :

2 = 12 e () ) w

Ou n est I'indice de réfraction, c la vitesse de la lumiere, T la température absolue.
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Le taux d’absorption est donc

ri; = Byp.fo (1 —fo)P(Ezq) (1.5)

OuBa1est un facteur de proportionnalité qui représente physiquement la probabilité de la
transition de 1’¢lectron du niveau Evi vers le niveau Eci. Dans le cas ou 1’électron se trouve deja
dans le niveau supérieur, deux processus peuvent se produire [35].

Emission spontanée

C’est le processus oU 1’électron descend a 1’état inférieur en émettant un photon de fréquence v.
Si la plupart des électrons émettent de cette fagon, le rayonnement résultant est incohérent car il n’y
a pas de relation entre les instants d’émission d’un électron a un autre. Le flux émis par émission
spontanée est indépendant de 1’amplitude du champ électromagnétique incident ; il est
proportionnel au nombre d’électron dans 1’état excité et inversement proportionnel a leur durée de
vie (c’est-a-dire au temps moyen pour qu’un électron passe dans 1’état excité avant de retourner au
niveau le plus bas) [36]. Le taux d'émission spontanée est :
ri2(sp) = Az fe (1 —fiy) (1.6)
Ou A1 est la probabilité pour que 1'électron de 1’état Ecy retourne spontanément a I'état Evi.
Emission stimulée

L’émission stimulée d’un photon par un électron est déclenchée par la présence du rayonnement
incident. Dans ce cas, I’instant ou se produit I’émission est dicté par le champ excitateur. Il s’agit
donc d’un processus cohérent, qui constitue le cceur méme du mécanisme laser. Le taux dd a
I’émission stimulée est proportionnel au nombre d’électron qui se trouvent dans 1’état excité, au
débit de photons incidents et a la méme probabilité d’absorption que dans le cas de 1’absorption
[37]. Le taux d’émission stimulée est :
ry1 = Bay.fe (1 — £51)P(Ez1) (.7)

OuBgziest un facteur de proportionnalité qui représente physiquement la probabilité dela
transition de 1’électron du niveau Ec; vers le niveau Evi.

On peut donc voir qu’un milieu, dont les électrons se trouvent en plus grand nombre dans 1’état
fondamental que dans 1’état excité, absorbera une fraction du faisceau incident, ce qui se produit
obligatoirement lorsqu’el milieu est en équilibre thermique avec son environnement. Au contraire, il
y'aura production nette de rayonnement si les electrons sont plus nombreux dans 1’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 a des dizaines de millisecondes
[38].
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Figure 1.4. Illustration des processus d’absorption, d’émissions spontanée et stimulée.

L’absorption et I’émission stimulée sont des interactions cohérentes, en effet, pour les deux
phénoménes I’échange d’énergie correspond a une onde partielle en relation de phase bien
déterminée avec 1’onde primaire. L’émission spontanée, par contre, est un processus incohérent car
indépendant du champ de radiation environnant et statistiquement indépendant d’un atome a I’autre.

Dans les sources de lumiére thermique (lampes a incandescence, lampes a arc, etc.), C’est
I’émission spontanée qui livre la partie prépondérante de 1’émission qui est donc incohérente.
L’inversion de population

C’est un processus trés important pour un dispositif laser. Pour obtenir une inversion de
population suffisamment importante entre les deux niveaux impliqués dans la transition laser, le
milieu doit comporter au moins 3 niveaux d’énergie, car dans un systéme a deux niveaux il est
impossible de pomper une seule transition atomique d’obtenir une inversion de population N2 >Ny,
au maximum (fort pompage) :

N1 = N2 conséquent aux résultats de la physique atomique (Einstein1917) « pour une transition
donnée la probabilité¢ d’émission stimulée pour un atome dans 1’état excité par un photon est égale a
la probabilité d’absorption pour un atome dans 1’état fondamental éclairé par un photon ».Pour un
systéme a trois niveaux : I’inversion de population est Vérifiee mais elle est difficile car on peut
peupler le niveau n=2 mais vider le niveaux fondamental n=1 est plus dur, le fonctionnement en
continu est difficile a atteindre(le niveau 1 se repeuple dés que le laser marche !) dans ce cas il
existe un seuil de transparence (il faut pomper pour atteindre AN=0),inversement pour un systéme a
quatre niveaux comme celui illustré sur la Figure 4 ou il n’y a pas un seuil de transparence et le
fonctionnement en continu est possible car on peut peupler le niveau n=2 et vider le niveau n=1 vite

vers 0, alors I’inversion de population est facile et atteinte (N1 =0).Pour une séparation de ces deux
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niveaux E» —E1 >>KT, donc plus grande que 1’énergie thermique, le niveau E; est pratiquement
inoccupé. Il suffit donc d’un pompage faible pour obtenir une inversion de population, et le seuil
d’oscillation est assez bas. Au cas ou la différence d’énergie des niveaux Ei et Ez est de ’ordre de
I’énergie thermique kT, le seuil de pompage dépendra fortement de la température, et si (E2—E1) <

KT, le comportement ressemblera plutot a celui d’un laser a trois niveaux.

* Non radiatif rapide

E EIY W)

(1)

T
' Non radiatif rapide

& & &

(0)

Figure 1.5. Systéme a deux, trois et quatre niveaux.

Comme illustre la Figure 1.5, I’énergie perdue durant 1I’émission est soit sous forme de lumiére
(photons) qu’on appelle émission radiative ou sous forme de phonons ¢’est I’émission non radiative
et le laser fonctionne par 1’émission radiative.

L’émission stimulée d’un atome ou d’une molécule produit un nouveau photon qui a exactement
la méme fréquence, phase et direction que le photon incident ; dans un laser, cela se fait a grande
échelle, sur un trés grand nombre d’atomes ou molécules identiques. C’est pourquoi un laser a la
particularité d’émettre une onde lumineuse intense dont la direction, la fréquence et la phase sont
trés bien déterminées.

Mais pour obtenir un effet d’émission stimulée sur un grand nombre d’atomes ou molécules, il
faut fournir de 1’énergie au milieu matériel afin que ses atomes ou molécules soient pour la plupart
dans un niveau d’énergie excité Ez,et non dans leur niveau fondamental E;.C’est ce qu’on appelle
effectuer une inversion de population, car a 1’équilibre thermodynamique la majorité des atomes se
trouvent au contraire dans 1’état d’énergie le plus bas(plus précisément, le rapport des populations
des niveaux E: et Eivaut, a 1’équilibre thermodynamique a la température absolue Test :

N2/N1= Exp [-(E2—Ey) /KT]

Le mécanisme précis aboutissant a I’inversion de population fait intervenir un ou plusieurs
niveaux d’énergie intermédiaires entre E1 et E» (ce n’est pas possible s’il n’ya que ces deux
niveaux). De plus, le niveau excité E> doit étre suffisamment stable pour que 1’émission spontanée
ne se produise pas trop rapidement ; autrement, celle-ci devancerait 1’émission stimulée et 1’on

n’obtiendrait pas une onde lumineuse cohérente.
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1.4.3. Résonateur optique (la cavité)

Le résonateur est constitué de deux miroirs paralléles entre lesquels est placé le milieu actif. Le
premier miroir, le réflecteur, est totalement réfléchissant alors que le second, le coupleur, est semi-
transparent. Il permet ainsi a la lumiere de sortir de la cavité, le résonateur contribue en grand partie
a amplification de la lumiére dans le laser. Les photons en étant réfléchis par les miroirs, peuvent
traverser plusieurs fois le milieu actif et provoquer 1’émission stimulée d’un plus grand nombre de

photons. Lorsque le processus d’amplification se produit dans le laser, on dit qu’il oscille.

MiroirR 3 Miroir R 4
r .
Emission Laser A g e
'/“ /7/ 2 \\
{ Milieu amplificateur -
\\\ A /‘//
N .//\ l -\;'_’,/
~

Résonateur optique (L = m2/2n)

Figure 1.6. Cavité résonante.

Le gain au seuil est donné par la relation suivant :

g =a+5-In(—) (1.8)

RiRz

a;: coefficient d'absorption du milieu.
L : longueur de la cavité.
R; et R,: réflectivités des faces.
D'autre part, pour gu'il y ait des interférences constructives, il faut que la longueur de la cavité

soit égale a un nombre entier de demi-longueur d'onde de la lumiére, on a donc :

L=m2 (1.9)

2n

m : ordre des modes qui peuvent exister dans la cavité

n : indice de réfraction
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I .5. Les applications des lasers

Les particularités de la lumiére laser sont aujourd’hui utilisées pour des applications
extrémement variées [39-44]. Dans l'industrie, on utilise les lasers pour leur puissance et leur
précision dans des opérations de marquage, soudage, decoupage, percage ou décapage.
Contrairement a des outils classiques, ils ont pour avantage de ne pas s'user. En informatique et
dans le domaine audiovisuel, les diodes laser permettent la lecture et 1’enregistrement des données
sur des supports optiques numériques comme les DVD et les CDs. Les lasers sont également
employés dans le domaine des Télécommunications via les réseaux de Fibre optique et dans
I’imprimerie. Enfin, les lasers ont de nombreuses applications médicales en ophtalmologie
(traitement la myopie et de la cataracte), en dermatologie (épilation et dé tatouage), en dentisterie
(soins des gencives et traitement des caries) et en phlébologie (traitement des varices) Cette
technique est généralement beaucoup moins traumatisante que les techniques chirurgicales
classiques. On constate aussi aujourd’hui, la réduction des impulsions laser en dessous de la
nanoseconde permettant de mieux comprendre leur interaction avec les tissus biologiques et de
contréler des interventions chirurgicales a une résolution de I’ordre de quelques centaines de
nanométres. Utilisant I’ionisation de la matiére par la lumiére, cette nano chirurgie laser permet
d’effectuer des interventions chirurgicales intracellulaires telles que la découpe de microtubules ou
de fibres de tension, sans endommager les structures environnantes ou compromettre la viabilité
cellulaire [45-47].
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Figure 1.7. Ablation cellulaire dans un embryon de P. dumerilii.

Les photos suivantes illustrent les diverses applications.
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Figure 1.8. lllustration des diverses applications.

I .6. Les types de laser

On peut classer les lasers par la nature du matériau actif utilisé : liquide (colorant), solide ou
gazeux. La technique du pompage et la configuration du laser sont en effet étroitement liées au type
de matériau actif utilisé, on distingue :
| .6.1. Lasers a gaz

Le milieu actif est un gaz contenu dans un tube en verre ou en quartz. Le type de pompage se fait
par décharge électrique et c’est presque toujours utilisé pour les gaz. Les especes gazeuses sont
portées dans I'état excité de facon directe par collision avec des électrons ou de fagon indirecte par
collision avec d'autres gaz, eux-mémes excités électriquement. Le faisceau émis par ce type de laser
est particulierement étroit et la fréquence d’émission est trés pure. Les lasers a gaz couvrent tout le
spectre optique, depuis l'ultraviolet jusqu'a l'infrarouge lointain. Cependant, le spectre n'est pas

couvert contindment : les lasers a gaz émettent des raies tres fines spectrale ment.
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Figure 1.9. Représentation d’un laser a gaz et de son tube a décharge.
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Les lasers & gaz présentent des avantages par rapport a des autres types. Le milieu reste
homogéne, méme aux fortes puissances de rayonnement, I’effet de lentille thermique créé par le
gradient d’indice dans le gaz chaud est négligeable, les collisions des atomes au molécules du gaz
avec les parois du tube contribuent a 1’évacuation de 1’énergie thermique, le refroidissement peut
étre effectué a I’extérieur de la cavité par circulation du gaz, le volume du matériau actif peut étre
considérable, il est en effet possible de considérer une cavité de plusieurs metres ou dizaines de
metre de long repliée plusieurs fois a 1’aide de miroirs plans. Pour cette raison, les lasers continus
les plus puissances, disponibles commercialement sont des lasers a gaz. Les lasers a gaz présentent
aussi des inconvénients. Ce sont des systéemes encombrants et fragiles. De plus, des tensions de
plusieurs milliers de volts sont nécessaires a la création de la décharge.

Parmi les lasers a gaz les plus courants, on trouve (de I'UV a I'IR lointain) selon le domaine
d’émission de longueur d’onde, trois catégories : lasers atomiques neutres et ionises (visible), laser

excimére (Ultraviolet) et lasers moléculaires (Infrarouge).

