RESUME

Dans cette these, nous avons utilisé la méthode des différences finie pour calculer
les états électroniques du puits quantique GaN/AlInN avec 17.7% d’Indium dans le cas
de la bande de conduction parabolique et le cas de la bande de conduction non-
parabolique. Nous avons calculé les niveaux d’énergie et identifié les transitions
énergétiques possibles. Nous avons calculé par la suite, la force d’oscillation de chaque
transition et le coefficient d’absorption intersousbande. Cette thése présente des
résultats qui peuvent étre trés intéressants pour élaboration des structures physiques a
base de semi-conducteurs utilisé dans le domaine optoélectronique. Ensuite, nous avons
extrapolé ces études pour les puits quantique non contraints a base de ZnO pour faire
une comparaison, et tire les géométries convenable pour emmitre des ondes

térahertzique et des ondes pour la télécommunication par fibre optique.

Mots-clés Puits quantique, confinement, énergies de transitions, force

d'oscillation, amélioration de I'absorption.

ABSTRACT

In this thesis, we used the finite difference method to calculate the electronic states
of the GaN/AIINN quantum well with 17.7% Indium in the case of the parabolic conduction
band and the case of the non-parabolic conduction band. We calculated energy levels
and identified possible energy transitions. We then calculated the oscillation strength of
each transition and the intersubband absorption coefficient. This thesis presents results
that can be very interesting for the development of physical structures based on
semiconductors used in the optoelectronic field. Then, we extrapolated these studies for
unconstrained quantum wells based on ZnO to make a comparison, and derive the
suitable geometries to emmit terahertz waves and waves for optical fiber

telecommunication.

Keywords: Quantum well, confinement, transitions energies, oscillation force,

Absorption improvement.
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Résumé

Dans cette these, nous avons utilisé la méthode des différences finie pour calculer les
états électroniques du puits quantique GaN/AlInN avec 17.7% d’Indium dans le cas de la
bande de conduction parabolique et le cas de la bande de conduction non-parabolique. Nous
avons calculé les niveaux d’énergie et identifié les transitions énergétiques possibles. Nous
avons calculé par la suite, la force d’oscillation de chaque transition et le coefficient
d’absorption intersousbande. Cette these présente des résultats qui peuvent étre trés
intéressants pour élaboration des structures physiques a base de semi-conducteurs utilisé dans
le domaine optoélectronique. Ensuite, nous avons extrapolé ces études pour les puits
quantique non contraints a base de ZnO pour faire une comparaison, et tirer les géométries
convenables pour emmitre des ondes térahertzique et des ondes pour la télécommunication

par fibre optique.

Mots clés : Puits quantique, confinement, énergies de transitions, force d'oscillation,

amélioration de I'absorption.

Abstract

In this thesis, we used the finite difference method to calculate the electronic states of
the GaN/AIINN quantum well with 17.7% Indium in the case of the parabolic conduction
band and the case of the non-parabolic conduction band. We calculated energy levels and
identified possible energy transitions. We then calculated the oscillation strength of each
transition and the intersubband absorption coefficient. This thesis presents results that can be
very interesting for the development of physical structures based on semiconductors used in
the optoelectronic field. Then, we extrapolated these studies for unconstrained quantum wells
based on ZnO to make a comparison, and derive the suitable geometries to emmit terahertz

waves and waves for optical fiber telecommunication.

Keywords : Quantum well, confinement, transitions energies, oscillation force,

Absorption improvement.
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Introduction générale

Au cours des derniéres années, les composés IlI-V du tableau périodique et
particulierement les hétérostructures associées ont connu un développement spectaculaire
grace a leurs propriétés plus performantes par rapport a celles des semi-conducteurs
classiques. Certains de ces semi-conducteurs possedent une bande interdite directe favorisant
les transitions optiques efficaces, ce qui explique leurs vastes champs d’utilisations comme
des émetteurs et des récepteurs optiques dans plusieurs domaines du spectre
¢lectromagnétique allant de ’'UV jusqu’au domaine térahertzique passant par le visible et
I’infra-rouge [1]. Tout réecemment de nouveaux dispositifs & base de ces hétérostructures ont
vu le jour. Ces dispositifs basés sur les transitions intersousbandes sont appelés unipolaires.
C’est grace a I’amélioration des techniques de croissance a savoir |’épitaxie par jets
moléculaire (MBE) et le dépdt chimique en phase vapeur d’organométallique (MOCVD) que
les premiéres observations des transitions intersousbandes dans les hétérostructures a base des
matériaux 111-V ont été possibles. De nouvelles générations de photodétecteurs et de lasers, a
base de ces dispositifs, sont actuellement commercialisées, notamment les QWIPs (Quantum
Well Infrared Photodetectors) et les QCL (Quantum Cascade Laser). La manufacture de tels
dispositifs pour atteindre les courtes longueurs d’onde et notamment le domaine spectral 1,33
— 1,55 pum, utilisé pour la transmission de I’information par fibre optique reste encore un défi
majeur. Nous avons besoin d’hétérostructures présentant une discontinuité de potentiel
beaucoup plus élevée que celle des composés 111-V, GaAs/AlGaAs (le plus fréquemment
utilis€) a gap direct (0,35 eV) [2]. Les nitrures d’éléments III sont les candidats les plus
sérieux pour répondre a ce besoin. La discontinuité de potentiel dans la bande de conduction
atteint 1,75 eV pour GaN/AIN (supérieure au gap de GaAs!), est de I’ordre de 1 eV pour la
structure non contrainte GaN/AlInN, ce qui serait suffisant pour accorder les transitions
intersousbandes a 1,3 — 1,55 um [3]. Ainsi, on extrapole la méme étude pour les structures
asymétriques ZnO/MgZnO qui sont semblables aux structures a base de GaN/AlGaN pour

faire une comparaison et sortir les avantages de chaque structure [4].
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L’objectif de notre travail est de déterminer les énergies de transitions dans les
hétérostructures bidimensionnelles a base de nitrures d’éléments 1l et de ZnO, et d’identifier
ensuite les géométries qui permettraient d’atteindre le domaine des longueurs d’onde pour des
applications en télécommunications. Nous nous sommes également intéressés pour ces

mémes matériaux au domaine térahertzique.

Le présent travail constitue une contribution théorique a I’étude des transitions
intersousbandes. 1l comporte deux parties différentes par rapport aux matériaux étudiés, ces

deux parties s’articulent autour des transitions intersousbandes.

La premiere partie traite les transitions intersousbandes dans le systeme GaN/AlGaN.
Elle est constituée de trois chapitres. Le premier chapitre a pour but de rappeler les notions
fondamentales sur les semi-conducteurs nitrures d’éléments III et leurs hétérostructures. Ces
notions s’appuient sur une connaissance approfondie de la structure de bande des matériaux,
la structure cristalline et les substrats pour 1’épitaxie. Puis nous exposons les méthodes de
croissance les plus employées actuellement pour ces matériaux. Le dernier paragraphe de ce

chapitre est réservé aux applications a base des nitrures.

Dans le deuxieme chapitre nous présentons la proche théorique utilisée pour calculer les
états électroniques dans les puits quantiques, ainsi que les fonctions d’onde associées, en se
basant sur I’approximation de la fonction enveloppe, pour montrer les parametres qui influent
sur le nombre des niveaux d’énergies confinés. Nous avons calculé ces états dans deux cas
différents, puits quantique infini et puits quantique fini. A la fin de ce chapitre nous avons
développé les programmes de simulation numérique pour calculer les états électroniques dans
le puits quantique asymétrique GaN/Aly.yInyN non contrainte (y = 0.177 [5]). Celle-ci
présente un profil de potentiel asymétrique, déformé par les champs électriques internes. Nous
présentons ensuite les résultats de nos calculs concernant I’évolution des transitions
intersousbandes (au sein de la bande de conduction BC) en fonction des largeurs de la barriére

et du puits.

Le dernier chapitre de cette partie met 1’accent sur 1’absorption optique dans les puits
quantiques GaN/AlInN non contrainte. Aprés 1’extraction de I’expression générale du
coefficient d’absorption, 1’étude théorique concernant les deux puits (6/2.5/6nm et 6/3.5/6nm)

sera présentée.
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La deuxiéme partie (chapitre quatre), s’intéresse aux courtes longueurs d’ondes dans
I’LR a base des transitions intersousbandes utilisant les matériaux ZnO/MgZnO avec un
pourcentage de Mg dans la barriere de 20% sans tenir compte de la contrainte due au
désaccord paramétrique. On présentera ensuite 1’évolution des transitions intersousbandes (au
sein de la bande de conduction BC) ainsi le coefficient d’absorption. L’étude théorique
concernant les deux puits (6/1.5/6nm et 6/6/6nm) sera exposée. On finira par mettre en
exergue les différentes particularités et comparaison de ces transitions avec les semi-

conducteurs a base de GaN/AIInN traitées dans la premiére partie.
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Chapitre 1 : Généralités sur les hétérostructures a base de
GaN/AlInN

Introduction

Depuis les années 1970, les matériaux nitrures d“éléments III : GaN, AIN, InN et leurs
alliages ont été présentés comme des semiconducteurs intéressants pour le développement de
dispositifs optoélectroniques dans un tres large domaine de longueurs d’onde. La recherche
dans ces matériaux a été déclenchée en observant particulierement certaines de leurs
caractéristiques : leur large bande interdite directe, leur haute conductivité thermique, le
champ de claquage assez élevé, leur grande stabilité mécanique, leur résistance aux radiations
etc. Leur bande interdite est originellement 1’une des propriétés les plus attrayantes. En effet,
elle varie entre ~ 0.7 eV pour I’InN et 6.2 eV pour I’AIN couvrant ainsi une gamme de
longueurs d’onde unique concernant les semi-conducteurs, de I’infrarouge proche jusqu’a

I’ultraviolet lointain.

Ce chapitre est un apercu sur les notions fondamentales des semi-conducteurs nitrurés et
leurs hétérostructures. Ces notions s’appuient sur une connaissance approfondie des
techniques d’épitaxie les plus employées actuellement de ces matériaux, de la structure
cristalline, de la structure de bande des matériaux, et les substrats pour 1’épitaxie. On

présentera aussi quelques applications a base des nitrures.
1.1. Les nitrures de gallium GaN
1.1.1 Evolution des nitrures d’élément III

Les nitrures d’éléments III AIN, GaN, InN et leurs alliages ont des gaps directs allant de
6.2 a 0.7 eV, ce qui en fait une famille de matériaux trés prometteurs pour différentes

applications en optoélectronique.

Les premiers composés a base de nitrure ont eté synthétisés dans les années 1930 par

Johnson et al [1]. Il a fallu attendre les années 70 pour que Pankove et al. [2,3] fabriquent les

5
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premiers monocristaux de GaN sur le substrat saphir qui ont permis la mesure du gap de GaN
[4]. Le premier dispositif électroluminescent a base de GaN voit ainsi le jour [3].

L’absence de substrat adapté en maille de GaN pose des difficultés majeures pour
I’épitaxie, puisqu’il conduit a des taux de dislocations élevés. La difficulté d’obtenir un
dopage de type p efficace, et un dopage résiduel n trop élevé sont responsables du
ralentissement du développement de dispositifs a base de nitrures. Cependant, 1’amélioration
des techniques de croissance va permettre de réduire ces probléemes. En effet, grace a la
technique d’épitaxie en phase vapeur par précurseurs organométalliques MOCVD (Metal-
Organic Chemical Vapor Deposition), Yoshida et al. [5] synthétisent, en 1983, les premiéres
couches de GaN de bonne qualité. A I’heure actuelle, la MOCVD devient la technique de

choix pour la fabrication des dispositifs optoélectroniques commercialisables.

En 1989, le dopage p devient possible, en utilisant le magnésium activé par irradiation
électronique ou recuit thermique, et sera amélioré par S. Nakamura et al [6] Ainsi, les
premiéres diodes électroluminescentes a base de GaN émettant dans le bleu et dans ’'UV ont

été développées par Amano et al. [7]. Leur commercialisation, commencée en 1993.

En 1997 naissent les premiéres diodes laser [6]. Dés lors, les hétérostructures a base de
nitrures trouvent de nombreuses applications dans le domaine de 1’optoélectronique telles que
le format Blue-Ray ou encore le HD-DVD offrant une plus grande capacité de stockage
comparativement au CD et au DVD (les longueurs d’onde utilisées étaient de 780 et 635 nm
pour le CD et le DVD). En effet, comme le matériau GaN émet dans le bleu, les limites de
gravure dues aux phénomenes de diffraction sont repoussées. Il devient alors possible de
concevoir des dispositifs a base de semiconducteurs nitrurés capables de stocker plus de
données sur une méme surface. Puis, depuis 2004, les premieres diodes lasers a puits
quantiques d’InGaN ont été fabriquées par MBE (MBE pour Molecular Beam Epitaxy) [8].

Toutes ces applications font appel aux transitions interbandes.

D’autre part, les hétérostructures de nitrures présentent une discontinuité de potentiel en
bande de conduction élevée, ce qui en fait de trés bons candidats pour la réalisation des
dispositifs optoélectroniques intersousbandes qui émettent les longueurs d’onde de

télécommunications 1,3 — 1,55 um pour fibre optique [9].
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Aujourd’hui les hétérostructures de nitrures sont a la base de nombreuses applications
opto¢lectroniques comme les émetteurs de lumiére dans le bleu et dans I'UV, les
photodétecteurs ultraviolets aveugles a la lumiere visible (solar blind), les transistors de

puissance... [10].
1.1.2 Structure cristalline

Les nitrures d’élément III sont des matériaux semi-conducteurs formés d’éléments de la
colonne 111 du tableau périodique des éléments (Gallium (Ga), Aluminium (Al), Indium (In)
associés a 1’élément azote (N) de la colonne V. Les matériaux III-N GaN, AIN, InN et leurs

alliages, cristallisent suivant deux types de structures :

e Cubique blende de zinc (ZnS), notée c-GaN ou B-GaN ;

e Hexagonale wirtzite, notée h-GaN ou a-GaN

La forte ionicité des liaisons qui lient 1’élément Il avec 1’élément N fait que la phase

wrtzite est la plus stable thermodynamiquement. On s’intéresse ainsi a cette phase.

La structure de type hexagonale wirtzite se compose de deux sous réseaux hexagonaux
compacts, interpénétrés et décalés de u.c suivant I’axe ¢, I'un contenant les atomes de gallium

(Ga) et l'autre les atomes d'azote (N). La structure est idéale quand elle est composée de
tétraédres réguliers (Figurel-1), ce qui est le cas lorsque, le rapport E:\/§:1.633 et
a

3

u=—=0.375.
8

Les cristaux wiirtzites réels sont stables si < <1.633. Pour< =1.633 le parameétre u
a a

2
est donné par [11]: u :%a—2+% cela signifie que : quand ¢ diminue, u augmente de sorte
c a

que les longueurs des quatre liaisons tétraédriques soient égales. Mais cette interaction

entraine une distorsion pour les angles entre les liaisons.

Différentes valeurs des parametres de maille a et ¢ des nitrures massifs sont reportées

dans la littérature, celles reportées dans le tableau 1-1 sont les plus utilisées [12].
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Figure 1.1 : Structure hexagonale wirtzite idéale de GaN [11].

Tableau 1.1. Parametres de maille des hétérostructures a base de nitrures

Parameétre GaN AIN INN

a (A) 3.189 3.112 3.545
c(A) 5.185 4.982 5.703
c/a 1.626 1.601 1.608
u/c 0.377 0.382 0.375

1.1.3. Méthodes de croissance de I’hétérostructure

Plusieurs techniques s’en trouvent pour 1’¢laboration des nitrures (MOCVD, EPVH
pour Epitaxie en Phase Vapeur aux Hydrures ou MBE). Nous nous consacrons a la
description de I’épitaxie par MOCVD et MBE, les techniques les plus utilisées pour la
réalisation des hétérostructures quantiques. Toutes ces techniques sont basées sur 1’épitaxie,
ce sont des techniques de croissance entre deux cristaux possédant un certain nombre
d’¢éléments de symétrie communs dans leurs réseaux cristallins. L'épitaxie est utilisée pour

faire croitre des couches minces, de quelques nanométres d'épaisseur. Pour cela des atomes

8
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sont déposeés sur la surface parfaitement polie d'un monocristal substrat. Le substrat est choisi

de facon a avoir des paramétres de maille proches de ceux du cristal qu’on souhaite déposer.

1.1.3.1. Epitaxie en phase vapeur aux organométalliques (MOCVD)

L'épitaxie MOCVD (pour Metal-Organic Chemical Vapor Deposition, aussi connue
sous le nom EPVOM : L'épitaxie en phase vapeur aux organométalliques) est une technique
de croissance cristalline dans laquelle les éléments a déposer, sous forme d'organométalliques

ou d'hydrures, sont amenés vers le substrat monocristallin par un gaz vecteur.

La caractéristique principale de ce procédé est que la couche que I'on fait croitre est
monocristalline (une seule orientation cristalline dans tout son volume) et reproduit

I'orientation du substrat, lui-méme monocristallin; c'est ce qu'évoque le nom épitaxie.

Le substrat est chauffé et balayé par un gaz vecteur (le plus souvent I’hydrogéne, et
parfois 1’azote [13]. Contrairement a 1’épitaxie par jet moléculaire (MBE), qui se réalise en
ultra-vide, la MOCVD nécessite un gaz vecteur, ce dernier permet d'amener les éléments a
épitaxier sur le substrat. Les éléments a épitaxier sont sous forme de molécules, appelées
précurseurs (le Galium, I’Aluminium et I’Indium). Les températures de croissance sont de

I'ordre de 800°C pour les nitrures d'éléments 111, [13].

1.1.3.2. Epitaxie par Jets Moléculaires (MBE)

L’¢épitaxie MBE consiste a faire croitre un matériau dans une enceinte dans laquelle
régne une tres faible pression par I’interaction d’un flux d’atomes ou de molécules avec la
surface de 1’échantillon. L’environnement ultravide permet parallelement & la croissance
’utilisation de techniques de caractérisation et de contrdle de la croissance (des expériences
de diffraction d’¢lectrons de haute énergie en incidence rasante (RHEED) ou encore de

microscopie a effet tunnel) [14].

Cette technique de croissance a été pendant des années en retard par rapport a MOCVD
dans la fabrication des dispositifs optoélectroniques a base des nitrures. Néanmoins elle
s’avere trés avantageuse par rapport aux autres techniques de croissance comme la MOCVD
pour la croissance de couches dont les épaisseurs sont supérieures a quelques microns, ceci

justement en raison de la faible vitesse de croissance [15].
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Les éléments Ga, Al et In sont fournis par des cellules a effusion de type Knudsen et
I’azote est apporté soit par craquage de I’ammoniac soit par une cellule a plasma
radiofréquence qui dissocie les molécules de N, en phase gazeuse [14]. La MBE présente
I'avantage de pouvoir travailler avec des vitesses de croissance lentes afin de laisser le temps

aux atomes arrivant a la surface de migrer par diffusion vers les sites cristallographiques [15].
1.1.3.3. Substrats pour I’hétéro-épitaxie

Le probléme rencontré pour 1’épitaxie du nitrure de gallium est qu’il n’existe pas de
substrat en accord de maille. Les substrats les plus utilisés a I’heure actuelle sont le saphir
(Al,03), le carbure de silicium (SiC) et le silicium (Si). Leurs caractéristiques relatives a

I’épitaxie sont reportées dans le Tableau I-2.

Tableau 1.2. Caractéristiques des substrats les plus employés pour la croissance du GaN [16].

Substrat Parametres de Coefficient Conductivité thermique
maille (A) d’expansion (W.Ktem™)
thermique (10°K™)
a=4.758 7.5 0.5
Al,0;
c=12.99 8.5
a=3.08 4.2 4.9
SiC
c=15.12 4.68
Si 5.430 3.59 15
Pseudosubstrat a=3.189 5.59 1.3
GaN c=5.18 3.17

Les premiers résultats significatifs pour la croissance de GaN ont été obtenus sur saphir
[17] (diodes électroluminescentes, 1994, S. Nakamura, Nichia Chemicals). Ce substrat est
aujourd’hui le plus couramment utilisé, méme si sa faible conductivité¢ thermique limite son
emploi pour les dispositifs de puissance. Cependant, le substrat SiC présent une tres bonne
conductivité thermique et électrique. De plus le paramétre de maille de SiC est relativement
proche de celui du GaN comparé au saphir et au silicium. Néanmoins, son prix reste prohibitif

et son coefficient de dilatation thermique plus faible que celui du GaN induit une contrainte
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extensive lors du refroidissement et donc ’apparition de fissures pour des couches épaisses
(>3-5 um).

Le silicium présente un attrait important par :

€ Son prix beaucoup plus faible que celui des deux matériaux cités
précédemment.
€ Sabonne conductivité thermique qui en fait un candidat de choix pour les

composants de puissance.

De plus, la croissance de GaN sur silicium pourrait permettre 1’intégration de dispositifs
a base de nitrures d’éléments III avec les nombreuses technologies de la filiere silicium.
Enfin, la possibilité de graver chimiquement le substrat silicium permet la réalisation de
traitements technologiques en face arriére (connections électriques, drains thermiques, etc), ou
encore I’obtention de couches autosupportées de GaN pouvant éventuellement étre transférées
sur d’autres substrats d’accueil. Cependant, le silicium présente un fort désaccord
paramétrique et une différence de coefficient de dilatation thermique importante avec le GaN.
La contrainte extensive générée au cours du refroidissement reste un point critique pour la

croissance de couches non fissurées d’épaisseur supérieure a 3 pm [17].

Le choix d’un tel substrat est le compromis entre le fonctionnement du dispositif et son
co(t. Le probléme du désaccord de maille peut étre réduit par les couches tampons, on parle

de pseudosubstrat. Ce qui va nous permettre d’en parler sur notre structure.
1.1.4 Structure de bande

La figure 1-2 représente le diagramme de bandes du GaN wiirtzite suivant des lignes de
haute symétrie de la zone irréductible de Brillouin calculé par la méthode empirique du
pseudo-potentiel. Le minimum de la bande de conduction et le maximum de la bande de
valence sont situés au centre de la zone de Brillouin. Ce qui montre la nature directe du gap
du GaN wiirtzite. A température ambiante, I’énergie du gap généralement admise est autour

de 3,4 eV [18].
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Figure 1.2 : Structure de bande de GaN wirtzite selon les lignes de haute symétrie dans

la zone de Brillouin [18].
1.1.5 Densité de porteurs

Théoriqguement, avec un gap de 3,4eV, la densité de porteurs intrinseque dans le
matériau GaN est extrémement faible (~10°cm™) & température ambiante, et il se trouve
toujours de type n. Suivant les modes et les conditions de croissance, les densités
électroniques évoluant de 10*® & 10* cm™, résultant de défauts survenant durant la croissance

(’incorporation d’impuretés, lacunes de gallium ou d’azote ...) [19].

On peut également, d’'une maniere contrdlée, dopé intentionnellement le GaN. Plusieurs
atomes dopants de type n (Si, Ge, O) sont, a ce jour, efficaces. Le plus couramment retenu est
le silicium, dont le niveau donneur se situe a 30 meV sous la bande de conduction. Ainsi, on

peut obtenir des dopages aussi élevés que 10°cm™ [19].

Le dopage de type p est en revanche beaucoup plus difficile a réaliser. L’¢lément le plus
approprié a ce dopage est le magnésium (Mg). En effet, il est extrémement difficile d’obtenir

des couches avec des densités de trous supérieures a 10*%cm™ [20].
1.1.6 Effet de polarisation

1.1.6.1 Polarisation spontanée
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Il existe, dans le GaN de type wirtzite, une polarisation macroscopique non nulle. Elle est
appelée polarisation spontanée : résultat de la non superposition des barycentres de charges

positives et négatives.

En effet, 1’électronégativit¢ de 1’azote est plus importante que celle du gallium. La
répartition du nuage électronique le long d’une liaison Ga-N est donc dirigée vers 1’atome
d’azote. On peut considérer que 1’atome d’azote présente une charge -Q et ’atome gallium une
charge +Q. Chaque liaison GaN présente donc un moment dipolaire. La figure 1-3 présente la

contribution des différents moments dipolaires autour d’un atome de gallium. Leur somme est

non nulle a cause de la non idealité de la structure Wirtzite GaN (E = §) [11]. Cette liaison

forme un dipdle ¢lémentaire paralléle a I’axe C et orienté de ’atome d’azote vers I’atome de

gallium.

