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Introduction

Les composants optoélectroniques sont des éléments clés des réseaux de télécommunication qui
font désormais partie de notre quotidien. Les réseaux terrestres sont pour la plupart des réseaux
optiques & trés haut débit (on arrive a des débits d’environ 8 Thits/s en utilisant la méthode de
multiplexage en longueur d’onde). Pour assurer le transfert des informations d’un bout & I'autre d’un
réseau optique, des interfaces optoélectroniques sont nécessaires. Il faut pouvoir émettre des signaux
lumineux et les véhiculer sans erreur a travers I’ensemble du réseau. Les lasers & contre réaction dis-
tribuée (DFB) qui sont des sources monochromatiques permettent ’émission de ces signaux lumineux
dans les fibres optiques. Ces signaux, au cours de leur acheminement dans les fibres, subissent des
atténuations: ils se dégradent. Ils peuvent étre régénérés a l'aide d’amplificateurs optiques a semi-
conducteur (SOA) ou bien par I'utilisation de fibres optiques dopées avec des terres rares telles que
Perbium. Cette derniére technique nécessite un pompage électronique qui est réalisé par des lasers

de puissance de type Fabry-Pérot.

La réalisation de ces composants qui comprend I’épitaxie et la technologie auxquelles il faut

ajouter la caractérisation pour évaluer leurs performances s’étend sur environ six mois. Le coiit de
fabrication de ces composants est, par ailleurs, trés élevé. Il est donc préférable de pouvoir évaluer
au mieux leurs performances avant de commencer un cycle de fabrication. C’est dans cet objectif que
s’inscrit la modélisation et la simulation des composants.
On peut aborder la simulation selon deux axes différents. Le premier consiste a utiliser une simulation
compléte rendant compte de tous les phénoménes physiques et de la géométrie. C’est le cas des ap-
proches complétement quantiques ou des simulations tridimensionnelles. Avec ce type de simulation
on traduit de maniére exhaustive le fonctionnement du composant mais ceci au détriment du temps
de calcul qui est trés long: une petite partie de la simulation peut s’étendre sur plusieurs jours. Il
devient alors difficile d’envisager un nombre important de simulations en changeant les paramétres
de la structure a simuler. Le deuxiéme consiste a utiliser des modéles physiques trés simplifiés pour
accélérer les calculs. Un autre avantage attrayant est la rapidité de mise en ceuvre numérique de ces
modéles. Ce type de simulation n’est pas trés adapté non plus car on demande a I'utilisateur de nom-
breux paramétres de simulation pour rendre compte des phénoménes physiques qui ont été négligés
dans le modéle. Cela demande donc de la part de 'utilisateur une connaissance du comportement du
composant avant de le simuler ce qui est contraire a 'objectif de la simulation.

On doit donc trouver un compromis en adaptant le schéma de simulation en fonction du type de

Modélisation et simulation des composants optoélectroniques a puits quantiques 9



Introduction

composant que l'on veut simuler. Autrement dit, prendre en compte les phénoménes physiques les

plus marquants.

Les premiers lasers a semiconducteur étaient composés d’homojonctions. A cause de la diffusion
des porteurs, leur courant de seuil était trés élevé. H. Kroemer [1| et Zh. I. Alferov [2] ont proposé
le concept d’hétérostructure de maniére a bloquer les porteurs. L’introduction de puits quantiques a
permis d’augmenter la zone de longueurs d’onde d’émission. Le calcul des états électroniques dans
les composants a multipuits quantiques est donc a la base de la simulation. L’objectif de ce travail de
thése était de mettre en ceuvre une méthode permettant d’accélérer le calcul de ces états. Plusieurs
méthodes purement numériques telles que la méthode des éléments finis ou celle des différences finies
ont déja fait 'objet de mise en ceuvre. Ces deux approches font appel a un maillage de la structure.
D’autres comme la méthode de la matrice de transfert ou celle des ondes planes nécessitent un dis-

crétisation de I’énergie. Nous tenterons d’évaluer comparativement toutes ces méthodes

Le but final de cette thése est de contribuer a la réalisation d’un simulateur efficace et convivial.

Dans ce but, trois axes de progrés ont été visés:

— une meilleure prise en compte des lois et des constantes physiques avec un trés petit nombre
de paramétres ajustables demandés a 'utilisateur. Par exemple, ’absorption inter-sous bandes
de valence est déterminée directement a partir d’'un calcul sophistiqué des états liés de valence,

prenant en compte l'intéraction spin-orbite;

— un choix de la méthode de calcul permettant d’éviter les "tournevis numériques" comme le

maillage ou un nombre de fonctions d’interpolation & fixer par 'utilisateur;

— un souci de convivialité qui a pesé sur le choix des outils de développement s’orientant vers une

programmation orientée objet.

Enfin, bien que cette thése n’ait pas un but expérimental, il était essentiel d’inclure dans ce travail
une comparaison théorie/expérience sans laquelle il eut été difficile de se prononcer sur l'intérét réel

des avancées sur le plan numérique et physique.

La présentation de ce travail comprend deux parties. La premiére partie présente le modéle phy-
sique utilisé pour le calcul du gain. Nous rappelons les états électroniques dans les semiconducteurs
et notamment dans les structures a puits quantiques. Un chapitre présente les différentes méthodes
permettant le calcul des états liés dans les puits quantiques. Nous détaillons ensuite notre approche
pour le calcul de ces états, objet de ce travail de thése. Il était intéressant de comparer notre méthode
avec celle des éléments finis, qui est couramment employée. Pour finir cette premiére partie, nous nous
attardons sur le calcul pratique du gain et de I’absorption inter-bandes de valence dans les structures
a multipuits quantiques.

Dans la deuxiéme partie, nous présentons les modéles physiques du simulateur dans lequel nous avons

intégré le calcul du gain pour des structures a multipuits quantiques. Nous présentons le modéle de

10



transport de dérive-diffusion ainsi que le couplage électrique-optique semi-classique. Lorqu’on est en
présence de puits quantiques, les modéles classiques ne sont plus valables. Il faut donc faire appel
a des modéles plus complexes pour rendre compte des phénoménes de transport dans ce type de
composant. Nous essaierons alors de présenter I'approche de la matrice de densité simplifiée. Un
chapitre est ensuite dédié a la présentation du simulateur de facon pratique en détaillant la base des
matériaux disponibles et leurs caractéristiques. Un chapitre concernant la mesure du gain en dessous
du seuil sur des lasers Fabry-Pérot termine cette partie.

Modélisation et simulation des composants optoélectroniques a puits quantiques 11
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Premiére partie

Une nouvelle méthode de calcul du gain






Chapitre 1
Modéle du gain optique

L’objet de ce chapitre est de présenter les phénoménes physiques qui interviennent dans les hé-
térostructures 11I-V, matériaux semiconducteurs. Pour simuler le comportement des composants op-
toélectroniques actifs, il est nécessaire de calculer précisément le gain (ou l’absorption) optique en
fonction de la structure microscopique. On cherche donc & comparer le nombre de photons émis ou

absorbés par rapport au nombre de photons injectés dans la structure active du composant.

Les structures optoélectroniques sont généralement constituées de quatre parties (voir figure 1.1):

— d’une couche active, elle méme constituée de plusieurs couches de taille quantique (de 'ordre

du nanométre);

— de couches de confinement optique de maniére a éventuellement guider un mode optique pour

optimiser I'interaction lumiére-matiére;

de couches de contact permettant I'injection de porteurs;

— d’empilements macroscopiques extérieurs a ces trois éléments pour mieux évacuer la chaleur

que nous ne considérerons pas dans la présente analyse.

Le probléme du gain concerne principalement la couche active, nous nous intéressons essentielle-
ment au cas des structures a multipuits quantiques. Ce probléme a déja fait I'objet de nombreuses
études publiées [3-12].

1.1 Les hétérostructures I11-V

Les semiconducteurs constituent un cas particulier des cristaux de valence caractérisés par une
conductivité importante a température ordinaire. Ces cristaux sont réalisés soit a partir des éléments
de la colonne IV (C, Ge, Si...) ou par combinaison d’éléments des colonnes III et V (GaAs, AlAs,
InSb...) ou encore des colonnes II et VI (ZnSe, CdTe...). Ils sont appelés cristaux de valence a cause

de la liaison chimique qui réalise la cohésion du matériau. Le modéle le plus simple qui décrit cette

Modélisation et simulation des composants optoélectroniques a puits quantiques 15



Chapitre 1. Modéle du gain optique

structure active

{ contacts

confinement optique

F1G. 1.1 — Schéma d’un composant optoélectronique

liaison est de type LCAO (Linear Combination of Atomic Orbitals).

F. Seitz propose une classification non restrictive des cristaux solides selon cing types [13]:

— les métaux;

— les cristaux moléculaires;

— les cristaux ioniques;

— les cristaux de valence;

— les semiconducteurs.

Par le terme de solide, on entend un ensemble cristallin d’atomes et de molécules; c¢’est-a-dire que
I'on s’intéresse aux matériaux dont les atomes sont rangés aux nceuds d’un réseau périodique dont

le motif élémentaire est représenté sur la figure 1.2 pour les semiconducteurs a base d’éléments des
colonnes III et V du tableau de Mendeleiev.
Dans les composés 111-V, chaque atome III est en configuration tétraédrique avec quatre atomes V

(voir figure 1.2). Les orbitales moléculaires sont des hybridations de type sp® o s et p sont les orbitales

atomiques des atomes isolés:
’8>7 ’pr>7 |py>a ’pz>

Ces orbitales (voir figure 1.4) sont déduites en résolvant 1’équation de Schrodinger, Hy = Ev oi
H est le hamiltonien de I'électron dans son mouvement autour du noyau, somme de son énergie
cinétique p?/2my (p = —ih V) et de son énergie potentielle V' dans le champ coulombien du noyau

(figure 1.3), en supposant que ’on a un seul électron en interaction avec le noyau atomique :

h2
2 mo

H=-

V24 V(r) (1.1)

Pour des atomes contenant plusieurs électrons, ce sont les électrons de la couche externe qui vont

participer aux liaisons chimiques et a la conduction électrique. On s’intéresse alors aux états des

16



1.1. Les hétérostructures IN11-V

atomes [11

. atomes V

Fi1G. 1.2 — Maille élémentaire d’un composé III-V. Le vecteur u représente le décalage entre les deux
réseaur IIT et V. Les vecteurs tq, to et tg pemettent de définir la translation qui décrit I’ensemble du

cristal

|

F1G. 1.3 — Energie potentielle d’un électron dans le champ coulombien du noyau

Modélisation et simulation des composants optoélectroniques a puits quantiques 17



Chapitre 1. Modéle du gain optique

électrons de valence en considérant un potentiel V' écranté dii a la présence des électrons de la couche

interne.

Lorsqu’on couple plusieurs atomes pour former une molécule, et par suite, un cristal, les états
électroniques de la structure sont des combinaisons linéaires des états atomiques décrits précédem-
ment. Dans le cas d’un matériau ot le nombre d’atomes est de 'ordre de 10?* par cm?, les niveaux
d’énergie des électrons se couplent pour former deux types d’états: des états de conduction qui vont
permettre le transfert des charges a travers la structure et des états de valence qui participent a
la cohésion du cristal. Le nombre de niveaux d’énergie est suffisamment élevé pour que ’on puisse
considérer une continuité de ’énergie et parler de bandes d’énergies qui sont nommeées respectivement
bande de conduction et bande de valence comme cela est montré sur la figure 1.5. Il existe cependant,
entre ces deux bandes, une zone d’énergie que les électrons n’occupent pas. La hauteur de cette zone
est appelée énergie de gap F,. Le semiconducteur est caractérisé par le fait qu’a T—0 K, tous les

états de valence sont occupés alors que les états de conduction sont libres.

& oo §

orbitale s orbitale p, orbitale p, orbitale p,

F1G. 1.4 — Orbitales atomiques s et p

L’intérét des semiconducteurs réside dans le fait qu’ils peuvent a la fois conduire des charges et
permettre I’émission stimulée par le passage d’un électron de la bande de conduction & la bande
de valence. La longueur d’onde A du photon ainsi émis correspond a 1'énergie E nécessaire pour
passer d’une bande a l'autre (E' = h¢/)\). Dans une fibre optique en silice, les signaux lumineux les
moins atténués correspondent aux longueurs d’onde 1,3 et 1,55 pum. Les matériaux qui permettent
facilement d’obtenir ces longueurs d’onde sont les semiconducteurs composés I11-V. Ces composés
cristallisent dans le réseau Zinc-Blende, ce réseau est formé de deux réseaux cubiques a faces centrées
Zn et S dont l'un est décalé par rapport a l'autre selon le vecteur uw = (a/4,a/4,a/4), ou a est la
distance inter-atomique. L’ensemble du cristal peut étre décrit en appliquant la translation de vecteur
t =t + ts + t3 a la maille élémentaire; autrement dit, la position de chaque atome du cristal peut

se déduire de celle d'un atome de la maille élémentaire représentée figure 1.2 par le vecteur t:

t:nl t1+n2t2—|—n3t3 (12)
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1.1. Les hétérostructures IN11-V

A Energie
/
états de conduction :
libres
A
1023 états < Ly B,
niéeau de Fermi a T=0 K
Y états de valence :
occupés
o

F1G. 1.5 — Etats électroniques dans un semiconducteur en prenant en compte tous les atomes

oll nq, Ny et ng sont des entiers. Le réseau de périodicité t est appelé réseau direct ou réseau de Bravais.
Cette périodicité du cristal va permettre de déterminer les états électroniques dans le semiconducteur

sans avoir a considérer, en méme temps, les 10%® atomes.