Dans les lasers atomigues neutres et ionisés on trouve : le laser a Argon ionisé, le laser a Krypton
ionisé et le laser He-Ne, ou I’on utilise une transition électronique entre deux niveaux d’un atome
neutre pour les lasers atomiques et émettent généralement une lumiére dans le rouge ou proche

infrarouge, des transitions entre deux niveaux d’un atome ionisé.

Les lasers a gaz ionisé : argon, krypton

La transition laser a lieu entre les niveaux d'énergie de I'ion Ar*. L'excitation est obtenue par
collision avec les électrons d'un courant de décharge d'une densité égale a plusieurs centaines
d'ampéres par cm?. L'ion Ar* se caractérise par un diagramme d'énergie comportant de nombreux
niveaux. L'inversion de population peut étre obtenue entre plusieurs paires parmi ces niveaux. Les
lignes d'émission les plus souvent utilisées sont : 0.514 um (vert), 0.488um (bleu). Il est également
possible de faire fonctionner le laser a 0.351, 0.364, 0.457, 0.476 ou 0.49 um. Lorsque la cavité est
formée de miroirs a large bande de réflexion, plusieurs raies oscillent simultanément. Le faisceau a
un diamétre de 1 mm environ a la sortie du laser et une divergence de 0.6 m rad. Le laser a argon est
essentiellement utilisé en recherche scientifique et en métrologie mais c'est aussi le laser qui offre la
plus grande puissance continue dans le visible bien que le rendement ne soit que de 0.05% environ.

Les modéles commercialisés permettent d'obtenir jusqu'a 30 W. Le refroidissement est fait par
air sur les modeéles de puissance inférieure a 50 mW et par eau sur les autres modeles. On utilise

également le fonctionnement en blocage de modes. En éjectant des impulsions de la cavité a l'aide
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d'un dispositif électro-optique, on obtient des impulsions dont la puissance créte est de l'ordre du
kilowatt. Le laser a argon est utilisé dans I'industrie électronique pour le traitement thermique des
semiconducteurs [48].

Le laser a krypton est tres semblable au laser a argon, et dispose également de plusieurs lignes
d'émission, dont les principales sont dans le rouge (0.677um) et dans le jaune (0.568 pum). Le laser a
hélium-cadmium est un autre laser ionique commercialisé. 1l peut émettre quelques mW a 0.325 um

et quelques dizaines de mW a 0.4416 pum.

Le laser & hélium-néon

Le laser He-Ne par exemple posséde des lignes d’émission laser a 0.63 um, 1.15 pm et 3.39 um,
il est obtenu dans un tube a décharge, qui consiste essentiellement en un tube scellé contenant le
mélange gazeux [49]. Le schéma d’un montage typique est présenté a la Figure 1.9. L’énergie
nécessaire au maintien de I’inversion de population provient donc d’une décharge électrique dans le
gaz, qui est obtenue en appliquant une haute tension électrique entre 1’anode et la cathode.

L’émission laser est ainsi intrinséquement liée a 1’établissement et a la stabilit¢ d’un plasma,
dans le tube a décharge. Le plasma est généralement allumé par 1’application d’une surtension
transitoire entre 1’anode et la cathode, ou éventuellement, par un filament chauffé qui émet des
électrons dans le mélange gazeux [50]. Avec I’application d’une haute tension entre 1’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 a 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 contréle approprié¢ du
plasma permet d’obtenir une émission laser pulsée lorsque celle-ci est recherchée. Un schéma des

différents niveaux électroniques des atomes de Ne et d’He est présenté a la Figure 1.10.

Les photons lasers correspondent a la désexcitation du Ne depuis les niveaux 2p vers les niveaux
Is. L’inversion de population est effectivement possible puisque le temps de vie des premiers
niveaux est de I’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 a la lumiére rouge bien caracteristique du laser
He-Ne. Toutefois, d’autres transitions optiques sont permises et c’est en choisissant des miroirs
présentant un coefficient de réflexion approprié & une de ces longueurs d’onde que la fréquence

d’émission du laser est sélectionnée dans la cavité [51]. L’occupation des niveaux 5S ou 4s du Ne
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peut en principe résulter uniqguement 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 23sou 21s.
Les atomes de Ne peuvent alors étre efficacement excites dans les états métastables 5sou 4s,
grace a la possibilité d’un transfert d’énergie résonnant lors des collisions avec les atomes d’He
excités. L’inversion de population tend donc a s’établir et a étre entretenue par le plasma. Comme il
est expliqué précédemment, la désexcitation cohérente vers les niveaux inférieurs de temps de vie

limité, 3p ou 4p, engendre 1’émission stimulée de photons dans la cavité [52].
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Figure 1.10. Schéma des niveaux électroniques des atomes de Ne et d’He contribuant a

I’établissement de I’effet laser.

Les autres lasers a gaz fonctionnent selon un principe similaire, reposant sur 1’établissement d’un
plasma dans un tube a décharge. Les longueurs d’onde émises sont caractéristiques des atomes ou

molécules composant le mélange gazeux.

Lasers a vapeurs métalliques
Certains matériaux métalliques comme le cuivre ou l'or présentent a I'état de vapeur des

transitions donnant lieu a l'effet laser. Le matériau actif est introduit dans un tube réfractaire, dans
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lequel on fait d'abord le vide et que I'on chauffe ensuite jusqu'a une température suffisamment
élevée pour provoquer la vaporisation du métal (environ 1000°C). Les lasers a vapeurs métalliques
émettent un faisceau impulsionnel (fréquence de 5 & 20 kHz) ; les impulsions ont des énergies de
quelques millijoules et une durée de 20 a 50 ns. La puissance moyenne atteint une centaine de
watts. Les lasers a vapeurs de cuivre offrent deux transitions principales, I'une a 510.5 nm, l'autre
ab78.2 nm ; ce faisceau vert, obtenu avec un rendement d'environ 1% est utilisé dans les
applications de separation isotopique des matériaux radioactifs. Des essais fructueux dans le
domaine de l'usinage et du traitement des matériaux ont eté réalisés. Les lasers a vapeurs
métalliques peuvent aussi étre utilisés comme sources d'éclairage dans la photographie ultra rapide
ou comme source de pompage dans I'amplification d'impulsions issues de lasers a colorants
organiques.

Le laser moléculaire a CO2

Ce laser permet, grace a un rendement de l'ordre de 10%, d'obtenir des puissances de plusieurs
dizaines de kilowatts. Il est largement utilisé en laboratoire et dans 1’industrie [53]. Les densités de
puissance obtenues apres focalisation sont suffisantes pour vaporiser ou faire fondre la plupart des
matériaux connus. Les lasers a CO fonctionnent en réalité avec un mélange de CO», d'azote et
d'hélium, des concentrations d’environ 15 % pour le CO et le N2, et de 70 % pour I’He et de
pression totale du mélange entre 10 et 50 Torr pour un laser continu standard. L'énergie du
rayonnement émis provient d'une transition entre deux niveaux d'énergie de vibration de la
molécule de gaz carbonique. Cette molécule, composée d'un atome de carbone et de deux atomes
d'oxygéne peut vibrer selon trois différents modes.

L’inversion de population correspond a exciter majoritairement les molécules dans le mode de
vibration longitudinale asymétrique a 2347 cm™. En se désexcitant vers les modes de déformation
(Flexion) a 667 cm™ou vibration longitudinale symétrique a 1337 cm™, les molécules de CO;
émettent des photons de 9.4 et 10.6 um, respectivement [54].

L'énergie de vibration est quantifiée : I'énergie d'un mode de vibration ne peut changer que par
quantités discretes. Un état quelcongue de vibration de la molecule est noté ijk ; I'état de repos de la
molécule est noté 000.Le rayonnement a 10.6 microns utilisé en usinage, nait de la transition de
I'état 001 a I'état 100. La Figure 1.11 montre également le premier niveau d'énergie de vibration de
la molécule d'azote. L'énergie de ce niveau est sensiblement la méme que I'énergie du mode 001 de
la molécule de CO>. La molécule d'azote, presente dans les collisions avec les électrons, une section
efficace plus grande que celle de la molécule de CO2 et I'énergie d'excitation de l'azote est
facilement transférée au dioxyde de carbone. Au mélange N2-CO2, on ajoute de I'hélium afin

d'accélerer le retour des molécules de CO: a I'état de repos, ainsi qu'un refroidissement rapide.
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Aussi, une alimentation continue en mélange gazeux suivant 1’axe de la cavité évite les
problémes de dégradation du mélange par décomposition du CO2et de surchauffe du gaz, donc pour
amener une circulation du gaz, plusieurs solutions existent :un tube scellé avec ou sans guide
d'onde pour les faibles puissances (quelque Watts a une dizaine de Watts), un flux axial lent pour
les puissances moyennes (quelques centaines de Watts), un flux axial rapide pour les fortes
puissances (1 a quelques kW), un flux transverse pour les fortes a tres fortes puissances (dizaines de
kW)[55].
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Figure 1.11. Les différents niveaux d’énergie des transitions vibrationnelles des molécules de

gaz carbonique et de d’azote CO2-N2.

Le laser chimique
Pour le laser chimique, I’énergie est apportée par une réaction chimique exothermique qui excite
les molécules dans un état vibrationnel [56]. Le laser HF est le plus connu. Une puissance continue
supérieure a 5 kW dans le proche infrarouge peut étre obtenue en mettant en ceuvre la réaction
suivante :
F + H,— HF* + H + 134 kJ/mol (1.10)
La réaction implique un transfert de charge entre les atomes. Celui-ci est tres rapide et se realise

avant méme que la distance d’équilibre pour former la liaison ionique entre 1’hydrogene et le fluor
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ne soit atteinte. La molécule de HF est donc laissée dans un état vibrationnel tres excite pouvant

correspondre a une dizaine de photons [57].

I .6.2. Lasers liquide (colorant)

Le milieu actif est un colorant (des molécules organiques fluorescentes, diluées dans un solvant
(en général alcoolique, comme I'éthyléne glycol ou le méthanol). Le pompage se fait optiquement
soit par des lampes a arc, soit, dans la majorité des cas par d'autres lasers (lasers & gaz ou laser a
solide). Ces lasers sont peu pratiques (remplacement régulier de colorant, produits toxiques, etc.) et
sont surtout utilisés pour la recherche. La longueur d’ondes est accessible selon le colorant.

L’accordable (pour un colorant donné) est obtenue avec un réseau intracavité par exemple. Le
spectre couvert est l'intégralité du visible. En effet, les colorants sont des molécules organiques
complexes qui possédent une multitude de niveaux d'énergie. Les niveaux sont tellement serres
qu'on parle plut6t de bande d'énergie. Une molécule de colorant couvre en général continlment une
région du visible de I'ordre d'une cinquantaine de nanometres. Les lasers a colorant sont les seuls
lasers a couvrir entierement le spectre visible, malgré ces propriétés intéressantes, les lasers a
colorant sont peu utilisés car leur mise en ceuvre est lourde : pour éviter de détruire les molécules a
cause du pompage, le colorant circule dans la zone de pompage a partir d'un réservoir. De plus, le

mélange colorant + solvant se dégrade dans le temps et doit étre changé régulierement.

I .6.3. Laser solide

Le milieu actif est un cristal ou verre dopé avec des ions métalliques ou de terres rares pour le
dopage (Néodyme (Nd®"), titane Ti®*, ytterbium...) [58]. Ces lasers sont caractérisés par 3ou 4
niveaux. Le pompage optique se fait par des lampes flash ou par diode laser (lasers de forte
puissance). Leurs transitions laser se situent généralement dans le visible (le rouge) ou proche
infrarouge. On notera en particulier la longueur d'onde du Nd®* : YAG (Y3AlsO12) qui est un grenat
d'aluminium et d'yttrium émettant principalement a 1064 nm. Suivant I'ion et la matrice utilisés, les
bandes d'émissions peuvent étre étroites ou larges. Le record appartenant au saphir dopé au titane
(Ti** : AlO3), pouvant émettre entre 700 nm et 1100 nm. Grace a l'optique non linéaire, il est
possible de convertir la longueur d'onde des lasers a solide dans le visible et dans l'ultraviolet. En
fait, lorsque les champs électriques sont trés intenses, comme c'est le cas pour les ondes lasers, la
matiéere ne répond pas linéairement a I'excitation electromagnétique de la lumiére. Elle répond en

émettant de nouvelles fréquences.
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Laser a semiconducteur ou diode laser

C’est en effet un cas a part dans les lasers solides. Dans le laser a semiconducteur ou diode laser,
le pompage est électrique et se fait par un courant électrique qui provoque la transition des électrons
entre les bandes d’énergie (inversion de population + énergie suffisante). Le milieu actif est un
cristal semiconducteur constitué d’atomes neutres arrangés dans le réseau cristallin correspondant
au matériau considéré. Les diodes lasers ont des caractéristiques qui les différencient des lasers
conventionnels par une émission d’une lumiére cohérente, trés intense, facilement accordable et
modulable [59]. La puissance maximale de ce type de Lasers (environ 2kW au lieu de 20 kW) avec
un rendement qui peut atteindre 60%. Selon les matériaux choisis (GaN, GaAlInP, AlGaAs, ...), les
longueurs d'onde peuvent couvrir du proche UV a l'infrarouge proche [60]. Ce sont les lasers les
plus compacts (la cavité utilise les faces clivées du semiconducteur et mesure a peine 1mm de
longueur) et les plus efficaces qui existent. La puissance peut maintenant atteindre plusieurs
kilowatts en associant des centaines de diodes lasers et en les combinant dans une méme fibre
optique. Les seuls défauts des diodes laser sont la mauvaise qualité spatiale du faisceau émis et
I'impossibilité de fonctionner en régime déclenché (a cause d'un débit d'émission spontanée trop

important.