‘u.c

P,
X: u.c B a5 EP‘L
YT— p’
sp=p1+ r
'Ga "1=Q.u.c
®oN 5: ='§-+f33+b’4 =3QE§__-U.C]

Figure 1.3 : Contribution des différents moments dipolaires pour la génération de la

polarisation spontanée

Dans les structure wiirtzite, les directions (0001)et (0001) ne sont pas équivalentes car
les plans (0001) ne sont pas des plans de symétrie. En effet, pour le nitrure de gallium, il
existe deux arrangements possibles des atomes de gallium et d’azote lors de la croissance.
Dans le cas ou la liaison orientée Ga-N pointe vers la surface, on dit que 1’on a une polarité
gallium ou face Ga (Figure 1.4a). Dans le cas contraire, on a une polarité azote ou face N
(Figure 1.4Db).

13



Chapitre 1 : Généralités sur les hétérostructures a base de GaN/AlInN

[00011 lﬁs’b [oooT]T T‘_fp

@®aa 7
oN substrat susiziliil
Polarité gallium Polarité azote
a) b)

Figure 1.4 : Polarités gallium et azote dans GaN hexagonal

I1 convient de noter que la polarité d’une couche ne présage pas de la nature des atomes
en surface. Par exemple, une couche a polarité gallium peut aussi bien se terminer par des

atomes de gallium que par des atomes d’azote en surface [21].

A Pintérieur du matériau, les charges liées se compensent. Mais, a la surface, la
périodicité du cristal se brise, et la séparation des charges du dernier plan de dip6le n’est plus
compensée, ce qui entraine I’apparition des plans de charges de signe opposé d’un coté et de

I’autre du cristal [21]. La figure I-5 donne une illustration :

ggg%g@@9’999’999*9@9’99 —0c

E P

9 sp
1814

n

Figure 1.5 : Génération d’un champ électrique E et de la charge surfacique par la

polarisation spontanée dans un cristal GaN wirtzite polarité gallium.

Une polarisation P quelle que soit son origine, induit a la surface du cristal une densité

surfacique de charge @ donnée par :
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Q
I
el
1]

(1.1)
Ou i est le vecteur unitaire normal a la surface et orienté vers 1’extérieur.

La valeur de la polarisation spontanée du GaN en polarisation gallium est estimée a -
0,029Cm™ [22], ce qui correspond & un champ électrique de 1’ordre 3MV/cm et une densité

surfacique de charge de 1,8.10%%cm™.
1.1.6.2 Polarisation piézoélectrique

Le GaN est souvent élaboré sur saphir, SiC ou Silicium. Le GaN et son substrat
présentent un désaccord de maille qui impose une contrainte (extension ou compression) dans
le GaN. La déformation de la maille du GaN entraine un déplacement des barycentres des

charges et donc une modification de la polarisation spontanée. Cet effet peut étre considéré
comme I’apparition d’une polarisation dite : piézoélectrique ( F3pz) qui renforce ou affaiblit la

polarisation spontanée.

Dans le cas du GaN polarité gallium, lorsque le matériau subit une déformation en
tension biaxiale dans le plan perpendiculaire a 1’axe de croissance, le vecteur polarisation
piézoélectrique est orienté dans le méme sens que le vecteur polarisation spontanée. La
polarisation dans le cristal et la charge surfacique augmentent (Figure 1.6a). En revanche, si le
matériau subit une déformation en compression biaxiale dans le plan perpendiculaire a I’axe
de croissance, le vecteur polarisation piézoélectrique est orienté dans le sens opposé du
vecteur de polarisation spontanée. La polarisation dans le cristal et la charge surfacique
diminuent (Figure 1.6b). Ceci sera opposé pour les deux cas de polarité si on a une

compression [23].

La polarisation piezoélectrique Py, dépend linéairement de la déformation du paramétre

de maille a et s’exprime par la relation suivante [24]:

GaN _ » =3 C
sza _Za—o(esl_easc_:j (1-2)

Ou ap et a sont les paramétres de maille du matériau relaxé et en contrainte
respectivement; es;, ess sont les constantes piézoélectriques ; Ci3, Csz sont les constantes
élastiques.
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Figure 1.6 : Effet de contrainte sur la polarisation et la charge surfacique d’'une couche

GaN polarité gallium.

Les avantages de ces polarisations sont:

® [ a possibilité de créer un gaz bidimensionnel d’électrons (2DEG) de tres forte
densité et a mobilité élevée a I’interface d’une hétérostructure

® | a modification du profil de potentiel influencant les énergies des transitions
intersousbandes

1.2. Hétérostructure AlInN/GaN
1.2.1. Définition d'une hétérostructure

Une hétérostructure est 1’association alternée entre deux semi-conducteurs A et B de
natures différentes. Dans notre cas A présente le nitrure de galium et B représente ’alliage

AlInN, la figure 1.7 en donne un exemple constitué d’un superréseau :

Lw Lb Z

Figure 1.7 : Empilement alterné et périodique de deux semi-conducteurs A et B
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L’intérét principal de ce type de structure est le confinement des porteurs dans le puits
quantique suivant la direction de croissance, ce qui donne une discrétisation des niveaux
énergétiques accessibles aux porteurs et 1’éclatement entre ces niveaux déterminera 1’énergie

des différentes transitions (interbandes et intersousbandes).

L’énergie et le nombre des niveaux confinés dépendent de différents paramétres a

savoir :

e Lalargeur du puits ;

e La hauteur de la barriere ;

e Les énergies de gap de chaque matériau ;

e Décalage energétique (offset) entre les bandes de conduction du puits et de la

barriére.
1.2.2. Alliage Aly.yInyN

Pour calculer les effets de la polarisation dans 1’alliage Ali.yInyN nous avons besoin des
valeurs des parameétres de maille, de la polarisation spontanée, des constantes piézoélectriques
et des constantes élastiques d’Aly.yInyN. Ces valeurs sont estimées a partir de la loi de Vegard

(interpolation linéaire entre les valeurs de GaN et AIN) qui s’écrit sous la forme [24,25] :
XAIH,InyN(y) =YXy T A= Y)- X (1.3)

Les valeurs de ces paramétres sont regroupées dans le Tableau I-3 ci-dessous [26].

Tableau 1.3 : Paramétres de maille, la polarisation spontanée, les constantes piézoélectriques et les
constantes élastiques de GaN, d’alliage Al;yIn)N, d’InN et d’AIN

300K GaN InN Al In,N AIN

a (A°) 3.189 3.545 3.112+0.433y 3.112

c (A% 5.185 5.718 4.982+0.196y 4.982
Psp (C/m2) -0.029 -0.032 -0.081+0.049y -0.081
e31 (C/m2) -0.35 -0.57 -0.5-0.07y -0.5
e33 (C/m2) 1.27 1.97 1.79+0.18y 1.79
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C31 (GPa) 106 02 108-16y 108
C33 (GPa) 398 224 373-149y 373
m*/mo 0.22 0.11 0.29-0.18y 0.29
& 95 15.3 9.14+6.16y 9.15

L’alliage AlyyInyN est un semi-conducteur a gap direct quel que soit le taux
d’aluminium. Par contre, la variation de la largeur de bande interdite de I’alliage ~ Al;yInyN

en fonction de y n’est pas tout a fait linéaire. Elle s’exprime par [24]:
E,?\ll,ylnyN (y) - y'EI?lN + (1_ Y)-Egm - y-(l_ y)-b (1.4)

Ot ER, i~ Edn: Epy sontrespectivement les largeurs de bande interdite de I'alliage

AlyInyN, d’AIN et d’InN ; b le parametre de bowing, un terme de non linéarité qui représente
la deviation par rapport a la loi linéaire de type Vegard. La diversité de valeurs de b
rapportées dans la littérature s’explique par une grande dispersion dans la qualité des couches
épitaxiées et par la difficulté a séparer les effets dus aux contraintes et aux fluctuations de
composition d’alliage [26]. En analysant les valeurs théoriques et expérimentales, on
considére b = 3.326 eV pour I’alliage AlInN wurtzite. L’énergie de la bande interdite des
alliages I1I-N recommandée par Vurgaftman en fonction du parameétre de maille a est

présentée dans la Figure 1.8.

AIN

Energie de la bande interdite(e V)

3 3.1 3.2 33 3.4 3.5 3.6

Parameétre de maille a (A)
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Figure 1.8 : Energie de la bande interdite des alliages I11-N recommandée par Vurgaftman
en fonction du paramétre de maille a [26].

La Figure 1.8 montre un des intéréts des nitrures d’¢éléments III. C’est la possibilité de
couvrir un large spectre de longueur d’onde allant du trés proche infrarouge (1,55 um avec
InN) a I’ultraviolet profond (200 nm avec AIN) par variation du taux des éléments Il dans
I’alliage. On notera cependant que cette variation du gap s'accompagne d'une large variation
du paramétre de maille (de 3.112 & 3.545 A), ce qui complique encore plus les difficultés

d'épitaxie de ces matériaux.
1.2.3. Gaz bidimensionnel d’électrons : Mécanisme de formation

Considérons une couche d’AlInN sur une couche GaN sans contraintes. Toutes les deux

sont de polarité gallium.

Les vecteurs de polarisation dans ces deux couches et les charges surfaciques sont
présentés dans la Figure 1.9.

—

Ep AllnN

+
+
+
+
+
+
+
.
+
+

Ep GaN

Figure 1.9 : Mise en évidence de la formation du 2DEG a [’interface AlInN /GaN [23].

Dans ce cas, on obtient une densité de charges fixes positives a I’interface telle que :

_|pSP
‘PGaN

o =|Pan (15)

Cette charge positive est compensée par la présence d’¢lectrons a 1’interface formant un

gaz confiné a cette interface qu’on appelle gaz bidimensionnel d’électrons (ou Two
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Dimensional Electron Gaz (2DEG)). La couche AlInN est appelée barriere et la couche GaN
ou se trouvent les électrons a I’interface est appelée puits. Les électrons sont confinés a

I’interface par le fort champ électrique de polarisation.
1.3. Applications a base d’hétérostructures de nitrures

Le développement rapide des technologies de croissance épitaxiale de semi-conducteurs
I1I-V induit un développement aussi rapide des applications de ces matériaux. Les
applications a base des nitrures sont diverses, basées sur les dispositifs tels que les diodes
électroluminescentes (DEL) qui émettent dans le violet, le bleu, le verts... La société
japonaise NICHIA a été la premiére a lancer la production en masse des LED bleues a partir
de 1993 [6]. Ce qui a déclenché la fabrication des DEL blanches a haut rendement
énergétique. Actuellement, dans OSRAN Opto Semi-conductor a Rogensburg en Allemagne,
un tel développement est en cours [26]. Un développement parallele et rapide, est celui des
diodes lasers (LD) [27,28].

La stabilité chimique, la résistance aux effets des radiations, la bonne conductivité
thermique et essentiellement leur grande bande interdite font que les nitrures présentent un
grand intérét dans la réalisation de dispositifs de détection dans 1’ultraviolet (les
photodétecteurs dans 1’ultraviolet). Ces caractéristiques les rendent aussi des bons matériaux
pour la réalisation des composantes électroniques de puissance [29], a savoir les différentes
structures de transistor a effet de champs (HEMT, MESFET, JFET) [30].

Concernant les transitions intersousbandes, il existe de nombreux composants
optoélectroniques basés sur ces transitions, a titre d’exemple les détecteurs infrarouges a puits
quantiques, les modulateurs, les absorbants saturables, les émetteurs de la lumiére (lasers a
cascade quantique). La discontinuité de potentiel entre les semiconducteurs constituant
I’hétérostructure détermine le nombre de niveaux confinés ainsi que les énergies des

transitions intersousbandes.
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Conclusion

A T’issue de ce chapitre, nous avons présenté des généralités concernant les propriétés
structurales et optiques des nitrures d’éléments III en phase wurtzite. Ce sont des
semiconducteurs intéressants pour le développement de dispositifs optoélectroniques dans un
trés large domaine de longueurs d’onde, grace aux leurs caractéristiques : leur large bande
interdite directe, leur haute conductivité thermique, le champ de claquage assez éleveé, leur
grande stabilité mécanique, leur résistance aux radiations etc. Nous avons aussi présenté les
deux techniques de croissance des nitrures les plus utilisées a savoir la MOCVD et la MBE.
Nous avons exposé quelques applications a base d’hétérostructures GaN/Aly.yInyN et qui ont

connu un fort développement au cours des dernieres années.
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Chapitre 2 : Etats électroniques dans les hétérostructures
GaN/AlInN

Introduction

Dans ce chapitre nous présentons le modele de résolution de 1’équation de Schrodinger
pour le calcul des états propres d’une hétérostructure quantique a deux dimensions. Ce
modele dit de la fonction enveloppe est basé sur le modele de Kane a 8 bandes. Dans ce cadre
nous présentons dans un premier temps les résultats du confinement des porteurs dans le cas
de puits quantiques simples de barrieres infinie et finie, pour montrer les parameétres qui
influencent sur le nombre des niveaux d’énergies confinés. Dans un deuxiéme temps, on
considére une structure d’un superréseau pour laquelle on étudie I’effet de la largeur de la
barriére sur I’¢largissement des minibandes de chaque niveau confiné afin d’identifier celle
permettant d’avoir un effet tunnel important. Puis, on calcule les états électroniques et les
fonctions d’ondes associées pour un puits quantique asymétrique a base de GaN/AlINN. Nos

résultats de calcul, concernant ces systémes, résultent d’une résolution numérique graphique.
2.1. Le puits quantique

Un puits quantique (QW) est formé de deux hétérojonctions obtenues en faisant croitre
une couche d’un matériau semi-conducteur B entre deux couches d’un autre matériau semi-
conducteur A (figure 2.1) dont le gap est inférieur & celui du matériau A. Cela conduit & une
discontinuité des bandes d’énergie de valence et de conduction des deux matériaux. Ce qui a
’origine de la création d’un puits de potentiel aussi bien pour les trous que pour les électrons.

Une telle structure confine les porteurs dans la direction de croissance.

Dans ce cas, les états électroniques ne se situent plus ni au sommet de la bande de
valence ni au minimum de la bande de conduction mais sont quantifiés en niveaux d’énergie

discrets.

Selon la nature de la discontinuité de bandes interdites a I’interface puits-barriere, on

distingue trois types de puits quantiques comme I’illustre la figure 2.2 [1] :
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_—

Figure 2.1 : Structure d’un puits quantique [1].

a) Puits quantique de type-I : les porteurs de charge (électrons et trous) sont confinés
dans le méme matériau constituant le puits. Ainsi, I’énergie émise ou absorbée ne dépend que

des énergies de confinement des porteurs et du gap du matériau puits.

b) Puits quantiques de type-I1I : les électrons et les trous sont confinés séparément dans
les deux matériaux puits et barriére respectivement. Dans ce cas, 1’énergie émise dépend des

énergies de confinement des porteurs et aussi des gaps des deux matériaux formant

I’hétérostructure.
c) Puits quantiques de type- 111 : (ex : systétme GaSb/InAs) c’est un cas particulier du
puits quantiques type —Il: le bas de la bande de conduction du matériau puits (puits des

électrons) est situé en dessous du haut de la bande de valence de matériau constitue la
barriere. Dans cette configuration, dite aussi semi-métallique, 1’énergie du photon émis n’est
fonction que des énergies de confinement des électrons et des trous, c'est-a-dire, de

I’épaisseur des couches puits et barriere.

SC2 sC1 SC2

N =
1T

a) Puits quantique

Type-
B st S sC2 sSC1 sSC2
e
J = I— BC /"—1.}

— = — B
_ hh1 PaTHhN )
hhil hhi BV — B

b) Puits quantique c) Puits quantique
Type-l Type-lll
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Figure 2.2 : Differentes configurations de puits quantiques [1]

2.2. Etats électroniques dans un puits quantique

L’équation de Schrodinger en 1’absence d’une interaction électron-trou s’écrit :

{— zh - V+V(z)}//(x, y,2)=Ew(XY,2) (2.1)
m

Ou m* est la masse effective de la particule (électron ou trou), E et y sont,

respectivement, la valeur propre de I’énergie et la fonction d’onde de la particule.

Dans un puits quantique, le potentiel V est supposé étre fonction de la coordonnée z
seulement, donc, le confinement des porteurs se fait uniquement suivant cette direction de

croissance z. Dans les directions du plan (x,y), la particule est libre. Dans ce cas, les fonctions

ik r

w(X,Y,2Z) se mettent sous forme d’un produit de deux fonctions: les o(x,y)=e

décrivant le mouvement dans le plan des couches et les x(z) dans la direction de croissance z
v (X Y,2) =% y).x(2) (2.2)
L’énergie de la particule est la somme de deux termes et s’écrit :

ne (ks +k;)

E(n,k
2m

k,)=E; + (2.3)

X!

Le premier terme E," est I’énergie de la particule dans la direction z et le deuxiéme
désigne son énergie cinétique dans le plan (x,y) ou la particule est libre. Le confinement étant

dans la direction z, soit :

1 o
[—?m*g‘FV(Z)_EjZn(Z):O (2.4)
C.ad.
82
az—zln(2)+ K?x.(2)=0 (2.5)
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_2m'(E-V(2))

Avec K? Py

donc K =K(z)

Pour la résolution de cette équation, deux cas de figures qui se présentent :

2.2.1. Cas d’un potentiel infini

Soit une particule piégée dans un puits de potentiel dont 1’allure est donnée par :

+ o0 si z<0
V(z) =40 si 0<z<L (2.6)
+ o0 Si z>L

La particule est donc entierement confinée entre z =0 et z = L : sa fonction d’onde est

nulle en dehors de cet intervalle [2].

Les conditions aux limites dans ce cassont: y(z=0)=0 et yz=L)=0

Pour 0<z<L, y estsolution de I’équation différentielle

2m'E
h

0 £ @=0 2.7)

2
az—zln(z)"‘

e Etant E >0, la solution est de type : y(z) = Acos(Kz) + Bsin(Kz)

*

2m E

hz

Avec k =

Les conditions aux limites conduisent a :

A =0, puis B.sin(KL) =0 ==> KL=nz avec n entier.

La valeur n = 0 est exclue, car elle conduit a une fonction d’onde nulle partout.

Les fonctions d’onde cherchées sont donc de la forme :

28



Chapitre 2 : Etats electroniques dans les hétérostructures GaN/AlInN

2(2) = Bsin(nlLZ) (2.8)

o . . 2
Aprés la normalisation de cette fonction d’onde on obtient : B = \/E

soit :

2 . m
y(2) = \/Esm(nf) (2.9)

La quantification des valeurs de k induit une quantification de 1’énergie de la particule,

A S

- —n?avec n>1
2m 2m L

avec pour le niveaun: E, =

La figure suivante montre les trois premiers niveaux ainsi que les fonctions stationnaires

associees et la densité de probabilité |;(n|2 de la particule sur chacun de ces niveaux.

V(x)/€ W32
Y3
9 s - —/— — \n=3 — =] = — \n=3
W22
U2
- 5 A O (| 1" — s s n=2
&5 Wrqi2
1 [>n=1 _[_ — > =i
o L E 0 -
A B

Figure 2.3 : A : les trois premiers niveaux et fonctions d’onde associées pour une
2_2

particule dans un puits infiniment profond. L’unité d’énergie est & = e B : les densités
m

de probabilité associées. [3]
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2.2.2. Cas d’un potentiel fini

La figure 2.4 ci-dessous schématise le profil de potentiel d’un QW carré de profondeur
finie Vet de largeur L [2].

)@

N

~Lf2 0 +L /2
2

Figure 2.4 : Puits quantique carré de largeur L et de hauteur V.

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

0 si |z|<t

V(z) = 2L (2.10)
V, si |z|>—=
2

¢Si E>V,, la solution y(z)= Ae™ +Be ™ Ila particule est oscillante dans les

trois régions.

w région I et 111
Avec K? =
2m E -
P region Il

Si E< Vo, Dans les régions | et 111, on a V(2)=V, ce qui donne K? <0

Soit Ky, réel tel que K, =iK donc K? =_2mb(;_l/g )
Et dans la région II, on a V(z)=0, ce qui donne K?>0 soit K, tel que
KZ=K?= Zr;'vsz
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Avec: m, et m, étant les masses effectives de la particule dans le puits et la barriére

respectivement.

La fonction d’onde dans toutes les régions s’écrit comme suivant :

7, (2)= Ae™ + A" si ze }— oo,—%[
74 (2) =A™ + Ae™w si ze {— %%} (2.11)
2w (2) =A™ + A"’ si ze }% ,+oo[

Les conditions aux limites I|m|;((z)| 0, nous donnent A = A, =0

Les conditions de raccordement imposent a la fonction d’onde et a sa dérivée d’étre

continues partout, en particulier aux points de discontinuité du potentiel :

Z.(—£)=Z..(—£)
(2.12)
(__) *Zu (__)

L L
Zn(z)=ﬂ(|u(5)
Lo L1l
FZII (E)—m; i (2)

w

(2.13)

On obtient 4 équations qui sont linéairement dépendantes. Mais, on a comme propriété
le fait que dans un potentiel symétrique et borné, les fonctions d’onde ont une parité bien

déterminée. Alors, nous avons :

7, (2)=Ae"’ si ze —oo,—%{
20 (1) = A" 1 Ae si ze —%ﬂ (2.14)
7m (2) =A™ si ze %,+oo[
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ePour les fonctions paires (Symétriques) : ona y(-z) = y(z) donc:

X1(@)=xu (-2) soit Ai:A?':B
L A (2.15)
1@=7,(2) ot A=A =
2 :{ACOS(KWZ) S-I Iz <L,/2 016
Bexp(+K,2) si. |7~ L,/2

ePour les fonctions impaires (antisymetriques) : ona y(-z) = —y(z) donc:

x@)=- xu(-2) soit Ai=_A3=B

. (2.17)
I @)=-x,(2) soit A, =-A, :2_Ai
(1) = {Asin(KWz) si lz]<L,/2 2.18)
+ B exp(+K,2) si 7> L,/2

La continuité de la fonction d’ondes nous permet d’établir une relation entre les
constantes A et B dans chacun des deux cas (pair et impair). La condition de normalisation

compléte les calculs.

Au point z = L/2, la dérivée de la fonction d’onde est continue :

1 Ly 1 L
—xn G)=—=x1 (5) (2.19)
m, 2" m, 2
Ce qui nous donne les équations suivantes :
[ m, E’ | m, [V,—E; : .
tan L, |=— = si n est pair
2h m, =
- - (2.20)
= m, [V,—E; . —
cot L, = si n est impair
2h m, E)

On pose :
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(2.21)

On obtient 1’équation suivante caractéristique d’une ellipse si les deux masses effectives

sont différentes, et d’un cercle si les deux masses effectives sont égales :

2 2
{X* + Y* =R? (2.22)
m m,

W

I n’y pas de solution analytique pour ces équations, leur résolution se fait
graphiquement ou numériquement ; on obtient ainsi les valeurs propres de 1’énergie E}

comme c’est illustré a travers la figure 2-5.

v[ T+ _|: : B T : :
i A : ~a : :
e . : . ~- .
DN ! : N :
AN . TIN
-\ : -
RNE . \
\: N
\ \
o\ \RE
; -\ \:
Fo . : I
n pair X n impair X

Figure 2.5 : Solutions graphiques des équations séculaires. Les solutions paires et
impaires correspondent a I’intersection de I’ellipse avec les fonctions tangente (a gauche) et

cotangente (a droite) respectivement.
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m, E" _
Les X, =,/|——%*L_correspondent aux points d’intersections de I’ellipse aves les
" 2n*

fonctions séculaires (tan et cotg), ils varient donc d’une maniére discréte. Ainsi, les énergies

2h?
m-L.2

w =z

E, = X 2 de la particule dans le puits sont quantifiées.
Le nombre d’états confinés a I’intérieur d’un puits quantique est complétement défini
par la géométrie du puits. Il dépend de R ; donc de V, et de L, mais aussi de la particule a

travers sa masse : plus la largeur du puits et/ou la masse est grande et/ou le potentiel est petit,

les niveaux s’approchent du bas du puits, 1’effet quantique diminue.