1.1.1 Etats électroniques dans les semiconducteurs

Le calcul des états en prenant en considération toutes les particules du cristal dont le nombre
est de I'ordre de 10%® parait prohibitif. En effet, il faudrait calculer des valeurs propres de matrices
dont les dimensions seraient du méme ordre de grandeur. On se sert donc de la structure périodique
du cristal pour rendre le calcul plus accessible. Les états électroniques dans les semiconducteurs se

déterminent en résolvant 1’équation de Schrodinger :
Hy =FEq (1.3)

H étant le hamiltonien et E, un état propre du systéme associé a la fonction d’onde ).

Hp(r) = (L P+ v<r>) b(r) = Eu(r) (1.4)

2m0

p étant le moment cinétique de I'électron.

Le potentiel V', vu par un électron dans le cristal, étant périodique: V(r+t) = V(r), le théoréme
de Bloch [14] permet d’écrire la fonction d’onde de 'électron sous la forme suivante (fonctions de
Bloch):

Ur(r) = ug(r) etk (1.5)

Modélisation et simulation des composants optoélectroniques a puits quantiques 19



Chapitre 1. Modéle du gain optique

y

F1G. 1.6 — Image 1D simplifiée du potentiel vu par un électron dans un cristal

k étant le vecteur d’onde et les fonctions u, contenant la périodicité du réseau.

nq ) ng
k=—k —k —k 1.6
N, Lty Ry, e (1.6)
ou Ny, Ny et N3 sont les nombres de nceuds du réseau direct dans les directions de 1, t5 et t3.
to Xt ty3 Xt t; xt
ky=21—2—"32_ ky=27-——2""1  gg=ogx "2 (1.7)
(t1,t2,t3) (t1,t2,t3) (t1,t2,t3)

Les vecteurs kq, ko et kg définissent le réseau réciproque dont la maille élémentaire est appelée
zone de Brillouin. Cette zone est représentée dans le cas d’un réseau cubique a faces centrées sur la
figure 1.7.

On montre également [14] que les fonctions wu doivent vérifier I'équation aux valeurs propres

suivante :

(50 B+ K2+ V(7)) ) = Branr) (18)

De nombreuses méthodes ont été mises en ceuvre pour résoudre cette équation aux valeurs propres

afin de déterminer les bandes d’énergie:

— la méthode LCAO (Linear Combination of Atomic Orbitals) consiste a écrire les orbitales
moléculaires sous forme de combinaison linéaire des orbitales atomiques;

— la métohde OPW (Orthogonalized Planes Waves) décrit les états électroniques & partir des états
de '¢lectron libre perturbé par la périodicité du cristal. Elle nécessite de traiter séparément les
états de la couche interne et les états de valence;

— la méthode du pseudopotentiel permet de calculer a la fois les états de conduction et de va-
lence en prenant en compte les états de la couche interne par un potentiel équivalent appelé
pseudopotentiel.

La résolution de cette équation donne, en utilisant la méthode du pseudopotentiel [15], les bandes

que l'on peut voir sur la figure 1.8 dans le cas du GaAs [10].
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1.1. Les hétérostructures IN11-V

FiG. 1.7 — Zone de Brillouin d’un réseau cubique a faces centrées
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F1G. 1.8 — Bandes d’énergie du GaAs dans la zone de Brillouin
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Chapitre 1. Modéle du gain optique

Le moment cinétique de I’électron n’est pas suffisant pour décrire I’ensemble des états électroniques
possibles. On introduit alors un moment cinétique tenant compte du spin de I’électron, qui pour une
méme valeur énergétique peut avoir 'un des deux états notés: | T) et | | ). La fonction d’onde prend
alors une forme bidimensionnelle. On ne peut pas négliger cet élément qui léve la dégénérescence
des bandes I'; et I's en k = 0 et favorise ainsi les transitions optiques a grandes longueurs d’onde
entre ces deux bandes appelées IVBA (Intra-Valence Band Absorption). Si I’on considére I'interaction

Spin-Orbite, le hamiltonien est alors modifi¢ et 'on doit résoudre [14] :

(2;0 (p+k)2+V(r)+;

Tmg? & (e xVV(r))- (p+ k)) ugp(r) = Ep ug(r) (1.9)

o représente les matrices de Pauli:

59,;:(01);5;,:(9 _i>;5z=(1 0) (1.10)
10 i 0 0 -1

A T = 0K, lorsque la bande de conduction est vide et que les bandes de valence sont remplies, il
ne pas y avoir de transfert de charges dans la structure. A température ambiante, certains électrons
passent de la bande de valence vers la bande de conduction. Il peut y avoir alors un déplacement des
charges, la structure devient conductrice. Ce transfert entre ces deux bandes est également important
pour les interactions lumiére-matiére. Dans le cas des bandes du GaAs (figure 1.8), le minimum de la
bande de conduction ainsi que le maximum de la bande de valence se trouvent tous les deux au centre
de la zone de Brillouin, en I'. On dit que le matériau est a gap direct. Lorsque ces deux extrema ne
sont pas tous les deux en I', on dit que le matériau est & gap indirect c’est le cas, par exemple, du
silicium (voir les bandes figure 1.9a) et du germanium (voir les bandes figure 1.9b). La conservation
des moments implique que si I’on passe d’'un état de la bande de valence caractérisé par un moment
k, a un état de la bande de conduction carctérisé par k., on doit avoir: k. = k, + kop (régle de
conservation des k). Le moment di au photon étant négligeable devant celui de I’électron, on doit

avoir: k. = k,,.

1.1.2 La méthode k- p et le modéle de Kane

Pour les composants optoélectroniques, les bandes intéressantes pour les transitions optiques sont
les bandes I'g, I'7 et I's au voisinage du point I'. E.O. Kane [16] propose, en utilisant la méthode k- p
pour résoudre I’équation (1.9), une approximation parabolique de ces bandes d’énergie au voisinage
du centre de la zone de Brillouin (k ~ 0). On écrit le hamiltonien de I’électron en faisant la somme

d’une partie non perturbée (indépendante de k): Hy et d’une perturbation dépendante de k: H'(k).

h
Hy — 2 _n -
0 2mop +V('P)+4m0262 (e xVV(r))- -p
e h (1.11)
H' (k) = k —k
(k) e —i—mo <p+4m0020'><VV(T))
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1.1. Les hétérostructures IN11-V

Energy 300K E=112eV
q
E,=208V
E =12eV
E_=0044 eV
E =348V
E.,=428V
\___‘_.__-_‘_
-
EI‘l
EL
. <111>

\_‘ Wave vector
Heavy holes
Light holes

Split-off band

a)
Energy 300 kK 5920.66 el
E =128V
E =088V
E. =322 eV
AE=0.85 eV
/ E =029 eV
-..d-"
E b E12 F _
<100> | X F"E En E,} <111>
i
E /7 Wave vector
J / Heavy holes
Light holes
Split-off band
b)

F1G. 1.9 — Structures de bandes du Si a) et du Ge b) montrant un gap indirect
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Chapitre 1. Modéle du gain optique

On suppose connues les solutions de I’équation non perturbée:
H() Uno = €Eno Uno (112)

Ces états, servant de base au calcul, sont notés:
— |S 1) et |[S ]) pour les états de conduction qui correspondent a la méme valeur propre Ej;
X IX D, Y D, Y 1), |Z 1) et |Z]) pour les états de valence qui correspondent a la méme
valeur propre E),. Les états de conduction, comme les états de valence sont donc dégénérés.
L’application de la théorie des perturbations dans le cas ot des états sont dégénérés conduit a un
systéme matriciel pour traduire le couplage entre ces états. Kane a montré que ’on peut obtenir une

matrice bloc-diagonale en prenant la base suivante:

15 1), ‘X_—ﬂYQ 7 1), '—“—ﬁ“/ﬁ
i51), —X+—¢§Y¢>, Z1), X_—ﬁyl>

Ayant choisi la base de solutions du hamiltonien non perturbé, on peut développer une solution
générale en fonction de cette base en appliquant la théorie des perturbations indépendantes du temps
pour des états dégénérés, au second ordre. Les éléments de correction au premier ordre sont nuls pour

des raisons de parité des états de base. Le calcul conduit a la matrice suivante:

Hin
H= e 0 (1.13)
0 Hint

ou:
E, 0 kP 0
0 E,—% V2§ 0
Hipy = Pl V25 (1.14)
kP V28 E, 0
0 0 0 E,+%

~—

Le paramétre de Kane P et I'énergie A (énergie de Split-Off) entre les bandes I'; et I'g, sont:

h
P = —i—(Sp:|Z)
mo

Al Bih[lov, v e
C dmg? 2 oz’ 8ypx
En modifiant I'origine des énergies pour avoir £, = —A/3 et E; = E,;, le hamiltonien d’interaction
devient :
E, 0 EP 0
0 —2A V28
R 3 3

Hint = P % Cag (1.16)

0 0 0 O
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1.1. Les hétérostructures IN11-V

La derniére bande étant découplée des autres, on a une valeur propre E' = 0, les autres étant déduites

du polynéme caractéristique :
E'(E'— E,)(E' + A) — P (E +2A/3)=0 (1.17)

Pour une valeur trés petite de k2, les trois valeurs propres seront trés proches de B = E,, £/ = 0
et £/ = —A. La dépendance de 'énergie selon k? s’obtient en remplacant E’ successivement par
E,+ E(k*), 0+ E(k?) et —A + E(k?) dans I'équation (1.17). La variation d’énergie F(k?) étant trés
petite devant E, et A, on peut établir les approximations suivantes (les quatre valeurs propres du

hamiltonien sont notées E., Epp, Ey, et Eg,):

Wk kK2 PYE,+2A/3)

E.(k)=E, +

g 2m0 Eg(Eg + A)
K2 k?
Enn(k) = 2m
2 g 2 p2 (118)
(k) = K282 P
T 9my 3K,
h2 /{2 k}2 P2
E(k) = —-A+

2my  3(E, + A)

On a donc une approximation parabolique de la dispersion des bandes d’énergie au voisinage de
k = 0. Cependant, ce modéle n’est pas suffisamment précis car le couplage avec les autres bandes
d’énergie a été négligé, il en résulte une erreur sur la masse effective des trous lourds. Méme si dans
les applications optoélectroniques, seules les bandes I's, I'; et I's nous intéressent, le couplage avec

les autres bandes est tel qu’il ne peut étre négligé. Il faut donc faire appel & un modéle plus précis.

1.1.3 Le modéle de Luttinger-Kohn

Le modeéle proposé par Luttinger-Kohn [17] prend en compte I'influence des autres bandes sur les
bandes de trous lourds, de trous légers et de Split-Off. On sépare les bandes selon deux groupes A et
B. Les bandes auxquelles on s’intéresse particuliérement qui sont les bandes de valence I'; et I'gs sont
dans le groupe A et toutes les autres sont dans le groupe B. On note que la bande de conduction est
prise en compte dans le groupe B. On développe la fonction d’onde sur la base des fonctions u;o(r),

solutions de I’équation (1.9) en k = 0:

A B
ue(r) = > ay (k) ujo(r) + Y ay (k) uyo(r) (1.19)
J v
Le hamiltonien est décomposé en deux parties :
H=H,+H (1.20)
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Chapitre 1. Modéle du gain optique

avec : )
b
Hy=—+V
0 2m+ (7)
H = iIc 1 (1.21)
mo
h
M=p+ oxVV
4mg

Pour les fonctions d’onde de la classe A, on considére trois bandes dégénérées deux fois:

33
ulo(’f’) = §,§> \/_ ‘(X"—ZY) >
31 —1 2
=== )=—7[(X+iY -|Z
malr) =[23) = I +iv) D+ 212D
3 —1 1
wso(r) = -,—>:—|( —iY) \[yzl
222/ V6 (1.22)
3 -3 1
=l=-,—)=—7|(X—1Y
U4O(T) 27 2 > \/5 |( v )l>
11 1 1
=== )=—[(X+1Y —|Z
wn(r) = |55 ) = (X HIV) D+ =12 1)
1 -1 1 1
; =l=,—)=—7|(X—=1Y —|Z
wlr) = |3:5 ) = I = iV) 1= 212 )
Ces fonctions sont solutions de ’équation :
H(k = O)Ujg(’f'> = EJ(O) Ujg(’f'> (123)
en posant le changement d’énergie suivant :
A .
E;(0)=E,+ 3= 0 pour j = 1,2,3,4 (1.24)
2A
E;(0)=E,— 5 = —A pour j =56
En suivant [10], on cherche les états électroniques du groupe A :
A
> (UL — Edjp)ay(k) =0 (1.25)
j/
ou:
/ H/
Hj; + Z My W (1.26)

V#3539

L’effet des autres bandes, celles du groupe B, est bien pris en compte dans I’élément Uf}, :
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1.2. Approximation de la fonction enveloppe

B2 k2 I ko kg p% 02
A _ |E. ot 4 —— I e i 1.2
Ujj |: ](O)+2m0:| 77 +m02 ZZ EO_E’Y ( 7)
Y#5,3 a8
Le hamiltonien obtenu est de la forme:
P+Q -S R 0 —-S/V2 V2R
—S*  P-Q 0 R —2Q /3/2S
o R* 0 P—-Q S V3/25%  V2Q (1.28)
—5*/\/2 —\2Q* \/3/25 —V2R P+A 0
V2R \/3/2S0 V2@ —S/V2 0 P+A
ou:
P: h271(k 2+l€2+kf2)
2mg " Y ?
h2
Q=3 2 (5,2 + k2 — 2k.2)
hTZO (1.29)
R= —V3y(ka® — k%) +1i2V3ysk, K,
2m0
h2
S = BBk, — ik,)k,
mo

Nous avons ainsi une description plus compléte des états électroniques dans la bande de valence.

1.2 Approximation de la fonction enveloppe

Lorsqu’on utilise des hétérostructures, les deux phénomeénes importants, & prendre en compte, sont
la quantification due a la faible épaisseur des couches et la contrainte due a la différence de maille
atomique des couches déposées sur le substrat. Le premier phénomeéne auquel nous nous intéressons
est la quantification dans la direction (z) (voir figure 1.10).