Diode laser a homojonction (PN)

Les premiers lasers a semiconducteur étaient constitués de deux couches fabriquées a partir du
méme compose, généralement de I’arséniure de gallium. L’effet laser se produit dans ce type des
lasers, en appliquant une différence de potentiel direct aux bornes de la jonction PN. Entre les états
du bas de la bande de conduction ou se trouvent les électrons injectés dans cette bande et les états
du sommet de la bande de valence ou se focalisent les trous créés dans cette bande, la Figure 1.12
illustre un diagramme qui traduit ce processus. Les électrons et les trous vont migrer vers la zone
intermédiaire. La densité de ces derniers (€électrons et trous) va augmenter et le nombre des
recombinaisons (électrons/trous) augmente aussi. La condition d'inversion de population entre ces
deux ensembles d'états s'écrit :

Epc — Epy > Eg (1.11)
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Figure 1.12. Population des bandes d’énergie.

Les photons créés lors de la recombinaison constituent une source de lumiere comme on le voit sur

la Figure 1.13 [61].
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Figure 1.13. Structure d’une diode laser 2 homojonction.

La configuration de la jonction PN est représentée sur la Figure 1.14 [62]. Sous ’effet d’une
polarisation directe, 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 ’interface de la jonction, c¢’est-a-dire au
niveau de la zone active, il y a confinement puis recombinaison radiative des porteurs électrons et

trous (processus de 1’électroluminescence) et émission d’un rayonnement [63].
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a) Sans polarisation b) Avec polarisation

Figure 1.14. Diagramme énergétique.

Dans le laser semiconducteur a homojonction [64] :
1. Le pompage est assuré par I'injection des porteurs a travers une jonction PN polarisée en direct.
2. Le milieu amplificateur est le semiconducteur ou on a réalisé une inversion dépopulation.

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

Diode laser a double hétérojonction (LDH)

En microélectronique, une double hétérostructure consiste en la juxtaposition de deux
hétérostructures. Elle présente un intérét tout particulier pour la réalisation de sources laser a
semiconducteur qui a connu un essor commercial important, créant une double barriere de potentiel
pour les porteurs minoritaires injectés [65]. Le confinement de porteurs résultant, conduit alors a
une grande facilité d’inversion de population. Dans ces structures, la distance entre les barrieres est
typiquement de ’ordre de 0.2 um. Il en résulte un bon confinement des photons mais pas un
confinement optimisé des porteurs. Pour obtenir des densités de porteurs élevées et donc un gain
élevé, avec des courants de faible valeur, on a été amené a réaliser des structures du type double

hétérojonction ou structure DH, dont le schéma de principe est donné ci-dessous [66] :
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Figure 1.15. Structure d’une diode laser a double hétérojonction.
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Un des grands avantages de la structure a double hétérojonction, est le guidage optique qu’elle
offre naturellement [67]. En effet, les indices de réfraction des couches a grande bande interdite
sont plus faibles que celui de la couche confinée a petit gap. La zone active est également un guide
d’onde. Il s’ensuit que méme les photons émis en dehors de I’axe de la cavité peuvent étre guidés et
donc étre également amplifiés pour participer au rayonnement laser [68].

Le diagramme énergétique et la variation de I’indice de réfraction d’une telle structure sont
schématisés dans la Figure 1.15. 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 a 1’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 direct, 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) entraine un bon recouvrement entre le mode optique et la zone d'injection des porteurs. Le

parameétre, évaluant ce taux de recouvrement, est appelé le facteur de confinement.
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Figure 1.16. Diagramme d’énergie.

Laser a puits quantique
Une diode laser a puits quantique contraint est constituée d'un empilement de couches sur
substrat. La structure du composant comporte [69] :
1. Une couche active constituée par un ou plusieurs puits quantiques contraints de quelques
dizaines d’ Angstroms d’épaisseur.
2. Un guide optique constitué de deux couches barrieres de quelques dizaines d'Angstroms
d’épaisseur.
3. Centaines d'Angstroms entourées de deux couches de confinement de 1 um environ.
La couche active est constituée d'un matériau de bande interdite inférieure a celle des couches

adjacentes et constitue un puits quantique de potentiel pour les porteurs de charge.
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Ces derniers, compte tenu de la largeur du puits (Lp = 07 - 50 nm), sont soumis a la
quantification de leur mouvement qui prend alors un caractére bidimensionnel. Les états d'energies
des particules correspondent donc a des niveaux quantifiés.

De plus, compte tenu de I'épitaxie du matériau de la couche active sur le matériau de paramétre
de maille initialement différant, le puits quantique est contraint, ce qui modifie également les

énergies des particules et conféré au puits des propriétés électroniques particuliéres [70].

L'utilisation d'un puits quantique permet d'amener le maximum du gain au gap pour ajuster le
nombre d'états utiles a I'inversion de population. Un laser a puits quantique est formé par une fine
couche (quelques nm) d’un matériau semiconducteur de faible gap entouré de matériaux de plus
grand gap (Figure 1.16). On réalise ainsi un puits de potentiel artificiel de taille quantique dans
lequel les porteurs libres du semiconducteur (électrons et trous) vont se retrouver confinés sur des
niveaux d’énergie discrets. A chacune des énergies liées permises a 1’intérieur du puits est associée
une fonction d’onde dont le carré représente la densité de probabilité de présence sur le niveau
d’énergie quantifiée. L’utilisation de puits quantiques au sein de la zone active engendre un
confinement des électrons et des trous dans un plus faible volume, ce qui pour une injection donnée,
permet d’augmenter la densité de porteurs et donc d’atteindre l’inversion de population plus
facilement [71].
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Figure 1.17. Schéma d’une structure de puits quantique selon la nature de la discontinuité de

bande interdite a I’interface puits-barriére.
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Trois types de puits quantiques existent :
1. Puits quantiques de type-I

Dans les puits quantiques de type-l, les électrons et les trous sont confinés dans le méme
matériau constituant le puits. L’énergie du photon dépend des énergies de confinement des porteurs

et du gap du matériau puits (Figure 1.17).
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Figure 1.18. Profil de puits quantique de type I.
2. Puits quantiques de type-II
Dans les puits quantiques de type-1l, les porteurs sont confinés dans deux matériaux adjacents.
Dans ce cas, I’énergie du photon est fonction des énergies de confinement des porteurs mais aussi

des gaps des deux matériaux formant I’hétérostructure comme le montre la Figure 1.18.
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Figure 1.19. Profil de puits quantique de type II.
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3. Puits quantiques de type-I111

La configuration dite de type-11l, montrée sur la Figure 1.18, 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 appelée aussi configuration semi-métallique, offre une grande souplesse dans le
choix de la longueur d’onde d’émission puisque I’énergie du photon émis n’est alors fonction que

des énergies de confinement des électrons et des trous, donc des épaisseurs des couches.

hhl hhl

Figure 1.20. Profil de puits quantique de type IlI.

Au début des années 1980, on a commencé a examiner 1’idée d’introduire de faibles contraintes
dans les puits, ouvrant la voie a de nouvelles possibilités pour la conception des composants,
notamment ceux a base des nouveaux matériaux (Ga, In) et (N, As, Sb) [72]. Ainsi, dans les
derni¢res années, I’apparition des puits quantiques sous contraints a apporté une flexibilité
supplémentaire au design des dispositifs optoélectroniques. Les effets de la contrainte sur les
propriétés électroniques et optiques des semiconducteurs on fait 1’objet de plusieurs études récentes
[73] dans le but de réaliser des dispositifs optoélectroniques plus performants.

Vu le désaccord des parametres de mailles du substrat et de couche épitaxie, la contrainte
modifie les caractéristiques intrinséques du semiconducteur, comme 1’énergie du gap, les potentiels
de déformation ainsi que les paramétres de structure de bande comme les masses effectives [72].
Ces changements présentent plusieurs intéréts pour la réalisation de composants plus performants.
A titre d’exemple, on a réussi a exploiter la levée de dégenérescence dans la bande de valence grace
a la contrainte, pour realiser des amplificateurs optiques insensibles a la polarisation de la lumiére

[74] et d’autres études ont porté sur la diminution du courant de seuil avec la contrainte [75].

29



1.7.Conclusion

Dans ce premier chapitre, nous avons présenté les notions de base des lasers (principe de
fonctionnement, propriété de lumiére, types de laser...). Nous avons introduit également les lasers a
semiconducteur. Parmi ces derniers on a cité les lasers a semiconducteur homo-jonction, a double-
hétérojonction et particuliérement les lasers a puits quantique come le GaSbN/GaSb sur lesquels
porte notre travail. Nous verrons dans le chapitre suivant les propriétés physiques du matériau

GaSbN qui représente pour nous la couche active de notre diode laser a puits quantique.
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Chapitre 11

GAIN OPTIQUE D’UN LASER A PUITS QUANTIQUE

I1.1. Introduction

Le gain optique d’un laser & puits quantique avec ou sans contraintes dans les matériaux
constituant le laser a été le sujet d’un grand nombre de travaux de recherches aussi bien
théoriques qu’expérimentaux [1-6]. Dans ce chapitre, nous étalons le calcul du gain optique
d’un laser a puits quantique. La résolution de I’équation de Schrédinger permet la
détermination via I’approximation de la fonction enveloppe [7]. Le décalage éventuel des
niveaux énergétiques sous 1’effet des contraintes éventuelles est pris en considération. L’on
note que dans la méthode Kk.p, on utilise une structure des bandes paraboliques et anisotropes
pour représenter les bandes de valence [8]. Ceci facilitera par la suite la simulation de notre
structure. Le probleme est de déterminer le rapport du nombre net de photons a celui des

photons injectés dans la zone active de notre laser.

11.2. Puits quantique
11.2.1. Introduction

Grace au développement de la croissance, il est devenu possible d’¢laborer des structures
de types puits quantiques [9]. Par ces propriétés optiques et électroniques fort intéressantes du
fait que le comportement physique de la structure est quantique, il a suscité un intérét
considérable et a été ’objet de nombreuses études durant les derniéres décennies [10].

On forme un puits de potentiel par la superposition d’une fine couche de matériau semi-
conducteurs (quelques nanometres) de faible gap Egq entre deux barrieres de matériaux
semiconducteurs de plus grand gap EgB. Il en résulte une discontinuité des bandes de valence
et de conduction a I’origine de la création d’un puits de potentiel aussi bien pour les trous que
pour les électrons. Une telle structure permet le confinement des porteurs. Les états
électroniques ne se situent plus ni au sommet de la bande de valence ni au minimum de la

ande de conduction mais sont quantifiés en niveaux d’énergie discrets qui igi
bande d duct t quantifi d’énergie discrets qui ont pour origine la
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basse dimensionnalité de la zone active du laser, c’est-a-dire pour des épaisseurs de puits

inférieures typiquement a 300 A.

1 V(z)
(a) (b) I*
I
L | A ”’"
I T T

Figure 2.1. (a) Puits quantique carré de largeur Lz et de hauteur Vo ; (b) : Couche d'un
matériau semi-conducteur A possédant un gap inférieur a celui du matériau semi-

conducteur B.

Dans les systémes a puits quantiques le mouvement de 1’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 [11,12]. En raison de la faible largeur du puits, les niveaux

d’énergie des porteurs sont quantifiés suivant la direction de croissance.