En effet, en faisant varier la largeur du puits et/ou la hauteur des barriéres de potentiel
et/ou la masse de particule, il est possible de déplacer les niveaux confinés et d’en changer

leur nombre.
2.3. Etats électroniques dans les super-réseaux

Dans cette partie, nous introduisons les notions fondamentales concernant le
confinement quantique des €lectrons dans un puits de potentiel. Le but n’est pas de décrire en
détail les modéles utilisés mais de donner les bases nécessaires au calcul des niveaux

d’énergie.
2.3.1. Approximation de la fonction enveloppe

Les états électroniques sont déterminés dans le cadre du formalisme de la fonction
enveloppe [1]. Considérons le mouvement de 1’électron dans une seule bande (la bande de
conduction). La fonction d’onde y(r) de I’¢électron s’écrit comme le produit de la fonction de

Bloch au bas de la bande de conduction U.(F)par une fonction enveloppe f(r), lentement

variable a I’échelle atomique :
y(r)=f(rU.(r) (2.23)

La fonction enveloppe permet de décrire la structure d’une hétérostructure a des locaux
autres que en voisinage de I’extrémum ko, c’est une fonction lentement variable a 1’échelle

atomique [1].
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W7

L Lk

Figure 2.6 : Profil de la bande de conduction d’une hétérostructure [1]

L’hypothése de base de la fonction enveloppe est de prendre les fonctions de Bloch

rapidement variables identiques dans les deux matériaux ca d :

U/ (N =Uj (r) ,avec 1<1<8 (2.24)

Les U, (r) sont supposées connues et forment la base de calcul.

¥(r) = 28: fAKu M, (r) Sie A (dans la région A) (2.25)
P(r) = 28: £8(kg, W, (r) Si eB (dans la région B) (2.26)

1=1

flA'B(kA‘B,r)sont les fonctions enveloppe qui décrivent le comportement des électrons

dans le superréseau.

L’hamiltonien de 1’hétérostructure est donné par :

2

H = 2P_ LV, (MY, +V, (1Y, 2.27)
m

Y, et Y, sont les fonctions de Heaviside.
Puisque les électrons sont libres dans le plan (X, y) et confinés dans la direction de

croissance z, la fonction enveloppe devient :  f,*® (r) = %e‘kﬂgf"ﬂ)(z)

Ainsi
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\wkma>=j%emn§lﬁ“”axnxn (2.28)

En diagonalisant la matrice de H, on aboutit a un systéme d’équations dans lequel

les x*® (z) obéissent a 1’équation : DO(Z,GQ)Z =&
Z

Ou D° est une matrice 8x8 (8 étant le nombre de bandes prises en considération dans

les calculs de bande de chacun des matériaux). y est le vecteur de dimension 8 constitué des

composantes de  dans la base des {U ,AO(F)}K st

Les éléments de la matrice D°sont donnés par :

M%W%%WQQ%

0 k> o nk
D?Ym(z,§)=[8§%+V[(Z)+ + — } em T = p

2m, 2m, o m_O
Avec V,(z)=0sizeA et V,(2)=c5-c9)=V, sizeB

Ainsi les fonctions enveloppes y,(z)sont solutions du systéme différentiel du second

ordre (8x8) :

) 72K 2 2 A2 - hK _
D et Vo @+ T = = <R ms S T < B > (o, (230)
mt 2m, 2m, oz 2m, oz m,

ou 1</7<8.

La résolution (diagonalisation) de ce systeme (matrice 8x8) est trés complexe. Mais
dans le cas ou les mouvements dans le plan et suivant la direction de croissance sont

découplés (non corrélés), on s’intéresse uniquement au mouvement dans la direction de

croissance. On pourra, ainsi, faire les calculs en prenant k, = 0.

Le choix particulier de la base des U, , est fait a partir d’une combinaison linéaire des

états de Bloch |S),|X),|Y)et|Z) (formés a partir des états atomiques s et p). Le tableau 11.1

regroupe les éléments de la base {Uao(F)}wsg donnes par [4] :
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Tableau 2.1 : Eléments de la base {UKO(F)}M58

U Notations |J,J,)
I U, =|is 1) 15,1/2,1/2)
U, =|is ¥) S,1/2,-12)
g Uy= /Y| (X +iv) 1) P.3/2,3/2)
IP,3/2,-3/2)

U, =Y (x-iv) 1)

Ty Uy =242 1)+ 3| ox +ivy ) |P.3/2,1/2)
P.3/2,-1/2
UG:—\/%‘Z¢>—\/%‘(X—iY)T> [P-3/2-1/2)

Iy U, =[]z 1)+ /Y (x +iv) 1) PY2.12)
P,1/2,-1/2
0= (12 - JFox 0 PR

En réordonnant les éléments de la base {UM(F)}K@, le systeme différentiel donnant

1’équation du mouvement Dy =gy se simplifie sous la forme :

o ot -

Ou D'et x, (D et y_)sont respectivement la matrice et le vecteur dans la base
Uipr Uz U Uy, (dans la base U,y Uy Uy Ug,). D7 et D™ étant  identiques, leur

diagonalisation donnera des énergies doublement dégénérées.

Dans la matrice D* (z,ai), les états relatifs aux trous lourds
z

P, E , § sont maintenant
2 2

découplés des états relatifs aux particules légéres S,l,1 , P,E,1 et P,l,l . Leur
2 2 2 2 2 2
mouvement est ainsi décrit par 1’équation différentielle suivante :
1
—ep+Vi(2)- om P, (Y1 —27,)P; [15(2) = &x5(2) (2.32)
0
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En ce qui concerne les particules légeres, on aura alors une matrice 3x3 a travers
laquelle on peut exprimer . et x, en fonction des différentielles de y,[4] de sorte que le

mouvement des particules légeres est régit par 1’équation suivante :

{P—z P{ 2 2 }Pz +vs(z)}x1(z)=exl(z) (2.33)

_|_
3 eat+e—Vo(2) ep+e+4,-V,;(2)

Ou Vi(z), Vo(z) et V,(z) sont respectivement les  offsets des

bandesI'y, I'getI’,.

Dans le matériau A (puits) dans lequel 1’origine des énergies est prise confondue avec le

minimum de la bande de conduction, précédente entraine :

P?( 2 1 2
+ P7x:(2) = £1,(2) (2.34)
3les+e g t+e+A,

Ce qui revient a écrire :

2

0
7 @+ kou@)=0 (2.25)
+ +e, A
Avec PZ:—ih2 et k;=8(8 £l SAZA 2)
oz P2 (o4, +20%4)

Pour les électrons de conduction (6), on aura :

21,2
g=1Ka (2.36)
2mr6 ()

AVec :

2A
1 :2P2(8+8A+ %)
mr, (&) gle+e, +A,)

(2.37)

my, (€) est une fonction de & donc fonction de k, c’est I’effet de la non parabolicité.
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Dans le matériau B (barriére), il suffit de translater 1’origine, c'est-a-dire de prendre

£-V, au lieu de ¢ et de remplacer ¢, et 4, par g, et 4, respectivement.

2.3.2. Détermination des énergies propres €(q)

Les états électroniques seront donc donnes par :

ika.z —ikp.z
Z)=o0e " +Pe A X zeA
%(2) y p y (2.38)
x,(Z)=ye" e +Ae™e* ;. zeB
(o-+8,)(e +80 +A,) =hKAP (8, + 2084) (2.39)

(6-V,)e-V, + 85 )(e -V, +5 + 45 )=h?KEP 6=V, +e, + 2%24)  (240)

Pour un superréseau de type | tel que V>0, V, <0 et V; <0 et pour les énergies

tellesque: 0<e<Vy ; V,—g,<e<—g,; Vy—g,—-A,<e<—-g,—A,

k, est réel et K; est imaginaire pur. Ainsi kg peut donc s’écrire sous la forme

Ky =1Kg (sz = _KZB)
Dans ce cas les fonctions d’onde sont données par :

11 (2) = acos(k ,z)+PBsin(k ,z)

" (2.41)
X1 (2)=vexp(k gZ)+hexp(-k;2)
et «a,f,7,et 4 sontdes constantes a déterminer a partir de :
La continuité de la fonction d’onde a I’interface La :
A B
X1 (Z = LA) =X1 (Z = LA) (2-42)
La continuité de la densité de probabilite en La :
A B
i* aXl (Z) — i* aXl (Z) (243)
m, oz L, Mg oz L,
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La périodicité dans le superréseau (d=L, +L, =L, +Lg) x(z+d)=e"%2):
x4 (d) =e"%1(0) (2.44)

iaXf(Z) :eiqdiéxf(z) (2.45)

mg 0z m, 0oz

z=d z=0

On a donc quatre équations a quatre inconnues. Pour avoir une solution non triviale, ces
équations doivent obligatoirement étre linéairement dépendantes; ceci entraine que le
déterminant du systeme formé a partir des quatre équations est nul. Alors aprés la
simplification du probléme, on obtient I’équation de la structure de bande de notre super

réseau donnant par la relation suivante :

cos(qd ) =cos(k,L, )cosh(k;L, )—%(cf—é)sin(kALA )sinh(kgLg )=F(¢&) (2.46)

*

. "V, — m_k
Ou: kf\zzrlzg‘E,ké %etf:ﬁ
A™B

F(€) est une fonction oscillatoire atténuée qui dépend de & . Son intersection avec le
segment [-1,1] donne les minibandes d’énergies €(q) du superréseau. La relation €(q) traduit
la relation de dispersion des électrons dans la direction (z) de croissance du superréseau. Une
intersection de F(€) avec le segment au point 1(-1) correspond a une valeur de 1’énergie en

centre (en bord) de la zone de Brillouin du superréseau. En effet, cos(qd) =1 et cos(qd) =-1

donnent respectivement: =0 (point T ) et g =§ (point X).

2.3.3. Fonctions d’onde propres aux points de haute symétrie
e Au points I'(g=0)

Les relations de continuité de la fonction d’onde a I’interface, de continuité de la densité

de probabilité et de périodicité dans le superréseau donnent :
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acos(kzL,) +PBsin(k \L o) = yexp(=Kgl ) +Aexp(KgLy)

*

Ma ° (2.47)
vexp(—Kgd) +Aexp(Kpd) =

k K
A* B = _B*(_ yexp (—Kgd) + Xepcp(KBd))
my Mg

s (_ asin(k 4L, ) + BCOS(kALA)) = %(_ yexp(—Kgl,) + XGXP(KBLA))

En sommant les deux premieres equations, membre a membre nous obtenons :

A= (%j exp (=K ,d)

- (2.48)
y = (“‘f‘f ]exp(KBd)
En remplagant ensuite dans les deux qui restes, nous trouvons que :
,B —a Eh(KBLB)_COS(kALA)
&sh(KgLg) +sin(k,L,)
2= 2|14 g DKeba) =COSKaLA) 1oy ¢ gy (2.49)
2| &sh(Kglg) +sin(k,L, ) |

Cal, 3 ch(KyLy) —cos(k,L,)
7=5 6{'g's.h(KBLB)+sin(|<ALA] P (Ked)

Nous avons ainsi exprimé les trois parametres [, A et y en fonction du quatriéme « , qui
est déterminé a partir de la condition de normalisation. Pour une fonction d’onde donnée y(z),

la valeur de « calculée sur une période d est donnée par :
q Ly 2 Ly 2
[z dz=1= [ |x* @) dz+ [|x>(@) dz (2.50)
0 0 Ly

¢ Au point X(q=n/d)

Les relations de continuité de la fonction d’onde a I’interface, de continuité de la densité

de probabilité et de périodicité dans le superréseau donnent :
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acos(kzL,) +Psin(k L o) = yexp(=KglL o) + Aexp(KgL o)

A B
2.51
yexp(—Kgd) +Aexp (Kgd) = —a (251)

k K
A* p= __B*(_ yexp (—Kgd) + Xexp(KBd))
My Mg

r:A (_ osin(k,L,) + BCOS(kALA)) = nI:B* (_ yexp(—Kgl,) + XeXP(KBLA))

Ce qui nous donne :

B=a ch(KgzLg) —cos(k,L,)
| Esh(K,Ly) +sin(k,L,)

__Z_ = ch(KgLg)—cos(k,L,) )
' 1+é{fsh(KBLB)+sin(kALAj exp (-Kegd) (2.52)

_af,#f eh(KyLy) —cos(k,L,)
e f[fsh(Kstmsin(kALA] o)

Ou «a est une constante, déterminée par la condition de normalisation.

eEn un point q dans DPintervalle [0, 7r/d]

De la méme facon, les relations de continuité de la fonction d’onde a I’interface, de

continuité de la densité de probabilité et de périodicité dans le superréseau donnent :

acos(k,L,) + psin(k,L,) = yexp(—KgL,) + Aexp(KgL,)
E(~asin(k,L,) + Beos(k,L,)) = (- yexp(—KgL,) + Aexp(K,L,))
yexp(—Kgd) + lexp(Kgd) = ae™™

(— 7 exp(-Kqd) + 2exp(Kqd)) = pee™

(2.53)

Les mémes développements que le paragraphe précédent donnent :

f-a e““ch(K,Ly) —cos(k,L,)
T Ze'9sh(KgLy) +sin(k,L,)

_ @ igd z[ ch(Kglg)—cos(k,L,) _
A= 2e {Hg[ésh(KBLB)+sin(kALA)ﬂeXp( Kgd) (2.54)

_ @ ligd|q_F ch(KgLg) —cos(k,L,)
e {1 9{gsh(KBLB)+s,in(kALA)ﬂexp(KBd)
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Et « est toujours une constante, déterminée par la condition de normalisation.
2.4. Application au cas d’un puits quantique symétrique : Exemple GaAs/AlGaAs

Dans le but de valider nos programmes de calcul des états électroniques, nous débutons
par des structures relativement simples & savoir un puits quantique simple et un superréseau a

base de GaAs-AlGaAs pour une composition d’ Aluminium x=42%.

2.4.1. Puits quantique simple
2.4.1.1. Cas 1: Le puits et la barriere ont les mémes masses effectives

Parametres géométriques :

L, =50 A° .V, =368 meV
m, =0.067m, ;omo=m, =m
L’équation des fonctions symétriques : Y1= X.tan(X)

L’équation des fonctions antisymétriques : Y2 =—X.cot(X)

L’équation de cercle X?+Y?=R?
La figure2.7 donne la solution graphique :

Alors d’apres la figure ci-dessus, on a trois intersections de I’équation de cercle avec les
ZX-Z
deux fonctions. Et puisque : E, = 5 —- on peut calculer les énergies confinges dans le

w

puits quantique.
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2,0 2,5 3,0 3,5 4,0

Figure 2.7 : Solutions graphiques (points d’intersections)

Les résultats obtenus sont regroupés dans le tableau 11-2 :

Tableau 2.2 : Intersections, nombres d’onde et valeurs des énergies confinées

i Intersections X; Kw (A Kp (A Ei (meV)
Niveau i=1 1.25 0.025 0.0758 35.317
Niveau i=2 2.47 0.0494 0.0627 137.900
Niveau i=3 3.59 0.0718 0.0349 291.314

D’apres ces propriétés géométriques on obtient trois niveaux des énergies confinées.
Les fonctions d’ondes propres puisque le potentiel est borné, ont une parité bien déterminée.

Ainsi les solutions paires et impaires sont respectivement :

cos(k, L, )t pour z<-L,
Xpaire(Z) = A cos(k,,z) pour —-L,<z<L, (2.55)
cos(k,L,)e " pour z>L,
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sin(k, L, )¢ pour z<-L,
Zimpaire(z) = B Sin(sz) pour - Lw <z< Lw (256)
sin(k, L, )e ™ pour z>L,

Avec A et B sont des constantes déterminées par les conditions de normalisations.

Et k, = /zszi et k, = /w
h h

Alors pour ces trois niveaux d’énergie, les fonctions d’onde associées sont donnees

respectivement par :

cos(1.253)e?07542+50) pour z<-L,
7.(2) = A cos(0.025z2) pour —-L,<z<L, (2.57)
cos(1.253)e "% pour z>1L,

—sin(2.471)e"0%2¥#+%0) pour z<-L,
7,(2) = B4sin(0.0494z) pour —-L,<z<L, (2.58)
sin(2.471)e %59 pour z>1L,

C0s(3.587)g?03442+30) pour z<-L,
%5(2) = AJcos(0.0718z) pour —L,<z<L, (2.59)

c0s(3.587)e %9 pour z>1L,

Avec A et B sont des constantes déterminées par les conditions de normalisations et z
en (A).
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1° fonction d'onde 2°™ fonction d'onde 2°™ fonction d'onde
1,0 A T 104 1T 1 ﬁ LI 104 1 7 ” T
| 0,5 | 0,5 - |
0,5 [ 0,0 4 [ 0,0 -
-0,5 - -0,5 -
0.0 1= T T T T B e e A A0t
-200 -100 0 o 100 200 -200 -100 0 100 200 -200 -100 0 100 200
Z(A®) Z(A°) Z(A°)

Figure 2.8 : Fonctions enveloppes associées aux trois niveaux confinés

Maintenant on va passer a 1’é¢tude de I’effet de masse sur le nombre des niveaux

confinés :

2.4.1.2. Cas 2 : Le puits et la barriére ont des masses effectives différentes (souvent

le cas)
Paramétres géométriques :  avec €= —2
L, =50 A° ; V, =368 meV
m, =0.067m, ; m, =0.092m,
L’équation des fonctions symétriques : Y1=c.X.tan(X)

L’équation des fonctions antisymétriques : Y 2 =—C.X.cot(X)
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1

L’équation d’ellipse X?+ZY?=R?
C

On obtient la figure suivant :

5,0 —
4,5 -
4,0 -

8351 |—v1
— Y2

3,0—-
2,5—-
20
15
1,0—-

0,5

0,0 -
0,0 0,5 1,0

Figure 2.9 : Solutions graphiques (points d’intersections)

On a trois intersections et donc trois niveaux confinés comme le cas d’un puits simple a

masses effectives égales. Les résultats obtenus sont donnés au tableau 11-3:

Tableau 2.3 : Les intersections, les nombres d’onde et les valeurs des énergies confinées

i Intersections X; Kuw (AT Ko (A™) Ei (meV)
Niveau i=1 1.22 0.0244 0.0701 33.642
Niveau i=2 2.42 0.0484 0.0757 132.374
Niveau i=3 3.57 0.0714 0.0441 288.077
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L’effet des masses effectives différentes apparait comme une diminution des énergies
des niveaux confinés qui est généralement négligeable par rapport au puits quantique ayant

des masses effectives égales.

Les fonctions d’ondes associées sont :

c0s(1.22)g?0901z+50) pour z<-L,
.(2) = AJcos(0.0244z) pour —-L,<
cos(1.22)e 00901250 pour z>L,

z<L, (2.60)

—sin(2.405)e*°*™**%9  pour z<-L,

%,(2) = B4sin(0.0484z) pour —-L,<z<L, (2.61)
sin(2.405)g %071*~%0 pour z>L,
C0s(3.57)?04417+50) pour z<-L,

X3(2) = AJcos(0.0714z) pour —-L,<z<L, (2.62)
c0s(3.57)e 00441250 pour z>1L,

Avec A et B sont des constantes déterminées par les conditions de normalisations et z
en (A).

1°" fonction d'onde 2°™ fonction d'onde 3°™ fonction d'onde
1,0 — T T — T 1,0 L L L 1,0 — T T n — T T
| 0,5 - | 0,5 - N
0,5 - 0,0 - 0,0
F-0,5 F-0,5 -
00 1= T T B e e A A0t
200 -100 O 100 200 -200 -100 0 100 200 -200 -100 O 100 200
Z(A®) Z(A°) Z(A°)
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Figure 2.10 : Fonctions enveloppes associées aux troix niveaux confinés
2.4.2. Super réseau GaAs/AlGaAs
2.4.2.1. Définition

En physique des semi-conducteurs, un superréseau est un empilement périodique de
couches de faibles épaisseurs (typiquement quelques nanomeétres). Si ces couches sont
suffisamment fines, un couplage quantique est possible. Les énergies des minibandes résultant

sont dépendantes de I'épaisseur et de la composition des couches utilisées.
2.4.2.2. Multi-puits et superréseau

Pour voir la différence entre un multi-puits et un superréseau, on calcul la variation de

I’¢largissement des minibandes en fonction de la largeur de barriere Ly,
Pour une composition de 1I’aluminium x=42%, les paramétres du superréseau sont :

L, =125 A° ; V, =368 meV
m, =0.067m, ;  m, =0.092m,

On obtient les résultats représentés sur la figure 2.11.:

D’aprés la figure 2.11, on constate que I’effet de la longueur Ly sur 1’élargissement des

minibandes différe d’un niveau confiné a I’autre.

Concernant le niveau fondamental, 1’élargissement est trés faible pour Ly inférieur a 50
A et au-dela 1’¢largissement s’annule et dans ce cas il n’est plus une minibande. Par contre
I’élargissement est plus important pour les niveaux excités, il devient plus important en allant
du premier niveau excité au dernier. Et au-dela d’une certaine valeur de la largeur de la
barriere, lorsque 1’¢largissement est nul pour tous les niveaux qui perdent le caractére d’étre
des minibandes, la structure devient un multipuits. La structure se comporte comme un

ensemble de puits isolés.
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Figure 2.11 : Elargissements des minibandes en fonction de la largeur de la barriere

L’équation de la structure de bande de notre superréseau est donnée par la relation
suivante :

cos(qd ) =cos(k,L, )cosh(k;Lg )—%(f—é)sin(kALA )sinh(kgLg )=F(&) (2.63)

Son tracé détermine les énergies permises pour |F(g)|£1 et celles interdites

pour|F(g)| >1. Concéderont le cas ol L,=50 A, on obtient les résultats suivants :
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Figure 2.12 : Résolution graphique de F(E)=cos(qd)
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Figure 2.13 : Dispersion des minibandes du superréseau (4 minibandes)

Donc, dans le superréseau considéré, on a quatre minibandes qui traduisent la dispersion

de I’¢lectron e, (q =k, ) avec i=1,2,3,4, dans la direction de croissance.
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Les valeurs des énergies propres aux extrema, et les élargissements des minibandes dans

le superréseau sont présentées dans le tableau 2.4:

Tableau 2.4 : Valeurs des énergies confinées aux points de haute symétrie I"et X, et élargissements

des minibandes correspondantes

Minibande E, E, E, E,
E (meV) Point (T') 23.30 94.39 203.90 369.67
Point (X ) 23.64 92.54 211.09 340.31
Elargissement |E. — E,| (meV) 0.34 1.85 7.19 29.36

2.5. Application au cas de puits quantique asymétrique GalnN/AIINN
2.5.1. Description du systeme GalnN/AlInN

Le systeme GalnN-AlInN est une hétérojonction dans laquelle le matériau GalnN joue
le r6le de puits et le matériau AlInN représente la barriere. Grace aux performances des
techniques de croissances, le systeme GalnN-AlInN est bien réalisé et donne des interfaces
de bonne qualité (quasi-abruptes). La qualité de ce systéme est gagée par 1’accord/désaccord
paramétrique de maille de deux matériaux puits et barriére. Cependant, le désaccord peut
atteindre jusqu’a 2.5% lorsqu’on passe de GaN a AIN, et selon la fraction molaire d’indium
on peut avoir des structures moins contraintes aussi bien que des structures non contraintes.
La Figure 2.14 indique I’énergie de la bande interdite des alliages III-N en fonction de leur

parametre de maille.

=l

Vin— 17.7%%

Galv

Energie de la bande interdite(eV)

3 3.1 3.2 3.3 3.4 3.5 3.6
Paramétre de maille a (A)
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Figure 2.14 : Energie de la bande interdite des alliages I11-N recommandée par
Vurgaftman en fonction du parametre de maille a [5].

2.5.2. Etat de contrainte

Les vecteurs de polarisation spontanée ne changent pas avec la contrainte. Il n’y a que
les vecteurs de polarisation piézoélectrique qui sont influencés par la contrainte. Nous avons
deux possibilités pour la contrainte de la couche GalnN sur le pseudo-substrat de GaN : sans
contrainte et contrainte en compression. Chaque cas impose trois états de contrainte pour la
couche d’AlInN et ainsi une densité¢ de charge positive a I’interface, tout en conservant le

matériau GalnN comme puits et le AlInN comme barriere (Figure 2-15).

Le puits GaInN La barriere AlInN

AlInN contrainte en compression

o = P |- [P |- [P 2 |
GaN non # AlInN non contrainte
contrainte o = |PEa |- P2

AlInN contrainte en tension

+_lp® |_|p= 7z
o = |PA|']J1\'| |PGa\'|+|PA|'.i'rL\'|

Substrat
de GaN

AlInN contrainte en compression

R = — F Bz — Pz
o= |PA W | |PGai'rL\' | + |PGai'rL\' | |PA Ll |

AlInN non contrainte

- _|p= |—|p= =
o = |P,aum'| |PGai’rL\' |+ |Peam\'|

GalnN contrainte
en compression

AlInN contrainte en tension

— F Pz Pz
| |PGa]n_\' |+ |PG.-:.-]J'.'_\' | + |PA|'JJ'L\'|

o =P
Figure 2.15 : Configurations de 1’état de contrainte et de la densité de charges

surfaciques de 1I’hétérostructure AlInN/GalnN dans la polarité gallium [6]

Dans le premier cas, la contrainte est entiecrement dans le matériau barriére, c’est le cas
ou on a un puits GaN non contraint. Il n’y a donc que la contribution de polarisation
spontanée. Si la fraction de In dans la barriere AlInN est de 1’ordre de y=0.177, on aura une
structure non contrainte, et la polarisation piézoélectrique s’annule que ce soit dans le puits ou

dans la barriére. Nous ne nous intéressons a ce cas dans la suite de ce travail. La discontinuité
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de polarisation qui créera la densité de charge au niveau de I’interface se calcule a partir de la

différence entre les deux polarisations spontanées propres a chaque matériau puits et barriere.