Le modéle décrivant la densité de probabilité électronique dans les hétérostructures III-V est
celui de la fonction d’onde enveloppe. Ce modéle revient & écrire que 'onde de Bloch de base dans
chaque couche, gouvernée par les états "atomiques" propres a chaque matériau, est modulée par une

enveloppe lentement variable & I’échelle de la distance inter-atomique :
(1.30)

ou u(r) est périodique a I’échelle atomique et 1)(z) est la fonction enveloppe. Ce modéle est largement
inspiré de la théorie de masse effective qui décrit les orbitales hydrogénoides d’un électron sur une

impureté dont le niveau est proche de la bande [3,4].
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Chapitre 1. Modéle du gain optique

SCs

Y
A
X
» Z (direction de croissance)
Fia. 1.10 — Définition des axes
SCl SC2
I \a} \
d

NN

Fi1G. 1.11 — Potentiel vu par un électron dans une hétérostructure
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1.3. Effets de la contrainte

Avec une hétérostructure, la périodicité du potentiel est rompue de par la différence des matériaux.
L’électron n’est plus soumis & un potentiel uniquement périodique comme cela est montré sur la
figure 1.11, le hamiltonien est alors de la forme:

p2

2m0

H =

+ Ve(r)+V(r) (1.31)

ou V.(r) est le potentiel périodique propre a chaque matériau et V() est un potentiel lentement
variable en fonction de r. Si V(r) = 0, les solutions de I’équation de Schrédinger (1.3) sont des ondes
de Bloch.

Nous proposons la notation suivante: (z) désigne la direction perpendiculaire aux couches et (xy),
le plan parallele & celles-ci. Pour la suite, nous définissons k,, le module du moment k,, parallele aux

couches:

k,> = k,” + &, (1.32)

En toute rigueur, il faudrait considérer I'énergie suivant k, et k, car les courbes d’énergie constante
sont anisotropiques dans le plan (k,,k,). Cependant, en suivant une approximation axiale et en
prenant uniquement k, comme parameétre, il est possible d’obtenir un hamiltonien diagonal sans

perdre I'essentiel de la physique concernant le couplage des bandes de valence [7].

1.3 Effets de la contrainte

La condition nécessaire a une bonne hétéro-épitaxie est évidemment que les deux matériaux aient
d’une part la méme structure cristalline et, d’autre part, des paramétres de maille voisins. Lorsque
les paramétres de maille sont différents, le matériau constituant la couche de plus grande épaisseur
impose sa maille & 'autre, au moins au voisinage de l'interface. Ceci entraine 'existence, dans le
matériau de faible épaisseur, d’une contrainte biaxiale dans le plan des couches [10].

Prenons le cas de deux cristaux comme le montre la figure 1.12.

x
Aprés épitaxie, le dépot est déformé par le substrat (voir figure 1.13). Soit X = y |,la position
z
d’un atome de cristal du matériau SC; avant épitaxie. Sa nouvelle position est X' = €X avec:
€z 0 0
€= 0 €, 0 |, tenseur de déformation du cristal dans le cas d’une déformation biaxiale.
0 0 e,
€ox = €y = aoa— ¢ _ €, ¢’est le substrat qui impose sa maille.

ag étant le parameétre de maille du substrat et a celui de la couche déposée. De plus, la théorie de

I’élasticité nous permet d’écrire les relations constitutives entre le tenseur d’élasticité C, le tenseur
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dépot 1 SC4
parametre de maille : a

substrat : SCy
parametre de maille : aqg

Z
A
» X
Fi1G. 1.12 — Cristauz non contraints
SCy
SC,
Z
SC, SC,
) X .
tension compression
€rp >0 €rr < 0
€2 < 0 €,p > 0

Fi1G. 1.13 — Structures contraintes
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1.3. Effets de la contrainte

de contrainte @ et le tenseur de déformation €:

oij = g Cij el €k (1.33)
k.l
Dans le cas d’un matériau linéaire et isotropique:

Ozz = Uz ax €xax + sz7yy Eyy + sz,zz €2z (134)
et Coone = Chuyy notés Ca (C,, .. est noté Cyy car C,,,, = Cyypay dans ce cas). On a alors:
0., = 2C12€,, + Chii1€,,. Le matériau ne subissant aucune contrainte, autre que la pression
atmosphérique qui peut étre négligée, suivant 1’axe (z) (0,, = 0), on a:

Cio
€ry = —2 — €40 (1.35)
Cn

La contrainte entraine une variation du potentiel comme cela est montré dans le cas d’un puits

contraint en compression sur la figure 1.14.

sans contrainte A avec compression

bande de conduction

A ok
XI Eg XT Eg

bande de valence

Fi1G. 1.14 — Déformation du potentiel en fonction de la contrainte (cas de la compression)

Pour la bande de conduction, V. = x + a. (€42 + €,y + €22), ot x est laffinité du matériau et a.,

le potentiel de déformation.

V.=x+2a, (1—@) €xa (1.36)
Ch

Pour la bande de valence, la contrainte a pour effet de lever la dégénérescence trous lourds - trous lé-

gers, on a alors deux potentiels différents :

b
Vh:X_E9+av(ewx+eyy+EZZ>+§< ve + €y — 26€;;)
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2
Vi=x—-E;+2a, (1—%) ew%—b(l—i— Cm)em (1.37)
Cu Ch

b
‘/Z =X Eg + Gy (exx + Eyy + Ezz) - 5(63333 + Eyy - 2627;)

C 2C
Vi=x—E,+2a, (1—ﬁ) em—b(1+ 12) €2n (1.38)
Cn Cn
En posant les quantités suivantes: o, = 2 (1 — g—ﬁ) €:2, contrainte hydrostatique, o, = (1 + —269;112) [

contrainte de cisaillement, on peut alors établir la variation du gap dans le matériau:
Eg,h:VC—Vh:Eg+(ac—av)ahy—bash (139)

EgJ:‘/C—W:EQ—F(GC—CLU)O'hy—l—bO'Sh (140)

Le matériau Ga,In;,_,As,P;_, est souvent utilisé & partir d’un substrat InP, on dit qu’il est contraint

0.015 - .
zone de tension zone de compression

0.010 4

0.005 A

0.000 A €

-0.005 +

Déformation

-0.010 4

-0.015 T T T T T T T T T T T 1
0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8

F1G. 1.15 — Variation de la déformation du matériau GagolngsAs, Pi_y,contraint sur InP, en fonction

de y

sur InP. C’est en faisant varier la concentration des éléments que 1'on va pouvoir modifier le gap et
Paffinité des matériaux pour choisir la longueur d’onde d’émission d’un laser. Nous avons fixé la
concentration en Ga a 0.2 et nous avons tracé les déformations selon les axes (x) et (z) en faisant
varier la concentration en As de 0.2 & 0.8. Nous avons alors deux zones de contrainte comme nous
pouvons le voir sur la figure 1.15. La premiére correspond a la zone de tension pour une concentration
en As inférieure a 0.437 et pour une concentration en As supérieure, le matériau est alors contraint
en compression. Pour une concentration en As de 0.437, le matériau est en accord de maille sur InP :

il n’y a pas de contrainte.
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1.4. Hamiltonien des électrons

1.4 Hamiltonien des électrons

1.4.1 Hamiltonien des électrons dans la bande de conduction

Lorsque I'énergie de gap F, est suffisamment élevée, on peut négliger le couplage entre la bande
de conduction et la bande de valence. Cette approximation est notamment valable pour les matériaux
a base de GaAs ou d’InP, trés utilisés dans les composants optoélectroniques. Pour calculer 'onde
enveloppe des états de conduction, il faut résoudre 1’équation de Schrédinger selon I'approximation
de Ben-Daniel-Duke [11]:

(_h_Qi (L 0 ) LR Vc(z)) U(z) = EU(2) (1.41)

20z mea 2me.

ou V, est le potentiel de conduction donné en (1.36), m,. est la masse effective de 'électron. Cette
formulation prend en compte la dispersion en énergie selon le plan paralléle aux couches ainsi que
la contribution a I’affinité et la variation hydrostatique de 1’énergie de conduction. Sans couplage, la

relation de dispersion en énergie selon k, est donnée selon I’approximation parabolique :

h?
2m,

k,” (1.42)

Cependant cette approximation n’est pas toujours valable surtout quand la structure comporte des
matériaux dont la masse effective dans chaque matériau est trés différente. Un exemple montrant une

différence entre I'approximation parabolique et le calcul exact est donné au chapitre 3.2.

1.4.2 Hamiltonien des trous dans la bande de valence : description matri-

cielle

Le probléme des états de valence est plus complexe en raison de la dégénérescence des trous
lourds et des trous légers et de la proximité de la bande dite de split-off (spin-orbite). Les deux
bandes de trous lourds et de trous légers se trouvent alors découplées a la fois par la quantification
du mouvement dans la direction z et par la contrainte bi-axiale. Le modeéle faisant intervenir ces
deux contributions est le modéle de Pikus-Bir [18|. La représentation de la fonction d’onde des états
au voisinage du gap dans un semi-conducteur IV ou III-V est donnée par les huit combinaisons de
moment orbital et de spin (modéle de Kane ou de Luttinger). En découplant la bande de conduction
on retient six états. La méthode de perturbation des états dégénérés conduit & un hamiltonien 6 x 6

qui peut étre factorisé en deux blocs 3x3 [19]:

o, = _ (1.43)
0 H

Cet hamiltonien est écrit dans une base B; ayant subie une transformation unitaire & partir de
la base By des fonctions de Bloch, By = U By avec:
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et

I1
|2
13
|4
|5
|6

=
I

T T~ T~~~

33
§=§>
31
§=§>
3 1>
By = g g (1.44)
> -3)
11
§=§>
11
53)
0 —ia* 0 0
50 0 o0
00 b b (1.45)

0 —ia* 0 0
-3 0 0 0
0 0 —if —p

oll @ = exp(—i3¢/2)/V?2, 3= exp(—ip/2)/V2 et tan(¢) = k,/k,.

ﬁv représente la factorisation du hamiltonien, chaque sous-hamiltonien 3 x 3 étant donné par:

avec .

P+Q—-V,

= — R*+4S5*

R¥iS V2R+ 58S
P-Q-Vi V2Q+i\/is (1.46)

VIR F 580 V2Q Fiy/isT PHA, -V

P = % 71(]{5/)2 + kzg)
Q = 5=k, = 2k.%)
R= 53 () 1,2

S:

2
27:710 2\/3’7/3 kp kz

V=x—-E
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1.5. Elements de calcul du gain matériau et de I'absorption

R _1 2_ o (.1 0 2l 1.2 1 s
£ (soh - (8)) oo (3 0 2)
=U 21 2 1 ) 52 1 9 8 L8
H, = 72 m_Rkp +m_5kp%) T2 (mlkp P _%(mz25>> + Vi(2)
R (V2 2 1 ) [l P 2 9 P 32, 4
-3 <m_Rk3p T V2mg k?pm> 7 (m—o (72kip —25(72& )— . kp_z) +boy,

(V2.2 1 Jé)

-5 (m—R ko™ + Jams k’p%)

2 3/2
2 (2 (b -2 (af) + 2k ) + 00w (147

2
_% (mikp kp2 _ % <mlsz %)) + Vi(2)

ol 71, Y2 et y3 sont les paramétres de Luttinger que 'on peut relier aux masses effectives des matériaux
non contraints par les cinqg relations suivantes :

mo " mo
mp, = ——— et my, = ———
T =27 T2y
O e 7o 1.48
Mhpk, = er Mg, = .
©omte o (1.48)
myo
Msy = Mgk, = ——
gs!
A, étant I’énergie entre le haut de la bande de valence et la bande de split-off.
V est la différence entre I'affinité x et I’énergie de gap F,, V = x — E,.
En tenant compte des contraintes:
— pour les trous lourds, V), =V + a, opy + bog,
— pour les trous légers, V; =V + a, o4y — bogy,
La fonction d’onde associée a la partie haute du hamiltonien, de dimension 3, sera notée:
whh
v
P, = | Yk (1.49)
77Z]sh
v

1.5 Elements de calcul du gain matériau et de I’absorption

Les états électroniques étant connus, on peut alors calculer le gain matériau. Il s’agit d’évaluer
le rapport entre le nombre net de photons et le nombre de photons injectés dans la zone active du
composant. Quand on utilise les semiconducteurs pour les lasers ou les amplificateurs optiques, il
faut pouvoir évaluer les phénoménes schématisés sur la figure 1.16, & savoir:

— l'absorption ou I'énergie hw d’un photon est utilisée pour permettre & un électron de passer

d’un état Ej de la bande de valence vers un état vide E, de la bande de conduction tels que
Ea - Eb = hw;
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bande de conduction

bande de valence

absorption

smmimizizigbgmizinis —ooisoielas oo
hw hw W
AVAVAVas AVAVAVas hw
AVAVAVan
e D e D

émission spontanée

émission stimulée

F1G. 1.16 — Schéma des transitions radiatives entre un état de la bande de valence et un état de la

bande de conduction

— D’émission spontanée ot un électron passe d’un état E, de la bande de conduction vers un état

vide Ej, de la bande de valence en émettant un photon d’énergie hw = E, — Ej;

— P’émission stimulée ot un photon d’énergie hAw vient interagir avec le semiconducteur pour

favoriser le passage d’un électron d’un état E, de la bande de conduction vers un état vide Ej

de la bande de valence en émettant un deuxiéme photon identique au premier.

L’interaction entre les photons et les électrons dans un semiconducteur est décrite par le hamil-

tonien suivant :

H =

27n0
2

p

N 27n0

Ce hamiltonien peut se mettre sous la forme:

avec .

1
+V(r)— S
}¥ :Ifyb

(p—eA?+V(r)

+'fﬂnt

€
Eﬁnt::'_"__'fl'zj
mo

Le terme e A%/2mg a été négligé car |eA| < |p|.