11.2.1.1. Paramétres de maille

Pour I'élaboration des puits quantiques, on cherche a accorder les parametres de maille des
couches successives, afin de limiter les contraintes et les défauts. La Figure 2.2 reporte les
énergies de bandes interdites en fonction du parametre de maille pour quelque semi-
conducteur [12] : 11-VI, 11I-V et IV-1V. 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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Figure2.2. Diagramme présentant le gap d’énergie (en ordonnée)

Et le parametre de maille (en abscisse) certains semiconducteurs.

11.2.1.2. Gaps d’énergie

Les gaps d’¢nergie des matériaux constituant une hétérostructure conditionne les
discontinuités des bandes d’énergie au niveau des interfaces. 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 [13]. Le choix des matériaux d'un
composant repose essenticllement sur 1’alignement des bandes de conduction et de valence.
Van de Wall al.[14] ont étudié l'alignement de bandes d'une large famille des matériaux

présentée sur la Figure2.3.
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Figure 2.3. Alignement des bandes d’aprés Van de Waller [14].

On constate la présence de deux principaux types d’alignement : alignement de type | et
alignement de type Il. Dans une structure de type | : les électrons et les trous se trouvent
confinés dans la méme couche et la répartition des différences de gap entre la bande de
valence et la bande de conduction dépend de la nature des deux différents matériaux
considérés. Dans le cas de I'hétérointer face GaSbN/GaSb, la discontinuité de bande de
valence est de l'ordre de 10% du gap, Par contre celle de la bande de conduction est d’environ

90% pour une concentration d’azote de 0.03 selon nos calculs.

11.2.1.3. 1'affinité électronique

Une autre propriété physique conditionnant aussi I’alignement des bandes est 1’affinité
électronique. L'affinité électronique est un parametre non encore maturément déterminé pour
le GaSbN. Elle dépend de la concentration d’azote. Ont opté généralement pour des relations

d’interpolation ou parfois semi-empiriques employant celle des matériaux parents.
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11.2.2. Fonctions d'ondes et niveaux d'énergie
Sur la Figure 2.1 est représenté le schéma d’un puits quantique carré ayant une profondeur

finie Vo et de largeur Lz.

Le potentiel V/(z) est défini par la relation :

0 silz|<L,/2

vw) = {VO si|z| > L,/2 1)
L'équation de Schrddinger en I'absence d'effets excitoniques s'écrit :

hz
l— EV + V(Z)l U (xy,z) = EY(x,y,2) (2.2)

Oumy, est la masse effective de la particule (électron ou trou), E et ys sont, respectivement,
la valeur propre de I'énergie et la fonction d'onde de la particule.

Le potentiel V est supposé étre fonction de la coordonnée z seulement, auquel cas la
fonction d'onde peut étre séparée en deux fonctions, la premiére ®(x,y) décrivant le
mouvement de la particule dans le plan xy du puit quantique et la deuxiéme (z) fonction

uniquement de la variable z pour le mouvement dans la direction z, soit :

VU(xy,z) = ®(x,y).3(2) (2.3)

L'énergie de la particule est la somme de deux termes et s'écrit :

N h? (k2 +k2)

2.4
2myy (2.4)

E=ED

Ou xx = e, hh,1h
Le premier terme Elreprésente I'énergie de la particule suivant z et le deuxieme terme

représente son énergie cinétique dans le plan xy.
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Figure 2.4. Solutions graphiques des équations 2.7 et 2.8. Les solutions paires et impaires

hZ
2mVy

correspondent a I'intersection de la droite de pente kg = avec les fonctions

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

La résolution de I'équation de Schrddinger 2.2, donne pour {(z) les solutions suivantes :

e FEtats avec n pairs :

_ ( Bsin(k,z) silz| <L,/2
iz) = {iCsin(iKz) silz| > L,/2 (2.5)
e FEtats avec n impairs :
_ (Acos(k,z) silz| <L,/2
iz) = {Csin(iKz) silz| > L,/2 (2.6)

Avec :

*

2Mmy,
K2 = —22>(V—Ef

hZ
Et
2m;
kf = =3 (Ef)

My, v et my, petant les masses effectives de la particule dans le puits et la barriere

respectivement. L’énergie est la solution des équations séculaires suivantes :
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si n est pair (2.7)

rn;;x,wEé1 V- E?
) Topr 2| = | TEp
My wER V —ED
cotl %LZ‘ = — / En L  sinest impair (2.8)

On note I’inexistence de solution analytique pour les équations 2.7 et 2.8, leur résolution

graphique (Figure 2.4) ou numérique donne les valeurs propres de I'énergie E}. Dans le cas

particulier d'un puits infini V,, = oo, la solution analytique existe et I'énergie, dans ce cas, est

donnée par :
h?  [nm)?
B = — || (2.9
mex,w Lz
Le nombre d'états a l'intérieur d'un puits fini est égal a :
1/2
2rn;k(x,wVOLZz
1+ Int (W (2.10)
Ou Int(x) est la partie entiere de x.
)t ) ¢
!
]
!
!
{
/
!
/
/
/
/
[
I'd
fus. s -,’
f’,
- oA} :2 -
] —— iy
. 2 w2 9¢€)
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Figure2.5. (a)Mini-bandes d'énergie créées par le confinement a deux dimensions,

(b) Densité d'états a deux dimensions (-) et a trois dimensions (- -).
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I1.2.3. Discontinuité des bandes d’énergies

La Figure 2.5 montre les bandes d’énergie crées par le confinement dans un puits
quantique ainsi que la densité d’états a deux dimensions et a trois dimensions.

Les niveaux d’énergie dans la bande de conduction et la bande de valence dans un puits

quantique peuventétreécrits :

E)?x,str = E)?x,b + AExx,str (2.11)

En incluant ’influence de la barriére [15]

-2

2 m’. . En
EDp = Ehn?(n+= [—— %0 X (2.12)
T My w(AExx + AEsxstr)

% h?n?

B = o 12
Myy wliz

(2.13)

OUEy, est le niveau quantique dans une barriere infinie, n est le nombre du niveau
quantique, my,,, est la masse effective de la barriere, AE. et AE, sont les hauteurs de la
barriére de potentiel pour les bandes de conductions et de valence respectivement calculés en
utilisant 1'affinité électronique [5] :

AEc = xg" — X0 (2.14)
AE, = E§?" —Exg" — AE, (2.15)

La hauteur de la barriére peut étre trouvée a travers le modéle de la théorie de solide, ou la

structure de bande peut étre écrite comme [1,2] :

EQav = E) —Ay/3 (2.16)
AE, = E;{V;Vg — B4, + A" /3 —AD*/3 (2.17)

Si x4 > x5, AE, est positive et ’alignement est de type |. La structure est présentée sur la

Figure 2.6.

43



4 A
X 6& ’ ¥ E? Ao
! A ¢
Efi y 1AE" y
\ \
£ bk E“
£ o g
E.-‘! v v
v A4 A4
Efavg VJD - \'Fv le 2
, Y EE‘
8 v
/3% EE

Figure2.6. Les discontinuités des bandes de conduction et de valence.

11.2.4. Notion de contrainte
La succession des couches formant Il e laser a puit quantique GaSh:-xNx/GaSb impose

I'épitaxie de deux matériaux de paramétre de mailles différents constituant respectivement le

puits et les barrieres. Deux cas peuvent se présenter :

1. Si I'épaisseur de la couche active est supérieure a 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 GaSb devient énergiquement favorable, autorisant
ainsi la relaxation de la contrainte. Cette situation est catastrophique quant aux propriétés
électroniques du matériau.

2. Si I'épaisseur de la couche active reste inférieure a 1’épaisseur critique, le paraméetre de
maille du matériau GaSb peut s'adapter a celui du GaSh;.xNxdans le plan de croissance
comme le représente la Figure 2.6 grace a une déformation élastique tétragone de sa
maille cristalline. La couche GaSb1xNx, plus épaisse, reste non déformée.

De l'adaptation du paramétre de maille du GaSb:.xNxa celui du GaSb résulte une contrainte

biaxiale dans le plan de l'interface de composantes oy, et 6.

Dans ce qui suit, on calculera d’abord la déformation de la couche GaSb épitaxiée sur

GaShi.xNx. On analysera ensuite I'impact de cette déformation sur les bandes de valence et de

conduction et on déterminera ensuite les gaps contraints et relaxés.
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Figure 2.7. Représentation de I'adaptation du parametre de maille

de la couche épitaxiée sur un substrat.

11.2.5. Densité d'états

La densité d'état bidimensionnelle p?P (E)est définie comme étant le nombre d'états par
unité d'énergie et par unité de surface du plan de la couche [16]. Pour un puits infini, dans
I'approximation des bandes paraboliques, la courbe de dispersion E(k), consiste en une série

de paraboles (Figure 2.5.b) séparées par la quantite :

h?n?m?
Ej} = Im 12 avecn = entier # 0 (2.18)

Chague parabole donne lieu a une densité d'état constante égale a :

*

mXX
2.19
— (2.19)

La densité d'état totale dans le puits est donnée par [4]:
n* (k% +k3)

2D — __ |n
02D (E) = 2 Z le B

nkyky

(2.20)

Ou sous forme compacte en utilisant la fonction escalier ©(E) :
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m*
p*P(B) = —5 ) (2.21)

11.2.6. Détermination des pseudo-niveaux de Fermi
Quand la non-parabolicité des bandes peut étre omise, la densité (par unité de volume) des

électrons et des trous dans un puits quantique de largeur Ly, s’écrit [17] :

=jpch(i2)f2dE2 (2.22)
=jpzDv(E1)l(‘1—f1)dE1 (2.23)

Oup,p. et popy sont les densités d’états des électrons et des trous respectivement dans le
puits quantique, f;et f, sont les probabilités d’occupation des électrons dans la bande de
valence et de conduction respectivement. Aprés I’intégration et en remplacant les densités

d’états et les probabilités par leurs formules nous obtenons :

n= e Z Jexn () +1] (2.24)
m;:i‘f Z“‘[‘”‘p( kpT )“] (2.25)

Oum, et my, sont les masses effectives des électrons et des trous respectivement, F et F,,

sont les pseudo-niveaux de Fermi dans la bande de conduction et de valence. On peut en

déduire :

F.—Eq4 th?nL,,

—_— - 2.26
kT lexp ( mkgT) (2.26)

E,; — F, Tth?pLy,

vl v — 2.27
T lexp<mthT ' 2.21)

Les pseudo-niveaux de Fermi peuvent étre retrouvés de ces deux formules et la condition

de neutralité électrique :
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n+Njy =p+NJ (2.28)

F.—F, > hw (2.29)
Ou Aw est plus grande que I’énergie de la bande interdite.
11.2.7. Transitions optiques

La regle 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 [18]. 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-a-dire les
transitions verticales dans l'espace k [19]. Nous pouvons alors sommer sur tous les états
électroniques Ns entre les bandes comme l'illustre la Figure 2.3. Le taux de transition totale
par unité de volume (une unité s cm™) est donné par

1 1 1dN,
Weoy = ;fWe—»ths = ;fwe—»h - e 9k
(2.30)

2T
= ?f|Héh|2 8(Eep, — hw)p(k)dk

Ou Een= Ee-En et H'est ’Hamiltonien.
Nous avons introduit I'énergie de transition Een dans la fonction delta. Nous avons aussi
converti a une intégration dans l'espace k en utilisant la densité d’états sur les transitions k

verticales.

Figure 2.8. Transitions verticales dans I'espace k de la bande

conduction vers la bande de valence.
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En utilisant le changement de variable dans la fonction delta, x = E;, — hw, I'expression
3.30devient :

p(k)

T (2.31)
L

2T 2m
Weesy = =5 [1H, 12 809000 = - 1 2

Le terme entre crochets est défini comme étant la densité d'états réduite. Si nous supposons
que les bandes sont paraboliques, alors le terme entre crochets peut étre simplifié en utilisant

I'équation de I'énergie en fonction du vecteur d'onde k

h2k?2 1"12k121
— —F — 2.32
Ee(k) Ec + Zme' Eh(k) EV th ( )
Et
E; =E.—E,
On aura
h2k?2 hzkﬁ h?k2 hzkfl
—F _ — _ —_ = 2.33
Eeh = Ec — By lEc + Zmel [EV 2y Eg + 2m, + 2my (2.33)
dE., h%k 1 1 1
= ) ou—=—+—
dk m, m, m, my

L'énergie de gap E, = E. — E,, 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 m,, on eut écrit :

2 ! 1A
Weoy = ?T[ IHehIZpred(Eeh - Eg), ou E. = hw (2.34)

Pour des bandes paraboliques et en utilisant la masse réduite m,, les énergies individuelles

E. et En sont reliées avec I'énergie de transition Een par

m
E.=E.+ m—r (Een — Eg) (2.35)
e

m
En = By~ = (Een — Bg) (2.36)
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11.3. Etats électroniques dans le puits quantique
11.3.1. Théorie k.p

La théorie k.p consiste a 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
[20]. 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 semiconducteur donné, et en négligeant I’effet des excitons, 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[21] avec la contrainte de Pikus et Bir [22].
L’hamiltonien d’un électron dans un cristal massif s’écrit :

—

2

P Ao o
— +V(@) +——(VWWAP).G (2.37)
0

H =
2 4mjc?