Dans le deuxiéme cas, la contrainte est partagée entre le puits et la barriere, selon le
niveau de contrainte en compression de la couche de GalnN. La polarisation piézoélectrique

dans I’AlInN peut diminuer, s’annuler ou changer de signe.

Pour la polarité azote, les densités de charges a I’interface suivent les mémes évolutions
que celles obtenues pour la polarité de gallium a la différence qu’elles sont négatives. Ceci
implique la présence d’un gaz de trous a 'interface AlInN/GalnN. Cependant, comme j’ai
déja cité dans le premier chapitre, notre matériau dans la polarité azote devient tres réactif, et
la mobilité des trous est largement plus faible que celle des électrons [7] ce qui justifie son
utilité¢ importance pour la fabrication des transistors. C’est pourquoi nous ne nous intéressons

qu’a la structure AlInN/GalnN de polarisation gallium.
2.5.3. Répartition du champ

La présence du champ électrique interne, ou plus scientifiquement 1’effet Stark confiné
quantique [8], dans les puits quantiques a base des nitrures, a un rdle tres important sur les
propriétés. Nous avons vu dans le premier chapitre que les structures wurtzite sont
naturellement 1’objet d’une polarisation. La juxtaposition de deux matériaux nitrure en
phase wurtzite différents, I’un constitue le puits w (well) et ’autre la barriere b, résulte une
discontinuité de la polarisation macroscopique totale P (somme des deux contributions de
polarisation, spontanée et piézoélectrique) entre ces deux matériaux, ce qui crée un plan de

charges résiduelles fixes a I’interface entre les matériaux puits/barriére (Figure 2-16) :
o=(R—R,)n (2.64)

n : est le vecteur suivant la direction de croissance. Cette accumulation de charges aux
interfaces des structures quantiques correspond a la présence d’un champ électrique interne

macroscopique F, différent dans chaque matériau.
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Figure 2.16 - (a gauche) Polarisation spontanée et piézoélectrique dans une
hétérostructure de GaN/AIINN contrainte dans la polarité galium. Et (a droite) Profil de

potentiel de bande de conduction correspondant [9].

Dans le cas d’une hétérostructure, la composante normale du vecteur déplacement

électrique est continue a travers I’interface [10]:
D=¢F+P < ¢g,5F,+P,=¢:¢F +P (2.65)
e, (&,) estlaconstante diélectrique relative du puits (barriere).

La deuxiéme condition, communément utilisée pour les structures périodiques, traduit
une chute de potentiel nulle aux bornes de chaque période [11]. Elle s’exprime par la relation

suivante :
—e(L,F, +L,F,)=0 (2.66)

Ces deux relations permettent d’exprimer analytiquement les champs électriques
internes dans le puits et la barriére, résultants de la discontinuité des polarisations totales a
leur interface :

_ (Pb B PW)Lb
! go(gw I‘w + gb Lb ) (2 67)
- (Pb - Pw) I-w I-w .
Fb = :—FW LA
g (e, Ly +&,L) Ly

Dans I’hypothése ou &, = &, on obtient :
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_ (Pb _Pw) Lb
! & &€ (L, +L,)

w

F

(2.68)

Dans le puits, le champ électrique est une fonction décroissante (croissante) de la
largeur de puits (barriére) [12], et inversement dans la barriere. On peut donc faire varier le
champ électrique dans le puits (barriere) en jouant sur les compositions et les largeurs des

matériaux puits et barriéres.

Les deux contributions des polarisations participent de facon significative aux valeurs
des champs électriques internes. Le champ électrique résulte a moitié de la composante
spontanée de la polarisation dans le cas de GaN/AIN [9,12] alors qu’il résulte plut6t de la
composante piézoélectrique dans le cas de GaN/InN [9,13]. En effet la différence de

polarisation spontanée est grande dans le premier cas alors qu’elle est faible dans le second.
2.5.4. Profil de potentiel de conduction

Le potentiel Uy(z) d’une hétérostructure résulte fréeguemment de la discontinuité de
bande (AE.: offset) a I’interface des deux matériaux a cause de la différence des positions des
bandes de conduction. Mais, cette fois ci, la présence de champs électriques internes (F, et
Fy) dans chacun des deux matériaux va I’influencer. La variation du potentiel de la bande de

conduction le long de la structure est donnée par :

eF,(z—z,)- eF,(z, —z,)+4E, 2z,
U,@)=<: eF,(z-12,) 2,<7<z, (2.69)
eF,(z—12,)+4E, z2>1,

Et plus facilement, en employant la condition ou la chute de potentiel aux bornes de

chaque période est nulle, on obtient :

eF,z +4E, z(z,
U,@)=1 eF,(z—12,) 2,<1<1, (2.70)
eF,(z—1z,)+4E, z>1,

z1 et z, déterminent les positions de la barriére et du puits: z; = Ly et zy= Lp+ Ly

comme c’est illustré sur la Figure 2-17 La position z; est prise comme origine des potentiels.
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AE, = 958.8 meV

Figure 2.17 : Profil de potentiel de la bande de conduction

Le profil de la bande de conduction est en forme de dents de scie : c’est une fonction
linéaire par morceaux ayant des sauts aux interfaces de 1’hétérostructure (on admet que les
interfaces sont abruptes et que leurs effets sur le potentiel se traduisent par une discontinuité
de potentiel dont la valeur est un paramétre caractéristique de I’hétérostructure). Les champs
électriques internes dans GaixInyN/AliyInyN peuvent avoir des valeurs importantes (de
quelques MV/cm). Les champs dans le puits et dans les barriéres sont de signes opposes.

Pour la suite, on distinguera trois régions énergeétiques sur ce profil: de 0 a —

2.5.5. Méthode du calcul numérique (méthode des différences finies)

Dans le cadre du modele de la fonction enveloppe, I’équation de Schrédinger se raméne

a la résolution de I’équation différentielle suivante :

-p*d( 1 d
[ 2 E(m*(z)&jw“(z)}%i(z):'fa xi(@) (2.71)

La détermination des énergies et fonctions enveloppes propres solution de 1’équation de
Schrodinger est realisée a travers une méthode de résolution numérique différente de celle,
graphique, utilisée pour les superréseaux ou puits quantiques carrés. Cette méthode est basee

sur la méthode des différences finies, particulierement adaptée aux profils de potentiels
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asymétriques, mais pour des structures de dimensions géométriques réduites. Il est a signaler
qu’a cause des variations linéaires dans le potentiel Uy(z), ’équation différentielle du
mouvement des électrons de conduction, dans la direction de croissance, admet des solutions
explicites sous forme de fonctions d’Airy [14]. Cependant, les équations traduisant les
conditions de raccordement entre les régions ne se résolvent que numériquement et nous
empéchent d’obtenir la solution globale sous la forme analytique. Nous avons ainsi décidé

d’utiliser la méthode des différences finies.

A travers cette méthode on considére la structure comme une succession de (n+1)

couches de largeurs identiques trés faibles égales a Az . Dans chaque couche, la masse m,, le

potentiel U, et la fonction enveloppe y, sont constants (Figure 2-18) de sorte que 1’équation

du mouvement des électrons dans chaque couche est décrite par :

————— U -E =0 .
( 2 dzm i U ) 2:(2) (2.72)

Zn-2 Zn-1 Zn Zn+l

Un—lﬂmn—lﬂzn—l Un,mn,;(n Un+1’mn+1’Zn+1

i .
Y »~

Az
Figure 2.18 : Structure est découpée en n+1 couches de méme épaisseur Az, dans lesquelles

le potentiel Uy, la masse m, et la fonction enveloppe ¥, sont constants.

Nous définissons la région n comme lintervalle ]z,4,z,]. La quantité
d 1

— — — y,(2) peut s’écrire comme suit :
dz m, dz

1 (dz) 1 (dzj
d ( 1 d J:"mm_)o m(zn) dZ Zy m(zn—l) dZ Zn_1 (273)

dz|m, dz*" Az
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D’aprés la convention que nous avons prise :

df1d : L\ X=X X0~ T
| — =||m n+1 n__An n-1
dz[m dz an a0 Azz[ m m,_,

n

Finalement, en injectant cette expression dans I’équation de la masse effective on

obtient :
zn+l 1 1 AZZ Zn—l
- —+—+2—U_-E)|+=—=0 2.74
mn In(mn mn 1 hz ( " ) mn 1 ( )
Posant ZM =k, on exprime la valeur de la fonction enveloppe dans la

hZ

région (n+1) en fonction de la valeur dans les régions n et (n-1).

mn mn
zn+1=z{Azzkf+m +1j— Zna (275)

Partant du principe que y est nulle en +oo, on fixe y, = y, =0 : on ne doit pas poser
réellement ces valeurs égales a 0 au départ sinon tous les y, sont nuls. On donne a y, et y,

une valeur trés petite (en pratique ~ 10™%) de I’ordre de grandeur de la précision numérique du

langage de programmation utilisé. Ensuite, on calcule y, ., pour déterminer les énergies
propres de la fagon suivante : comme y, ., est fonction de 1’énergie E, nous cherchons les
énergies E;j (i=1, 2...) pour lesquelles y,., =0. Les énergies ainsi trouvées sont les énergies
des niveaux confinés dans le puits, les fonctions d’onde propres associées y; sont ensuite

déterminées.
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2.5.6. Etats électroniques dans les puits quantiques GaN/Alg g»31ng 177N

On va s’intéresser aux deux structures, non contrainte de GaN/AlInN, de largeur de la

barriére L,=60 A, et de largeur de puits L,=25 A et L,=45 A respectivement.

La masse effective, la permittivité relative sont calculées a partir de la loi de Vegard
(interpolation linéaire entre les valeurs de AIN et InN) et le gap varie avec la composition

selon la loi quadratique :
Ex,,mn(Y) =YEo + - Y).E}y —y.A-y)b (2.76)

Ou le parametre de bowing b comme j’ai déja cité dans le premier chapitre a pour

valeur b=3.326 eV pour I’alliage Al;.yInyN .

Pour la structure non contrainte : le puits GaN et la barriere Alggyslngi177N  ont

pour valeur :

Tableau 2.5 : Masse effective, énergie interdit et permittivité relative de GaN et GaN/Alg gx3lng 177N

A 300K GaN Algs2sINg 177N
m*/mo 0.22 0.26
E, (eV) 3.39 4.7597

& 95 10.23

Puis, qu’on prend comme deuxiéme approximation pour simplifier, les permittivités
relatives sont égales et égale a celle de la barriere. La discontinuité de polarisation calculée
pour la structure non contrainte a pour valeur [15]:

gpui’[s _ g:)arriére et AEc =058.8 meV A—P =0.6946 |\/|V.Cm_:L (277)

r
Eo&y

Il est a signaler que les variations d’énergie des différents niveaux sont globalement

faibles au-dela de L,=60 A pour une largeur de puits donné. On obtient Alors :

Tableau 2.6 : Evolution des niveaux confinés et des énergies de transitions en fonction de la largeur du

puits pour une largeur de la barriére fixe a 6nm
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A Les niveaux confinés en (meV)

te B E; E Es Es
10 457,9 984,6
15 320,3 963,5 992,2
20 2454 772,8 995,5 1048
25 202 610,8 999,2 1040
30 175,4 496,8 949,5 1003
35 158,1 417,2 807,4 1006
40 146,5 360,6 687,8 1008
45 138,2 319,6 594,6 942
50 131,9 289,2 522,4 830,9
55 127 266,4 466 735,8
60 123 248,9 421,6 657,4

Sur les figures suivantes, sont représentés le profil, les positions énergétiques et les
fonctions enveloppes propres, relatifs a ces deux géomeétries.

1000 __7/ ——

800

A
Nz

Energy (meV)

400 —

200

0 —
0 20 40 60 80 100 120 140
Z (A°)

Figure 2.19 : Profil de la BC, les positions des niveaux confinés et les fonctions

enveloppes associées pour L,=25 A et L,=60 A
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T
1000 -
800 \/ \ / I
s | i
(8]
E 600 i
>
= _
m =
c
W0 400 -
200 -
\
0 —
0 20 40 60 80 100 120 140 160 -

Z (A°)

Figure 2.20 : Profil de la BC, la position des niveaux confinés et leurs fonctions
enveloppes associées pour L,=45 A et L,=60 A

Au-dela de L,=40 A, le quatriéme niveau a une énergie E4 < Vs (région Ry), et voie son
énergie descend fortement. Pour la géométrie L,=25 A, trois niveaux sont confinés. Tandis
que dans la géométrie L,=45 A, on a quatre niveaux. Il est claires que ces fonctions d’ondes
sont visuellement trés proche d’avoir une parité bien déterminées comme ceux du puits
symétrique, mais a cause de puits qui n’est plus asymétrique, ces fonctions n’ont pas une

parité bien précise, mais sont proche.
Conclusion

Dans ce deuxiéme chapitre, Aprés un rappel rapide de certaines modéles et/ou méthodes
de calcul du confinement quantique des porteurs, en particulier I’approximation de la fonction
enveloppe dans le cadre du modéle de Kane. Nous avons étudié comme un exemple un puits
quantique symeétrique, (GaAs/Alg42GagssAs), 1'un des systémes a base de GaAs a fortes
concentrations en Al qui sont & la base de réalisation de QCL émettant dans le moyen

infrarouge. Les énergies et fonctions enveloppes propres sont déterminées grace a une
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résolution graphique et numérique. Quatre minibandes sont confinées dont 1’¢largissement est
croissant allant du niveau fondamental au dernier niveau excité. Ceci traduit davantage de
dispersion, dans la direction de croissance, pour les niveaux les plus excités pour lesquels le
couplage des fonctions enveloppe est plus important. Pour 1’exemple d’un puits quantique
asymeétrique, on a considéré le systeme GaN/Algg23lng.177N, ¢a dépend de la largeur du puits
et/ou barriére, il présente différents niveaux confinés, dont les fonctions d’onde n’ont plus une

parité bien détermineées.
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Chapitre 3 : Transitions et absorption intersousbandes dans

les puits quantiques asymétriques GaN/AlIInN

Introduction

Les hétérostructures a base de puits quantiques sont les constituants de base de la
majeure partie des dispositifs optoélectroniques. L’intérét principal de ce type de structure est
le confinement des porteurs dans le puits quantique suivant la direction de croissance, ce qui
donne une discrétisation des niveaux énergétiques accessible aux porteurs. L’éclatement entre
ces niveaux déterminera 1’énergie des différentes transitions (interbandes et intersousbandes).
L’énergie et le nombre des niveaux confinés dépendent de différents paramétres définissant la
structure a savoir : L’épaisseur du puits, I’épaisseur de la barricre, I’énergie de gap, le dopage
et I’offset : le décalage énergétique entre les différentes bandes du puits et de la barriere [1,2].
Dans certaines conditions, le confinement des électrons et des trous dans une méme région
d’espace entraine des rendements quantique et optique trés importants. Les dispositifs
résultants (Led’s, LD, QWIPs [3,4], QCL [5,6]...) sont utilisés dans divers domaines
d’applications (Médecine, Télécoms, sécurité, militaire, astronomie...). Ainsi, on s'intéresse
aux sources de rayonnement infrarouge moyen et térahertz [2,7,8]. Cependant, ce sont
souvent des émetteurs faibles. Des concepts innovants sont alors nécessaires pour détecter les
signaux faibles résultants. Une bonne sensibilité a été démontrée dans un détecteur
quadratique a deux photons, montrant une non-linéarité optique pour un rayonnement avec
une puissance aussi faible que 0,1 W/cm® [9]. Ces détecteurs quadratiques sont
principalement basés sur des structures de puits quantiques a trois niveaux et nécessitent des

transitions d'énergie égale.

Ainsi, nous commencerons ce chapitre par un rappel de I’Hamiltonien de I’interaction
électron-onde électromagnétique menant a I’expression générale du coefficient d’absorption
optique intersousbande en passant par les régles de sélection des transitions optiques. Le
coefficient d’absorption intersousbande est fonction des positions des niveaux d’énergies, des

moments dipolaires électriques et des densités surfaciques d’électrons.
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Nous explorons ensuite I’hétérostructure GaN / AlInN ayant trois niveaux confinés et
étudions le comportement des transitions résultantes. La composition d’Indium a été prise
égale a 17.7% qui donne une hétérostructure non contrainte [10]. Nos calculs d'états
électroniques, prédisent I'existence d'une géométrie spécifique pour laquelle les deux
transitions permises coincident en énergie. Dans une telle géométrie et pour cette énergie,

I'absorption optique pourrait augmenter considérablement.
3.1. Hamiltonien de I’interaction électron onde électromagnétique

L’Hamiltonien d’une particule de charge g et de masse m, placée dans un potentiel

statique V(T) a pour expression :

2

Ho = 2+ V(P). (3.1)
2m

Considérons une onde électromagnétigue monochromatique (O.E.M) polarisée

rectilignement, son champ électrique est donné par :
F(F, t) = F€ cos(wt —GF) (3.2)
Ou G est le vecteur d’onde de I’O.E.M plane et € son vecteur de polarisation.

L’Hamiltonien de la particule quand elle est placée dans le champ électromagnétique

est :
H= -2 G- AF0) + V(T +qUE 1) (3.3)
2m c

Ou A(r,t) et U(r,t)sont les potentiels vecteur et scalaire respectivement, de I’O.E.M.

Dans le cas de la jauge de Coulomb (bien adaptée pour décrire 1’hamiltonien d’interaction

avec une O.E.M. plane monochromatique) et dans la limite linéaire, H devient :
H=H, - A®,1)p (3.4)
mc

Ceci est le cas d’un électron dans le potentiel statique d’un puits quantique sous

excitation d’un champ électromagnétique.
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L’hamiltonien perturbatif résultant de 1’interaction électron- O.E.M est :
€ - =
V(t)=H-H,=—A(,1)p (3.5)
m.c

Cette perturbation dépendante du temps peut induire des transitions entre les états

stationnaires de 1’électron relatifs a Ho.

En utilisant la propriété de la jauge de Coulomb F= 1%6‘ = Fecos(ot —qr) etdansle
C

cadre de I’approximation dipolaire électrique, on montre que :

ieF _ _

V= €.p

 2mo (3.6)

3.1.1. Expression du coefficient d’absorption a(®)

Le calcul de la probabilité par unité de temps pour qu'un électron fasse la transition de
I’ ¢état |I> a I’état | f> sous ’action de V =H—H,, ou d’une maniére équivalente pour qu’un

photon disparaisse, est donné par la régle d’or de Fermi [11]. Soit :
~ 21 |2
P =~ =[(F M) 3(E, ~E, ~ ) 37)

I1 est impossible pour qu’une transition se fasse d’un niveau vide ou bien vers un niveau

plein, alors il faudra tenir compte de la statistique d’occupation des niveaux |I> et | f > Ainsi

la probabilité par unité de temps pour qu’un électron fasse la transition ||> - | f > est égale a:

B =By f(e )[1- f(&; )] (3.8)
Ou f(e;) et f(e, ) sont respectivement les occupations moyennes des états |i) et | f).

f(e,) = {L+exp[Bls — m]f (3.9)

Ol B =(kgT)™, T la température et W est le potentiel chimique des électrons.
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* La transition électronique de |i) & | f), fait ainsi perdre de 1’énergie a 'O.E.M d’une

quantité égale a hcolsif dt ceci pendant le temps dt.

* la transition électronique | f>—>|i> peut aussi étre induite par I’O.E.M  (émission

stimulée) avec un taux de transition.
B =22V 305, ~E, ~ho) 610)
Entrainant une création de photon d’une quantité :
Py = Py fle ML~ f (&;)] @11

La perte nette d'énergie de I'0.E.M par unité de temps associée a la transition |i) <> | f)

est donc égale [11,12] :
halPy — Py] (3.12)

En sommant sur tous les états |I> et | f>, on obtient la diminution de 1’énergie de I’onde

par unité de temps.

P(w) =%%m25@ —E,— ho)[(f |§.p|i>\2(f(Ei)—f(Ef)) (3.13)

Le coefficient d’absorption est dérivé de I’expression de P(w) et vaut :

4r%e® 1 1.
ww) =—F—)> —[€
ncm oQ g, 57 M

Pyl 8(E, —E, —no)(fE)-(E,))  (3.14)
Avec

- n: D’indice de réfraction de 1’hétérostructure.
- m: la masse de I’électron.

- ¢ lacélérité de la lumiére.
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P. =<i |r)|f> : L’élément de matrice dipolaire.
- Q: Volume de I’échantillon.

- &Py : gouverne les régles de sélection des transitions optiques dans 1’hétérostructure.

3.1.2. Transitions optiques dans des structures a puits quantiques : Régles de

sélection
Les transitions optiques dans un puits quantiques peuvent étre :

e Transitions interbandes : Ce sont des transitions entre des bandes différentes
e Transitions intrabandes : Dites aux transitions a ’intérieur d’une méme bande.

Ces dernieres sont de 2 types :

- Transitions intersousbandes : les transitions qui s’effectuent entre deux
sousbandes. Ce sont les transitions qui font 1’objet de notre étude.
- Transitions intrasousbande : Ce sont les transitions a l’intérieur d’une

méme sousbande.

La fonction d’onde d’un état de 1’¢lectron dans le puits quantique est donnée a travers le

formalisme de la fonction enveloppe développé dans le deuxiéme chapitre. Pour 1’état initial

i) ona:
F.(F)=(F|i)=u,,(Of (") avec fiV(F)=%XF(Z)eXpi(li-ﬂ) (3.15)

Pour chaque bande et pour chaque type de porteur (v: e, hh, Ih, so) le poids d’un

élément de base u, ,(F) est dominant. Idem pour I’état final | ).
Le calcul du coefficient d’absorption nécessite le calcul de [€.p; |2 . Avec :
&P, =¢. jQ F* (7).p.F, (F)d°F (3.16)

En utilisant les propriétés des fonctions enveloppes : lentement variables a 1’échelle de

la cellule unitaire, on montre que :
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Py ~E{u,,

P

u, >j fiV*(r)f;'(r)d3r+5w,5.j9 £ (F)pf, (F)d°F (3.17)

A Tintérieur d’'une méme bande v =v' on a<uVO ‘f)

uv,0>:0 et 8,, =1, ainsi le premier
terme de 1’équation (3.17) est nul, le second caractérise donc les transitions intrabandes.

Contrairement, pour deux bandes différentes v=v' et §,, =0 : le second terme est

nul. Ainsi, le premier terme est donc celui qui caractérise les transitions interbandes.

Dans notre étude, on s’intéresse aux transitions a 1’intérieur de la bande de conduction
de notre hétérostructure et seul le terme suivant fera 1’objet de notre étude.

EP, =& ijiV* (F)pF, (AT = (f, |./f, )

(3.18)
Ainsi, en utilisant les expressions des fonctions enveloppes :
£ () =i @epik..1) .19
On montre que :
(180 Fr)=0, o (xi|xe ek +e ik ) +0, e, (xi|p.|x¢) (3:20)

Comme les fonctions enveloppes étant orthogonales, le premier terme de 1’équation

(3.20) est caractéristique des transitions intrasousbandes alors que le second terme est relatif
aux transitions intersousbandes.

Les transitions doivent étre verticales en k ,, par contre la polarisation de la lumiére

joue un réle considérable pour la mise en évidence du type de transition. Une onde incidente
normalement au plan de 1’hétérostructure ne pourra induire de transitions intersousbandes,

g, étant nul. Il est clair que l’observation des transitions intersousbandes, impose une
configuration géométrique expérimentale particuliere.