(1.50)

(1.51)

(1.52)

Le nombre de photons injectés IV;,,; est égal au rapport de 'intensité optique S regue par I'énergie

d’un photon de pulsation w:

-A@nj::

S
hw

(1.53)
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Le potentiel vecteur A du champ optique est de la forme:

A=Apcos(kr —wt)u (1.54)

u étant le vecteur unitaire dans la direction du champ électrique.

Les champs électrique et magnétique se déduisent des équations de Maxwell :

A
E(rt) = _%_t = —wApsin(kr —wt)u (1.55)
1 1 .
H(rit)=-VxA=——Apsinlkr —wt)k xu (1.56)
m M

On peut alors en déduire l'intensité optique en faisant la moyenne du vecteur de Poynting :

n, cegw? Ay?

S=(E(rt) x H(rt)| = ——

(1.57)

n, étant I'indice réel du matériau considéré, p la perméabilité magnétique, ¢y la constante diélectrique
du vide et ¢ la vitesse de la lumiére dans le vide.

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

S Ny ¢ €gw Ag?

N, . == — 1.
™ hw 2h (1.58)

Le nombre net de photons N,.; est égal a la différence entre le nombre de photons émis R._,, par le
passage d’un électron de la bande de conduction vers un trou de la bande de valence et le nombre de
photons absorbés R,_.. par le passage d’un électron de la bande de valence vers un état vacant de la

bande de conduction. Ces deux quantités se calculent d’aprés la régle d’or de Fermi:

2 2m n m
Rye =+ > 7!<‘I’n|Hmt\‘I’m>I2 S(E" — E™ — hw) f,(1 - f.) (1.59)
n,m k,
2 2m m n
Re ., = V Z Z ?|<\IJTZ|HZT¢|\I’W>|2 6(Ev - Ec - hw) fC(]' - fv) (160)
n,m k,

n parcourant les états de conduction et m les états de valence. Le premier facteur 2 vient du fait que
'on prend en compte les deux états de spin possibles pour 1’électron [10, §3.7]. Comme nous Pavions
abordé au paragraphe 1.1.1, la régle de conservation des moments implique que les moments de deux
états électroniques permettant une transition via ’émission ou I’absorption d’un photon doivent étre
identiques. C’est pour cela que, dans les expressions de R,_.. et R._.,, la somme est faite sur le méme
moment k, pour les états de conduction et de valence.

D’autre part, I’électron a I’état n est caractérisé par la fonction d’onde:

cikor

\Ilc,n = % w&”(’@h Z) |80> (161)
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oi 0 =7 ou |, la constante C' étant choisie de maniére a normer la fonction d’onde: W7, | =1
Pour un trou, s’agissant de la partie haute du hamiltonien, on a:
ikpr

€ s
lIlg,m = W [ g,%<kpa Z) ’1> + f)},Lm(km Z) ’2> + v,hm(km Z) ‘3>] (162)

pour un état de la partie basse du hamiltonien :

hl i sl
\Ilv,m - \/6 [ v,nL(li’ 2) ’4> + v,m(km Z) |5> + v,m(kﬁ” Z) |6>} (163)

U et L représentant la partie haute et basse du hamiltonien des trous de la bande de valence (1.46).

L ei ky,r

Les facteurs d’occupation des bandes de conduction et de valence f,. et f, sont donnés par les relations

suivantes:
1 1

E.—E et fo = Ey,—E
1 + exXp (k—TfC> 1 + exXp (Tva>

fe et 1 — f. représentent, respectivement, 'occupation des électrons et des trous dans la bande de

fc_

(1.64)

conduction. De méme, f, et 1 — fv représentent, respectivement, 1'occupation des électrons et des
trous dans la bande de valence.

Le nombre net de photons N,,.; est donc:

2 2m 9 m n
Nnet = Rv_m — Rc—w — V Zkz ?’<‘Iln|Hznt‘\Ilm>| 5(E,U — Ec — FLW) (fv - fc) (165)
n,m k,
or:. A
€Ay
W, |H;p | W 1.
< n‘ mt| m> 2m0€ Dcw ( 66)

I’élément de matrice p., dépendant des fonctions de Bloch, incluant également les fonctions enve-

loppes. On peut donc exprimer le nombre net de photons émis en fonction de Ag:

2 42
me* Ay
Npet = ——— é peol’S(E) — B — hw)(fy, — [e 1.67
t thOQZkZ’ b ’ ( v c )(f f) ( )
n,m k,

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

d’énergie :

Nnet 2
mat — — e v Em En h L f, 168
Ymat Nin] nreocmo w VZZ|6 p | w)(f f) ( )

n,m k,

Pour I’absorption interbande de valence g;.q, le calcul est identique mais on va évaluer les transitions
entre électrons et trous a l'intérieur de la bande de valence, comprenant les états liés de trous lourds,

de trous légers et ceux de la bande de split-off:

) — 2 m n
isa = DS S e pun PO~ B~ h)(T7 1) (1.69)

n,m k,

Le calcul des éléments de matrice optique pour le gain et 'IVBA ainsi que le probléme de la fonction

de Dirac seront abordés au chapitre 5.
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1.6 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons rappelé les bases du calcul du gain et de 'absorption IVBA dans les
hétérostructures ITI-V. Le modéle présenté repose sur un calcul détaillé des bandes non paraboliques
en présence d’hétérostructure ou de forte contrainte biaxiale. Les hétérostructures sont traitées par
la fonction enveloppe et les contraintes par un modéle de maille atomique imposée par le substrat
(nous ne considérons pas de relaxation de la contrainte). Compte tenu de la complexité du probléme,
la méthode numérique de résolution est déterminante pour I'obtention de résultats valables dans un

temps de calcul numérique raisonnable.
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Chapitre 2

Les différentes méthodes de calcul de la

fonction enveloppe

La forme de Ben-Daniel-Duke (1.41) n’a pas de solution analytique si la masse effective et le
potentiel varient en fonction de 'axe (z). Dans le but d’améliorer a la fois la précision et I'efficacité
selon le type de structure que I’on veut simuler, nous comparons plusieurs méthodes de calcul des états
liés et des dispersions des bandes d’énergie dans les hétérostructures. On peut classer ces méthodes
de calcul selon qu’elles sont essentiellement numériques (différences finies, éléments finis) ou bien
semi-analytiques (ondes planes, matrice de transfert). Cependant, afin de situer notre travail, nous
préférons présenter ces techniques selon qu’elles s’appuient ou non sur la méthode de Galerkin, qui
sera 1’objet du présent travail.

En effet, nous proposons une nouvelle approche particuliérement efficace et rapide en temps de calcul
que nous avons appliquée dans le cas de potentiels constants par morceaux. Elle peut cependant
étre plus générale et s’appliquer si la forme du potentiel entre les puits peut étre définie de maniére

analytique.

2.1 Méthodes non Galerkin

2.1.1 Meéthode des différences finies

Il s’agit d’une des plus anciennes techniques numériques de résolution des équations différentielles
ou aux dérivées partielles décrite par Euler [20] et commentée par Ames [21]. Cette méthode est
utilisée pour des problémes discrétisés via les développements de Taylor. Si f(z) est une fonction
univoque, continue et indéfiniment dérivable dans R on démontre qu’il existe un réel £ (z < & <
z 4+ Az) tel que:

flz+A2)=f2)+ Az f/(2) +...+ (&2t F™ () +

n!

(Az>n+1

e £ 1) 21)
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De méme:
flz—Az) = f(2) —Azf’(z)—i—%f”(z)—k... (2.2)

De ces deux relations, on peut déduire trois approximations pour f’(z):

flz+Az) = f(2)

f'(z) = A, + O(Az) décentrée avant (2.3)
f'(z) = J2) - i(j —42) + O(Az) décentrée arriére (2.4)
f'(z) = UChs Az)2 ;5(2 — A7) + O(AZ?) dérivée centrée (2.5)

et une approximation pour la dérivée seconde:

flz+Az)+ f(z — Az) =2 f(2)
(Az)?

() = + O(AZ?) (2.6)
ot O(y) tend vers 0 comme y. Il est intéressant de noter que approximation en dérivée centrée est
meilleure dans la mesure oil le terme d’erreur est en O(A 2?) alors qu'’il est en O(A 2) dans les autres
schémas.

Pour I'équation de Schrodinger (1.41) (cas des électrons dans la bande de conduction), 'utilisation
de ces schémas peut conduire & un probléme discrétisé qui est sensiblement différent du probléme

original :

. <1 a¢> +V =By (2.7)

m 0z
discrétisé sur un maillage uniforme, z = z; 2+ Az = 2;,1 2 — Az = z;_1. Le hamiltonien est alors

dicrétisé en chaque nceud ¢ du maillage représenté sur la figure 2.1:

(7510~ (50
Hi _ m 0z /i+1/2 m 0z /i—1/2 +V;w1
Az
( 1 1/1L+1 ¢L) _ < 1 "pz % > (2 8)
mit1/2 Az mi—1/2 Az .
= Vi
Az Ty
S { L+ ——, w} Vi
(AZ>2 Mt/ i+1 M1/ i—1 ) )
H
L’opérateur ainsi discrétisé, portant sur ¢ = (¢1,...,%y), n’est plus hermitique si m;q1/2 # M;i_1/2,

ce qui peut conduire a des problémes de recherche des valeurs propres. Il convient donc de veiller
scrupuleusement au schéma de discrétisation. Nous reviendrons sur les propriétés du hamiltonien
discrétisé au paragraphe 4.5.

La discrétisation du hamiltonien des trous dans la bande de valence (1.47) conduit a la diagona-

lisation d’'une matrice tridiagonale par blocs.
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bande de conduction : Ec

________ \ -— - - [—m———===-

Fi1G. 2.1 — Fonction d’onde du premier niveau d’énergie dans une structure ¢ deuzr puits quantiques;

la fonction d’onde est en trait plein, la bande de conduction est en tirets

2.1.2 Méthode de la matrice de transfert

La méthode de la matrice de transfert consiste a propager la fonction d’onde a travers chacune
des couches de I'hétérostructure comme cela est schématisé sur la figure 2.2. Cette méthode a été
présentée par S.L. Chuang [22]. La fonction d’onde est écrite sous forme de combinaison linéaire

d’une onde transmise et d’une onde réfléchie. Pour la bande de conduction :
U(z) = Aeiki(z=z) L B e=iki(z=2) (2.9)
\2ml |Vei—E|

h
Dans le cas de la description compléte d’un état de la bande de valence, il faudrait considérer un

ou k; = est le vecteur d’onde.

état & 6 dimensions: 2 fois (trous lourds + trous légers + split-off ). On aurait alors six composantes
pour définir la fonction d’onde. Nous présentons la méthode restreinte au cas de la partie haute
du hamiltonien et en négligeant le couplage avec la bande de split-off. Le hamiltonien utilisé dans
'article de Chuang est celui présenté dans le chapitre précédent (voir 1.4.2), restreint au couplage

trous lourds —trous légers qui peut se mettre sous la forme:

P R
He_ || TT@TC Vi(2) (2.10)
R P—-Q—-¢
ot R=|R| —1ilS|.
La diagonalisation du hamiltonien conduit & deux valeurs propres:
Buy = Vilz) = PE\(Q+ 02 + RE (2.11)
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,¢+

-

YN

21 %) z3 24 Z5 Z6

Fi1G. 2.2 — Décomposition de la fonction d’onde électronique dans le cas de la méthode de la matrice

de transfert suivant le schéma d’une onde propagative et d’une onde réfléchie

associées aux vecteurs propres:

| Fe| | P-(@Q+(—-FE
Fy = i | i (2.12)
et - -
Fir R
F, = = 2.13
Y| Fa E—P—(Q+) (213)

Les valeurs propres et vecteurs propres du hamiltonien sont fonctions des paramétres matériaux
donc sont différents pour chacune des couches de la structure et ont des termes en kp2, k.2, k2 et

k’yQ. On peut donc exprimer k.> en fonction de E. L’équation (2.11) peut donc s’écrire sous la forme :
k> = A(E)+ B(E) (2.14)

Cela donne donc quatre valeurs pour k,: k7 et +kL.
Dans chaque couche j de ’hétérostructure, la fonction d’onde prend la forme d’un vecteur a deux

composantes :

Vuj(z)
Yr;(z)

L](

— Ay F ikfj(zfzj) A F ikLd z—2j)
= Auj F'Hj€ + A Frje

Y;i(z) = [
—  —ikl (z—z5) — —ikD (z—z4)
+BHJFHje z J +BLjFLj€ z J (215)

ou:

— kp et kg, sont les vecteurs d’onde des trous lourds (H) et des trous légers (L).
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— Fu, Fr, Fy; et F sont les vecteurs propres correspondant aux valeurs propres E du hamilto-

nien H.

La continuité, aux interfaces, de la fonction d’onde 1p; et de 'opérateur vitesse :

ty v Vj 2.16
] e

permettent d’établir la relation de récurrence suivante entre les différents coefficients :

Ap; Amj
Ap; Ap;
M; BLJ =M1 P BLJH (2.17)
Hj Hj+1
By, Brj1

Dans la premiére et la derniére zone de la structure qui sont des barriéres de potentiel, la fonction
d’onde doit étre évanescente ce qui implique Agy = Ay = 0 et By = Bry = 0. On peut alors

établir I’équation de dispersion suivante :

0 Apn
0 A
—u| (2.18)
B 0
B 0
ol
U - M1_1M2P2M2_1...MNPN
_ | Ua U (2.19)
U. Uy

les blocs U,, Uy, U, et Uy sont de dimension 2 x 2. On peut alors chercher les états liés en annulant,
par exemple, le déterminant de U,. On est amené a résoudre: det|U,| = 0.