Ou P = ifVest I’impulsion, mo est la masse de I’électron libre, V(r) représente le potentiel
cristallin périodique et o est le spin de I’électron représenté par les matrices de Pauli.

L’équation de Schrédinger qu’il faudra résoudre est :

Hyp = Edg (2.38)

Les fonctions d’onde s 3 s’écrivent comme :
(2.39)

Y@ =u (). expiEf"

u,:(¥) est la partie périodique de la fonction de Bloch et expiEFreprésente une onde plane.

n représente 1’indice de bande et k le vecteur d’onde de Iélectron.

Ona:
Py, (® = exp(iki) (P + hk)u,z(®) (2.40)
P2y _-(7) = exp(iki) (P2 + 2AKP + A2k?)u_(?) (2.41)
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11.3.1.1. Hamiltonien des électrons dans la bande de conduction

Lorsque le gap Eg est suffisamment élevé, on peut négliger le couplage entre la bande de
conduction et la bande de valence. Cette approximation est notamment valable pour les
matériaux a base de GaAs ou d'In P, tres utilisés dans les composants optoélectroniques. Pour
calculer I'onde enveloppe des états de conduction, il faut résoudre I'équation de Schrodinger
selon I'approximation de Ben-Daniel-Duke [23] :

h? 0 d h?Kk2

OuV., est le potentiel de conduction donné en (1.36), m,, est la masse effective de I'électron.
Cette formulation prend en compte la dispersion en énergie selon le plan paralléle aux

couches ainsi que la contribution a l'affinité et la variation hydrostatique de I'énergie de

conduction. Sans couplage, la relation de dispersion en énergie selon k, est donnée selon

I'approximation parabolique :

2

h
Ec(k,) = Ec.(0) + 2

k2 (2.43)
Cependant cette approximation n'est pas toujours valable surtout quand la structure

comporte des matériaux dont la masse effective dans chaque matériau est tres différente.

11.3.1.2. Hamiltonien des trous dans la bande de valence : description matricielle

Le probleme des états de valence est plus complexe en raison de la dégénérescence des
trous lourds et des trous Iégers et de la proximité de la bande split-off (spin-orbite). Les deux
bandes de trous lourds et de trous légers se trouvent alors découplées a la fois par la
quantification du mouvement dans la direction z et par la contrainte biaxiale. Le modele

faisant intervenir ces deux contributions est le modéle de Pikus-Bir.

11.3.2. Le modele de Luttinger-Kohn

L’Hamiltonien Luttinger-Kohn dans la base des fonctions d’onde

3 3
J,my) pour = 3/2, |7,2),

3 1, 31, |3 3 .
|_, —-), |—,—), |—, —Z) sans contrainte est :
2’ 272727 127 2

Ir P+Q R -S 0 ]I
Rt — 0 S
n=| & P7Q I (2.44)
[ —st 0 P-Q R J
0 st RY P+Q



Avec

R = |R| =S|
Rt = |R| +i|S|
1 (h?
1 hz 2 2 2
Q =o5\m Yz(kx +ky_2k2)
hz
=3 (E) vak, (ky — iky)
n2\ [V3 ) V3 N2
R=— <E) l?\_/(kx - lky) - T (Y3_Y2)(kx + lky)

Nous définissons les phases 65 et 6z de R et S par :
R = [Re! ®r
S = |S|e®s

11.3.3. L’Hamiltonien de Bir-Pikus
La déformation € entraine un changement d’énergie décrite par un hamiltonien. La

contrainte uniaxiale introduit un Hamiltonien de contrainte Hy donné par :

§ 0 0 0
lo -t 0 o

=10 o - o0 (2.45)
0 0 0 ¢

OUE est le potentiel de contrainte. La base pour la matrice 1 est :

33 1 _
E'E):__Zl(X-I_IY)T)

3 1 1 _ 2
E,—E):—(X—IY)T)-F §|Zl)

X+iY) 1)+ glz )

femne
;
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3 3 1 _
E'_E) =ﬁ|(X—1Y) %

Pour simplifier le probléme, nous mettons une transformation unitaire de la matrice 4x4

H = Hy + Hg suivant la méthode de Broido et Sham [24] et Twardowski et Herman [25]

dans :

H = UHU' (2.46)
— 0]

H=[% o (2.47)

Ou le block bas H™ et haut HY sont donnés par :

., _[PEQ+E R
H R* P$Q$E] (248)
R = |R| —i|S]

Ouo=U (L) refaire a haut (ou bas) avec le signe + et la transformation entre les anciennes
bases E,v) (v = ig, i%) et les nouvelles bases est :

33 3 3

=azr 2
2= 6|5, +B|5.~3
I L
B

La transformation unitaire U est définie par :
a* 0 0 -«

= 10 =B B* O
U= 0 B B 0 (2.49)
a* 0 0 «
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Ou
o= (-]
= gool (-5+3)]

¢ =tan™?! Gi—i)

Nous considérons un puits quantique de largeur L, suivant la direction (001), nous

~| g

choisissons l’origine dans le centre du puits. Pour calculer la structure de bande et les
fonctions d’ondes des électrons et des trous, nous allons utiliser la méthode k.p. Pour
simplifier les calculs, nous supposons que les bandes de conduction et de valence sont
découplées. Pour la bande de conduction, une bande parabolique et isotrope est utilisee. Pour
la bande de valence, nous avons utilisé I’Hamiltonien 4x4 de Luttinger-Kohn dont les
éléments sont dérivés de la méthode Kk.p.

[P+Q+s R 0 0 ]
el R P-Q-¢ 0 0 |
oo o P-Q-% R |
| o 0 Rt P+Q+él (2.50)
+V(z)
Avec
b h2 K2 41 02
“2\m) T T2
1 (k2 , L, 07
QZEEYZ kx+ky+£

2

V3 1/2 0

V(z) Est le potentiel des trous ; y,, Y5, YsSont les paramétres de Luttinger ;m est la masse de
I’électron libre ; y = %(y1+y2), RT est ’adjoint de R; et € est le potentiel de la contrainte

donné par :
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Oub est le potentiel de déformation, C;, et C,, sont les constantes diélectriques, et X est le
stress effectif.

lllig,,(?) = Z gg)(ku'z)eik"'ﬁh’) (2.52)
v=1,2

ll’ILng,,(F) = Z gg)(ku'z)eik"m") (2.53)
v=3,4

ougg“,)(ﬁn,z) sont les fonctions enveloppes, |v) représente la transformation de la
fonction enveloppe dans le centre de la zone, m est I’indice des sous bandes du puits
quantique, E",z kyX +k,9, p=xR+y§, et U et L représente les blocks haut et bas,

respectivement. La fonction enveloppe gf;’) satisfait :

z [HSV, (EH, —i%) + V(Z)va’] g0 (K, 2)
v'=12

S\ e (2.54)
= En(ky)gm (k. )
Lo(v .0 (v'+2) i
Z [HW' (ku» ﬂ&) + V(Z)Sw’] gm (kpz)
vi=1,2
L — (V+2) — (2'55)
= En(ky)gm ™ (k) 2)
Pour v=1,2. Les blocks Hamiltoniens HY et H sont donnés par :
P+Q+£3§ R
o= _ 2.56
. Rt PFQT E] (2.56)

Ouo= U (ou L) représente le haut (ou le bas) signe. Nous résolvons numériguement les
problemes du couplage des valeurs propre donnés par 6a et 6b en utilisant la méthode des

différences finies.
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11.4. Le gain optique
L'interaction entre les photons et les électrons dans un semiconducteur est décrite par
I’hamiltonien [26,27] :

1
— _ 2
H= 2y (p—eA)? +V(r) (2.57)
l:)2 1 2 A2
— _ 2.58
H 2my + V(r) 2my (pA + Ap) + 2my (2.58)
Cet hamiltonien peut s’écrire :
H = H, + Hyy, (2.59)

Avec Hj,, = —miOA.p
Ou le terme e?A? /2m,a été négligé car |eA| < |pl.
Le nombre de photons injectés N;,; est égal au rapport de l'intensité optique S recue par

I'énergie d'un photon de pulsation w:
S

Nipj = — (2.60)
Le potentiel vecteur A du champ optique est de la forme :
A = Aycos(kr — wt)€ (2.61)
Les champs électrique et magnétique se deduisent des équations de Maxwell :

0A ~
E(r,t) = arT —wA,sin(kr — wt)é (2.62)

1 1 R
H(r,t) = EV XA = —EAosin(kr —wbk X € (2.63)
L’intensité optique est la moyenne du vecteur de Poynting :
n,ceyw?A3

S = [(E(r,©) x H(r, D) = ——— (2.64)

2
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n, est l'indice de réfraction du matériau considéré, p la permeabilité magnétique, €, la

constante diélectrique du vide et c la vitesse de la lumiére dans le vide.

Le nombre de photons injectés est S divisé par I'énergie d'un photon :

2
S N CEWAG

i 2.65
hw 2h ( )

Ninj =

Le nombre net de photons N,.. est égal a la différence entre le nombre de photons émis
R._ypar le passage d'un électron de la bande de conduction vers un trou de la bande de
valence et le nombre de photons absorbés R,_,. par le passage d'un électron de la bande de
valence vers un état vide de la bande de conduction. Ces deux quantités se calculent d'apres la
regle d'or de Fermi :

Ryoe = %ZZ%N I]k"|Hint

bm

Ry = %ZZ%N Pk"|Hint

bm

Wy )| 8(EE(R) — BB (R) — o) (1 =) (266

2 R L
WR)| 8(ER () — EF(R) — ho) (1) (67)

1 Parcourant les états de conduction et m les états de valence. Le premier facteur 2 vient du
fait que I'on prend en compte les deux états de spin possibles pour I'électron [28-30]. La regle
de conservation des moments implique que les moments de deux états électroniques
permettant une transition via I'émission ou I'absorption d'un photon doivent étre identiques.

C'est pour cela que, dans les expressions de R,_,. et R._,,, la somme est faite sur le méme

moment k,, pour les états de conduction et de valence.

D'autre part, I'électron a I'état 1 est caractérisé par la fonction d’onde :
eikp.r

Ve

Ui, ) = — =g (k). 2) Isn) (2.68)

N , .. o . s 2
Oun =Tou !, la constante C étant choisie de maniére a normer la fonction d’onde :[¥g,|” = 1

Pour un trou, s'agissant de la partie haute de 1’hamiltonien, on a :
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oikp
mek"(r)_ JC 857 (k. 2) |1) + 807 (), 2)[2) + 57 (k) 2)13)] (2.69)

Pour un état de la partie basse de I’hamiltonien :

ikp.r
lIJangu(?) = eﬁ[ P (ky,2)]4) + g (ky,2)|5) + g5 (k||,z)|6)] (2.70)

U et L représentant les parties haute et basse de 1’hamiltonien des trous de la bande de
valence (1.46). Les facteurs d'occupation des bandes de conduction et de valence f! et £

sont donnés par les relations suivantes :

1

Ef@u)‘%)

1+exp< KeT

1

E}r}ic(§||)—‘3fv>

1+exp< KT

fl = Etfl, =

fl Et 1 — flreprésentent, respectivement, I'occupation des électrons et des trous dans la
bande de conduction. De méme, fi; et 1 — fi; représentent, respectivement, l'occupation des

électrons et des trous dans la bande de valence.