3.2. Coefficient d’absorption intersousbande
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Dans le cas ou on se restreint uniqguement aux transitions optiques intersousbandes,
I’élément de matrice €., correspondant est donné par: €p; =&,(x;|p,|x), ainsi le
coefficient d’absorption correspondant s’explicite comme suit:
4r%? 1«1 ,

JR— _82

ncmo g, 7'M

(i [p. |7 )| 3(E, —E, —ho)®E) ~F(E,))  (3.21)

a(w) =
En utilisant les propriétés du commutateur [z, p, |, on montre que :

m,. m
<Xi|pz|Xf>=E<l|[Z’HO]f>=E(Ef _Ei)Hif (3-22)

OU wy =(x;|Z|x;) est le moment dipolaire électrique intersousbandes
Le coefficient intersousbandes est ainsi donné par :

_ 471'292 2 2.2 _ _ _
a(m)_—ncgowggz; o uiS(E, —E, —ho)f(E,) -f(E,)) (3.23)

3.3. Forces d’oscillateurs

La force d’oscillateur est une grandeur physique qui caractérise la probabilité pour
qu’une transition optique se produise entre deux niveaux énergétiques, elle traduit la force de

couplage quantique entre les deux niveaux dd a la perturbation électromagnétique. Pour une

transition de 1’état ||> a I’état |f>, elle est exprimée par [12]:

2

ffi =
MAwy

e 1 e 2
(i[5 f) (3:24)
Dans le cas d’une transition intersousbande, elle vaut :

2
82

ffi

Ol ) = 228 202 (3.25)
J7)

rmaoy

Le coefficient d’absorption est finalement exprimé en fonction de ces grandeurs par :
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a(w) = MZ fo0,0(E; —E, —hi0)(f(E;) - f(E;)) (3.26)
ncme €2 43

Au voisinage d’une fréquence de résonnance o =~ wg, le coefficient d’absorption subit
de fortes variations, a condition que la force d’oscillateur f; soit non nulle. En analysant

I’expression de la force d’oscillateur, on peut relever quelques remarques :

e Pour g, =0 nous aurons f; =0 Vif quelques soient i et f. Une onde incidente
normalement ne peut induire couplage optique intersousbandes.

e Dans le cas d’un puits symétrique une transition intersousbandes ne peut se
produire qu’entre deux états de parités différentes.

e La force d’oscillateur est calculée numériquement en utilisant les fonctions
enveloppes normées déterminées par le formalisme de la fonction enveloppe du

calcul des états électronique de I’hétérostructure.

I1 est important de dire que I’expression théorique du coefficient d’absorption, ne tient
pas compte de la largeur de la raie d’absorption, en réalité plusieurs processus font que la

transition (E, —E,) n’est pas un Dirac a cause des différents élargissements de la transition.

Les origines physiques de ces élargissements sont de différentes natures. On peut les

regrouper en trois catégories [13] :

- Origines microscopiques : Elles existent méme dans un puits parfait. Ce sont les effets
de la non parabolicité, qui augmentent avec le nombre de porteurs. Et ceux de la
température dus aux collisions avec les phonons.

- Origines mésoscopiques : Quelle que soit la qualité de 1’épitaxie, les dimensions ne
sont jamais mieux définies qu’a une monocouche atomique prés. On a donc des
risques de marches sur la surface, de formations d’ilots ou de rugosité des barricres.

- Origines macroscopiques : Les structures comprennent souvent une centaine de puits
qui peuvent présenter une certaine inhomogénéité d’épaisseur ou de composition

suivant I’axe de croissance ou suivant le plan des couches.

On remplace la distribution de Dirac, par une Lorentzienne (de largeur a mi-hauteur

2I';), le coefficient intersousbande intersousbandes s’exprime ainsi par :
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() =TS 0, (1E) ~E,))

ncme w2

hl'
(Ef —E; _h(ﬂ)z +(hrif )2

(3.27)

3.4. Transitions optiques entre deux niveaux : lié-lié et lié-libre

Les niveaux d’énergie situés en dessous des barriéres sont appelés niveaux liés et
ceux qui sont au-dessus sont des niveaux libres puisque 1’électron peut s’y propager
librement. On peut envisager des transitions entre deux états liés (transitions lié-1i¢) ou d’un
état lié vers un état libre (transition lié-libre). Ces deux types de transitions sont représentés
sur la figure 3.1 :

v=0 @ (b)
Transition Lié-lié Transition hé-libre

Figure 3.1 : Transition lié —lié (a) et lié — libre (b).

3.4.1. Transition entre deux niveaux liés

— —
Dans le cas d’une transition entre deux soushandes liees E, (k) et E,(K), I’expression

du coefficient d’absorption, fonction du moment dipolaire électrique, est donnée par :

4r e’ 5 2 s
() =——2 oip;i (FEY)-fEX T 3.28
(@) ncwsoﬁ%:‘ i (F(E™) — F(Eq ))(Ef—Ei—hOJ)Z-i-(hrif)z (3.28)

n’k’ h2k?
Dansnotrecas: E;,=E;(k)=¢, + ij —E¥ et E,=E,(k)=¢,+ > L_EX

*

Avec ¢, et g, : Energie de confinement de 1’électron dans la direction z correspondant

respectivement a I’état fondamental y, (z) a I’état excité y_(2).

Ou on a procédé a la notation k =k, . La sommation dans o(w), doit porter sur k (car

on doit tenir compte de toutes les transitions possibles comme I’illustre la figure 3.2.
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[ 1
E(k,)
S2
51
k,
Figure 3.2 : Minibandes de la transition lié-lié
D’ou:
Arr e%g? s 2 K K al
() =———2 > onug, (FEY) —f(ES)) 2 3.29
ncws, Q ; 12H12 1 2 (E2 _E, _hm)z N (hrlz)z ( )

Or E,-E, =¢,—¢, est indépendant de k et si on suppose que I',, est également

indépendant de k, I’expression devient :

() =

2.2 2 2
AT e%¢, 0,1, hry, (

Ncoe, Q (g, —& —fw)" +(#l,,)’ 2. (&) _f(EZ))j (3.30)

k

En utilisant, la régle d’équivalence entre la sommation sur k, 1’intégrale sur k ainsi que

I’intégrale sur I’énergie E [14] :

2> o j oK)k < j o(E)dE (3.31)

keZg

p(K) étant la densité d’états dans Pespace des k et p(E)la densité d’états en énergie

(eV™). Dans notre cas I’hétérostructure est considérée quasi-2D, ainsi :

2 f(E. (k) = szD(El)f(El(k))dEl. (3:32)
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*

k - \ - - m L 4
EX variant de &, & +oo (minibande 1) et p,p(E;) :Sh_2 est la densité d’états en
n

énergie pour la sousbande EI(R) et S=LyLy.

On obtient alors Zf(El(k)) =N, : Le nombre d’¢lectrons dans la sousbande 1.
k

De méme Zf(E ,(K)) =N, : Le nombre d’électrons dans la sousbande 2.
K

N;+N>=Njs est le nombre total d’électrons.

Alors le coefficient d’absorption intersousbande devient :

dre’ ,“122(‘)122‘5}2 nl'y,
NCwe, L (82 —& _hw)z +(hF12

a(w) = ¥ (n,—ny) (3.33)

Avec n;=N1/S ; n,=N,/S sont les densités surfaciques des électrons respectivement dans

les sousbandes E;et Ej.

n, =N _ [0 —e,) L dE (3.34)

s dm? ! E-E

0 1+exp f

KT

De méme

n, =Ne _ [0 —¢,) L dE (3.35)

s E-E

0 1+ exp f

K,T

Ou 0 est la fonction de Heaviside
On vérifie que ni+ n, = ng : densité surfacique totale des électrons.

Il est a signaler que le paramétre d’¢élargissement I'; est spécifique a la transition Ej;. 1l

est probable que I'; augmente quand i ou j augmentent car la probabilité de présence au

i
voisinage de I’interface augmente, entrainant une plus forte diffusion par les défauts qui y
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sont présents et par conséquent une augmentation del";. Ce paramétre est également affecte

par I’effet de la température.
3.4.2. Transition lié-libre

Dans le cas de transitions entre le niveau fondamental et le 1* état excité (situé dans le

continuum).
On a pour 1I’état fondamental :

7k’

E =Ef=¢ + o —  F,(0) = x,@exp ik, .F) (3.36)
m
Et pour I’état final :
2k
hzkz 8kz :VS+ 2 "
E, =E,(k, k,)=¢, +2—j avec T (3.37)
: m = o .
Wik, (N)= ﬁé"z (2)exp (ik,.F, Ju, (F)
Ede,) |
B,

g

L 4

Figure 3.3 : Minibandes dans une transition lié-libre

Ou &, (z) représente la fonction d’onde dans la direction z associée au niveau excité

situé dans le continuum (figure 3.3).
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Dans le cas ou on peut considérer ce niveau relativement profond dans le continuum, il
correspond a un état se propageant sans réflexion au niveau des barrieres, ce qui correspond a
une . _

E; — E,—hwo=E,K, k,)- E(k)-7iw (ot on reprend la notationk ;| = k)
propagation libre.
=& —& —ho

h2K?2

= = +Vs-¢, —hw
2m

Ainsi dans a(w) la sommation va porter sur k; et sur k :

T

Dans le cas pratique, Ef n’est pas peuplé de sorte que f(Ef) = 0, et en utilisant la régle

Ar’e’ cos (0)
nem’we,

o(w) =

[Z[i P

J(f(E )— f(E )) =k, (3.38)

d’équivalence entre la sommation sur K, I’expression du coefficient d’absorption devient :

Are’e? ok
a(w) = ———"— P, . ho | dK, 3.39
(@) = s H<xl| b [Zm j (3.39)
3.5. FEtats électroniques et énergies de transitions dans le puits quantique
asymétrique GaN/AlInN
3.5.1. Puits quantique asymétriqgue GaN/AlINN non contraint

Le potentiel de la bande de conduction du puits asymétrique de GaN/Aog23INo.177N est

de la forme suivante :

eF,z + 4E, z(z,
U,@)=1 eF,(z-2,) z,<z<1z,(3.40)
eF(z—z,)+4E, 2>z,

Avec z1=Ly et Zo=Lp+Lw. . i R -
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La masse effective, la permittivité relative sont calculées a partir de la loi de Vegard
(interpolation linéaire entre les valeurs de AIN et InN) et le gap varie avec la composition

selon la loi quadratique :
EX, o (Y)=Y.Epy +1-y).Eqy —y.A-Yy)b (341)

Ou le paramétre de bowing b comme nous avons déja cité dans le premier chapitre a
pour valeur b=3,326 eV pour ’alliage Ali.yInyN . Pour la structure non contrainte : le puits
GaN et la barriere Alggslngi77N. Depuis le chapitre 2, la discontinuité de la bande de
conduction et de polarisation calculée pour cette structure non contrainte ont pour valeurs

respectivement [15] :

AP

EoE,

=0.6946 MV.cm™ (3.42)

Vs=AE, =0,7AE, =958.8meV et

Les calculs sont développés dans I'approximation parabolique d'une part, et en prenant
en compte les effets de non parabolicité de la bande de conduction d'autre part. La résolution
numérique est basée sur la méthode des différences finies. Il considere la structure comme une
succession de nt1 couches d'épaisseurs trés petites mais égales, Az. Dans chaque couche, la
masse (my), le potentiel (Uy) et les fonctions d'enveloppe (xn) sont considérés comme des
constantes. Les fonctions d'enveloppe dans les différentes couches, au sein de ce modele, sont

liées entre elles par:

m m
A :Zn(Azzknz +m—n+1J_ m "~ X (3.43)
n-1

avec zw —

h2 "

Les énergies propres confinees et les fonctions d'enveloppe correspondantes sont

déterminées en exprimant les conditions aux limites.

3.5.2. Effet de la hauteur de la barriére les niveaux confinés
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On fixe la largeur du puits & L,=25 A et on fait varier la hauteur de la barriére L, pour
evaluer la hauteur au-dela de laquelle les positions des niveaux confinés varient peu

conformément a des conditions aux limites physiquement acceptables. Les calculs donnent :

1100

1000
900

800 —E

700 — E3

600

500 —

Energy (meV)

400 —+

300 H

200

100 — T T - T T~ T T T T T T T T T T T 1
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
L, (A°)

Figure 3.4 : Evolution des niveaux confinés en fonction la largeur de la barriére pour

une largeur du puits 2.5nm [2]

Les niveaux confinés sont relativement sensibles a la variation de la largeur de la
barriere en particulier pour les faibles L. Les positions du niveau fondamental et du premier
niveau excité, situés dans le domaine énergétique R2 déja définie dans le chapitre 2,
augmentent lorsqu’on élargi la barriére. Au contraire, ceux situés dans R3 descendent en
énergie. De plus le potentiel Vce augmente avec Ly, ce qui entraine 1’apparition d’autres

niveaux excités.

Il est a signaler que ces variations d’énergie sont globalement faibles au-dela de L,=60

A. On considérera, ainsi, cette valeur de L, pour étudier 1’effet de la largeur du puits.
3.5.3. Effet de la largeur du puits sur les niveaux confinés et transitions associées

L'évolution en fonction de la largeur du puits, Ly, des différents niveaux confinés pour

les cas paraboliques et non paraboliques est rapportée dans la figure suivante :
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Figure 3.5 : Evolution des niveaux confinés (a gauche) et énergies de transitions (a

droite) en fonction la largeur du puits pour une hauteur de barriére de 6nm [2]

D’aprés cette courbe, on constate que lorsque la largeur du puits diminue les niveaux
confinés augmentent en énergie. Lorsqu’un niveau dépasse 1’offset Vs sa position subit un
ralentissement di a I’effet combiné du continuum et du champ confinant de la barriére. En
effet, les niveaux au-dessus de Vs entrent dans la barriere et s‘approchent du continuum

ressentent I'effet du blocage par celui-ci.

Dans I'approximation parabolique (Eip), le niveau E; augmente mais ralentit avant de
rejoindre le continuum des Etats (Ez n'est plus confiné en dessous de L, = 1.5 nm).
Cependant, les résultats montrent que I'inclusion des bandes de non parabolicité a pour effet
d'abaisser les positions des niveaux excités (E, et E3) qui atteignent le continuum pour des

largeurs de puits inférieures (par rapport au cas parabolique).

Pour les transitions, on remarque qu’elles possédent deux régions de variation, une ou la
transition croit avec L, et I’autre ou elle décroit. Dans la premiére région, le niveau haut situé
au-dessus de Vs se déplace lentement, contrairement au niveau en dessous de Vs qui décroit
fortement, entrainant une augmentation de 1’énergie de transition. Dans la deuxiéme région,
les deux niveaux ont des postions inférieures a I’offset, I’évolution de I’énergie de transition a
un comportement habituel correspondant a une diminution. Pour les grands L, la transition
énergétique E3 reste supérieure a celle de E;,. Ce comportement est maintenu, dans le cas

parabolique. L’énergie de la transition E,3 se rapproche de celle E1, quand E3 est proche de
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Vs. L'inclusion du non parabolicité a pour effet de diminuer les énergies de transition lors de

la diminution de L., qui devient plus prononcé en passant par leurs maximums.

Ainsi ces transitions présentent un maximum. La transition E;3 présente le plus élevé,
E13=797.2 meV pour L,=25 A. Cependant cette transition n’atteint pas le domaine des
longueurs d’ondes des télécommunications. Concernant le domaine térahertzique, la transition
Ezs nous permet cette émission pour L,=15 A, soit E»3=28.7 meV, c.a.d. une fréquence

v=6.95 THz.

Sur la figure suivante sont représentés le profil, les positions énergétiques et les

fonctions enveloppes propres, relatifs a cette derniére géomeétrie.

1200 : : . : | :
] ]
1000 = =gt —— e ittt T
[ i E25=28.7 meV
v=6.95 THz
goo |- _
=3
£ E1:=671.9 meV Ei2=643.2 meV
" gool _
400 -
v
200 |- _
V] | | 1 1 | |
0 20 40 60 80 100 120
Z (M)

Figure 3.6 : Profil de la BC, la position des niveaux confinés et leurs fonctions

enveloppes associées pour L,=15 A et L,=60 A [2]

Un autre résultat important qui peut caractérise ces structures est le croisement clair
entre les transitions E;, et Ezs, qui se produise pour Ly, = 2,5 nm. Ce phénomene singulier
offre l'augmentation de I'absorption d'un rayonnement ayant une fréquence approprié telle que

hv =E, = E,, Soit 1 =3.2 zm. Ceci est a la base du principe des détecteurs quadratiques qui

présenteraient un fort intérét pour la détection des faibles signaux.
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Pour quantifier ce phénomeéne, nous proposons de calculer le coefficient d'absorption
pour deux géométries différentes. La premiere, pour L,, = 3.5 nm, ou les deux transitions ont
des énergies distinctes, offre la possibilité d'absorber simultanément les deux fréquences
correspondantes. La seconde, pour L,, = 2,5 nm, ou les énergies de transition coincident, une

meilleure absorption peut se produire pour un rayonnement avec la fréquence appropriée [16].

Il ressort de ce qui précéde, que la valeur minimale de la longueur d'onde X172 que nous
pouvons atteindre est de 1’ordre de 1.92 pm pour le systéme 6/1.5/6 nm. Le domaine des
télécommunications n’est pas atteint. La structure de puits n’étant plus symétrique, il n’y a a
priori pas de regles sélectives concernant les différentes transitions possibles, mais on verra
que la force d’oscillations pour ces transitions (interdites dans le cas symétrique) reste proche
de zéro. Nous nous sommes ainsi intéressés aux autres niveaux excités. La figure 3.5 (a
droite) montre que la longueur d’onde minimale mettant en jeu le deuxiéme niveau excité est

M3= 1.56 um pour la géométrie 6/2.5/6 nm. Nous abordons le domaine souhaité.

Regardons si on peut aller en dessous en considérant le troisiéme niveau excité. Les

transitions, Ej;, mettant en jeu ce niveau sont présentées dans la figure suivante :

Transition energy (meV)

20 30 40 Lw(A°) 50 60

Figure 3.7 : Energies de transitions E;j4 de et vers le quatrieme niveau en fonction la

largeur du puits pour une largeur du la barriére égale 6nm [2]

Le quatriéme niveau n’apparait qu’a partir d’une largeur du puits supérieur a 20 A.
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La transition E3; présente, en fonction de la largeur du puits, trois régions. Dans la
premiére, entre L,=20-30 A, I’énergie de transition reste pratiquement constante. En effet, les
deux niveaux sont situés au-dessus de Vs, ou le déplacement des niveaux est faible, avec une
variation quasi similaire. Puis, quand le 3*™ niveau se situe au-dessous de Vs, il descend
fortement, contrairement, au quatrieme niveau qui reste au-dessus, cela entraine une forte
augmentation de Es4, c’est la deuxiéme région. Apres, dans la troisiéme région, au-dela de
Lw=45 A, le quatriéme niveau tombe & son tour dans le puits et descend fortement avec
I’augmentation de Ly, (avec une plus forte décroissance que le troisieme) ce qui explique la

diminution de Ez,.

Cette transition d’énergie E3,=40.8 meV, pour L,=25 A, correspond & une fréquence

0v=9.86 THz a la frontiére du domaine térahertzique.
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Figure 3.8 : Profil de la BC, les positions des niveaux confinés et les fonctions enveloppes
associées pour L,=25 A et L,=60 A [2]

Contrairement a la transition Esq, les transitions E;4 et Ey4 présentent deux régions au
cours de leurs variations avec I’augmentation de la largeur du puits. Ainsi, pour la transition

E14, ON constate, pour des largeurs du puits L,=20-40 A, qu’elle est faiblement variable, dfi au
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fait que le quatrieme niveau situé dans la barriére et le premier est trés profond dans le puits.
Les deux, selon I’effet du champ, vont descendre d’une maniére faible lorsqu’on élargie le
puits, et bien évidement, la transition restera pratiquement constante. Elle prend des valeurs
E14=802.6-861.5 meV, correspondant a des longueurs d’onde A=1.44—1.54 um qui sont
exactement celles bien adaptées aux applications en téléecommunication par fibre optique. De
plus, on note bien que la géométrie, la largeur du puits L,,=25 A, satisfait les deux besoins ;
soit v=9.86THz pour la transition E34 et A=1.48 um pour la transition Ey4, pour ceci, on la

nomme la géomeétrie critique.

Au-dela de L,=40 A, le quatriéme niveau a une énergie E4 < Vs qui descend fortement
au fur et a mesure qu’on ¢élargie le puits, ce qui permet la baisse de la transition Eq4. Le profil
de la BC et la position des niveaux confinés, ainsi que leurs fonctions d’ondes associées dans

ce cas sont présentés dans la figure qui suit:

T T T T T T T T T
1000 — //\ /\ / L
800 - \/ \ / i
s | i
(D)
é 600 -
>
) -
(D)
c
L 400 +
200 B
0 T T T T T T T T T T T T T T T T
0 20 40 60 80 100 120 140 160 -

Z (A°)

Figure 3.9 : Profil de la BC, la position des niveaux confinés et leurs fonctions enveloppes
associées pour L,=45 A et L,=60 A [2]

3.6. Absorption optique dans le puits quantique asymétrique GaN/AlInN
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L’expression (3.33) établie dans le cas de deux niveaux liés peut étre généralisée au cas
ou plusieurs niveaux sont confinés dans le puits quantique. Dans notre hétérostructures, ou on

ne consideére que trois niveaux qui sont confineés, le coefficient d’absorption est donné par :

(©) 47[62822 Z (N —n.) ulw? Al (3.44)
a(w) =—— i — I ) Wi @ '
NCaoc, L et Pem (8,- —¢, —ha))z +(hfij )2
i+ j)impair

Les parametres qui interviennent dans cette expression ont été déja définis. Nous
pouvons constater que le coefficient d'absorption est essentiellement régi par les positions des
niveaux d'énergie, le moment dynamique dipolaire et la densité d'électrons libres dans chaque
niveau. Ainsi, la détermination des paramétres que sont les moments dipolaires p;, les
densités électroniques surfaciques d’électrons n; sont indispensables. Les densités
électroniques sont fonctions, a travers le niveau de Fermi, de la température et du niveau de

dopage.

Nous allons commencer donc par étudier le niveau de Fermi en fonction de la

température.
3.6.1. Effet de la température sur la position du niveau de Fermi

Pour cela nous avons fixé la densité totale des électrons libres a une valeur typique de

l'ordre de n,=5.10"*cm™ [4]. Dans le cas de notre structure assimilée a un systéme quasi-2D,

la densité des électrons est donnée par:

n, = " jOONZ SENE)E (3.49)
0

OU N, (E)est la densité d'états a 2 dimensions et f(E) est la distribution de Fermi-

Dirac. Ainsi, la densité des électrons peut se mettre sous la forme :

m* | "¢ dE e dE i dE (3.46)
) + )

== | E_E, ) - E_E, ) - E_E,
14 exp 2 1+ exp “ 1+ exp
kT kT kgT

Pour une valeur fixe de ns et une température donnée, nous déterminons la valeur E; du

niveau de Fermi qui permet la résolution numérique de cette équation [16,17].
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Dans la figure 3.10, on présente les résultats de calculs sur notre structure GaN/AIlInN,
en fonction de la température, d’évolution de la position du niveau de Fermi par rapport au
minimum de la bande de conduction, ces calculs sont effectués dans les deux cas, parabolique
et non parabolique.

340

—— cas parabolique

—— cas non parabolique
= 320 +
5}
E
|5
&) 300 —
(<5}
=)
>
©
e
= 280 —+

260 —+
T T T T
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Figure 3.10 : Evolution du niveau de Fermi en fonction de la température [18]

La figure 3.10 montre, en accord avec [17], que la position du niveau de Fermi soit dans
le cas parabolique ou dans le cas non parabolique, décroit lorsque la température augmente.
Aux basses températures, il est situé entre le niveau fondamental (E; = 200 meV) et le premier
niveau excité (E, = 580 meV). Au fur et a mesure que la température augmente, il se déplace
vers les basses énergies. La non parabolicité de la bande de conduction n’a pas d’effet

appréciable sur le comportement du niveau de Fermi vis-a-vis de la température.
3.6.2. Densités d’électrons

Une fois la position du niveau de Fermi est déterminée, pour une telle température, on
peut déduire la population des différentes sousbandes, pour cette méme température. Ainsi, la
figure 3.11 regroupe Les densités des électrons libres n; dans chaque sousbande.
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Figure 3.11 : Evolution des densités surfaciques des électrons n; en fonction de la
température [18]

Aux basses températures (T < 100K), le seul niveau peuplé est le niveau fondamental.
Les autres niveaux excités sont dépeuplés. lls ne commencent a étre remplis que pour des
tempeératures élevées. Lorsque la température augmente (T > 150K), le premier niveau excité
E, commence a étre peuplé par des électrons provenant du niveau fondamental. Ce dernier
voit sa densité électronique diminuée. Tandis que, le niveau Ej reste toujours dépeuplé dans la

plage des températures considérée, il ne commence a étre rempli que pour des températures
assez élevées.