Pour une valeur E de 'énergie, on propage 'onde a travers la structure. Si cette valeur correspond
a un état stationnaire du systéme alors les continuités de la fonction d’onde et de I'opérateur vitesse
doivent étre assurées a chaque interface. De plus, les conditions aux limites impliquent : ¥ (—o0) =
1 (400) = 0. C’est donc en parcourant I’axe des énergies et en testant chacune des valeurs que I'on
va pouvoir déterminer les états liés de la structure.
Cette méthode s’est avérée difficile de mise en ceuvre. En effet tout repose sur la précision en énergie
pour résoudre det|U,| = 0. Quand un grand nombre de sous-bandes de valence sont couplées, une
trés faible erreur en énergie provoque un changement de sous-bande inexact. Nous reviendrons sur

ce probléme & propos de la structure a confinement séparé (SCH) au paragraphe 4.6.

2.1.3 Meéthode des ondes planes

La méthode proposée par D. Gershoni [23| pour le calcul des états dans les hétérostructures est

basée sur le modéle de Kane, modifié par Pikus-Bir pour tenir compte des contraintes. Il s’agit d’une
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méthode k.p généralisée sur la base 8 x 8:
|S T>7 ’])x T>7 ‘py T>7 ‘pz T)
s )5 pa 1)y [y 1> D2 1)

On obtient un hamiltonien du type:

H=
- G*

¢ T ] (2.20)

ot GG et I" sont des matrices de dimension 4 x 4. Les résultats de la méthode k.p donnent des termes

en k2, k; et k;k; (j = x,y ou 2) avec la régle:

1 0
ki —s ———
17 ozx;
L’équation générale de Schrodinger est :
p?
HyU = Vv U=FEU 2.21
0 (2m0 + (r)) (2.21)

ou V(r) contient 'ensemble des potentiels vu par un électron (SO, contrainte, ...). Dans cette mé-

thode, I'approximation de la fonction enveloppe est également utilisée :
U(r) =Y Un(r)Fu(r) (2.22)

U, (r) sont les fonctions d’onde de centre de zone et F),(r) sont les fonctions enveloppes. n parcourt
les états les plus proches du gap en centre de zone. En appliquant I’équation de Schrodinger a (2.20)

et (2.22), on obtient 8 équations différentielles couplées:

> [H(x k)], Fu(r) = EF,(r) (2.23)
Les auteurs proposent une modification du systéme différentiel pour tenir compte des conditions aux

interfaces qui sont :
U(z) continue

1 0¥(2) ,
— continue
m 0z
o) 1 0 0
Qo;  — 2|9 tag Q}
g 0 1 a 9 g o)
Q52 o 3 |95,@os T axiQa—xj]

La dépendance spatiale des paramétres matériaux est exprimée en fonction de sauts en x = zg:

Q(r) =Qa+ (Qp — Qa)O(r — x0) (2.24)
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avec :

0 = <uxg

O(r — ) = (2.25)

1 2> 2

Dans I'article de Gershoni, on introduit volontairement des fonctions de Dirac a l'interface qui se

traduisent par des développements en série de Fourier avec de nombreux termes:

Fn<r> - Z Fn(jalam)¢j,l,m($7yuz> (226)
J,lm
ol ¢;;m sont des ondes planes:
1 oin(2 1% ym2)
¢', m\L,Y,2) = —F=~¢€ L Ly Lz 2.27
sl ( ) \/V ( )

Pour obtenir 'équation de dispersion en k, on multiplie I'équation (2.23) par ¢%, (x,y,z) et on

Ji,bm

integre :

> Huw(§'Um!,jlm) Fu(1'm') (2.28)

nl j/ l/ m/
ounetn vontdela8etjlmj'I'm avec autant de termes que le développement en série de Fourier
le permet. Si le probléme de F' ne dépend que de x, on peut se passer de projeter sur [ et m ce qui

conduit & un probléme de dimension 8 x M, M étant le nombre de composantes de Fourier :

Fu(z) =Y Fu(j) gj(x) e revtiks: (2.29)
j=—J
(k; et k, sont arbitraires et sont en fait des parameétres du probléme). Les éléments de matrice sont

donnés par :

X
g . 0
Hnn/(j YR k'y, k'z> = /(bj’ (J?) Hnn’ (.CL', k'y, k’z, a—x) ¢j<$) dzx (230)
0

Pour une simple hétérojonction, on retrouve bien la méthode de la matrice de transfert.

Cette méthode est connue pour étre siire et stable contrairement a la matrice de transfert. Ce-
pendant 'introduction explicite des fonctions de Dirac pour respecter les conditions de raccord fait
qu'un trés grand nombre d’ondes planes doit étre pris en compte. On aboutit alors a une matrice

séculaire pleine ce qui se traduit par un temps de calcul prohibitif.
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2.2 Méthode de Galerkin

2.2.1 Présentation de la méthode de Galerkin

Considérons, par exemple, une équation différentielle & deux dimensions (2.31), linéaire de la

forme générale :

L(u(z,y)) =0 (2.31)

sur un domaine D de R? ot L est un opérateur différentiel linéaire et u, une fonction de deux variables
définie sur le domaine D. Les conditions aux limites étant données par: S(u(z,y)) = 0. La méthode
de Galerkin [24] permet d’écrire une solution approchée en décomposant la fonction cherchée u sous
forme de combinaison linéaire de fonctions f; vérifiant S(f;) = 0 dont on connait les expressions

analytiques :

u(z,y) = uo(z,y) + Y ai fi (2.32)

=1

Soit R, le résidu apparaissant en remplacant (2.32) dans (2.31):
R=L(u) = L(ug) + Y _ a; L(f;) (2.33)
i=1

Les coefficients a; sont obtenus en résolvant le systéme d’équations:

< R| fi > —0,k=1,.n (2.34)

Le produit scalaire étant défini de la maniére suivante :

<fg>=//Df*gd:cdy (2.35)

f* étant le conjugué de f.

2.2.2 La base des éléments finis

La méthode des éléments finis est un cas particulier de la méthode de Galerkin. Dans le logiciel
ETHER (Etude du Transport dans les HEtéRojonctions) [25], le probléme 1D est discrétisé suivant

les éléments finis de Lagrange d’ordre n, on écrit la fonction d’onde cherchée sous la forme:
Y(2) =) a;p;(2) (2.36)
J

ou j parcourt les noceuds du maillage de la structure. La fonction ¢;, j étant un nceud d’un élément

K, est définie de la maniére suivante :

©;(2) =0 en dehors de K, (2.37)
n+1 P
wi(z) = | H o sur K. (2.38)
1=1,1i#j
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FIG. 2.3 — Eléments finis de Lagrange au premier ordre

Les fonctions de base a 'ordre 1 sont représentées sur la figure 2.3.
C’est le passage a la formulation faible, c¢’est-a-dire la projection sur les fonctions de base, qui
permet de résoudre le probléme. L’équation (1.3) est multipliée par une fonction de base et est ensuite

intégrée sur la fenétre de calcul. Pour la bande de conduction, par exemple, on obtient :

; (/K Z 382 (éag()) pilz) dz + /K V(2)9(2) ¢il2) dz) :%j /K Ey(2) i(2)dz (2.39)
En intégrant par parties, on a:
(S [5a0%] ) (f 225 [ s o)
:E; /K V(=) oi(z) dz (2.40)

Les continuités de la fonction d’onde et de 'opérateur vitesse ainsi que les conditions aux limites

de Neumann pour ¢ ou de Dirichlet pour ¢ impliquent :

> S 2L | o (2.41)

En remplagant ¢ par sa forme linéaire, nous avons:

S, (Z [ (o 222 228 vy i) dz) -£3 % (; | e dz)

(2.42)
On doit donc résoudre un systéme aux valeurs propres de dimension n:
aq aq
Al =EB | : (2.43)
G, G,
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Les éléments des matrices A et B sont respectivement :

N B e e SR CLCLIC) I .41

2m*
B;; = Z /K ©0;i(2) pi(z) dz (2.45)

On voit que la méthode des éléments finis repose sur deux paramétres importants qui sont K (définis-

sant le maillage) et n, 'ordre des éléments. Maintenant, si nous appliquons cette méthode & la méme
discrétisation de ’équation de Schrodinger au paragraphe §2.1.1 en différences finies, nous voyons que

la méthode des éléments finis conduit & un opérateur discrétisé hermitique: A;; = A;;* et B;; = Bj;.

L’application de cette méthode au hamiltonien des trous dans la bande de valence (1.47) conduit

& une matrice tridiagonale par blocs:

All A12 A13 Bll
A21 A22 A23 ¢ =F B22 ¢ (246)
A31 A32 A33 B33

Si la fonction d’onde s’écrit sous la forme:

@ = ([ 0n(21), oo n(z) [1(20), oo az) [ 0(20), s a(z) ),

les sous-matrices Aiq, ..., Ass, Bi1, ..., Bss sont des matrices réelles tridiagonales symétriques.

On peut changer 'ordre d’écriture de la fonction d’onde en regroupant les termes, non plus en fonction
de leur état (trou lourd, trou léger ou état de la bande de split-off) mais en fonction du maillage :
¥ = (|Yn(z1),Yi(21), ¥s(21) |5 -5 | ¥n(2n), Yi(2n), ¥s(2n) | ). On est alors conduit a rechercher les
valeurs propres d’'une matrice bande & 11 diagonales non nulles.

2.2.3 La base des états du puits simple

Nous abordons ici, la méthode développée au cours de ce travail de thése pour le calcul des état liés
dans une structure a multipuits quantiques. Elle sera décrite de fagon plus exhaustive au chapitre 3.
Il est intéressant de noter que les puits ne doivent pas forcément étre identiques. On peut faire varier
leur largeur et la hauteur des barriéres qui les entourent. Cependant, contrairement & des méthodes
plus générales comme celle des éléments finis ou de la matrice de transfert, notre traitement ne peut
s’appliquer que si 'on peut identifier des puits dans la structure.

La méthode de Galerkin n’impose pas de régle particuliére sur le choix des fonctions de base excepté
le fait qu’il faut pouvoir calculer les produits scalaires définis en (2.35). L’idée, dans une structure a
plusieurs puits quantiques, est de se servir des états des puits simples constituant la structure pour
constituer la base de la combinaison linéaire. On calcule d’abord les états des puits supposés isolés
comme sur la figure 2.4a. Dans chacun des puits, on a un seul état: dans le puits 1, on a un état

associé a la fonction d’onde que 1’on note ¢q, dans le puits 2, un état associé a une fonction d’onde
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2.2. Méthode de Galerkin

9. Puis on couple les puits pour calculer les états dans I'ensemble de la structure. Dans I'exemple
considéré, les deux puits sont identiques et ’association de leur état conduit a deux états liés dans
la structure compléte comme nous pouvons le voir sur la figure 2.4b. Ces deux états, F; et Fs,, sont

associés aux fonctions d’onde notées 1y et ¥y, combinaison linéaire de 1 et s :

P =1+ P2

2.47
Py = ©1 — P2 ( )

Les états des puits sont alors modifiés pour former les états de la structure. Cette technique peut
s’apparenter a la méthode LCAO ou l'on calcule d’abord les états atomiques (on suppose l'atome
isolé) puis on couple ces états pour calculer les états moléculaires.

L’avantage d'une telle base de calcul est multiple :

— il n’y a pas besoin de mailler la structure;

— les fonctions de base choisies ont déja la forme des fonctions que 'on cherche, exponentielles et

sinusoidales;

— a condition de calculer analytiquement les intégrales des produits scalaires, le temps de calcul

est fortement réduit.
Il peut étre, par ailleurs, intéressant d’évaluer I'erreur faite en utilisant cette base de fonctions. Ceci,
en comparant a 1 les deux quantités suivantes:

H )y (2) ot H s(2) (2.48)

B (2) E5y(2)

On peut alors en déduire 'erreur faite en fonction de z.
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. puits 1 puits 2

¢1 q)2

— 1 1
0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000

z (A)

T T T T T T T
0 200 400 600 800 1000

b) z (A)

Fi1G. 2.4 — Fonctions d’onde de deux puits couplés (b) contenant chacun un état lié lorsqu’ils sont

indépendant (a)
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2.3. Conclusion

2.3 Conclusion

Nous avons présenté les différentes méthodes pour calculer les états liés d’une structure a multi-
puits quantiques ainsi que leurs fonctions d’onde associées.
L’utilisation des différences finies et des éléments finis nécessitent un maillage de la structure dont les
résultats vont dépendre. Les calculs seront également liés au choix du domaine de simulation car ¢’est
sur ce domaine que sont appliquées les conditions aux limites. De plus, dans le cas des différences
finies, le hamiltonien est modifié car c’est sa forme discrétisée qui est utilisée.
L’approche par la matrice de transfert semblait intéressante par son caractére trés général mais la
difficulté de mise en ceuvre reste un inconvénient majeur.
Dans le cas d’une structure ou 'on peut identifier des puits de potentiel pour lesquels il est possible
d’avoir une expression analytique des états liés, la méthode que nous proposons semble trés efficace.

La mise en ceuvre est détaillée dans le chapitre suivant.
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Chapitre 3

Méthode de Galerkin sur la base des états

du puits simple

Dans ce chapitre, nous allons détailler application la méthode de Galerkin sur la base des états
du puits simple [26]. Aprés un rappel sur ce que sont les états liés dans un puits de potentiel, nous
montrerons comment appliquer dans le cas de couplage entre puits pour une seule bande (cas de
la bande de conduction). Dans un deuxiéme temps, nous décrirons son application dans le cas de
bandes couplées (cas de la bande de valence) pour lesquelles le hamiltonien a une forme matricielle.
Il faut donc, dans ce cas, pouvoir identifier les fonctions de base en décomposant le hamiltonien en

plusieurs parties.

3.1 Les états liés du puits simple

La base de la méthode est le calcul des états liés dans un puits de potentiel. Nous cherchons a
résoudre I’équation de Schrodinger selon approximation de Ben-Daniel-Duke (1.41).
Prenons le cas d’un puits simple asymétrique (cas de la figure 3.1); la recherche des états liés

conduit a des solutions de la forme [27]:

A, exp(kyn 2) 2 <0
on(2) = Apnsin(ky,z+06,) 0<z2<1L, (3.1)
Ad,n eXp(_kd,n Z) zZ Lw

ou:

\/2 mg (Vg = En) V2m: B, V2m;, Vo — Ey)
kgn = kpn=———"— kgn = (3.2)
’ h ’ h ’ h
my, m,, et my étant la masse effective de I'électron dans, respectivement, la barriére de gauche, le
puits et la barriére de droite.