Le nombre net de photons N, est donc :

21‘[
Ninj = Ryoc—Reoy = VZ Z <L|—’]k" int

I,m k"

W) SEP-E ) (- a7

Or:

(4, [ Fie

eAg . —gon
Lplk"> - ‘;e.Ml‘;‘ k) 2.72)

L’élément de matrice p., dépendant des fonctions de Bloch, incluant également les fonctions
enveloppes est donné par :

( Z <g$)|c|)1>(v|€. er|S,n) foroc=1U

v=1,2

Ik z <g§r‘i)|¢1><\’|@- ef|S,n) foro=L (2.73)
v=3,4

g'l\—/l)l(;;] (Eu) =
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Oud, est la fonction enveloppe pour la bande de conduction et S représente la partie a
symétrie sphérique de la fonction périodique de Bloch pour la bande de conduction au centre

de la zone. Aprés quelques manipulations mathématiques, nous pouvons obtenir

|e. M) (k,,)| pour la polarisation TM et la polarisation TE :

e Pour le mode TM (€ = 2)

€M) = 5 (Slecl2) (e 274

e MLE)[ = 5 (Sleztz?(on]sS) (275)

e Pour le mode TM (€ est sur le plan x-y)
ML = 5 Slextx? {{an]e) + 5 (]2

(2.76)
#—=(0]s) o cos2a}

le. MnL(an = —<S|6X|X)2 {<¢1|g(4)> <¢ |g(3)>

(2.77)
+ —<c|) |g(4)><c|) |g(3)>c052c|)}

Ou¢ = tan‘l(ky/kx), etn =T ou ! pour les deux états de spin.
Dans ce calcul, nous avons utilisé pour le matériau massif la valeur (S|ez|Z) qui est donné

par :

eh Eg + A Yz

(Slex|X) = (Slez|Z) = —— Eg(Eg n ZA/S)mZ

(2.78)

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

On peut donc exprimer le nombre net de photons émis en fonction de A, :
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Ty Ve M) (e () - ) - h) @~ e

Im K

Le rapport de N, par Nj,; permet de calculer le gain du matériau en fonction de la
longueur d'onde des photons, de I'indice réel du matériau, de l'interaction photon-électron et
de l'occupation des bandes d’énergie :

g _ Nnet
mat — —
Nln]

wVZZlE M (k)| S(Eh (k) — Ef (ky) — hoo) (£

nr€ocmow V £ T (2.80)

—f})

Ouo représente les blocs haut et bas de I’Hamiltonien, n est 1’état de spin de 1’¢électron, 1 et
m sont les indices des sous bandes pour la bande de conduction et de valence, respectivement,
€ est le vecteur de polarisation, €, est la permittivité de I’espace libre, M&T est I’élément de la
matrice du dipdle optique entre le 1™ sous bande dans la bande de conduction avec 1’état de

spin 1 et le m"®™ sous bande dans la bande de valence d’Hamiltonien H® 2x2, f! et fhe sont
les fonctions de Fermi, Ef(k,) et E&o(k,) sont les énergies de la 1®™ sous.bande dans la

bande de conduction et m®™ sous-bande dans la bande de valence de H® & (E”),

respectivement. w est la pulsation du photon, V est le volume. Les pseudo-niveaux de Fermi
sont déterminés numériquement pour chaque densité de porteurs par la somme des fonctions

de Fermi surk,, kyet les indices des sous bandes.
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11.5. Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons rappelé d’abord la résolution de I’équation de Schrodinger
pour un puits quantique fini ce qui nous a permis de trouver les niveaux d’énergies en utilisant
I’approximation de la fonction enveloppe, nous avons présenté ensuite les principaux
paramétres pilotant le choix du matériau, Par la suite nous avons décrit brievement la notion
de contrainte qui améliorerait le gain optique Nous avons donné notamment les éléments clefs
menant a la compréhension de la densité d’états et des transitions optiques dans un puits
quantique. Enfin, nous avons détaillé la méthode du calcul du gain otique dans un puits
quantique qui sera utilisée dans nos simulations dont les résultats seront présentés dans le

chapitre suivant.
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Chapitre 111

Résultats Et discussions

I11.1. Introduction

Dans ce chapitre, nous présentons I’essentiel de nos résultats de simulation par MATLAB
des propriétés électroniques et optiques du nitrure ternaire GaSbi.xNx moyennant la méthode
du pseudopotentiel, dans une premiere partie, puis dans une seconde partie, les résultats
concernant les propriétés physique du laser GaSbi1.xNx/GaSb seront exposeés et discutes. Ces

résultats sont obtenus via I’utilisation de la méthode k.p.

I11.2. Propriétes électroniques et optique du GaSb1-xNx
111.2.1. Propriétés optoélectroniques

La structure des bandes d'énergie du ternaire GaSb:.xNx dans la phase zinc-blende a été
déterminée moyennant 'EPM couplée a I'approximation du cristal virtuel améliorée [1].

La Figure 3.1 représente le spectre d'énergie obtenu avec le sommet de la premiere bande
de valence du GaSb comme origine des énergies. On remarque que l'introduction d'azote dans
le GaSb decale toutes les bandes de conduction et de valence vers le haut. Les bandes de
conduction sont aussi affectées que celles de valence. On note toutefois que la premiére bande
de valence et la premiére bande de conduction du GaSbhi.xNx sont plus influencées par
I'incorporation d'azote que leurs homologues du GaAsixNxrapportées par Ashley et al [1],
pour la méme concentration d'azote. Le gap fondamental EL ainsi que les gapsEX et Ek

diminuent du fait du décalage non uniforme des bandes de conduction et de valence.
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x=0.00

Electron Energy (eV)

Wave Vector (k)

Figure 3.1. Structure des bandes d'énergie du GaSb1.xNx
(Ligne continue : GasSb, ligne pointillée : GaSbogsNo.o2).

111.2.1.1. Gaps d’énergie
La variation du gap direct EL du nitrure dilué GaShixNy, pris comme étant la transition

I, > I'.entre les extrema respectifs des bandes de valence et de conduction au centre de la

zone de Brillouin, en fonction de la composition d'azote x avec et sans tenir compte de I'effet
du désordre compositionnel est représentée sur la Figure 3.2 Lorsque l'effet du désordre
compositionnel est ignoré, l'augmentation de x de 0 a 0.05 entraine l'augmentation de EF
présentant ainsi un parametre de bowing optique négatif. Or, des études précédentes de ce
méme gap avaient prévu que l'insertion de 1% seulement d'azote le réduirait de 230 meV
[2-4]. Ces prévisions ont été tres récemment confirmées par le travail expérimental de
Buckleet al. [2] qui ont rapporté que leurs mesures FTIR (Fourier TransformlInfraRed) sur une
couche GaSho.ogsNo.o15 d'épaisseur 2 um ont révélé un pic pres de la longueur d'onde 3 um, ce
qui est en bon accord avec les calculs rapportés par O’Reilly et Lindsay [3,4]. Le
comportement de EL en fonction de la concentration d'azote selon ces travaux théorique et
expérimental est en désaccord avec nos résultats obtenus en utilisant la VCA seule qui ignore
l'effet du désordre compositionnel. L'introduction de ce dernier donne un comportement de
EL trés similaire a celui rapporté dans les Références [2-4], avec un paramétre de courbure
positif tres élevé signifiant de tres fortes réductions du gap. Un comportement qualitativement

identique a été signalé par Ashley et al [1] pour l'alliage dilué InShixNx.
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La forte réduction du gap démontre la convenance du matériau sous investigation aux
applications optoélectroniques dans les régions spectrales de linfrarouge et linfrarouge
moyen. En outre, vu qu'une faible quantité d'azote change considérablement le gap, notre
alliage peut étre quasi-accordé aux substrats déja existants permettant de la sorte la croissance
épit axiale d'alliages de haute qualité servant a la réalisation de dispositifs optoélectroniques.
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Figure 3.2. Gap direct EJ en fonction de la concentration d'azote sans et avec désordre.

L'évolution des gapsE¥ et EE lorsque la concentration x d'azote varie de 0 a 0.05 a été aussi
étudiée a coté de celle du gap fondamental EL et ce prenant en considération I'effet du
désordre compositionnel. Les résultats obtenus sont montrés sur la Figure 3.3 Les lignes
continues, pointillée et tiretée indiquent les fit quadratiques de nos résultats. On note que
lorsque la concentration d'azote varie de x = 0 a 0.05, tous les gaps énergétiques diminuent
non linéairement. Cependant, le taux de diminution de EX semble plus accentué que celui de
EL ou deEE. Ainsi une transition du systéme d'une structure directe (' —T') a une autre
indirecte (I' — L) se produit pour une composition x=0.003 correspondant & un gap de
croisement de l'ordre de 0.61 eV. Neanmoins, au-dela de la composition x=0.021
correspondant a un gap de croisement de 0.16 eV, notre matériau demeure a gap indirect mais
avec une transition provenant de la bande de conduction X. Notre matériau est alors a gap
direct dans l'intervalle de composition 0<x <0.003 et a gap indirect dans la gamme0.003 <

x < 0.05. Aussi est-il important de noter que lorsque la concentration d'azote excede ~ 0.026,
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le gap d'énergie fondamental (EX) devient négatif. Un tel gap négatif a été rapporté par Veal et

al. [5] dans l'alliage InSh1.xNx obtenu par implantation d'azote dans I'In Sh. L'existence d'un

gap négatif trouve son origine dans le changement qu'induit I'incorporation d'azote et peut étre

intéressante en vu de la réalisation de contacts métal-semiconducteur.

Energy Band Gap (eV)
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o8] ~

-0.5
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T T
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T T T
0.02 0.03

Composition x

T .
0.04 0.05

Figure 3.3. Gaps direct Ef et indirects EX et E}: en fonction de la concentration d’azote.

Le Tableau 3.1 rassemble quelques gaps d'énergie du GaSbixNx pour différentes

concentrations x. Sont rapportés aussi les valeurs correspondantes estimées a partir de la

courbe donnée dans la Référence [2] avec lesquelles nos résultats sont en bon accord.

Tableau 3.1. Gaps d'énergie du GaSbi1xNx pour difféerentes concentrations d'azote.

Gap d'énergie (eV)

Matériau = EX =

GaSb 0.722;0.70P 1.04%; 1.03° 0.77%;0.76¢
GaSho.99No.o1 0.492; 0.47° 0.522 0.422
GaSho.9sNo.o2 0.34%;0.34° 0.18% 0.172
GaSho.97No.os 0.21%;0.23° -0.09? -0.022
GaSho.96No.04 0.122;0.12° -0.28? -0.15%
GaSho.95No.os 0.05%; 0.03" -0.418 -0.242

aNos calculs, ® Estimé & partir de la courbe rapportée dans Réf. [2], ¢ Réf. [6], 9 Réf. [7].
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111.2.1.2. Largeur de la bande de valence

La variation de la largeur de la bande de valence (VBW) en fonction de la concentration x
d'azote dans l'alliage dilué GaShi.xNx est représentée sur la Figure 3.4 La VBW augmente de
maniére monotone quand la concentration x augmente de 0 a 0.05. Ceci pourrait étre le
résultat de l'interaction des électrons s et p de l'azote avec les électrons d du systeme, et de la
variation de I'énergie de liaison (binding Energy) des électrons de valence. Ce comportement

est qualitativement similaire a celui de la VBW du Gai-xInxNyAs:.y accordé au GaAs [8].

11.2

Gasb, N, |

11.1 4 ————

= = =
o o =
o © o
I 1 1

Valence Band Width (eV)
S
3
1

10.6

105 . ; . ; . : . .
0.00 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05

Composition x

Figure 3.4. Largeur de la bande de valence en fonction de la concentration d'azote.

111.2.1.3. Masses effectives des électrons et des trous

Nous avons également calculé les masses effectives des porteurs dans le cadre de
I'approximation des bandes paraboliques. Les Figures 3.5 et 3.6 montrent les variations des
masses effectives des électrons et des trous lourds au point I' de la zone de Brillouin, en
fonction de la composition d'azote. Ces masses effectives diminuent rapidement et de facon
non linéaire lorsque la concentration augmente de 0 a 0.05 Leurs mobilités s'en trouveraient

par conséquent améliorées.
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Figure 3.6. Masse effective des trous lourds en unité de mo en fonction de la

concentration d'azote.

Nos résultats en unité de mo (mo étant la masse au repos de I'électron) sont récapitulés dans

le Tableau 3.2
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Tableau 3.2. Masses effectives des électrons et des trous lourds au point T" de la zone de

Brillouin pour différentes concentrations d'azote.

Matériau m; (Mo) m,, (Mo)
GaSb 0.053%; 0.047" 0.31%; 0.3
GaSho.99No.o1 0.0442 0.26%
GaSho.9sNo.02 0.038? 0.23?
GaSho.97No.o3 0.033? 0.212
GaSho.96No.04 0.029? 0.19?
GaSho.9sNo.os 0.028? 0.182

#Nos calculs, ® Rapporté dans Réf. [9].