3.6.3. Force d’oscillateur

Une grandeur, dont dépend le coefficient d’absorption, et qui permet d’estimer la
probabilit¢ de couplage entre deux eétats, par I’onde électromagnétique, est la force
d’oscillateur. Elle est fonction du moment dipolaire électrique. Nous avons vu précédemment

que dans le cas d’une transition intersousbandes dans une hétérostructure, elle est donnée par :

*
JI 2

2w .M
Xj>‘2 :a;_l—zgz

_ 2
fy =

(e 2| (3.47)

<Xi |pz

Les calculs dans les deux cas parabolique et non parabolique montrent :

Force d’oscillateur fj; Approximation Approximation non

parabolique parabolique
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f1o 0.893 0.8296
f13 (presque interdite) 0.0144 0.0137
fa3 0.1601 0.1565

Tableau 3.1: Forces d’oscillations des différentes transitions [18]

Comme c’était prévu, la transition qui a le coefficient d’absorption important, est la
transition E1, vue sa valeur de force d’oscillateur fi, qui est proche de 1’unité, c’est donc la
transition la plus probable. La force d’oscillateur f13 est presque nulle. Ceci est expliqué par le
fait que les transitions entre les états électroniques de méme parité sont interdites par les
regles de sélections dans les puits carrés. Ici le puits est déformé par rapport au puits
carré. Cette déformation est di au champs interne crée par la polarisation entre les plans de
charge [11,19,20] ce qui engendre des fonctions d’ondes de parité légérement écartées par

rapport aux fonctions sinusoidales pures. Donc le couplage p, =(y,|z]y,) n’est pas nul mais

proche de zéro pour ces transition. I traduit le résultat d’un faible recouvrement des fonctions
d’onde correspondantes. On ne s’intéresse plus a cette transition dans le calcul du coefficient
d’absorption. La transition Ey3, (entre le premier et le deuxiéme, niveaux excités), a une force
d’oscillateur moins prononcée par rapport a celle de la transition E;, parce que les densités
électroniques des porteurs associées sont trés faible, voir le troisieme niveau vide dans les
plages des températures étudiés [21]. On signale que pour toutes les transitions, la non
parabolicité de la bande de conduction, en accord avec [17], a pour effet de diminuer les

valeurs des forces.
3.6.4. Coefficient d’absorption

Une fois les états électroniques et les densités surfaciques d’électrons ni(T) sont
calculés, il reste a calculer le coefficient d’absorption intersousbande. La figure 3.12 a droite,

présente le coefficient d’absorption en fonction de 1’énergie.

Dans cette structure, il est clair que les transitions ont des énergies distinctes, ce qui

offre la possibilité d'absorber simultanément les différentes fréquences correspondantes.

Dans D’expression du coefficient d’absorption intersousbande calculé, le parametre
d’élargissement 'y, a été estimé sur la base des valeurs experimentales données dans la
littérature [11,22].
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Figure 3.12 : (A gauche) : profil de bande de conduction et les niveaux confinés ainsi
que les fonctions d’onde associées (u.a) pour L,=3.5nm. (A droite) le coefficient d'absorption

intersousbande en fonction de I'énergie [18].

Pour les autres transitions, les paramétres d’élargissements ont été pris arbitrairement
mais plus élevés que 'y, et allant croissant pour les transitions de niveaux d’énergies plus
¢levées. Ceci peut étre justifié par le fait, que les fonctions d’onde des états excités étant

étalées le long de la structure, voient plus les défauts d’interface.

D'autre part, il est possible de faire contribuer toutes les porteuses a I'absorption d'une
méme fréquence. En effet, la figure 3.5 (& droite) prédit la traversée de transitions Ej, et Ep3
pour une géométrie spécifique (L, = 2.5 nm). Ainsi on présente par la suite les résultats des
calculs de coefficient d'absorption pour cette structure ou les deux transitions distinctes

correspondent & la méme énergie (environ 390 meV), dans le domaine infrarouge moyen.
3.6.5. Effet de la température sur le coefficient d’absorption
On trace le coefficient d’absorption a deux températures différentes T = 300K et 400K :

On remarque une augmentation d’amplitude totale du coefficient d'absorption (o), par
rapport a celle de chaque transition individuelle. Cette structure particuliére pourrait alors
conduire a une meilleure détection des radiations de faibles intensités. De telles structures
peuvent étre potentiellement utiles dans des dispositifs tels que les détecteurs quadratiques a

deux photons [7].
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Figure 3.14 : Coefficient d’absorption intersousbande en fonction de 1'énergie. Pour Ly
= 2.5 nm, pour une densité ns = 5.10"* cm™ et pour T=400K. (A gauche) le cas parabolique.

(A droite) le cas non parabolique [18].

Pour cette géométrie spécifique, les transitions E;, et E»3 sont égales surtouts dans le cas
non parabolique, pour le cas parabolique ces deux transition sont trés voisins du fait que les

positions des niveaux dépendent de nature des bandes. La non parabolicité a pour effet de
décaler les transitions vers les faibles fréquences.

En augmentant la température, la densité des porteurs dans le niveau excité E,

augmente, ce qui abaisse progressivement le coefficient d’absorption a, et parallelement le
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coefficient d’absorption ap3 augmente, pour bien illustré cette dépendance en température, la
figure 3.15 présente la variation des maximums des pics d’absorption en fonction de la

température.

—e— Abs12np
—=— Abs13np
—— Abs23np

N
1

maxima of absorption pics (10* cm™)

%
|

200 T (K)

o

Figure 3.15 : Evolution des maxima des pics d’absorption en fonction de la température

[18].

Aux basses températures (T < 150K) ou le seul niveau peuplé est le niveau fondamental,
le pic d’absorption de la transition Ej, est le seul a considéré; due au bon recouvrement des
fonctions d’onde de E; et E,. Lorsque la température augmente (T > 150K), on observe une
diminution du pic d’absorption de la transition Ej, a I’avantage du pic de Eps. Ainsi, aux
températures élevées, la transition E,3 ayant une importante majeure peut donner lieu a une
détection supplémentaire a la longueur d'onde correspondante pour les qui fonctionnent aux
hauts températures. Le pic de Ej3 reste pratiquement nul et invariant, vue que le niveau Ej

reste toujours dépeuplé, ainsi qu’un faible couplage p,,=(y,|z|y,) due au fait que les fonctions

d’onde des niveaux E; et E3 ont presque la méme parité
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Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons étudi¢ théoriquement le confinement quantique dans
I’hétérostructure non contrainte GaN/AlInN. Nous avons travaillé dans le cadre du modé¢le de
la fonction enveloppe en adoptant I’approximation des bandes paraboliques. Nous avons
utilisé une méthode numérique dite des différences finies pour déterminer les énergies et les
fonctions enveloppes propres de I’hétérostructure. L’objectif est la détermination des
géométries dont les énergies de transitions intersousbandes permettraient la conception de
dispositifs optoélectroniques unipolaires pour des applications dans le domaine térahertzique

d’une part et d’autre part dans le domaine des télécommunications par fibre optique.

Nos résultats montrent qu’il faut considérer des géométries engendrant 4 niveaux
confinés pour atteindre des longueurs d’onde pour des applications en télécommunications.
En effet, la transition Ej4 nous permet d’avoir des longueurs d’ondes A=1.44—1.54 um pour
des largeurs du puits Lw=20—45 A et de la barriére L,=60 A. Et la transition Ez4 nous permet
d’avoir une transitions de fréquence v=9.86 THz correspondant aux rayonnements
térahertziques pour la géométrie critique 6/2.5/6 nm. Cette géométrie satisferait ainsi aux
deux domaines souhaités. Ainsi, par rapport au cas parabolique, les positions des niveaux
excités ont diminué lorsque la non parabolicité des bandes a été inclus dans les calculs. Par
ailleurs, dans le dernier cas, le ralentissement du niveau Es, autour de Vy, s'est révélé plus
prononce. Cela explique le croisement clair entre E;, et E,3 pour une configuration spécifique
(E1z = Ex = 390 meV pour L, = 2,5 nm). Cela suggere une possible amélioration de

I'absorption d'un rayonnement dont la fréquence remplit hy = E,, = E,,. Nous avons étudié

I'évolution de la position du niveau de Fermi en fonction de la température pour déterminer
les densités de porteurs dans chaque niveaux d’autre part, afin de calculer le coefficient
d’absorption intersousbande. Les calculs du coefficient d'absorption ont été effectués pour
deux geométries. L'une, correspondant a L,, = 3.5 nm et ou les deux transitions distinctes sont
séparées en énergie, pourrait étre utilisée dans un processus de multidétection impliquant un
systeme unique. L'autre, ou les deux transitions distinctes E;, et Ey3 coincident, correspond a
Lw = 2,5 nm. Nous pensons que des dispositifs basés sur la derniere structure spécifique

pourraient étre congus pour une meilleure détection des signaux ayant de faibles intensités.
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Chapitre 4 : Absorption intersousbandes dans les puits quantique asymétriques ZnO/MgZnO
pour les applications en télécommunication et I’émission Térahertzique

Chapitre 4 : Absorption intersousbande dans les puits
guantiques asymétriques ZnO/MgZnQO pour les applications en

télécommunications et I’émission Térahertzique

Introduction

Afin d’évaluer les résultats calculés dans les chapitres précédents et qui consternent la
structure a base de GaN/AIINN, nous nous effectuée une étude comparative avec une structure
a base de ZnO/ZnMgO. A cet effet nous avons présenté dans ce chapitre, des généralités
concernant les propriétés des semiconducteurs massifs 11-VI. Toutes ces propriétés sont
nécessaires afin d’effectuer des simulations mais aussi afin de comprendre les résultats
expérimentaux et pour la conception de structure de dispositifs a base de ces matériaux. Les
valeurs des parametres utilisés dans ce manuscrit sont présentées et s’appuient sur un travail
bibliographique. Puis nous avons rapporté les résultats des transitions inter-sous-bandes dans
les puits quantiques ZnO/ZnMgO ainsi de le coefficient d’absorption. Nous avons fini par une
comparaison de ces transitions avec les semi-conducteurs a base de GaN/AlInN qu’on a traité

dans les chapitres précédents.
4.1. Généralités sur ’oxyde de zinc ZnO.
4.1.1. Structures cristallines et polarisation spontanée

Les semiconducteurs 11-VI cristallisent naturellement selon des structures de type
wurtzite et cubique. Tandis que le cristal ZnO se structure selon I’arrangement wurtzite. Le
cristal MgO cristallise naturellement selon la structure cubique ce qui présente une difficulté
majeure pour la croissance sans dislocation d’alliages ternaires ZnMgO a haute concentration

de Mg.
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La wurtzite est caractérisée par deux paramétres nommés a selon la direction (100)
correspondant a la base de I’hexagone et ¢ selon la direction (001) qui est la hauteur de

I’hexagone présentées dans la figure 4.1.

Figure 4.1 : Arrangement cristallographique de la wurtzite pour le cristal ZnO.

La maille ¢élémentaire de la wurtzite contient deux types d’atomes. Pris
indépendamment, chaque type d’ion forme un sous-réseau hexagonal compact composé soit
de cation Zn** ou d’anion O?. Ces deux réseaux sont translatés par la distance u. Le
parametre u est défini comme la longueur de la liaison anion-cation selon I’axe ¢ de la

wurtzite. Sa valeur dans un réseau réel donne sa divergence par rapport a un réseau idéal [1]
qui est u, = gco. Le cation Zn?* est positionné aux coordonnées (0,0,0) et (13, 233, 12). Les

coordonnées de 1’anion O sont (0,0,u) et (13 ,2/3 ,12+u) dans la maille élémentaire.

Ces deux sous-réseaux sont empilés selon la séquence ABAB suivant I’axe c et
représentés dans la Figure 4.2. Les parametres cristallins a température ambiante de cette

structure ZnO sont [3]:

a9(Zn0) = 3.246 A et co(ZnO)=5.213 A
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Zn - polarisation O - polarisation

[000-1)

Substrat

Figure 4.2 : Arrangement cristallographique Zn et O et I’orientation de la polarisation

spontanée [2].

Concernant 1’alliage ternaire Zn; xMgxO, le paramétre cristallographique a, varie selon
une interpolation linéaire en fonction de la concentration en Mg entre les valeurs des deux

binaires. Cette interpolation est appelée la loi de Vegard [4] :
a(Zn;xMgx0) = x . a(MgO) + (1 — x) . a(Zn0O) (4.1)

Dans I’arrangement wurtzite, les plans cristallographiques sont définis en utilisant les
indices de Bravais {h ki I}. Ces plans {h k i I} sont orthogonaux aux directions <h k i I>. Ces
conventions sont avant tout utilisées pour indiquer la direction de croissance des cristaux. Ce
travail se focalise uniquement sur I’arrangement cristallographique de la wurtzite puisque
cette phase est plus stable thermodynamiquement que la phase cubique pour la plupart des

matériaux considéreés.

De surcroit, la structure wurtzite posséde la caractéristique de ne pas étre centro-
symétrique ce qui a pour conséquence la non-équivalence des directions [0001] et [000-1]. La
direction [0001] pointant du cation & I’anion est appelée I’orientation métal (Zn). A I’inverse,
la direction [000-1] pointant de 1’anion au cation est appelée 1’orientation O. Les structures

fabriquées selon [0001] sont d’une polarit¢ Zn et selon [000-1] sont d’une polarité O.
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Le choix de la polarité du matériau affecte fortement la structure de bande, la stabilité
thermique ainsi que la morphologie chimique de la surface. Néanmoins il est a noter que la
polarité ne donne aucune indication sur la nature des atomes a la surface du matériau
gouvernée par la minimisation de 1’énergie de surface. L’importance de ce choix impose la

maitrise des conditions de croissance ainsi que le choix judicieux des substrats [5].

Dans ce travail, nous concentrons notre attention sur la polarité métal pour les
hétérostructures ZnO/MgZnQO. En effet, pour ces structures la polarité métal est généralement

caractérisée par des croissances plus facilement contrélables et plus stables chimiquement.

4.1.2. Structure de bande

La structure de bande des semiconducteurs est déterminée par la théorie des bandes.
Cette théorie est basée sur la structure électronique des atomes constituant le cristal du
semiconducteur considéré ainsi que sur leurs positions dans le réseau cristallin. Les noyaux
atomiques périodiquement espacés dans ce réseau cristallin créent un potentiel Coulombien
périodique tridimensionnel dans lequel les électrons peuvent se déplacer. C’est cette présence

électronique qui nous intéresse ici.

Sur un atome, la probabilité de présence des électrons obéit a des solutions que 1’on
nomme les fonctions d’onde qui pour un atome isolé sont des harmoniques sphériques. Ces
solutions donnent aux électrons leur probabilité de présence dans une certaine région de

’espace ainsi que leur énergie.

Certaines fonctions d’onde dites de valence peuvent interagir avec une autre fonction
d’onde de valence d’un autre atome créant de ce fait un lien entre atomes. La nature de ce lien
va dépendre des électrons dits de valence présents dans ces fonctions d’onde. Ce phénoméne

est a la base de la formation des cristaux.

Cependant les propriétés électroniques du cristal ne peuvent pas étre considérées
comme uniquement 1’addition des propriétés €électroniques des atomes. Effectivement la forte
quantit¢ d’atomes liés a pour effet de créer des états d’énergie discrets qui se rassemblent

engendrant 1’apparition des bandes d’énergie permises pour les électrons et les trous.
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Figure 4.3 : Structure de bande de la wurtzite de ZnO [6].
4.1.3. Energie de bande interdite

Les matériaux considérés dans cette these sont des matériaux a large bande interdite
dont I’énergie couvre le domaine UV. Leur énergie a 0 K est rapportée dans le Tableau 2.6.

La dépendance en température de leur bande interdite varie selon la loi de Varshni [7] ([8] —

[9]), [10]:

o 2
Eg(T):Eg(O)_ﬂTT (4.2)

a et B correspondent aux coefficients de Varshni qui sont des constantes déterminées
par ellipsométrie, photoluminescence ou absorption. La valeur des coefficients de Varshni est
rassemblée, pour ZnO, dans le Tableau 4.1.

Eg(0) eV a (meV/K) B (K)
3.4407 (3.441 - 3.44) 0.67 (0.65 — 0.82) 672 (660 — 700)

Tableau 4.1 : Valeur des énergies de bande interdite et des coefficients de Varshni pour
la structure wurtzite de ZnO. Les valeurs utilisées sont libres mais les différentes valeurs

trouvées dans la littérature sont mises entre parenthéses.
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Afin d’obtenir la valeur de bande interdite pour un alliage Zn;.xMgxO, on utilise la loi
quadratique d’interpolation entre les deux binaires utilisant le bowing parameter (b). Ce
parametre prend en compte la déviation par rapport a I’interpolation linéaire entre les deux

binaires GaN/ZnO et AIN/MgO. L’interpolation quadratique a la formule suivante :

E,(Zn,_,Mg,0) = x.E (MgO)+(1-x).E;(ZnO)-(1-x).b (4.3)

Ce concept d’interpolation quadratique utilisant un bowing parameter b est généralisé a
d’autres parametres que 1’énergie de bande interdite afin d’obtenir la valeur des propriétés des

alliages ternaires variant avec leur concentration de Mg.
4.2. Puits quantique asymétrique ZnO/MgZnO
4.2.1. Description du systeme ZnO/MgZnO

Le systeme ZnO/MgZnO est une hétérojonction dans laquelle le matériau ZnO joue le
role de puits et le matériau MgZnO représente la barriere. Grace aux performances des
techniques de croissances, le systeme ZnO/MgZnO est bien réalisé et donne des interfaces de
bonne qualité (quasi-abruptes). La qualité de ce systéme est gagée par 1’accord/désaccord
paramétrique de maille de deux matériaux puits et barriére, et selon la fraction molaire du
magnésium on peut avoir des structures moins contraintes. La Figure 4.4 indique I’énergie de
la bande interdite des différents semiconducteurs en phase wurtzite en fonction de leurs

paramétres de maille.

AN Wlartzite

| Bande nferdite (eV)

CcCdo I N

L=

Parameétre de maille ( A )
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Figure 4.4: variation de la bande interdite en fonction du paramétre de maille pour
différents semiconducteurs en phase wurtzite [11].

4.2.2. Répartition du champ

La présence du champ électrique interne, ou plus scientifiquement 1’effet Stark confiné
quantique [12], dans les puits quantiques a base des nitrures, a un role tres important sur les
propriétés. Les structures wurtzite sont naturellement 1’objet d’une polarisation. C’est la
méme chose dans le puits ZnO/MgZnO pour des petites fractions en Mg. La juxtaposition de
deux matériaux nitrure en phase wurtzite différents, I’un constitue le puits (w) et I’autre la
barriéere (b), résulte une discontinuité de la polarisation macroscopique totale (P) (somme des
deux contributions de polarisation, spontanée et piézoélectrique) entre ces deux matériaux, ce

qui crée un plan de charges résiduelles fixes a ’interface entre les matériauax puits/barriere :
o=P,-P,)n (4.4)

Avec n : est le vecteur suivant la direction de croissance. Cette accumulation de charges
aux interfaces des structures quantiques correspond a la présence d’un champ électrique

interne macroscopique F, différent dans chaque matériau.

Dans le cas d’une hétérostructure, la composante normale du vecteur déplacement

électrique est continue a travers I’interface [13]:

D=¢F+P < ¢egF,+P,=¢5FK+P, (4.5)

&, (&,) estla constante diélectrique relative du puits (barriére).

La deuxiéme condition, communément utilisée pour les structures périodiques, traduit
une chute de potentiel nulle aux bornes de chaque période [14]. Elle s’exprime par la relation

suivante :
—-e(L,F, +L,F,)=0 (4.6)

Ces deux relations permettent d’exprimer analytiquement les champs électriques
internes dans le puits et la barriere, résultants de la discontinuité des polarisations totales a

leur interface :
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Yoafaltal)

4.7)
F_-R-RIL L,
& (el +6L) "L
Dans I’hypothese ou ¢, = ¢, on obtient :
B -P
F :( b w) Lb (48)

! 80 gw (Lw+ Lb)

Dans le puits, le champ électrique est une fonction décroissante (croissante) de la
largeur de puits (barriére) [15], et inversement dans la barriere. On peut donc faire varier le
champ électrique dans le puits (barriere) en jouant sur les compositions et les largeurs des

matériaux puits et barriéres.

Les deux contributions des polarisations participent de facon significative aux valeurs

. . . . ) . . AP
des champs électriques internes. La valeur maximale du champ électrique interne F,,,, =—

!
dépend donc directement de la proportion en magnésium dans la barriere. Une augmentation
approximativement linéaire a été mesurée par des mesures de photoluminescence résolue en
temps [16] :

Fuax (Xug) =3.95%,, MV /cm, soit pour xmg = 0,2 onaura : F,, =0.79 MV /cm

4.2.3. Profil du potentiel de conduction

Le potentiel Uy(z) d’une hétérostructure résulte fréquemment de la discontinuité de
bande (AE.: offset) a I’interface des deux matériaux a cause de la différence des positions des
bandes de conduction. Mais, cette fois ci, la présence de champs électriques internes (F,, et
Fp) dans chacun des deux matériaux va I’influencer. La variation du potentiel de la bande de

conduction le long de la structure est donnée par :

eF,(z—-z)+4E, z(z,
U,(@2)=< eF(z—7) 2,<1<1, (4.9)
eF,(z—z;)+4E, z>1,
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z; et z, déterminent les positions de la barriere et du puits: z; = Ly, zo= Lp+ Ly et

z3=2,+Ly. La position z; est prise comme origine des potentiels.

12
/ I Mg Zn, O
J
L
t

Zn0O
A

B MgXZn l_XO
A /

Figure 4.5: Profil de potentiel de la bande de conduction [17]

Le profil de la bande de conduction est en forme de dents de scie : c¢’est une fonction
linéaire par morceaux ayant des sauts aux interfaces de 1’hétérostructure (on admet que les
interfaces sont abruptes et que leurs effets sur le potentiel se traduisent par une discontinuité
de potentiel dont la valeur est un paramétre caractéristique de 1’hétérostructure). Les champs
électriques internes dans ZnO/MgZnO peuvent avoir des valeurs importantes (de quelques

MV/cm). Les champs dans le puits et dans les barriéres sont de signes opposés.

Pour la suite, on distinguera trois régions énergétiques sur ce profil: de 0 a eF, L=V (R1) ;
de Vi & Vs=AE. (R2), et de AE & Vce=-eFpLp+Vs (R3).

4.2.4. Etats électroniques dans les puits quantiques ZnO/MgZnO

Cette étude théorique est consacrée a la détermination des géométries convenables pour
avoir 1’émission des ondes térahertziques 0.4—41.33 meV. On va s’intéresser aux transitions
intersousbandes dans la BC de 1’hétérostructure ZnO/MgZnQO, avec un pourcentage de Mg
dans la barriére 20% sans tenir compte de la contrainte due au désaccord paramétrique (les
parametres de la maille dans le puits et la barriéere sont tres proches). Les calculs ont été
développés dans 1’approximation parabolique et dans le cas non parabolique ou la masse

effective dépend de 1’énergie selon le modéle de Nilson [18] :
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Vs e, (4.10)

mw(s)=mw(1+Ei) ; m, () =m,(L—

Ew) : ’énergie du gap du puits (barricre)

Mwp) : la masse effective des électrons de BC dans 1’approximation parabolique dans le

puits (barriere)

Dans le cadre du modéle de la fonction enveloppe, 1’équation de Schrédinger se rameéne

a la résolution de 1’équation différentielle suivante :

(‘hz d ( . j+uH(z)Jzi(z)= E, 72 (4.11)

2 dz\ m*(2)dz

La détermination des énergies et fonctions enveloppes propres solution de 1’équation de
Schrodinger est réalisée a travers une méthode de résolution numérique différente de celle,
graphique, utilisée pour les puits quantiques carrés. Cette méthode est basée sur la méthode

des différences finies, dont le principe est cité dans le chapitre 2.

Le potentiel de la bande de conduction du puits asymétrique de ZnO/Mgp2Zn, gO est de

cette forme :

eF (z —z,)+4E, z(z,
U,@)=< eF,(z-7,) 2,<1<1, (4.12)
eF,(z—1z;)+4E, z>1,

Avec z;=Ly et zo=Ly+L, et Zz=Lp+27,.