En effet, dans chaque matériau, la masse effective et le potentiel sont constants. Dans la barriére de

gauche p,(2) = A, exp(k, 2), dans le puits ¢, (z) = A, sin(k, z + ) et dans la barriére de droite
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EnergieA , ,
SO L SOy L SCs
E By
v, Va
| Ly
: E
_____ R S '___1_______5__>Z

F1G. 3.1 — Puits de potentiel asymétrique (les barriéres de gauche el de droite ne sont pas identiques)

wa(z) = Ag exp(—kq 2). Les conditions aux interfaces :

1 continue
et
1 09 .
—— continue
m* 0z
permettent d’écrire le systéme d’équations:
(A, = A, sin(0)
k kw
Ay—L = A,— cos())
ms mk
(3.3)

Ay sin(ky Ly, + ) = Agexp(—kq L)

ko k
Ay— cos(ky Ly + 0) = —Ad—gfk exp(—kq Ly)
m m

\ w d
On a donc: -
m
tan(§) = —2—
kg m2
— (3.4)
tan(ky Ly, +0) = ——2—2
an( +9) pp—
d’ou I'équation de dispersion :
my k., * K
ky L, + arctan <—g—) + arctan (md—> +nm=0 (3.5)
kg mi kq m,

Les états liés dans le puits sont situés en-dessous de la barriére de plus bas potentiel: V;, ;/=min(V;, Vy).
Cette limite pour £ = V,,;, nous permet de connaitre le nombre d’états confinés dans le puits en

fonction de la masse effective de 1’électron dans chaque matériau, des barriéres de potentiel et de la
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3.2. Application aux états de la bande de conduction

largeur du puits. Nous changeons de notation pour expliquer la fagon de calculer le nombre d’états

liés. Nous notons V), le plus grand potentiel et les masses dans les barriéres sont maintenant notées

*

sup respectivement dans la barriére de plus bas potentiel et dans la barriére de plus haut

*
My, p €t m

potentiel. On peut alors écrire ’équation de dispersion :

My K mi e ky
kw Ly, + arctan (—p—> + arctan ( ! —) +nmr=0 (3.6)
sup My King M3,
Lorsque E — Vi, ¢,
m;kn f kw
arctan ( ! —> ~Z (3.7)
inf m;j) 2

On peut alors en déduire le nombre d’états liés ngy:s dans la structure :

2 L, 1 mk, Vin
Nétats = 0.5 + T 2m;§; V;nf -+ ; arctan < m) (38)

Le nombre d’états étant connu, on peut chercher, par dichotomie la valeur des états liés pour

chaque n de 1 a ngras-

3.2 Application aux états de la bande de conduction

A Energie
)
Eos
En
E1p
puits 2
puits 1 Ey3
puits 3
| | | | | | Z;
T T T T T T -
0 Z1 29 zZ3 24 Z5 26

F1G. 3.2 — Bande de conduction faisant apparaitre plusieurs puits quantiques; les états E;; sont les

états calculés dans chacun des puilts découplé des autres

Dans le cas d’une structure comparable a celle représentée sur la figure 3.2, nous proposons
d’utiliser la méthode de Galerkin pour déterminer les états liés directement a partir de chacun des
puits isolés. Cela revient a projeter la fonction d’onde sur la base formée par les états calculés dans

chaque puits isolé.
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On note ;;, la fonction d’onde associée a I'état i dans le puits j. Soit v, une fonction d’onde de
Iensemble de la structure. On la décompose sur chacun des états calculés dans les puits supposés

découplés :

Puﬂfs etafs

Z Z cij i (2 (3.9)

ol Npyits est le nombre de puits dans la structure et Negqrs(j), le nombre d’états liés dans le puits j.
En notant le résidu R = H v — E v, on doit avoir:

Rlpw) =0
(Rl o) (3.10)
(HY—Ev¢|pn) =0
Soit, en remplacant ) par son expression :
szits Netats(]) Npmts ctats
Z Z CU SO'LJ ‘ H ‘ @kl E Z CZ_] 9013 ‘ Pkl > (311)
J=1 =1 7j=1 =1
On est alors ramené a résoudre un systéme linéaire :
MC=ERC (3.12)
ot C et E sont, respectivement, les vecteurs propres et les valeurs propres de la matrice R M.

Les composantes du vecteur C sont les coefficients de la combinaison linéaire.

Les éléments de la matrice M sont : M;j = (wij | H| ¢u ), représentant les intégrales de couplage.

Les éléments de la matrice ﬁ sont: R;j = (@ij | ¢xr ), représentant les intégrales de recouvrement.
Connaissant la forme des fonctions d’onde dans toute la structure, les éléments des matrices M

et R sont calculés de facon analytique:

+o00
h2 8 1 8(pkl(z)
Miir, — 1 = A )
= [ it S (20 v )]
1) (3.13)
21 z9 —+o00
:/I(z)dz—f—/[(z)dz—k-"—l—/I(z)dz
+oo
Rijr = /S%‘T(Z) ori(z) dz
(2)
—o J(z
21 z9 +00 (314)
:/J(z)dz+/J(z)dz+---—i—/J(z)dz
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3.2. Application aux états de la bande de conduction

On décompose les intégrales sur les N + 1 couches de la structure (sur la structure représentée sur
la figure 3.2, N = 6). Nous avons pris le soin de vérifier qu’il n’y a pas de probléme de convergence
des intégrales en prenant des ondes évanescentes dans les barriéres extrémes. Autrement dit, pour
z < J,rzl, k> 0donc [l I(z)dz et [7 J(z)dz convergent. Et pour z > zy, k < 0 donc f;voo I(2)dz
et [, J(2)dz convergent.

Prenons 'exemple de la figure 3.2, les fonctions de base sont les suivantes:
11, a1, correspondent a 1’état de base et au premier état excité du puits 1 isolé.
V12, (P22, correspondent a 'état de base et aux deux premiers états excités du puits 2 isolé.

V13, (P23, correspondent a 1'état de base et aux deux premiers états excités du puits 3 isolé.

Les matrices ﬁ et ﬁ sont donc:

L <%011|H’%011> <9011\H|9023>
M = : : (3.15)
<¢23’H’¢11> (9023\H\9023>
o <<P11|9011> <<P11|9023>
R= : : (3.16)
<<P23|%011> <<P23|9023>
La fonction d’onde d’un état n de la structure va s’écrire sous la forme:
Yn(2) = c1 011 + Capra + C3 P22 + Capr3 + 5 a3 (3.17)

— 1 —

n étant la n-éme valeur propre associée au vecteur propre (cy, ca, c3, ¢4, ¢5) de la matrice R~ M.

Nous avons appliqué ce calcul dans le cas de la structure composée de couches en GagInAsg 43P
(formant des barriéres) et en GagoInAsg7sP dont le diagramme de bande est représenté sur la fi-
gure 3.3.

Nous avons comparé la dispersion des sous-bandes de conduction dans le cas d'une approximation
parabolique et dans le cas plus exact ol nous calculons les états avec la méthode de Galerkin pour
chaque valeur de &, sur la figure 3.4. Nous voyons nettement sur cette figure que I’approximation
parabolique n’est plus valable dans le cas ol on couple plusieurs puits quantiques. En effet, il faut
prendre en compte la différence des matériaux: d’une part les puits ne sont pas forcément identiques
et d’autre part la présence des électrons dans les barriéres n’est plus négligeable lorsque les puits
sont couplés. L’erreur de 'approximation parabolique est négligeable pour de petites valeurs de &,
pour les états de plus basse énergie (E.; et E.o) mais devient importante (E.3 et E.;) pour des états

proches du niveau d’énergie de la barriere méme pour k, = 0 dans le cas de I'état E.s.
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L LU L
-0.6 H
-0.8
—
> 4
L 104
Q
(@]
q“) -1.2 4
S N T Iy N
-1.4
LT
A8+ FF—F—7—+—7—
0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600

z (A)

Fi1G. 3.3 — Diagramme de bande d’une structure composée de couches en GagoInAsysP (barrieres)
et en GagalnAsy7sP (puits)
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Energie (eV)

-0.5 . , .
0.00 0.02 0.04

k, (L/A)

FiGc. 3.4 — Sous bandes de conduction montrant une différence entre ['approzimation parabolique

(carrés) et le calcul plus exact pour chaque valeur de k, (traits pleins)
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3.3 Extension au probléme de la bande de valence

Dans ce paragraphe, nous généralisons 'application de la méthode de Galerkin au calcul des états
liés des trous dans la bande de valence. Nous rappelons que dans le modéle considéré, la fonction

d’onde enveloppe d’un état ¢ de valence est de dimension trois et peut s’écrire sous la forme:

Uni
Vi = | (3.18)
¢s,i
-1.35
-1.40-
-1.45-
] HH
-1.50
/>-\ 1 LH
o I I I I I I
D -1.60 ]
o )l
GCJ -1.65
LLl -
-1.70 4
-1.75_-
1 SO
-1.80 4
T T T T T T T T T T T T T
0 100 200 300 400 500 600
z (A)

Fi1G. 3.5 — Bande de valence faisant apparaitre une différence entre le potentiel vu par les trous lourds
(HH) et celui vu par les trous légers (HH); les puits sont en GalnAsP (80A et les barricres en InAsP

(804), la structure étant contrainte sur substrat InP
Le hamiltonien de valence H, (1.47) peut se décomposer en plusieurs parties:

H,=Hy+ H,, + Hy, (3.19)

Le hamiltonien Hj est un hamiltonien diagonal sans aucun couplage entre bandes. On calcule les
états liés de chacune des bandes supposée isolée: bande de trous lourds, bande de trous légers et
bande de Split-Off. Le hamiltonien Hy+ H,, permet, en prenant en compte le couplage avec la bande
de Split-Off, le calcul des états de valence en k, = 0. On sépare H, et H,, pour pouvoir calculer
séparément les états de trous lourds, de trous légers et ceux de la bande de Split-Off. En effet, comme

nous pouvons le voir dans 'exemple de la figure 3.5, les puits de potentiel pour chacune des bandes
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de valence ne se situent pas forcément au méme niveau dans la structure.

%2% (mlh 82) +Va 0 0
Hy = 0 2L (E)+v 0 (3.20)
0 0 T () + Ve
0 0 0
Hyo= |0 0 P 2 (2724%) +bo (3.21)
0 2L 2ng) +bow
Hy, = _% ke’ T mgkoss mllkpk j fwk + \/STk E (3.22)
miR/Yf/’p2 — keas Gk, \{gkﬂaz ko’

Le hamiltonien Hy, étant diagonal, permet de traiter chaque bande de fagon découplée et de nous
ramener au probléme précédent §3.1. En effet, nous pouvons séparer les calculs dans chaque type de
bande : trous lourds, trous légers et Split-Off.

Nous allons donc déterminer la base des fonctions de base en résolvant pour chacune des bandes
= h,l,s les solutions gpo de I'équation :

2o (1 0¢)

209z (qu 0z

En traitant ce probléme, on peut donc savoir le nombre d’états de valence confinés dans la

)+ Vitart = ER 5.23)

structure et avoir une base de décomposition des fonctions d’onde des trous. Pour avoir un calcul
plus précis des états de valence en k, = 0, il faut appliquer la méthode de Galerkin en considérant la
somme Hy + Hg, qui couple les trous légers et les états de la bande de split-off.

Une fois la base établie, on peut alors faire le calcul général pour n’importe quelle valeur de k,. Le
probléme est plus complexe qu’au paragraphe précédent dans la mesure ou la fonction d’onde est
multidimensionnelle. Pour établir la matrice dont la diagonalisation permet le calcul des états liés,

nous avons regroupé les termes selon leur indice h, [ ou s:

(onileni) | (nilei;) | (onalel s

=l
I

(wlilon ;) | (eralels) | (elided ;) (3.24)

<Sos z|g0h,]> <<ps ’L|<10l,]> <SOS Z|SOS,j> _

<902,z‘ |Hh,h’<P2,j> <%027¢‘Hh,l "P?,j> <902,z‘ | Hh,s ’Wg,j>

S|
[

<902i|Hl,h|902,j> <90?,1‘|Hl,l|90?,j> <90?,i|Hl,s|902,j> (3.25)

| (G2 Hanlop ;) | (02 Haald) | (021 Hel0) ]
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Nous détaillons ci-dessous les éléments servant a I’assemblage de la matrice M.

Pour les termes diagonaux:

(1 o, 9 (1 0

Hun=—75 (m’“ CE <m,waz)> T VA)
K1 o (1 0

H,=—|—Fk2>——

bl 2 (mlkp r 0z (mlzaz)> +Viz)

K2 , 0 0
Hs,s - _2m0 (71 kp 82 (’yla )> +‘/:9(Z)

Pour le couplage entre bande de trous lourds et bande de trous légers:

2
Hh,l:—h— (-N —k 3)

2 \mpg POz

R: 1 1 0
Hp=——|—k*+ —k,——
L 2 (mR P +mg p@z)

Pour le couplage entre bande de trous lourds et bande de Split-Off:

2
- ﬁkz ! kpi

h? 2 1
H&h:__ ik,ﬁ——kpi
2 \mg V2mg "0z

Pour le couplage entre bande de trous légers et bande de Split-Off:

2
mo 0z 0z ms 0z

mfﬂxﬂ@wqigznﬁﬂzzymm

mo 0z 0z

mgs 8

mexégm_ngq)wﬂazymm

(3.26)

(3.27)

(3.28)

(3.29)

Ce couplage, méme s’il est faible n’est pas négligeable et il est important de le prendre en compte.