La comparaison de nos résultats pour le GaSb (i.e., pour x = 0) avec ceux expérimentaux
rapportés dans la Référence [9] montre un accord raisonnable pour les masses effectives des

électrons, et excellent pour les masses effectives des trous.

111.2.1.4. Facteur d'ionicité

L'ionicité d'un semiconducteur est une mesure de la tendance de ses liaisons chimiques
vers le caractére covalent ou ionique. Sur la Figure 3.7 est représentée la variation de l'ionicité
du GaSb:xNx pour des concentrations d'azote allant de 0 & 0.05. Cette ionicité diminue non
linairement a mesure que la composition d'azote augmente indiquant que le caractére ionique

de notre matériau diminue au fur et a mesure qu'on y incorpore davantage d'atomes d'azote.
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Figure 3.7. lonicité en fonction de la concentration d‘azote.

111.2.1.5. Indice de réfraction et constantes diélectriques

Les Figures 3.8 et 3.9 représentent l'indice de réfraction, la constante diélectrique statique
et la constante diélectrique de haute fréquence en fonction de la concentration d'azote. On
remarque que l'ajout de quelques pourcents seulement d'azote dans le ternaire GaShi.xNx fait
augmenter visiblement les trois grandeurs. Ainsi, toute augmentation de la concentration
d'azote réduit considérablement le gap d'énergie de notre matériau et augmente sensiblement

son indice de réfraction et ses constantes diélectriques.
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Figure 3.8. Indice de réfraction en fonction de la concentration d'azote.
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Figure 3.9. Constants diélectriques statiques et de haute fréquence en fonction de la

concentration d'azote.

Dans le Tableau 3.4 sont rassemblées les valeurs calculées de l'indice de réfraction et des

constantes diélectriques statique et de haute fréquence pour quelques concentrations d'azote

avec les valeurs expérimentales disponibles pour comparaison.

Tableau 3.4. Indice de réfraction n et constantes dielectriques statique ¢, et de haute

fréquence ¢, du GaSbixNx pour différentes concentrations d*azote.

Matériau n &, &,

GaSb 3.5%;3.8° 13.1%; 15.7° 12.1%; 14.4°
GaSho.99No.01 3.7 14.82 13.82
GaSho.9sNo.o2 4.0 16.72 15.62
GaSho.97No.os 4.2% 18.72 17.62
GaSho.96No.04 4.42 21.02 19.82
GaSho.95No.os 4.7% 23.42 22.22

aNos calculs, ® Rapporté dans Réf. [10].

L'accord de nos résultats concernant le GaSb (x = 0) avec ceux d'autres travaux [10] est

satisfaisant.
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111.2.2. Propriétés élastiques

Nous avons procéde a l'investigation des propriétés mécaniques du ternaire GaSbi.xNx.
Pour ce faire nous avons utilisé la méthode du pseudopotentiel couplée au modéle du champ
de forces de valence généralisé par Martin et I'approche améliorée de Baranowski [11,12].
111.2.2.1. Constants élastiques

Lorsque la concentration x d'azote varie de 0 a 0.05, toutes les constantes élastiques, avec
et sans tenir compte de l'effet du désordre compositionnel, augmentent avec des taux
différents mais en gardant toujours le méme comportement qualitatif comme l'illustrent les

Figures 3.10, 3.11 et 3.12 Un fit quadratique de nos résultats donne :

C,,(x10"dyn.cm™) =9.07 +9.17x + 5.98x* (Sans désordre) (3.23a)
C,,(x10"dyn.cm™) =9.09 + 21.40x — 64.51x* (Avec désordre) (3.23h)

C,,(x10"dyncm™) =3.91+ 4.02x + 2.73x° (Sans désordre) (3.244)
C,,(x10"dyncm™) = 3.92 +8.99x — 26.01x* (Avec désordre) (3.24b)
C,,(x10" dyn.cm™) = 4.14 + 4.14x + 2.70x* (Sans désordre) (3.25a)

X yn.cm‘ =4.10+Y.00X—0U.4(X Vvec desordre .
C,, (x10'd 2) = 4.15+9.88x — 30.47X? (Avec désordre) (3.25h)

Le désordre compositionnel influence donc les constantes elastiques. Sa prise en compte
résulte en une augmentation des paramétres de courbure des grandeurs étudiées. Ceci peut
étre relié a la différence d'électronégativité entre les atomes d'azote et les anions dans le
cristal. L'existence de parametres de courbure, contrairement aux prédictions théoriques,
lorsque le désordre compositionnel est ignoré peut-étre expliquée par la non-linéarité des
éléments matriciels du potentiel dont dépend la polarité de laquelle dépendent les constantes

élastiques.

Nos constantes élastiques calculés Ci1, Cio et Cas pour différentes concentrations d'azote
entre 0 et 0.05 sont montrées dans le Tableau 3.16 dans lequel figurent aussi les données
expérimentales disponibles pour le GaSb pour comparaison. L'accord entre nos résultats et

ceux expérimentaux est généralement satisfaisant.
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Figure 3.10. Constante élastique C11 en fonction de la concentration d'azote
(Ligne continue : en négligeant I'effet du désordre, ligne pointillée : en considérant I'effet

du désordre).
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Figure 3.11. Constante élastique Ci2 en fonction de la concentration d*azote
(Ligne continue : en négligeant I'effet du désordre, ligne pointillée : en considérant I'effet

du désordre).
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Figure 3.12. Constante élastique Cas en fonction de la concentration d'azote

(Ligne continue : en négligeant I'effet du désordre, ligne pointillée : en considérant I'effet

du désordre).

Tableau 3.5. Constantes élastiques Ci1, Ci2 et Css du GaSbixNx pour différentes

concentrations d'azote.

Cu1 (x 10 dyn.cm™) Ci2 (x 10 dyn.cm?)  Caq (x 10 dyn.cm™)
Matériau Calculé Connu Calcule Connu Calcule Connu
GaSb 9.072 8.84° 3.912 4.03° 4.142 4,32°
GaShogoNoo1 9.17° 3.95° 4.18°

9.30¢ 4.01¢ 4.24°
GaShogsNoo2 9.26° 3.99° 4.22°

9.50¢ 4.09¢ 4.33¢
GaShog7Noos  9.36° 4.03° 4.26°

9.68¢ 4.16¢ 4.41°
GaShogsNoos 9.45° 4.08° 4.31°

9.85¢ 4,249 4.49°
GaSho.gsNoos 9.55° 4.12° 4.35°

10.00¢ 4.30¢ 4.56°

3 Nos calculs, ® Rapporté dans Réf. [13],° Nos calculs sans désordre, ¢ Nos calculs avec

désordre.
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111.2.2.2. Modules de compression, de cisaillement et d’Young

Le modules de compression Bs, cisaillement C’et d'Young Yoont été calculés a partir des
constantes élastiques. Leurs variations en fonction de la composition d'azote variant de 0 a
0.05 sont montrées sur les Figures 3.13, 3.14 et 3.15 Les trois grandeurs augmentent de fagon
monotone avec l'augmentation de la teneur en azote. Ainsi, l'incorporation de faibles quantités

d'azote dans le GaSb améliorerait sa rigidité et sa stabilité.
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Figure 3.13. Module de compression Bs en fonction de la concentration d'azote
(Ligne continue : en négligeant I'effet du désordre, ligne pointillée : en considérant I'effet

du désordre).
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Figure 3.14. Module de shear C’en fonction de la concentration dazote
(Ligne continue : en négligeant I'effet du désordre, ligne pointillée : en considérant I'effet

du désordre).
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Les meilleurs faits de nos résultats donnent :

B, (x10*dyn.cm™) = 5.63+5.74x + 3.81x” (Sans désordre) (3.26a)
B, (x10"dyn.cm™) = 5.64 +13.13x — 38.99x> (avec désordre) (3.26h)
C (x10"dyncm™) = 2,58+ 2.57x +1.67x* (sans désordre) (3.27a)
C (x10"dyn.cm™) = 2.59 + 6.21x —19.39x° (avec désordre) (3.27h)
Y, (x10"™dyn.cm™) = 6.72 + 6.72x + 4.37x” (sans désordre) (3.28a)
Y, (x10*dyn.cm™) = 6.73 +16.09x — 49.74x> (avec désordre) (3.28h)

Dans le Tableau 3.17 sont rassemblés nos résultats avec des données de la littérature.

L'accord entre ces dernieres et nos calculs est raisonnable.

Tableau 3.6. Module de compression Bs, module de shear C’et module d"Young Yo du
GaSbixNx pour différentes concentrations d‘azote.
Bs (x 10! dyn.cm™) C’(x 10 dyn.cm?) Yo (x 10 dyn.cm™)

Matériau Calculé Connu Calculé Connu Calculé Connu
GaSh 5.632 5.62° 2.582 2.41° 6.722 6.32°
GaShpogNoo1 5.69° 2.61° 6.79°

5.77¢ 2.65¢ 6.89¢
GaShogogNoo2 5.75° 2.63° 6.86°

5.89¢ 2.70¢ 7.04¢
GaShog7Nooz 5.81° 2.66° 6.92°

6.00¢ 2.76¢ 7.17¢
GaShoosNoos 5.87° 2.69¢ 6.99¢

6.11¢ 2.80¢ 7.30¢
GaShoosNoos 5.93° 2.71° 7.07°¢

6.20¢ 2.80¢ 7.419

aNos calculs, PEstimés a partir des données rapportées dans Réf. [13], °Nos sans désordre,

dNos calculs avec désordre.
111.2.2.3. Facteur d'anisotropie et Coefficient de Poisson
Le facteur d'anisotropie et le coefficient de Poisson ont été calculés a partir des constantes

élastiques. lls ne sont pas affectés par le désordre compositionnel et leurs valeurs restent
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inchangées quel que soit la concentration d'azote. Les resultats calculés sont présentés sur le
Tableau 3.18 et montrent pour le GaSb un bon accord avec les valeurs expérimentales.

Tableau3.7. Facteur d'anisotropie A et coefficient de Poisson o, du GaSbi.xNx pour

différentes concentrations d'azote.

A

O-0

Matériau Calculé Connu Calculé Connu
GaShb 0.622 0.56° 0.30 0.31°
GaSho.99No.o1 0.62°; 0.62¢ 0.30° ; 0301
GaSho.9sNo.oz 0.62°; 0.62¢ 0.30° ; 0301
GaShoo7Noos  0.62°;0.62¢ 0.30° ; 030¢
GaSho.96No.04 0.62°; 0.62¢ 0.30° ; 0301
GaShogsNoos  0.62°; 0.62¢ 0.30° ; 030¢

2 Nos calculs,’Estimés a partir de la Réf. [13], ¢ Nos calculs sans désordre, ¢ Nos calculs

avec désordre.

111.2.3. Discontinuités des bandes

Les discontinuités des bandes de conduction et de valence sont des paramétres
caractéristiques des hétérostructures. Elles conditionnent le transport des porteurs et
déterminent les performances des dispositifs a hétérojonctions. Ainsi, s'impose leur
détermination preécise et fiable au niveau de I'nétérointerface GaSbhi.xNx/GaShiyNy. Pour ce
faire, nous avons utilisé la méthode dupseudopotentiel couplée a la théorie du modéle du
solide (Solid-Model Theory). Les compositions d'azotes (x et y) sont considérées comme
variant dans l'intervalle 0-0.05.
111.2.3.1. Discontinuités des bandes de conduction

Les discontinuités des bandes de conduction (CBO : Conduction Band Offsets) au niveau
de l'interface GaSh:1xNx/GaSbi.yNy ont été determinées pour différentes concentrations d'azote
dans lintervalle 0-0.05. Ces discontinuités de bandes sont de signe négatif lorsque la
concentration d'azote dans le substrat est inférieure a la concentration d'azote dans la couche

supérieure (i.e. y < x) et changent de signe dans le cas contraire comme le montre la Figure

3.16 (aet b).
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Figure 3.16. Discontinuités des bandes de conduction en fonction de la concentration

d'azote dans le substrat (y) et dans la couche supérieure (x)

(a. Sous forme de contour, b. en représentation tridimensionnelle).

Les résultats obtenus sont résumés dans le Tableau 3.20.
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Tableau 3.8. Discontinuités des bandes de conduction AE. (eV) du GaSbi.xNx/GaSbi.yNy

pour différentes concentrations d'azote (0<x, y <0.05).