La masse effective, la permittivité relative sont calculées a partir de la loi de Vegard
(interpolation linéaire entre les valeurs de ZnO et MgO) et le gap varie avec la composition

selon la loi quadratique :
EX,,nn (V) =YEpy + Q= Y).Ey —y.L-¥)b (4.13)

Ou le paramétre de bowing b=0 eV pour ’alliage MgZnO ou la fraction de Mg est
inférieur a 36% [11,19].
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A 300K Zn0O Mgo_zzno,go
m*/mg 0.29 0.302
Eg (eV) 34 3.7

Tableau 4.2: Masse effective et énergie interdit de ZnO et Mgo.2Zng sO

Puis, qu’on prend comme deuxiéme approximation pour simplifier, les permittivités
relatives égales, et égale a celle de la barriére :

M =X et AE, = 0,72.AE, = 210 meV (4.14)

Les niveaux confinés sont relativement sensibles & la variation de la hauteur de la

barriére en particulier pour les faibles Ly,. Les positions du niveau fondamental et du 1*

niveau excité, situés dans le domaine énergétique R2, augmentent lorsqu’on ¢élargi la barriére.

Au contraire, ceux situés dans R3 descendent en énergie. De plus le potentiel Vg augmente

avec Ly, ce qui entraine I’apparition d’autres niveaux excités.

Il est a signaler que ces variations d’énergie sont globalement faibles au-dela d’une
certaine largeur de la barriére. On considérera, ainsi, la valeur de L,=8 nm, pour étudier

I’effet de la largeur du puits. On obtient les résultats cités dans le tableau suivant :

Les niveaux confinés en (meV)
Lw (A)

EP, E"P; EP, E"P, EP; E"P;
10 184,1 183,9 258,6 258,4 263,8 263,4
15 162,4 162,1 270,5 269,9 275 274.5
20 1471 146,8 2774 276,2 284,3 283,7
25 137,1 136,8 278,2 275,8 292,8 292,2
30 130,4 130,1 272,3 268,6 300,4 299,7
35 125,8 125,4 262,1 257,6 307,2 306,4
40 122,2 1219 251 246,6 313,2 312,2
45 119,3 119 241,2 237 317,4 314,3
50 116,8 116,5 233,1 229,1 315,6 311,3
55 1145 114,2 226,3 222,7 311,8 306,6
60 112,3 112 220,7 217,3 306,5 300,7
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65 110,2 110 215,8 212,6 300,4 294,2
70 108,3 108 2115 208,4 294,1 288
75 106,4 106,2 207,4 204,5 288,1 282
80 104,6 104,4 203,7 200,9 282,5 276,7

Tableau 4.3: Evolution des niveaux confinés en fonction de la largeur du puits pour une

largeur de la barriére fixe a 8nm

La figure 4.6 est la représentation graphique de 1’évolution des différents niveaux

confinés en fonction de L, ainsi que les transitions intersousbandes associées [17]:

300 200

—

a

o
1

=
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S
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Intersubband Transitions (meV)
g
1

o
1

100

L,(A) LA

(a) (b)

Figure 4.6: Evolution en fonction la largeur du puits pour L,=8nm, (a) des niveaux

confinés, (b) Les transitions énergétiques. [17]

D’apres la figure 4.6 (a), on constate que lorsque la largeur du puits diminue chaque
niveaux confinés augmentent en énergie jusqu’a une certain largeur du puits dont laquelle ils
ont une valeur maximale et au-dessous de laquelle les énergies diminues, Lw=45A° pour E3
et Lw=25A° pour E2. Lorsqu’un niveau rentre dans la région R3 sa position subit un
ralentissement da a 1’effet combiné du continuum et du champ confinant de la barricre. Et

pour des puits larges, la variation de 1’énergie des niveaux confinés sont globalement faibles.

Pour la nonparabolicité, son effet est négligeable pour le niveau fondamental. Le E;j, et
Einp sont presque confondus. Mais a chaque fois le niveau est excité¢ DI'effet de la

nonparabolicité devient important. Il baisse 1’énergic de niveau confiné pour des puits
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immense d’environ ~2.8eV pour E; et =8¢V pour E;. Ainsi pour des puits fins I’effet de la
nonparabolicité est généralement faible. Les énergies se baissent d’environ ~0.3eV pour E; et
~0.7¢V pour Es.

Pour la figure 4.6 (b), on remarque que chaque transition posséde deux régions de
variation, une ou la transition croit avec Ly, et ’autre ou elle décroit. Dans la EC région, le
niveau haut situé au-dessus de Vs se déplace lentement, contrairement au niveau en dessous
de Vs qui décroit fortement, entrainant une augmentation de 1’énergie de transition. Dans la
2°M région, les deux niveaux ont des positions inféricures a I’offset, I’évolution de 1’énergie
de transition a un comportement habituel correspondant & une diminution. Les calculs de E1;
couvrent la plage des longueurs d'onde de l'infrarouge moyen a l'infrarouge lointaine (A12=9—

16 um).

La transition Eys présente en fonction de la largeur de puits trois régions. Dans la 1%,
entre L,=10-20 A, 1’énergie de transition reste pratiquement constante. En effet, les deux
niveaux sont situés au-dessus de Vs, ou le déplacement des niveaux est faible, avec une
variation quasi similaire. Puis, quand le 2°™ niveau se situe au-dessous de Vs, il descend
fortement, contrairement, au niveau 3 qui reste au-dessus, cela entraine une forte
augmentation de E,s, c’est la 2°™ région. Aprés, dans la 3°™ région, au-dela de L,=50 A, le
troisiéme niveau tombe a son tour dans le puits et descend fortement avec 1’augmentation de

Lw (avec une plus forte décroissance que le deuxieme) ce qui explique la diminution de Ezs.

Ainsi ces transitions présentent un maximum. La transition E;3 présente le plus élevé,
E13=194.5 meV pour L,=50 A correspond a A;3= 6.37 pm. Concernant le domaine
térahertzique, la transition E,3 nous permet cette émission/détection pour les toutes géométries
considérées soit, vy3 détend de 1.1 THz & 20.2 THz. La figure 4.7 présente les fréquences

correspond a ces transitons en fonction de la larguer du puits.

La nonparabolicité réduit les énergies de transition due a son effet sur les positions des
niveaux confinés, Ainsi, pour des puits larges, elle baisse 1’énergie de transition E;3 d’environ
~ 6 meV et la transition E1p d’environ =3 meV. Or, pour des puits fins I’effet de la
nonparabolicité est généralement faible, I’énergie de transition Ej3 se baisse d’environ <0.5

meV.
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Figure 4.7: Fréquences de la transition E»3 [17]

Sur les figures 4.8 et 4.9 sont représentés le profil de la bande de conduction, les

positions énergétiques et les fonctions enveloppes propres (unité arbitraire), relatifs a les
géométries 8/1.5/8 nm et 8/6/8 nm.
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Figure 4.8: Profil de la BC, les positions Figure 4.9 : Profil de la BC, les positions

des niveaux confinés et les fonctions des niveaux confinés et les fonctions
enveloppes associées pour L,=15 A et enveloppes associées pour L,=60 A et
L,=80 A L,=80 A

Pour les fonctions enveloppes, elles ne sont pas symétriques, comme il est bien présenté
dans les figures 4.8 et 4.9. Car le puits n’est plus symétrique, c’est celles des niveaux confinés

dans les domaines énergétiques R2 et R3 (ayant des énergies supérieures a 1’offset Vs).
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4.3. Transmission dans le puits quantique ZnO/MgxZn; O

Nous considérons une hétérostructure ZnO/MgZnO et nous étudions I'effet tunnel a

travers cette structure comme le montre la figure 4.10.

Incident

Ener Electron N Ir\
GV —— | |- ___%_

Zn0 MgZnO| ZnO

Figure 4.10: Structure de barriére de potentiel

Le coefficient de transmission d'un électron a travers la barriere de potentiel s'écrit
[20] :

1

V.2 L
1+ 0 gh?| 2 2m(V.—E
TAE(Y,-E) (h Jam(Vo ))

T(E)= (4.15)

Avec E I'énergie des électrons, Vy la hauteur de la barriére, Ly, sa largeur et m la masse
des électrons.

Différentes variables interviennent dans le calcul du coefficient de transmission :
I'épaisseur de la barriére, I'énergie des électrons ou la hauteur de la barriére. Nous avons
montré dans les figures 4.11 et 4.12, l'influence de deux paramétres sur le coefficient de

transmission : I'épaisseur et la hauteur de la barriére de potentiel.
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Figure 4.11 : Coefficient de transmission d'une couche simple de MgZnO a 20% de Mg

selon I'épaisseur de la couche avec Vp = 0.26 eV.
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Figure 4.12 : Coefficient de transmission d'une simple couche de MgZnO, épaisseur

L»,=8 nm selon la fraction x de Mg.

Genéralement, on constate sur la figure 4.11 que, plus la barriére est grande, plus la
transmission d'un électron avec une énergie donnée sera plus faible. Lorsque la hauteur de la

barriére est de 5 nm, trés peu d'électrons peuvent la traverser (coefficient proche de 0 lorsque
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I'énergie est inférieure a 0,26 eV). Et quand la hauteur est inférieure & 5 nm, on constate que
le coefficient de transmission n'est plus nul pour des énergies inférieures a la hauteur de
barriere. La probabilité de franchire la barriere augmente. Au-dela de I'énergie (0,2 eV),
correspond a celle de la barriére, on observe sur la barriéere la plus épaisse, des oscillations
liées a un phénomene de réflexion quantique.

La figure 4.12, indique gu'il y a une diminution du coefficient de transmission lorsque la
hauteur de la barriere augmente (la fraction de Mg augmente). Dans ce cas, il faudra fournir

plus d'énergie a I'électron pour qu'il puisse traverser la barriere.

1,0
0,8
S
[ 016 . A
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[92] .
2 . non-parabolic
IS
2
E 014 -
|_
0,2
0,0 : ,J T T T T T
0,00 0,25 0,50 0,75 1,00

Energy (eV)
Figure 4.13 : Coefficient de transmission dans les cas parabolique et non parabolique, L, =
8nmet V,=0,526 eV.

D’apres la figure 4.13, on constate que les deux échantillons présentent une bonne
transmission optique autour de 90 %, dans la plupart des cas ; les multicouches minces ont
montré des propriétés physiques différentes. La variation de la forme des couches
individuelles de MgzZnO a une influence significative sur les propriétés optiques et la
structure cristalline des alliages de MgZnO. On voit que la transmission dans le cas des
bandes paraboliques se fait de maniere plus rapide que dans les bandes non paraboliques. Un

bon accord est obtenu avec les valeurs existantes de la littérature.
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4.4. Absorption optique dans le puits quantique asymétrique ZnO/MgZnO

L’expression de I’absorption optique pour les transitions intersousbandes, comme déja

traité dans le troisieme chapitre est donnée par [21,22]:

_ 47‘[’6‘2822 Y202 hFiJ' (4-16)
a(w) 2. (n=ny)ujo; (81 —& —hof +(hﬂj)2

nCCOCOL ij=1,.3

Ou p; = <xi |Z|xf> est 1'élément de matrice dipolaire électrique intersousbandes et €z
est la composante, sur l'axe de croissance, du vecteur polarisation du rayonnement
électromagnétique. Dans cette expression on a remplacé la distribution de Dirac, par une
Lorentzienne (de largeur a mi-hauteur 2T";;) pour tenir compte du pic d'élargissement de la
transition. n. est la densité d'électrons libres par unité de surface, de la i*™ sous-bande. Ces

quantités, sur lesquelles 1’absorption dépend fortement, sont calculés aprés la détermination
de la position du niveau de Fermi (Ef), a température donnée et pour une densité électronique

totale donnée, ns.
4.4.1. Effet de la température sur la position du niveau de Fermi

Nous commencons donc par étudier le niveau de Fermi en fonction de la température.
Pour cela nous avons fixé la densité totale des électrons libres a une valeur typique de I'ordre

de n,=5.10"cm™ [23]. Dans le cas de notre structure assimilée a un systeme quasi-2D, la

densité des électrons est donnée par:

ng =+jOON2D(E)f(E)dE (4.17)
0

OU N, (E)est la densité d'états a 2 dimensions et f(E) est la distribution de Fermi-

Dirac. Ainsi, la densité des €electrons peut se mettre sous la forme [24,20] :

(4.18)

P dE e dE e dE
= ] ]

A [E—EfJJr,l (E—EfJfl [E—EfJ
t1+exp 21+ exp “ 1+ exp
kT keT k

Pour une valeur fixe de n, et une température donnée, nous déterminons la valeur E¢ du
niveau de Fermi qui permet la résolution numérique de cette équation.
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Dans la figure 4.14, on présente 1’évolution de la position du niveau de Fermi de la
structure ZnO/MgZnO, en fonction de la température, par rapport au minimum de la bande de

conduction. Ces calculs sont effectués dans les deux cas, parabolique et non paraboligue.
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Figure 4.14 : Evolution du niveau de Fermi en fonction de la température. A gauche : Effet
de la non parabolicité de bande. A droite : Effet de la largeur de puits. Pour une barriére L, =

6nm

La figure 4.14 montre, en accord avec la réf [24], que la position du niveau de Fermi
soit dans le cas parabolique ou dans le cas non parabolique, décroit lorsque la température
augmente. Cette diminution est presque de méme variation pour les deux largeurs de puits.
Le niveau de Fermi est situé aux basses températures entre le niveau fondamental et le
premier niveau excité et se déplace vers les basses énergies dans la bande de conduction
quand la température augmente. Nous notons aussi qu’il n’y a pas de différence notable a

relever en comparant les deux cas, avec et sans effet de la non parabolicité.

4.4.2. Densités d’électrons

Aprés avoir déterminé la position du niveau de Fermi en fonction de la température,
nous avons calculé la densité des électrons libres (n;) pour chaque sousbande pour la plage de

températures considérées. Les résultats sont présentés sur la figure 4.15.
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Figure 4.15 : Evolution des densités surfaciques des électrons n; en fonction de la
température pour les deux geéométries de puits. (A gauche) : 6/6/6nm. (A droite) : 6/1.5/6nm

Nous pouvons constater qu’aux basses températures tous les niveaux excités sont vides,
seul le niveau fondamental est peuplé. Lorsque la température augmente (T > 200K), et pour
la largeur de puits L, = 6nm, le premier niveau excité commence a étre peuplé par les
électrons provenant du niveau fondamental qui voit sa densité électronique diminuer. Nous
notons que les autres niveaux excités restent dépeuplés et ne commencent a étre remplis que
pour des températures assez élevées. Mais pour L,, = 1.5nm les deux niveaux excités

commencent a étre peuplés par les électrons vue ces positions voisins.
4.4.3. Force d’oscillateur

Concernant les forces d’oscillation, les calculs dans les deux cas parabolique et non

parabolique, et pour les deux géométries, montrent :

Force fj; d’oscillateur cas parabolique cas non parabolique

f12 0.9322 0.9055
f13 (presque interdite) 0.0442 0.0429
fo3 1.7356 1.6871

Tableau 4.4: Forces d’oscillations des différentes transitions pour L, = 6nm

Force fj; d’oscillateur cas parabolique cas non parabolique

f12 0.2872 0.2864
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f13 (presque interdite) 0.0180 0.0180

fa3 0.6834 0.6686

Tableau 4.5: Forces d’oscillations des différentes transitions pour Ly, = 1.5nm

Nous notons que la valeur de la force d’oscillateur fi, est proche de 1, c’est donc la
transition la plus probable. La force d’oscillateur fi3 est presque nulles, ceci est expliqué par
le fait que les transitions entre les états électroniques de méme parité sont interdites par les

regles de sélections dans les puits carrés. Et comme les puits étudiés ici sont déformé par
rapport au puits carré ; le couplage <;{i |z‘;(f> est tres faible et proche de zéro pour ces

transitions. La transition E»3 (entre les premier et deuxieme niveaux excités) a une force
d’oscillateur supérieure a 1. La valeur de fj; peut étre supérieure a 1 si i est strictement

supérieure a 1 [25]. Seules les transitions optiques correspondant aux états |i) —| j) (j =2, 3

ou 4) auront des forces d’oscillateur inférieures a 1.

Les différentes valeurs de ces forces traduisent le résultat de recouvrement des fonctions
d’onde correspondantes. Nous constatons également que le non parabolicité¢ a pour effet de

diminuer les valeurs des forces d’oscillateurs pour toutes les transitions
4.4.4. Coefficient d’absorption

Apres avoir calculé les états électroniques, les éléments des moments dipolaires et les

densités surfaciques d’¢électrons n,(T), nous avons calculé le coefficient d’absorption

intersousbandes en fonction de 1’énergie. Les résultats sont reportés sur la figure 4.16 :
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Figure 4.16 : Variation du coefficient d'absorption intersousbande en fonction de
I'énergie (u.a) pour les deux géométries de puits. A gauche : 6/6/6nm. A droite : 6/1.5/6nm

Nous remarquons le faible coefficient d’absorption de la de la transition E;3 due d’une
part, a la faible valeur de sa force d’oscillateur, et d’autre part, le niveau E3 reste vide pour

une gamme de températures allant jusqu’a 400K. Elle est pratiquement non observable.

Dans I’expression du coefficient d’absorption intersousbande calculé, le paramétre
d’¢largissement I';, a été estimé sur la base des valeurs expérimentales données dans la
littérature [21].

A travers les spectres de la figure 4.16, nous constatons que pour Ly, = 1.5nm, la seule
transition de coefficient d’absorption important est la transition Ejp. C’est celle qui est
pratiquement observable. Contrairement au cas ou L,, = 6 nm, la transition E,3 est aussi
importante et encore proche énergétiquement de Ej,, qui renforce I’absorption total de ces

fréquences correspondante (12 ---- 23 THz).
4.4.5. Effet de la température sur le coefficient d’absorption

Sur la figure 4.17 nous avons reporté le spectre d’absorption théorique de la transition

E13 pour les trois températures 200 K, 300 K et 400 K.
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Figure 4.17 : Coefficient d’absorption intersousbande de la transition Ej3 en fonction

de I'énergie. Pour L, = 6 nm, pour une densité ns = 5.10** cm™

117



Chapitre 4 : Absorption intersousbandes dans les puits quantique asymétriques ZnO/MgZnO
pour les applications en télécommunication et I’émission Térahertzique

D’aprés la figure 1.17, pour la larguer de puits L,, = 6nm, le niveau Ej; reste vide pour la
gamme ¢étudié de températures allant jusqu’a 400K. Alors la population du niveau
fondamental E; est la seule qui va influencer sur le comportement de cette transition vis-a-vis
de la température. Ainsi, lorsqu’on augmente la température, le niveau E; commence a étre
dépeuplé par les électrons en faveur de E; qui voit sa densité électronique augmente, et donc
le coefficient d’absorption a3 va diminuer. Les autres coefficients a2 et ap3 Suivent des

comportements différents selon la variation de la population des niveaux mise en jeu.
4.5. Comparaison entre les deux puits non contraints ZnO/MgZnO et GaN/AlInN
4.5.1. Propriétés physiques des deux puits
e Structure cristalline

L’oxyde de zinc (ZnO) et le nitrure de gallium (GaN) sont deux semiconducteur a grand

gap étudies pour la réalisation de dispositifs optoélectroniques.

La plupart des semiconducteur I11-V ou II-VI comme GaN ou ZnO peuvent cristalliser
sous deux phases : I’une de structure wurtzite et I’autre de structure blende de zinc. Dans les
deux cas I’atome du groupe Ill (ou Il pour ZnO) est entouré par quatre atomes d’azote (ou
d’oxygeéne). Une telle coordinence est caractéristique d’une hybridation sp3 et donc d’une
liaison a fort caractere covalent. Cependant, le caractére ionique de la liaison ne peut étre
négligé, et notamment dans le cas de ZnO, du fait de la forte électronégativité de I’azote et de
I’oxygene. Ces deux matériaux sont ainsi a la frontiere entre les semiconducteurs ionigques et

covalents.

Dans les conditions normales de température et de pression, la phase la plus stable est la

structure wurtzite. Elle est constituée de deux sous réseaux hexagonaux compacts
interpénétrés et décalés. Cette structure appartient au groupe d’espace Cg, en notation de

Schonflies et confere au matériau des propriétés d’anisotropie. Les parametres de maille
mesurés expérimentalement pour la structure wurtzite sont a= 3.1892 A° et ¢ = 5.185 A° pour
GaN [26], et pour ZnO, a= 3.2496 A° et c =5.2042 A° [27].
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Tous les puits étudies dans la suite de ces travaux sont de symétrie hexagonale. Ces
derniers pourront alors étre de polarité Ga (ou Zn) ou de polarit¢ N (ou O) car la maille

wurtzite ne présente pas de symétrie d’inversion.

e Techniques de croissance de GaN et ZnO

Afin d’élaborer des échantillons d’oxyde de zinc et de nitrure de gallium différentes
techniques d’épitaxie sont employées. L’épitaxie consiste en un dépdt d’un cristal sur un
substrat. Il existe un grand nombre de techniques “épitaxiale, qui peuvent étre classées en

deux catégories :

— Les techniques pour lesquelles le depdt se fait par voie physique. Les plus
couramment utilisées sont I’épitaxie sous jets moléculaires (Molecular Beam Epitaxy) et le
dép6t en phase vapeur (Physical Vapor Deposition) ; toutes les deux sont basées sur la

condensation d’un ou plusieurs jets moléculaires sur un substrat.

— Les techniques pour lesquelles le dépdt se fait par voie chimique. Parmi les plus
employées pour la croissance de ZnO et de GaN, on peut citer les techniques par la méthode
aux hydrures (Hydride Vapour Phase Epitaxy), par la méthode aux organométalliques (Metal
Organic Vapor Phase Epitaxy) ou bien encore la technique de synthése hydrothermale (pour
Zn0) ou la croissance est réalisée a partir d’un germe de ZnO plongé dans des solvants
minéraux en solution aqueuse (NaOH ou KOH, etc) dans lesquels on introduit de la poudre de
ZnO dans des conditions de température et de pression importantes (300 a 400 -C et 40 a 150
MPa) [28].

Pour la réalisation d’échantillons massifs de bonne qualité on préférera des techniques
de croissances rapides telles la technique HVPE ou bien encore des techniques de synthése
hydrothermale. Bien qu’il soit possible de réaliser des couches homoépitaxiées de ZnO ou de
GaN, généralement des substrats comme le saphir (Al,O3), ou le silicium sont préférés
notamment pour des raisons de codt. Les différentes techniques de croissance détaillées ici
permettent également de doper les matériaux au cours de la croissance et eégalement de

contréler la polarité des échantillons.

e Polarisation spontanée et piézoélectrique dans GaN et ZnO
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Il existe, dans les structures de type wurtzite, une polarisation macroscopique non nulle.
Elle est appelée polarisation spontanée : résultat de la non superposition des barycentres de
charges positives et négatives. En effet, 1’¢lectronégativité de 1’azote (I’oxygene) est plus
importante que celle du gallium (Zinc), la répartition du nuage électronique le long d’une liaison
Ga-N (Zn-0) est donc dirigée vers I’atome la plus électronégative. On peut considérer que
I’atome d’azote (d’oxygene) présente une charge -Q alors que I’atome gallium (Zinc) une charge

+Q. Chaque liaison Ga-N (Zn-O) présente donc un moment dipolaire.

Lors de la croissance une contrainte résiduelle peut étre induite dans la couche épitaxie,
notamment a cause d’un désaccord de maille avec le substrat, ou bien di désaccord entre les
coefficients de dilatation thermique. Cette contrainte peut alors avoir pour conséquence une
modification de la structure de bandes du matériau et donc de la valeur de la bande interdite.
Ainsi une polarisation dite piézoélectrique qui dépend linéairement de la déformation du
paramétre de maille a se développe et s’additionne vectoriellement au vecteur polarisation
spontané. La polarisation résultante crée un champ interne au sein du puits et par analogie

dans la barriére ce qui modifie le profil de potentiel de la banse de conduction.

e Structure de bandes de GaN et ZnO

Le nitrure de gallium comme 1’oxyde de zinc sont deux semi-conducteurs a gap direct :
le minimum de la bande de conduction et le maximum de celle de valence sont situés au
centre de la zone de Brillouin. La différence d’énergie entre ces deux bandes correspond a
I’énergie de bande interdite. A température ambiante, la valeur de la bande interdite de GaN
non contraint [29] est de 3, 39 eV et de 3, 37 eV pour ZnO [30].

4.5.2. Emission dans ’IR

Grace a la grande discontinuité de potentiel en bande de conduction, présentées dans les
deux hétérostructures étudiées, ils sont les meilleurs candidats pour la réalisation des
dispositifs optoélectroniques a base des transitions intersousbandes (dispositifs unipolaires)
fonctionnant aux longueurs d’onde de télécommunications par fibre optique, pour lesquelles

les longueurs d’onde comprises dans I’intervalle suivant : 1,3 pm <A < 1,55 um [31].