L’application de notre méthode au cas de la figure 3.5 donne la dispersion des sous-bandes de valence

de la figure 3.6. Il est important de noter que les bandes de se croisent pas.

Il nous paraissait intéressant, a titre informatif, de montrer la différence de dispersion des sous-

bandes de valence lorsqu’on tient compte ou non du couplage avec la bande de Split-Off et avec les

approximations paraboliques correspondantes (voir figure 3.7).
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Energie (eV)

24l . 1 . 1 . 1 . ]
0.00 0.02 0.04 0.06 0.08

k, (L/A)

FiG. 3.6 — Sous bandes de valence prenant en compte les états liés de trous lourds et légers ainst que

ceuz de la bande de Split-Off
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Energie (eV)

a)

Energie (eV)

c)

1.2
-LLR
1.6
-1.84
2.0
2.2
2.4
264

-2.8

0.00

-1.2 -

1.4 -R

-1.6 <

-1.8

-2.0

-2.2 4

-2.4

-2.6

-2.8

/

k, (1/A)

Energie (eV)

b)

Energie (eV)

d)

-1.2 -
-1.4-\
_1.6-
-1.84
-2.04
-2.2 4
2.4
_2.6-

-2.8

-1.2 4
-1.4-\
-1.64
-1.84
-2.04
-2.2 4
2.4
-2.64
-2.84

0.00

k, (1/A)

0.00

k, (1/A)

F1G. 3.7 — Différence des sous-bandes de valence entre ['approzimation parabolique et le calcul exact.

En a) et b), pas de couplage avec la bande de Split-Off; en ¢) et d), prise en compte du couplage avec
la bande de Split-Off
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3.4 Conclusion

Dans ce chapitre nous avons proposé une nouvelle base de fonctions pour appliquer la méthode de
Galerkin afin de résoudre I’équation de Schrodinger, dans 'approximation de la fonction enveloppe,
pour des structures a multipuits quantiques.

Nous avons d’abord appliqué notre méthode au calcul des états liés des électrons dans la bande de
conduction. Ensuite, nous avons généralisé la méthode au cas des bandes couplées pour calculer les
états liés des trous dans les bandes de valence.

La contrainte majeure liée & cette méthode est la nécessité de pouvoir identifier des puits de potentiel,
éléments de base de notre calcul.

Dans cette approche, la bande de conduction est découplée des autres bandes. Nous pourrions étendre
la méthode au cas des structures o I’énergie de gap n’est plus suffisamment importante pour négliger
le couplage entre la bande de conduction et les bandes de valence.

De plus, nous traitons ici le cas des bandes plates, c’est-a-dire que le potentiel est supposé constant
dans chacune des couches de I’hétérostructure. Il serait intéressant d’étendre également la méthode
en présence de champ électrique extérieur. En effet, en présence d’'un champ électrique externe,
le potentiel n’est plus constant dans chaque matériau mais varie de fagon linéaire comme cela est
représenté sur la figure 3.8. Les états liés dans chacun des puits de ce type de structure peuvent étre

déterminés par les fonctions d’Airy.

1.6 4 bande de conduction

Energie (eV)
o
N

bande de valence

T T T T T T T T T T T T
0 100 200 300 400 500 600
z (A)

Fi1G. 3.8 — Bandes de conduction et de valence dans une structure & puits quantiques en présence

d’un champ électrique externe
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Chapitre 4

Comparaison entre les éléments finis et la

base des états du puits simple

Dans ce chapitre, nous comparons les fonctions d’onde et les bandes d’énergie calculées par les
méthodes des éléments finis et la méthode des états du puits simple. Le logiciel ETHER (Etude
du Transport dans les HEtéRojonctions) est basé sur la méthode des éléments finis et nous avons
implémenté notre nouvelle méthode dans le logiciel BCBV (Bande de Conduction - Bande de Valence).
L’utilisation de ces deux logiciels permet de mettre en évidence les différences de résultat observées
entre ces deux méthodes, plus précisément 'erreur liée a la résolution du probléme discrétisé. Pour
nous aider & comprendre cette erreur, nous nous appuierons sur une analyse numérique de la méthode
des différences finies. Des approches telles que les différences finies ou celle de Galerkin conduisent a
la diagonalisation de matrices afin de déterminer les états confinés dans une structure a multipuits
quantiques. Ce sont les vecteurs propres issus de cette diagonalisation qui vont influencer 'allure des
fonctions d’onde car ce sont les coefficients des combinaisons linéaires sur lesquelles on développe les
fonctions cherchées. Le probléme de couplage intervient au niveau des états de conduction lorsqu’on
couple plusieurs puits et ne peut étre négligé méme dans le cas d’un puits simple au niveau des états

de valence car on couple plusieurs bandes.

4.1 Etats résonnants

Une maniére intéressante d’aborder le probléme du couplage entre plusieurs puits quantiques est
celui du cas d’états résonnants. Prenons une structure comprenant trois puits quantiques (figure 4.1b).
Les largeurs des puits ont été choisies de maniére a ce qu’il y ait un état de méme valeur en énergie
dans chacun des puits lorsqu’ils sont isolés. Dans notre exemple, il s’agit de ’état du puits 1: Fyq,
du deuxiéme état du puits 2: Fys et du troisiéme état du puits 3: Es3 (voir figure 4.1a). Lorsqu’on
couple les puits pour former la structure de la figure 4.1b, les fonctions d’onde correspondantes a
ces états ne s’évanouissent pas alors que le calcul dans le cas du puits isolé impose une expression

exponentielle décroissante a 'extérieur du puits. Le fait que ces états aient la méme valeur en énergie
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conduit a une forte présence de ces états dans les trois puits comme le montrent les fonctions d’onde
sur la figure 4.1c: les états résonnent entre eux. Avec un calcul par éléments finis comme cela est
représenté sur la figure 4.2, il faut faire attention a ’ordre des éléments choisi pour avoir des fonctions
d’onde correctes. Dans ce cas, les éléments finis d’ordre 1 (figure 4.2a) ne sont pas suffisants, il faut
faire appel au moins a l'ordre 3 (figure 4.2b) pour avoir le résultat attendu. Avec le calcul que nous
avons développé, les fonctions d’onde apparaissent sans erreur, il n’y a pas besoin d’ajuster ni le

nombre, ni la forme des fonctions de base pour obtenir le bon résultat.
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0.3 4 puits isolés
0.24 E“
i E11 E22 E33
2
0.1
(ICJ E23
o E12 177
1T E1_3______
0.0 L L |
T T T T T T
0 200 400 600 800 1000 1200
a) z (A)
0.3 i
bande de conduction
IR DR JE NN S R oo
0.24 7
3 E,. E.. E,
2
©0.1 1 E1 Ez E3
[ k % ¢
c
&  F-----m-——q1-----4 B e e A e
ood T U= N e
T T T T T T
0 200 400 600 800 1000 1200
b) z (A)

§
2
(]
©
c
o
o
c
o
°
c
hd
T T T T T T
0 200 400 600 800 1000 1200
c) z (A)

F1G. 4.1 — Fonctions d’onde d’états résonnants dans une structure & trois puits quantiques; a) Etats
calculés dans les puils isolés; b) Etats de puits couplés; ¢) Fonctions d’onde des états qui résonnent
calculées par BCBV
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Fi1G. 4.2 — Fonctions d’onde d’états résonnants dans une structure a trois puits quantiques; calculées
par: a) Ether P1, b) Ether P3 et c) Ether P5
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4.2 Probléme de couplage de deux puits identiques

Une autre comparaison qui nous a semblé intéressante est le cas de deux puits identiques fai-
blement couplés. La structure de test choisie est constituée de 2 puits en GaAs entourés par des
barriéres en Gag7Alg3As. La bande de conduction de cette structure est représentée figure 4.3. Pour
la méthode des éléments finis, nous avons choisi des polynomes d’ordre 5 avec un maillage d’environ

un millier de points sur la structure.

Ga()jAlo_gAS GaAs Ga0_7A10.3As GaAs Ga0.7A10_3As

E3 E4

E1 E2

0.24317 eV

80 A 80 A

F1G. 4.3 — Bande de conduction faisant apparaitre deux puits couplés

Si 'on prend deux puits strictement identiques, on s’attend a ce que les fonctions d’onde soient
symétriques ou antisymétriques. Lorsque les puits sont trés couplés (L, = 80 A), les deux méthodes
produisent des résultats identiques et corrects (voir les figures 4.4a et 4.4b).

Si les puits sont peu couplés (L, = 300 A), les matrices de couplage dans le calcul par éléments
finis sont mal conditionnées et le bruit numérique conduit a des résultats erronés. Les résultats entre
les deux méthodes différent. On voit sur la figure 4.5a que la symétrie ou antisymétrie des fonctions
d’onde n’est plus respectée.

Le choix de 'ordre des éléments est trés important. Nous avons calculé les fonctions d’onde avec
L, = 300 A avec des éléments finis d’ordre 1. Les résultats figure 4.6 montrent que ni les symétries
ni le théoréme d’oscillation [27| ne sont respectés. Le théoréme d’oscillation prévoit que la fonction
d’onde 1), correspondante au k-éme état lié doit s’annuler k-1 fois. Il était pourtant vérifié avec les
éléments finis d’ordre 5. Les fonctions d’onde 1), et 15 semblent étre inversées ainsi que les fonctions
Y3 et 4. En effet, la fonction 11 ne devrait pas couper I'axe des abscisses alors que la fonction 1)
devrait le couper une fois. Il en est de méme pour les deux autres : la fonction 3 devrait couper deux
fois I’axe des abscisses alors que la fonction 14 devrait le couper trois fois.

Nous avons fait plusieurs essais en faisant varier I'ordre des éléments finis ainsi que le nombre de
nceuds du maillage, nous avons regardé dans chacun des cas si le théoréme des oscillations ainsi
que les symétries des fonctions d’onde étaient respectés. Les résultats figurant dans le tableau 4.1
montrent que dans les meilleurs cas, seul le théoréme d’oscillation est respecté. Nous n’avons pas
réussi & obtenir la symétrie des fonctions d’onde. Le cas des éléments finis P3 avec 111 points de

maillage est particulier car il n’apparaissait aucun couplage entre les puits. Les fonctions d’onde
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FIG. 4.4 — Fonctions d’onde de deuz puits couplés séparés de 80A; a) calculées par ETHER; b) cal-
culées par BCBV
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F1G. 4.5 — Fonctions d’onde de deuz puits couplés séparés de 300A; a) calculées par ETHER avec des
éléments finis P5; b) calculées par BCBV
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étaient localisées dans chaque puits.

Ordre des éléments | Nombre de noeuds | Symétrie | Oscillations
P1 89 non oui
P1 106 meilleure non
P1 156 non oui
P1 256 meilleure non
P3 97 non non
P3 111 - -
P3 166 non non
P3 271 meilleure non
P5 81 non non
P5 101 non oui
P5 151 non oui
P5 251 non oui

TAB. 4.1 — Observation de la symétrie des fonctions d’onde et du théoréeme d’oscillation dans le cas

de deuz puits identiques faiblement couplés (séparé par une barriére de 30014)

fonctions d’onde (u.a.)

T T T T T T T T T
0 200 400 600 800 1000
z (A)

FI1G. 4.6 — Fonctions d’onde de deus puits couplés séparés de 3004 et calculées avec des éléments
finis P1
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4.3 Cas du puits large

Un autre probléme de couplage concerne les bandes de valence. En effet, méme si 'on considére
des matériaux ot ’énergie de gap est suffisamment grande pour traiter de facon découplée les bandes
de conduction et de valence, on ne peut négliger le couplage entre les trous lourds et les trous légers.
Le fait que les masses des trous lourds et des trous légers s’inversent suivant le direction k, fait
que l'on doit observer une non parabolicité des sous bandes d’énergie. Cette propriété est aussi bien
respectée lorsqu’on utilise la méthode des éléments finis et notre nouvelle méthode. Cependant, les
résultats ne sont pas les mémes. En effet, comme nous pouvons le voir sur les figures 4.7a et 4.7b,
les courbures de bandes sont différentes. Nous avons alors pris le cas d’un puits trés large (300 A) et
comparé chacun des résultats aux bandes du matériau massif. On s’attend donc a ce que les bandes
données par le calcul quantique se rapprochent des bandes calculées dans le cas du matériau massif.
Ce qui est bien le cas pour les résultats avec une base de Galerkin sur les puits simples mais pas
dans le cas des éléments finis P1. La structure de test est un seul puits quantique de 300 A en GaAs

entouré de deux barriéres en GaAlAs.
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F1G. 4.7 — Bandes de valence d’un puits de 300A; a) calculées par ETHER; b) calculées par BCBV
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-0.5 4
matériau massif

-1.0 4 puits quantique large

Energie (eV)

0.00 0.02 0.04 0.06 0.08 0.10
k, (1/A)

F1G. 4.8 — Comparaison des bandes de valence entre un puits quantique large (calculées par BCBV)

et le matériau massif correspondant dans la cas d’un puits en GaAs

4.4 Comparaison avec une référence

Nous avons également comparé les résultats par rapport a une référence bibliographique de GG. Bas-
tard et J.A. Brum [11]. La structure de test est un puits en GaAs entouré de deux barriéres en
Gag.7Alp3As. Nous avons comparé les résultats pour deux largeurs de puits différentes: 100 et 150 A
Nous pouvons observer sur la figure 4.9 les différences entre la référence en traits pleins, la méthode
que nous avons développé en triangles et la méthode des éléments finis en carrés. Il y a un trés bon
accord entre la référence et notre méthode. Par contre les résultats fournis par les éléments finis
different. Cette différence est plus prononcée dans le cas du puits de 100 A (4.9a) que dans le cas du
puits de 150 A (4.9b).
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F1G. 4.9 — Comparaison des trois premiéres bandes de valence d’un puits quantique entre la référence
[11] en traits pleins, ETHER en carrés et BCBV en triangles; a) pour un puits de 1004; b) pour un
puits de 1504
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4.5 Etude numérique de I’équation de Schrédinger

Le probléme du couplage relevé au paragraphe 4.2 dans les méthodes discrétisées peut étre illustré
grace aux différences finies. Pour illustrer notre propos, nous allons nous attacher a résoudre de facon
analytique ’équation de Schrédinger dont le hamiltonien est discrétisé. Les détails de calcul sont
donnés en annexe A. Nous considérerons, par souci de simplification, une écriture normalisée de
I’équation et nous négligeons l'effet des masses. L’équation a résoudre est alors la suivante :

0%
022

Prenons, dans un premier temps, le cas d’un puits de potentiel infini comme montré sur la figure 4.10

+ VY =E (4.1)

ou z € [0,L,]. Le fait que le puits soit infini permet de poser les conditions aux limites c¢’est-a-dire

Potentiel
A
+0o0 +00
N points
h
_
0 L e e
| 1 -1 i i1+1 2
| |
0 L,

F1G. 4.10 — Puits de potentiel infini

que les fonctions d’onde sont nulles aux bords du puits. Autrement dit: ¢(0) = 0 et 1(L,,) = 0. En

discrétisant I’équation (4.1) avec un schéma centré, on obtient I’équation suivante :
Yiy1 + Yio1 — 29
12

Dans le cas du puits de la figure 4.10, V; est nul. La recherche des solutions conduit alors au calcul

+ Vi = B, (4.2)

du déterminant de dimension N suivant, en posant a = 1/h:

26 —-F —a 0 --- 0
—a ST :
0 0 =0 (4.3)
: ST —a
0 oo 0 —a 2a—-F
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Le calcul de ce déterminant peut se faire de fagon analytique. En effet, on peut établir une relation

de récurrence entre les déterminants A,,, A,,_1 et A, 5 des rangs n, n-1 et n-2:
A, =(—2a—E)A,_1 —ad* A, (4.4)
Les valeurs propres FE,, solutions de 1’équation (4.1) sont :

E,=2a <1 — cos <%)> (4.5)

ou ¢, =n7/(N +1). Ceci est un résultat bien connu [28]| qui nous servira de point de départ.