X : composition d'azote dans la couche supérieure GaSh1.xNx

0.00 0.010 0.020 0.030 0.040 0.050

0.00 0 -0.2900  -0.4973 -0.6674 -0.8612  -1.0003

é 0.010 0.2900 0 -0.2072  -0.3773  -0.5711  -0.7101

% 0.020 0.4970 0.2071 0 -0.1700  -0.3638  -0.5027

;‘é i: 0.030 0.6669 0.3770 0.1700 0 -0.1937  -0.3326

é é 0.040 0.8603 0.5706 0.3636 0.1936 0 -0.1389
§ g 0.050 0.9989 0.7092 0.5022 0.3324 0.1388 0

111.2.3.2. Discontinuités des bandes de valence

Contrairement aux discontinuités des bandes de conduction, les discontinuités des bandes
de valence (VBO : Valence Band Offsets) restent positives pour des concentrations d'azote
dans le substrat inférieur a celles dans la couche supérieure et inversent leur signe dans le cas
contraire. Ce comportement est qualitativement le méme pour les trous lourds et légers
comme en témoigne la Figure 3.17 (a et b).

On note que le gap de la couche supérieure GaSbi.xNx est complétement contenu dans
celui du substrat GaShi1.yNy de maniére que l'alignement est de type | (straddling) pour y<x. Si
y>x l'alignement reste de type | mais cette fois c'est le gap du substrat GaSbhiyNy qui tombe

totalement dans celui de la couche supérieure GaShixNx.
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Figure 3.17. Discontinuités des bandes de valence en fonction de la composition d'azote
dans le substrat (y) et dans la couche supérieure (x)

(a. Trous lourds, b. trous légers).

De méme que pour les discontinuités des bandes de conduction, le Tableau 3.21 rassemble

les valeurs calculées des discontinuités des bandes de valence.
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Tableau 3.9. Discontinuités des bandes de valence AE, (eV) du GaSbi.xNx/GaSbiyNy

pour différentes concentrations d'azote (0<x, y<0.05).

X: composition d'azote dans la couche supérieure GaSb1-xNx

0.00 0.010 0.020 0.030 0.040 0.050

0.00 0 0.0478 0.0954 0.1429 0.1903 0.2376

é 0.010 -0.0478 O 0.0477 0.0953 0.1427 0.1901

% 0.020 -0.0957 -0.0478 0 0.0476 0.0952 0.1425

;é i: 0.030 -0.1435 -0.0955 -0.0477 O 0.0476 0.0950

é é 0.040 -0.1913  -0.1433 -0.0954 -0.0476 O 0.0475
§ g 0.050 -0.2392  -0.1911 -0.1431  -0.0953 -0.0476 O

111.2.3.3. Discontinuités de bandes au niveau des héterointerface GaSbi1.xNx/GaSh

Les discontinuités des bandes de conduction et de valence au niveau de
I’hétérointerfaceGaSh: xNx/GaSb est représentee sur la Figure 3.18. La CBO est négative et
diminue non linéairement lorsque la concentration x d'azote augmente de 0 a 0.05. Par contre
la VBO augmente linéairement et est de signe positif. Les CBO et VBO sont respectivement
de signe positif et négatif pour x < 0.02 et changent de signe pour x> 0.02.

Le meilleur fit quadratique de nos résultats donne :

AE, (eV) =122.98x’ — 25.12x — 0.03 (GaSh1«Nx/GaSh) (3.29)

AE, (€V) = 4.75x (GaShyxNx/GaSh) (3.30)
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Figure 3.18. Discontinuités des bandes en fonction de la composition d'azote.

111.2.3.4. Gaps énergétiques relaxé et contraints

Le gap énergétique du matériau GaSbixNx relaxé ainsi que celui contraint du GaSb:-
xNx/GaSb sont représentés sur la Figure 3.19 comme fonction de la composition d'azote x. Le
gap contraint du GaSbs:.x«Nx/GaSb diminue de fagon non linéaire lorsque la composition
d'azote varie de 0 a 0.05 et est plus faible que le gap du matériau GaShixNy relaxe sur tout

I'intervalle de compositions x. Un fit quadratique de nos valeurs calculées donne :

E;"(eV) =123.57x* —29.90x +0.69 (GaSb1.xN,x/GaSh) (3.33)
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Figure 3.19. Gaps énergétiques du matériau GaSb1.xNyx relaxé puis contraint GaSbi-

xNx/GaSb en fonction de la concentration d'azote.

Le Tableau 3.10 rapporte nos valeurs calculées des gaps contraints au niveau des
hétérointerfacesGaSh:-«Nx/GaSh et GaSb1-xNx/GaSho.9eNo.o.

Tableau3.10. Gaps contraints au niveau de I’hétérointerface GaSbi.xNx/GaSb pour

différentes concentrations d'azote.

Gap contraint

Matériau Substrat
GaSh GaSho.9sNo.o2
GaSh 0.722 1.282
GaSbo,ggNo,ol 0.40? 0.99?
GaSbo,gsNo,oz 0.14° 0.722
GaSbo,97No,o3 -0.108 0.49?
GaSbo,geNo,o4 -0.318 0.28?
GaSbo,gsNo,os -0.508 0.09?
aNos calculs.
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111.3. Propriétés physiques du laser GaSb1.xNx/GaSb

111.3.1. Spectre du gain optique pour différentes injections

La Figure 3.20 présente 1’évolution du gain optique du puits quantique en fonction de la
longueur d’onde pour différentes densités de porteurs et des largeurs de puits Lp=2 nm, 3 nm,
4 nmet 5 nm, nous observons un trés 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 1’augmentation de la concentration des porteurs de charge avec toutefois une
diminution de la longueur d’onde correspondante. Ce phénomeéne est li¢ au remplissage des
états de plus en plus élevés dans les bandes de valence et de conduction au fur et a mesure de
I’augmentation du nombre de porteurs [14,18].

Les données d’entrée pour le calcul du gain optique de notre laser a puis quantique sont

rassemblées dans le tableau 3.11

Tableau 3.11. Parent compounds GaSbh and GaN parameters

Parameter GaSh GaN
Energy band gap Eq (eV) 0.812 3.3
Lattice constant ag(A) 6.0954 4.50
Elastic constant C11 (GPa) 8.80 29.3
Elastic constant C1, (GPa) 4.00 15.9
Hydrostatic deformation potential av -0.79 -5.20
(eV)
Tetragonal deformation potential by -2 —-2.20
(eV)
Electron effective mass mg(mo) 0.039 0.15
Heavy hole effective mass my,;, (mo) 0.28 0.85
Light hole effective mass m?;,, (mo) 0.05 0.239
Luttinger parameters vi, v2, y3 11.79, 4.11, 6.00 .267,0.75, 1.10
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Figure 3.20. Variation du gain optique en fonction de la longueur d’onde pour une

largeur de puits quantique de 2 nm.
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Figure 3.21. Variation du gain optique en fonction de la longueur d’onde pour une

composition x=0.03 et une largeur de puits quantique de 3 nm.
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Figure 3.23. Variation du gain optique en fonction de la longueur d’onde pour une

composition x=0.03 et une largeur de puits quantique de 5 nm.
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111.3.2. Spectre du gain optique pour différentes largeurs de puits

On a aussi tracé sur la Figure 3.24 le gain optique en fonction de la longueur d’onde
pour différentes largeurs de puits pour une densité de porteurs de 4x10'® cm=. On remarque
que pour une densité de porteurs donnée, le maximum du gain optique augmente avec
I’augmentation de la largeur du puits. Ceci peut étre reli¢ a I’éclatement des niveaux
énergétiques lorsque la largeur du puits diminue [19,22].

160
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1401 x=0.03
120 | ©=0.1 ps
T=300 K

=
o
o

0]
o

Optical gain (cm™)
5 3

13 14 15 16 17 18 19 20 21 22
Wavelength (um)

Figure 3.24. Variation du gain optique en fonction de la longueur d’onde pour une

composition x=0.03 et une densité de porteurs de 4x10'® cm™

111.3.3. Gain maximal en fonction de I’injection

La Figure 3.25 représente les variations du gain maximal Gpeak en fonction de I’injection
N, pour différentes valeurs de la largeur du puits Lp. Ces courbes ont été obtenues a partir des
courbes de la Figure 4.14, pour différentes injections N. On constate que le gain maximal
croit lorsqu’on fait augmenter I’injection des porteurs quelle que soit la largeur du puits
quantique. A partir du gain maximum on peut déterminer le gain au seuil et le courant de seuil

de la diode laser a puits quantique contraint de cette structure[23,27].
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Figure 3.25. Variation du gain optique maximal en fonction de la densité des porteurs

pour une composition x=0.03 et pour difféerentes largeurs de puits.

111.3.4. Longueur d’onde émise

La longueur d’onde émise Aem €n fonction de la largeur du puits est représentée sur la
Figure note 3.26. On note que Aem augmente de 1.76 a 2.77 um & mesure que la largeur du
puits augmente de 1 & 5 nm. Toutes les longueurs d’ondes émises sont situées donc dans la
fenétre infrarouge du spectre éléctromangétique. Ceci est en accord avec le comportement du

gap d’énergie du GaSbi-xNx.
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I11.4. Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons présenté dans une premiere partie nos resultats de simulation
des propriétes optoélectroniques du GaSbN matériau constituant la couche active de notre
laser a puits quantique GaSbN/GaSbh dont les propriétés physiques ont été présentées dans une

seconde partie. Les principaux résultats seront rassemblés dans la conclusion générale.
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CONCLUSION GENERALE

Les objectifs de la présente thése se résument en 1’étude des propriétés physiques du laser
a puits quantique a base du nitrure GaSb1-xNx et zen particulier le gain optique. Nous avons
d’abord commencé par I’étude du matériau lui-méme GaSbixNx. Nous avons étudié ses
propriétés électroniques, optiques et élastiques ainsi que les discontinuités des bandes au
niveau de la structure investie, moyennant la méthode du pseudo potentiel. Ensuite, nous
avons exploré les propriétés de notre laser a puits quantique.

Les principaux résultats sont :
Propriétés optoélectroniques

La variation du gap direct E; du nitrure dilué GaShi.xNx entraine la diminution de E[

présentant ainsi un fort parametre de courbure positive.

La forte réduction du gap démontre la convenance du matériau sous investigation aux
applications optoélectroniques dans les régions spectrales de l'infrarouge et l'infrarouge
moyen.

Les gapsEX et E& lorsque la concentration x d'azote varie de 0 a 0.05 diminuent non
linéairement.

La variation de la largeur de la bande de valence augmente de maniére monotone quand la
concentration x augmente de 0 a 0.05.

Les masses effectives des porteurs (électrons et trous) diminuent rapidement et de facon
non linéaire lorsque la concentration augmente de 0 a 0.05.

L'ajout de quelques pourcents seulement d'azote dans le ternaire GaSbh1.xNx fait augmenter
visiblement I’indice de réfraction et les constantes diélectriques statique et de haute fréquence.
Propriétés élastiques

Lorsque la concentration x d'azote varie de 0 a 0.05, toutes les constantes élastiques
augmentent.

Les modules de compression Bs, de cisaillement C’et d' Young Yo augmentent de facon
monotone avec l'augmentation de la teneur en azote.

Discontinuités des bandes

Les discontinuités des bandes de conduction au niveau de l'interface GaShixNx/GaSh1.yNy

sont de signe négatif lorsque la concentration d'azote dans le substrat est inférieure a la

concentration d'azote dans la couche supérieure (i.e. y < x) et changent de signe dans le cas

contraire. Les discontinuités des bandes de valence présentent un comportement contraire.
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L'alignement est de type | (straddling).

Le gap énergétique du matériau contraint diminue de facon non linéaire lorsque la
composition d'azote varie de 0 a 0.05 et est plus faible que le gap du matériau GaSh;.xNx
relaxé sur tout l'intervalle de compositions Xx.

Le gain optique du puits quantique est fonction de la longueur d’onde. Nous avons observé
un trés 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 1’augmentation de la
concentration des porteurs de charge avec toutefois une diminution de la longueur d’onde
correspondante.

Le gain maximum croit lorsqu’on fait augmenter I’injection des porteurs.

La longueur d’onde émise croit avec la densité des porteurs injecteés.

La longueur d’onde émise croit avec la largeur du puits quantique.

Comme perspective de ce travail, il serait intéressant de réétudier la méme structure avec
le méme matériau mais en y injectant des points quantiques ce qui ameliorerait le gain optique

de notre laser.
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