Le domaine IR lointain avec des longueurs d’onde dépassant 30 um ou peu de sources
compactes existent [32], ce domaine dont les énergies sont intermédiaires entre la gamme

radar et infrarouge, constitue un gap TéraHertz avec peu de réalisation malgré un potentiel
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d’utilisation assez vaste. En effet, les applications dans le domaine THz dont la longueur
d’onde comprise entre 30 et 300 pm sont nombreuses et s’étendent du domaine de
I’€lectronique a celui militaire, en passant par les industries pharmaceutiques et
agroalimentaires [33]. Des substances chimiques telles que les médicaments, les explosifs ou
encore les drogues ont une signature spécifique dans le domaine THz. D’un autre coté, les
matériaux comme le plastique, le béton et les cartons d’emballage sont transparents aux

rayonnements THz, ce qui laisse envisager des applications pour des scanners performants.

Nos résultats montrent que pour les puits quantiques a base de GaN, il faut considérer
des géométries engendrant 4 niveaux confinés pour atteindre des longueurs d’onde pour des
applications en télécommunications. En effet, la transition Ej4 nous permet d’avoir des
longueurs d’ondes A=1.44—1.54 pum pour des largeurs du puits L, = 20—45 A et de la
barriere L, = 60 A. Et la transition Es; nous permet d’avoir une transitions de fréquence
v=9.86 THz correspondant aux rayonnements térahertziques pour la géométrie critique

6/2.5/6 nm. Cette géométrie satisferait ainsi aux deux domaines souhaités.

Pour les puits quantiques a base de ZnO, La transition Ej; couvrent la plage des
longueurs d'onde de l'infrarouge moyen a l'infrarouge lointaine (A2 = 9—16 um). La

transition Ep3 donne des fréquences térahertziques vo3 = 1.1---20 THz.
Conclusion

Dans ce chapitre nous avons calculé d'une part, le profil de bande de conduction et
effectué des calculs des énergies de transition dans un puits quantique ZnO /MgZnO avec
20% du magnésium et pour des géométries 8/1--8/8 nm. Trois niveaux d'énergie tout au plus
pourraient étre confinés sous une certaine largeur de puits conduisant a trois transitions
permises car les régles de sélections s’en trouvent changées (puits asymétrique). Nous avons
considéré comment les parametres matériels tels que la nonparabolicité affectent ces énergies
et ces longueurs d'onde correspondante. Et étudiant d’autre part, I'évolution de la position du
niveau de Fermi en fonction de la température pour déterminer les densités de porteurs dans
chaque niveau d’autre part afin de calculer le coefficient d’absorption intersousbande. Les
calculs du coefficient d'absorption ont été effectués pour deux géométries. L'une,
correspondant a L,, = 1.5 nm et ou le seul coefficient pratiquement observable est celui de E;s».

L'autre, ou les deux transitions distinctes E;, et E3 importent.
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La transition E;, couvrent la plage des longueurs d'onde de l'infrarouge moyen a
l'infrarouge lointaine (A12=9—16 pm). Nos résultats montrent que les énergies de transition
E.s des structures de puits quantiques ZnO /MgZnO, qui ont des paramétres de maille tres
proche, d’avantage d’avoir une structure non contrainte, ont donné des fréquences
térahertziques vo3 = 1.1---20 THz utilisés dans la détections des explosifs et pour la sécurité
dans les aeroports. Cela sert a encourager la conception et la croissance épitaxiale des
structures photoniques intersousbandes. Puis, nous avons effectué une étude comparative

entre deux puits non contraints a base de ZnO/MgZnO et GaN/AlInN.
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Conclusion générale

Dans ce travail, nous avons mené des études théoriques sur les transitions
intersousbandes dans des hétérostructures GaN/AIlINN et ZnO/MgZnO. Le formalisme de la
fonction enveloppe est utilisé pour le calcul des états électroniques dans nos systemes aussi
bien dans I’approximation des bandes paraboliques et non paraboliques. Nous avons utilisé la

méthode numérique des différences finies.

Nous avons présenté dans le premier chapitre un apercu général sur les semi-
conducteurs nitrures d’éléments III et leurs hétérostructures. Ces notions s’appuient sur une
connaissance approfondie de la structure de bande des matériaux, la structure cristalline et les
substrats pour 1’épitaxie. Puis on a exposé¢ les méthodes de croissance les plus employées

actuellement pour ces matériaux ainsi que les applications a base de ces nitrures.

Dans le deuxiéme chapitre, nous avons exposé d’une part, la théorie fondamentale qui
nous permet de calculer les états électroniques dans les puits quantiques et les fonctions
d’onde associées, en se basant sur I’approximation de la fonction enveloppe, pour montrer les
paramétres qui influencent sur le nombre des niveaux d’énergies confinés. Et d’autre part, la
méthode de résolution numérique. Puis, on a présenté les résultats de calculs concernant
I’évolution des transitions intersousbandes (au sein de la bande de conduction BC) en

fonction des largeurs de la barriére et du puits.

Dans le troisieme chapitre, nous avons présenté et calculé le coefficient d’absorption
optique des deux puits (6/2.5/6nm et 6/3.5/6nm) a base de GaN/AlInN non contrainte. Et nous

avons étudié I’effet de la température sur cette grandeur physique.

Dans le quatrieme chapitre, nous nous sommes intéressés aux transitions
intersousbandes (au sein de la bande de conduction BC) qui donnent des courtes longueurs
d’ondes dans I’ILR a base des transitions intersousbandes utilisant les matériaux ZnO/MgZnO
non contrainte. Ainsi que le coefficient d’absorption, 1’étude théorique concernant les deux

puits (6/1.5/6nm et 6/6/6nm).
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Nous avons étudié ces deux structures pours différents facteurs dont le but était
d’accorder les transitions intersousbandes d’une part pour les ondes de télécommunication par
fibre optique (1.3 — 1.5 um), et d’autre part dans la gamme THz. Nous avons montré que nous
pouvons réaliser ces transitions intersousbandes dans les deux puits quantiques en jouant sur
I’épaisseur respective des puits et des barrieres. L’effet de la température sur le coefficient
d’absorption était étudié. Le jeu de paramétres optimal pour le puits GaN/AlInN, pour couvrir
la gamme spectrale 1.3 — 1.5 pm est obtenu pour des largeurs du puits Lw=20—45 A et de la
barriére L, = 60 A ou quatre niveaux sont confinés. C’est la transition E14 nous permet d’avoir
ces longueurs d’ondes. Pour le domaine THz c’est la transition Es4 qui nous permet d’avoir
une transition de fréquence v=9.86 THz pour la géométrie 6/2.5/6 nm. Cette géométrie 6/2.5/6
nm satisferait ainsi aux deux domaines souhaités. Concernant le puits quantique

Zn0O/MgZnO0, la transition E,3 donne des fréquences térahertziques vo3 = 1.1---20 THz.

Un autre phénomeéne singulier que nous avons constaté d’aprés nos résultats dans le
puits quantique GaN/AIlINN, est I’existence ¢galement d’une géométrie pour laquelle on a
coincidence entre les transitions Eq; et E»3, correspond a Lw = 2,5 nm. Nous pensons que des
dispositifs basés sur la derniere structure spécifique pourraient étre congus pour une meilleure
détection des signaux ayant de faibles intensités, puisque 1’absorption de la fréquence associe

s’effectue par les deux transitions a la fois. C’est le principe des détecteurs quadratiques.

Les perspectives de ce travail sont nombreuses. Nous pouvons par exemple citer la
poursuite de I’étude visant a réaliser des détecteurs moyens infrarouges. C’est aussi le
développement de lasers ou détecteurs a cascade quantique THz. En ce qui concerne les lasers
THz, plusieurs étapes restent encore a franchir. Il faut d’abord maitriser le transport tunnel
dans les puits quantiques de nitrures. Il est clair que les matériaux polaires sont a privilégier
mais qu’ils pourraient a terme étre concurrencés par les nitrures semi-polaires ou cubiques en

fonction des progrés accomplis dans la croissance de couches de haute qualité structurale.
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In the present work, we have considered an unconstrained asymmetric quantum wells based on GaN/AlInN with
17.7% of Indium in the barrier materiel. Three energy levels could be confined thus giving authorized transitions.
Our calculations were made in parabolic and non-parabolic cases. In the case of a small well width L,, the
transition Ej2 is located above Ess and vice versa for large well width. We clearly record an intersection between
these two transitions (Ej2 = Eg3) for L, close to 2.5 nm. This enhances the absorption of such a photon with

appropriate frequency. We have studied the temperature effect on the Fermi level, and the population of load
carriers in each level for this interesting structure. As well as the intersubband absorption and the oscillation
force of each transitions. Such structures can be used in two photons absorption devices.

1. Introduction

Quantum well heterostructures are the building blocks of most op-
toelectronic devices. The main interest of this structure type is the
confinement of carriers in the quantum well following the direction of
growth, which gives a discretization of the energies levels that accessible
to carriers. The bursting between these levels will determine the energy
of the various transitions (interband and intersubband). The energy and
the number of confined levels depend on various parameters defining
the structure, namely: The thickness of the well, the thickness of the
barrier, the gap energy, the doping and the offset: the energy shift be-
tween the different bands of the well and the barrier [1,2].

Under certain conditions, the confinement of electrons and holes in
the same region of space results in very high quantum and optical effi-
ciencies. The resulting devices (Led’s, LD, QWIPs [3,4], QCL [5,6]) are
used in various fields of applications (Medicine, Telecoms, security,
military, astronomy ...). In this work we are interested in medium
infrared and terahertz radiation sources [2,7,8]. However, they are often
weak emitters. Innovative concepts are then needed to detect the
resulting weak signals. Good sensitivity has been demonstrated in a

* Corresponding author.
E-mail address: kh.rahmani@hotmail.fr (K. Rahmani).
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two-photon quadratic detector showing optical non-linearity for radia-
tion with power as low as 0.1 W/cm? [9]. These quadratic detectors are
mainly based on three-level quantum well structures and require equal
energy transitions.

Since the 1970s, element IlI-nitride materials: GaN, AIN, InN and
their alloys have been presented as interesting semiconductors for the
development of optoelectronic devices in a very wide range of wave-
lengths. Research into these materials was initiated by observing in
particular some of their characteristics: their wide direct band gap, their
high thermal conductivity, the fairly high internal field, their great
mechanical stability, their resistance to radiation, etc. Their band gap is
at the origin of one of the most interesting properties.

Many researches have shown that AlInN/GaN heterojunctions will
reveal the potential of such a system for the fabrication of high electron
mobility transistors and also have shown that InAIN/GaN hetero-
junction can be an interesting alternative to high power and high tem-
perature AlGaN/GaN devices [10,11].

The InAIN/GaN material is still promoted for photonics and elec-
tronics for its interesting physical properties.

In this work, we explore the GaN/AlInN heterostructure having three
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Abstract. In this paper, we have calculated the electronic states and the coefficient of
transmission in ZnO/MgxZn.xO quantum well structures (QW), with 20% of Magnesium in both
the parabolic and the non-parabolic cases. Our calculations are performed in the context of the
approximation of the envelope function formalism, and using the finite difference method. The
results show that the intersubband transition energy increases rapidly with well width until
Lw=5nm and becomes almost constant (specially transitions Eiz et Es). Wavelength Aoz
decreases with well width until L,=5nm and becomes constant. The non-parabolicity effect is
more pronounced for small QW (Lw < 5nm) and less marked in narrow and large QW. Also, we
are studied the coefficient of transmission. We notice that when the height of barrier increases
the coefficient of transmission decreases. It will be necessary to provide more energy to the
electron so that it can cross the barrier. We also notice the variations related to a phenomenon of
reflection quantum.

1. Introduction:

Semiconductor materials 11-VI with a large band gap of the ZnO/MgZnO system are gaining increasing
interest; they are the potential competitors of the other large family of materials with a large band gap,
the I11-V nitrides. Like the nitrides, ZnO crystallizes in the wurtzite phase then the presence of the
particular effects related to the polarization with internal electric fields more intense than those in the
nitrides 111-V, due to their applications in the field of fabrication of the photodetectors and diode lasers
[1-5]. However, ZnO has several advantages, the ZnO substrate is naturally solid ZnO of good
crystalline quality, it is not very expensive and easy to manufacture [6-7]. Intersubband transitions in
quantum wells of ZnO/MgzZnO are theoretically and experimentally determined for the purpose of
improving optoelectronic properties, and making it an ideal candidate for optoelectronic devices, more
precisely in the ultraviolet regions [8-11].

Recently, several groups interested on intersubband transitions in quantum wells composed of
semiconductors due to their potential in ultraviolet regions. We found that Bhattacharya et al.[12]
experimentally studied the transmission spectra of MgZnO thin films with different Mg to Zn by
changing the thicknesses of ZnO layer, and found that the films showed high (>80%) transparency, and
the absorption edge shifted as the thickness of the ZnO sublayers decreases. Ohno et al.[13-14] studied
the intersubband transitions in ZnO-MgZnO and have reported that there are unique properties for
intersubband absorption in ZnO quantum well. In this work, we adopt a numerical method to determine
the intersubband transitions of the conduction band in ZnO/MgZnO, by solving the Schrodinger
equation, under the effect of the approximation of the envelope function and considering the impact of

Content from this work may be used under the terms of the Creative Commons Attribution 3.0 licence. Any further distribution
BY of this work must maintain attribution to the author(s) and the title of the work, journal citation and DOI.
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ARTICLE INFO ABSTRACT

Keywords: The aim of this work is to study the photovoltaic performance of a solar cell based on GaSe materials using
CIGS/ Gfse solar cell SCAPS-1D simulator. The novelty of this work consists in the use of GaSe lamellar as a buffer layer, this material
CIGS-P

has not been used at this part of solar cells before, which makes this new study interesting; we had also used a
thin film (CIGS-P™), strongly doped type p as back surface field in order to obtain high performance. The solar
cell is made up of two CIGS layers with different acceptors densities, one layer of Gallium selenide GaSe, and ITO
anti-reflective layer. The role and impact of the CIGS-P™ layer as a back surface field on the performance of solar
cells were investigated. To improve cell performance, the effects of thickness, carrier concentration, operating
temperature, and resistors Ry and Ry, are explored. The carrier concentration as well as the thickness of the GaSe,
CIGS absorber layer, and CIGS-P" were shown to affect the cell’s performance. The open circuit voltage of the
simulated cell was increased to 309 mV after using CIGS-P™, the current density J;. up to 32.61 mA/cmZ, the Fill
Factor FF up to 89.39%. After employing CIGS-P" in a GaSe-based solar cell, an efficiency gains of roughly 10.06
% was recorded.

Device simulation
Heterojunction solar cell
SCAPS-1D

research, and thin film solar cell materials are now being developed to
obtain a high value of this ratio. Solar cells composed of chalcopyrite
materials have a thick absorbent layer (< 2 um) that absorbs the useful
portion of the solar spectrum (Heriche et al., 2017). Chalcogenide
photovoltaic technologies offer a new technological choice compared to
conventional silicon technologies (Heinrich et al., 2020).

CIGS has many advantages, such as an adjustable band gap according
to the ratio (Ga/Ga + In) (Asaduzzaman et al., 2016; Bar et al., 2004;
Peace et al., 2016), high absorption coefficient of order 3-6x10° cm™!
(Li et al., 2019) and high exterior stability. Jackson et al. (2011) found
that CIGS solar cells have a conversion efficiency of over 20%, while
Amin et al. (2012) found a conversion efficiency of 17.26%, using an
absorbent layer thickness of 1 pm CIGS. In the lab, a variety of tech-
niques have been utilized to create ultra-thin CIGS solar cells with ef-
ficiencies of 12 to —-13%. (Naghavi et al., 2017; Van Lare et al., 2015).
Vermang et al. (2014) used an ultra-thin Cu(In,Ga)Se2 absorbent layer
thickness of 0.385 um to increase the efficiency of solar cells by 13.5%.

1. Introduction

For decades, scientists have been working on renewable energies,
because fossil fuels, in addition to being polluting, are exhaustible. The
search for an alternative energy source is inevitable. The sources of fossil
fuels are becoming increasingly rare. Therefore, scientific research has
turned to sustainable energy, and the most important source of these
energies remains the sun. The photovoltaic effect converts solar radia-
tion directly into electricity, which is how solar energy is harnessed
(Kabir et al., 2018; Laser et al., 2017; Sen, 2004). As a result, renewable
energy is the subject of multiple researches to find materials that, on one
hand, will give the best energy conversion efficiency and on the other
hand, respect the environment. Among the types of cells that are still
subjects of research and development, we find those made from III to VI
materials such as; InSe, GaSe, GaS (Al Garni and Darwish, 2017; Bassou
etal., 2020). The efficiency/cost ratio is the most essential factor in most
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Abstract. We investigated the effect of the hydrostatic pressure on the optoelectronic properties of a quantum
well (QW) based on 8-doped GaAs sandwiched by Ga;_,Al,As. We study the case of a non-parabolic conduction
band where the aluminum content is set at 30%. We perform our calculations in the context of the
approximation of the envelope function formalism using the finite difference method. Results show that the
transition energies decrease with the increase of the hydrostatic pressure, which causes remarkable modifications
on the optical properties of the QW nanostructure. The non-parabolicity effect is more important for small QW
(Ly < 5nm) and less marked in narrow and large QW. In addition, we study the absorption coefficient for § nm/
4nm/8nm geometry. On the one hand, the pressure increase creates a displacement of the optical absorption
coefficient towards low energies and a decrease of the absorption peak value. On the other hand, the refractive
index moves towards higher energies. We show that in the presence of a hydrostatic pressure and following its
effect on intersubband transitions, these optical properties also depend on the dopant concentration rate and the
quantum well width. Our study finds interests for the nano-fabrication of quantum wells and in particular for

those used in optical and electronic applications.

1 Introduction

This research developed for studying the behavior of
optical properties in nanostructured materials [1-7].
Another idea in the progress of semiconductors is §-doping
in quantum well materials. It has been found that this
technique is gainful to promote the movement of charge
carriers in quantum wells [8-12]. Most of the results
provided indicated that several parameters such as doping
concentration, temperature, and hydrostatic pressure
affect the electronic and optical properties of these
semiconductor materials. The combined effect of the
concentration of doping and the intensity of hydrostatic
pressure leads to a considerable change in intersubband
transitions, as well as to change in the confinement of
charge carriers. These changes are very useful in the
manufacture of infrared photodetectors [13,14], infrared
lasers [15] and many others.

* Contribution to the Topical Issue “Materials for energy
harvesting, conversion, storage and environmental engineering
(Icome 2018)”, edited by Jean-Michel Nunzi, Rachid Bennacer,
Mohammed El Ganaoui, Mohamed El Jouad.

* e-mail: kh.rahmani@hotmail.fr

Recently, the behavior of optical properties of small
structures with the combined effects of applied electric and
magnetic fields and hydrostatic pressure in GaAs/GaAlAs
QW have been largely studied by many researchers [16-20].
On one hand before, we can mention the first experimental
report about the observation of a large-amplitude transi-
tion in the conductive band of a GaAs quantum well by
West and Eglash [21].

This paper is an overview of a theoretical study on the
effect of the non-parabolicity conduction band, taking into
account the presence of the hydrostatic pressure, on the
optoelectronic properties of GaAs QWs, such as the total
intersubband optical absorption coefficient and the relative
refractive index coefficient. Our numerical calculations
reveal that all these fundamental parameters are strongly
depend on the §-doping layer in the active zone. These
effects have attracted a lot of attention from researchers
because of the experimental and theoretical perspectives.
In this context, there are several works that are in good
agreement with our results. We can quote Dakhlaoui et al.
[22] and Baghramyan et al. [23].

Our document is outlined as follows: In Section 2, we
briefly present the description of the theoretical model and
the method of resolution. Section 3 is devoted to discuss the
numerical results and give our interpretations, and finally
the conclusion of our study is included in Section 4.

No-pl
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Abstract. In this paper, we have calculated the optical properties of the different polytypes of GaSe lamellar
materials. The calculations are based on the DF'T method and is performed using the CASTEP code. All optical
properties have been studied in a domain that extends energetically from 10 meV to 35eV and have been
measured for a polarization // and L with the c axis. A strong anisotropic was observed, which indicates that the
optical properties of the GaSe material are essentially determined by the symmetry of a single layer, exactly by
the symmetry resulting from the stacking of the layers. Moreover, the absorption starts in the UV—vis spectral
range, the peaks appear in the UV range. The refractive index values are n,, = 2.54, 2.55, 2.88, 10.85, n_, = 3.90,
3.90, 3.26, 11.73 for ¢, B, y, 8, respectively at zero photon energy. Furthermore, we notice that the optical
properties of different polytypes (&, 8, 8, ) of GaSe lamellar materials are obtained both in the ultraviolet field or
in the visible domain are significant and give a strong argument for the use of these materials in various
applications, namely photovoltaic cells, nanoelectronic, optoelectronic, optical fiber and photo-catalytic

applications.

1 Introduction

For a long time, the industry has been looking for more
efficient materials to meet market demand. Miniaturiza-
tion, strength, lightness, flexibility are all parameters that
must be taken into account when designing a high quality
manufactured product. In recent years, the technological
revolution has paved the way for another generation of
materials called: lamellar materials. The III-VI lamellar
semiconductor binary compounds, such as gallium selenide
(GaSe) and indium selenide (InSe) are of great scientific
interest for their various technological applications.

Gallium Selenide is a new direct band gap semiconduc-
tor. It has a lamellar structure whose basic element is
a sheet. The latter consists of two Gallium planes
interspersed between two planes of Selenium with a
Se-Ga-Ga-Se sequence. It should be noted that within
the same sheet, there are strong bonds between the atoms
(ion-covalent bonds). On the other hand, all the layers
constituting the 2D lamellar crystal are connected by weak
Van der Waals bonds [1-3].

* e-mail: kh.rahmani®hotmail .fr

The lamellar form of these materials, allows to build
various types of structures called polytypes, mainly
obtained by a simple rotation or translation. ¢, 8, § with
a hexagonal lattice of space group Déh, D‘éh, Cév respec-
tively and y with a rhombohedral lattice of space group Cs3,,
[1,4-7]. GaSe has been the subject of numerous studies
because of their potential applications in optoelectronic
devices [8,9] and photovoltaic [10,11], X-ray detectors [12],
energy storage. The choice of lamellar materials as
insertion cathode was made by M. Balkanski [13].
Frequency doubling and fast optical synchronization
[14]. Recent studies also rely mainly on a pseudo-potential
approach based on the DFT theory to study the
fundamental properties of GaSe materials [15-19].

In the present work, we have studied the optical
properties of the different polytypes of GaSe lamellar
materials using the DFT method.

2 Theoretical framework

The optical chalcogen GaSe properties are calculated using
the PWPP method, using the CASTEP code [20], included
in the Biovia material Studio 2017 software. This code
is based on the functional density theory (DFT).
The electrons are taken into account for the Ga, Se atoms

30102-pl
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The industry has long sought ever more efficient materials, allowing Accepted 4 June 2021
it to meet market demand. For this purpose, doping remains a good
choice fgr improving the.properties of a material. The structural, GaSe,.,S,; structural
electronic, optical prqpertle?s of the GaSe;_, S, (x =~0, 0.25,0.5and 1) property; electronic
compounds are studied using the pseudopotential method of first property; optical property;
principles in the Density Functional Theory using CASTEP code. The DFT

calculated results show that the lattice constants of e-GaSe decrease

as function of the impurity concentration increases. Also, the

increase of doping by the sulphur leads to a decrease of Dg,_x and

an increase of Dg,_gq. The values of the gap energy are increased

with the increase in sulphur content. For optical calculations the

results show the appearance of an absorption peak in all GaSe;_,Sy

(x =0, 0.25, 0.5 and 1) structures, with different intensities and a

shift of the band to lower wavelengths when the doping content by

the sulphur is increased. The insertion of the sulphur atom reduces

the refractive index of e-GaSe, and increases its birefringence which

is important for non-linear optics applications. Raman lines move to

higher frequencies with increasing sulphur content indicating a

change in the crystal structure of e-GaSe.
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1. Introduction

The Gallium Selenide (GaSe) is a binary lamellar semiconductor compound (III-VI),
which crystallises in different polytypes due to the arrangement of its complex layers;
each formed by four atomic sublayers in a Se-Ga-Ga-Se sequence [1]. The four atomic
sheets are bound together by covalent bonds, while the layers are limited by weak Van der
Waals interactions [2]. The most common polytypes in the literature are ¢, §, y, 6 [2-4].

The polytype ¢ is characterised by the existence of two sheets per elementary cell, and a
sequence of order AB, with a space group D}, [5]. Despite the very low hardness of these
materials due to its structure, which leads to uncontrolled layer stacking defects in the
growth process. These materials currently have great scientific interest stemming from
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