Pour simplifier le probléme du couplage de deux puits, nous prenons une structure de deux puits
entourés de barriéres infinies (voir figure 4.11). Ceci permet de poser des conditions aux limites en
annulant les fonctions d’onde aux bords de la structure. Dans les deux puits, nous supposons un
maillage identique de N; points et un maillage de Ny points dans la barriére servant de couplage aux

puits. L’énergie de la barriére est W.

Potentiel
A 400 +00
zone l zone 2 zone 3
W__ ........................ I I S I I I I |
11T 1T 17T 1T 17T 17T 1T 1771
Ny points
0+ I s e e e I B e e e e
N; points N7 points 7
| | | | -
| | | | g
0 Ly Lo Ls

F1G. 4.11 — Deux puits de potentiel semi-infinis couplés

Le déterminant conduisant a I’équation séculaire peut se décomposer en blocs tridiagonaux chacun
d’eux étant symétrique mais dont le potentiel V' est différent selon la région. Pour deux potentiels

différents la relation (4.4) peut étre généralisée :
12 1) A2 1 2
ANy, = AN AR - a? AR AT, (4.6)

Le changement de potentiel est pris en compte dans les sous-déterminants notés A®. En prenant

V' =0 dans les puits et V = W dans la barriére de la région 2, on peut déduire I’équation séculaire
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d’aprés (4.6) :

A <sm((N1 +1) @)2 sinh((Ns + 1)x)

| sin(¢) | si§h<x)
S e .
(Sl -

E =2a(1 - cos(p))

©— aargeh (1 . WQ—G E) (4.8)

Dans le cas d’états quasi dégénérés (Ny > Np), les deux solutions de I’équation (4.7) ne peuvent étre
facilement calculées. Nous pouvons cependant décomposer cette équation de facon a faire apparaitre

deux équations distinctes :

sin((N1 + 1) ) _ sinh(N x) + sinh(x)

sin(Ny @) sinh((Ny + 1) x) (4.9)

En utilisant I’équation (4.9) plutdt que 1’équation (4.7), nous obtenons des fonctions d’onde qui
respectent le théoréme des oscillations. En effet, I'utilisation directe de programmes d’algébre linéaire
pour résoudre I’équation (4.7) dépend de I'implémentation des programmes, de la précision numérique
des ordinateurs et bien stir du nombre de points de maillage N; ainsi que du pas de discrétisation h.
Ce probléme est contourné en séparant les deux parties de 1’équation (4.9). Ce probléme n’apparait

pas en utilisant la méthode de Galerkin sur la base que nous avons proposée au chapitre 3.

4.6 Hétérostructure a confinement séparé (SCH)

Dans le modéle que nous avons utilisé, nous n’avons pas pris en compte les états électroniques
du continuum, c’est-a-dire les états dont le niveau d’énergie est situé au-dessus des barriéres de
potentiel. Nous nous sommes donc intéressé a des structure de type SCH (Separate Confinement
Heterostructure) comme représentée sur la figure 4.12 et dont le role dans le composant est de guider
le mode optique. Les grandes largeurs de ces couches de confinement (typiquement de 'ordre de
GOOA) par rapport a la largeur des puits nous permet de prendre en compte des états se rapprochant
des états du continuum dont ’énergie est située entre les potentiels V,; et V.o de la figure 4.12.

La fonction d’onde s’écrit :

— dans la zone 1, ¥(2) = Ay exp(ky z) + By exp(—k; 2)

Y(z) = Ay sin(ks 2) + By cos(kz 2) si B < Ve
Y(z) = Ay sinh(ky 2) + Bs cosh(kez) si E > Vg
— dans la zone 3, ¢(z) = Az sin(ks z) + Bs cos(ks z)

— dans la zone 2,
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Potentiel
Va | N S
Al A2 i A3 i A4 A5
Bl B2 : B3 : B4 B5
Vel
: Ly L L, |
zonel | zone2 | zone3, zone 4 i zone5
0 21 29 23 24

F1G. 4.12 — Bande de conduction d’une hétérostructure a confinement séparé

Y(z) = Ay sin(ky z) + By cos(ky 2) si B < Ve

— dans la zone 4, ] )
(z) = Ay sinh(ky z) + By cosh(ky z) si E > Ve

— dans la zone 5, ¢(z) = As exp(ks z) + Bs exp(—Fks 2)

Les vecteurs d’onde k; sont exprimés en fonction de I’énergie E et de la masse effective des électrons

dans chaque zone i :

V2mi[E—V,
= V2 | (4.10)

h

Dans les zones 1 et 4, les fonctions doivent étre évanescentes donc les coefficients By et As sont nuls.
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4.6. Hétérostructure a confinement séparé (SCH)

1 0%

Les conditions aux interfaces, 1 continue et — <%
m* 0z

continue conduisent aux déterminants suivants:

1 -1 0 0
mo ky 0 —mq ko 0
0 cos(ke Lo) sin(ky Lo) -1
0 —mg kg sin(ky La) mg ko cos(k2 Lo) 0
0 0 0 cos(ks L3)
0 0 0 —my kg sin(ks L3)
0 0 0 0
0 0 0 0
0 0 0 0
0 0 0 0
0 0 0 0
'—mg ks 0 0 0 (4.11)
sin(ks L3) -1 0 0
my ks cos(ks L3) 0 —mes ky 0
0 cos(ky Ly) sin(ky Ly) -1
0 —my ky sin(ky Ly) msky cos(ky Ly) my ks
1 -1 0 0
ma ki 0 —my ko 0
0 cosh(ks Lo) sinh (ko Lo) -1
0 mgks sinh(ky Lo) mg ks cosh(k2 Ly) 0
0 0 0 cos(ks L3)
0 0 0 —my k3 sin(ks L3)
0 0 0 0
0 0 0 0
0 0 0 0
0 0 0 0
0 0 0 0
.—m2 ks 0 0 0 (412)
sin(ks Ls) -1 0 0
my k3 cos(ks L3) 0 —ma ky 0
0 cosh(ky Ly) sinh(ky Ly) —1
0 ms ky sinh(ky Ly) myky cosh(ky Ly) my ks
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Il y a deux déterminants suivant que 1’on considére une énergie au-dessus ou au-dessous de V.
Les états confinés sont déterminés en étudiant les zéros du déterminant en fonction de I’énergie. La

précision du calcul est trés importante pour les états situés en-dessus de V.

P P}
0a | 2E=10"ev 010 LE=10%ev
-~ ~
T 0.1 ©
5 /‘\ = 0.054
2 2
o ©
k<] - AN °
c 0.0+ k& c
S //' S 0004
© \J ©
2 il g
o o
b= ‘= -0.05
o (8]
c =
S -02- S
s s
-0.10 1
-0.3 T T T 1 T T T 1
0 200 400 600 800 0 200 400 600 800
a) z (R) b) z (A)

Fic. 4.13 — Fonctions d’onde d’une structure de type SCH. a) La précision sur ’énergie est de

10~ eV. b) La précision sur l’énergie est de 1078 eV.

On peut voir sur la figure 4.13a que les fonctions d’onde des deux premiers états, qui ont une
valeur au-dessous de V_;, sont fausses lorsque la précision sur le calcul de I’énergie est trop faible
de Pordre de 107*eV. Si le calcul est plus précis, de lordre de 107%¢eV/, les fonction d’onde que
I’on peut voir sur la figure 4.13b sont alors correctes. L’erreur se produit pour les fonctions d’onde
dont I’état est situé au-dessous du potentiel V., et s’explique par le fait que la forme de la fonction
d’onde dans les zones 2 et 4 est en sinh et cosh. Les coefficients A; et B; sont déterminés en fixant
un des coefficients de facon arbitraire et en déduisant tous les autres a partir des conditions de
raccordement aux interfaces une fois I’énergie propre trouvée. L’imprécision sur ’énergie va entrainer
une erreur sur les coefficients surtout lorsqu’il s’agit des fonctions en sinh et cosh faisant appel a la
fonction exponentielle qui va fortement amplifier 'erreur due au manque de précision sur I’énergie.
Ceci peut expliquer la diffilcuté de mise en ceuvre de I'approche par la matrice de transfert présentée
au paragraphe 2.1.2 proposée par S.L. Chuang [22].
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Chapitre 5
Calcul pratique du gain

L’objet de ce chapitre est de préciser les éléments des matrices optiques servant au calcul du gain
et de 'absorption interbande de valence que nous avons évoqué au paragraphe 1.5. Il faut différencier
le calcul du gain de celui de 'TVBA car dans le cas de la formulation du gain, on s’intéresse aux
transitions entre les électrons de la bande de conduction et les trous de la bande de valence alors que
dans le cas de 'IVBA, il s’agit de transitions entre les électrons et les trous de la bande de valence.
Nous proposerons, par ailleurs, une formulation du gain local, qui prend en compte le fait que les
fonctions d’onde ne sont pas localisées uniquement dans les puits de potentiel mais s’évanouissent

dans les barriéres.

5.1 Eléments de matrice optique du gain

Nous rappelons 'expression du gain optique utilisé dans le modéle :

2 m n o
Gt = ZS S PP OB — B~ he)(fe  £o) (5.1)

n,m k,

La somme discréte sur k, peut se transformer en somme continue par la relation :

1 1 [Tk, T de
=) == L dk — 2
V; La/o 2 p/o 2w (5:2)

ou L, est la largeur de la zone active. Dans le cas d’un puits quantique, cette largeur est égale a la
largeur du puits quantique et si la structure est composée de plusieurs puits quantiques découplés,
la largeur de la zone active correspond a la somme des largeurs de chacun des puits.

Pour calculer les éléments de matrice optique du gain matériau, on doit évaluer le terme |é- p,,|*:

- pl)* = (@2, le - pl®y,,)1° (5:3)
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otl o référe au spin et n a la partie haute U ou basse L.

33\ .,
— =) —tlw
2°2

131 N
9 =i8|55) -0

1) =«

3 3
27 2

273 o

11 .
3 ==i6 |3:5)

33\ .,
2,2 1

131 .
) =i6[5.5) -0

|4) = o

6 ==i8 |3:5) -5

1 1

53)

Nous rappelons que a = exp(—i3¢/2)/v2 et § = exp(—i¢/2)/V2.

A partir de 13, il faut considérer les deux types de polarisation TE (transverse électrique) et TM
(transverse magnétique) pour calculer les éléments de matrice optique [é - pe,|* ( [12]). Plagons nous
dans le cas d’une polarisation TE ou le champ ¢électrique est suivant la direction x ou y.

Prenons un état de spin T pour un électron de la bande de conduction et un état U pour un trou de

la bande de valence:
e pgl1? = (2L, |p.| ¥ )
= [(Wen 228 T 1Pl 1) + @enlb ) (S T [pe|2) + (Wenl2 ) (S T |pal3)]?

2

- - — " 5.5)
- S J:X 2 (_a) cn 3};@ + ( ﬂ ) cn lhm +< ﬁ ) cn i}:n (
(Sl X) (75 ) Gealtll) + (T ) Ghenltilid + (72 ) (Wenltith)
Spz| X2 .
= PRI )+ |l + V2
De la méme maniére, on calcule ces éléments dans le cas d’une polarisation TM :

A S|p.| X)[? < 1 ’
6 - ‘”72:—’< N I L —y Ll 5.6
| pcvl 3 w ) ‘ v,m \/§ v,m ( )

pour les matériaux III-V, on prend en moyenne: |(S|p,|X)[* = 23 emq/2.

La régle d’or de Fermi dans les expressions (1.59) et (1.60) ne peut étre appliquée aussi brutalement.

En effet, les électrons et les trous sont en forte interaction avec d’autres excitations élémentaires :
— les phonons
— les plasmons

Le calcul exact de la somme de toutes les interactions via les phonons par exemple, aboutissant a

une transition réelle de la bande de conduction vers la bande de valence via des niveaux virtuels est
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hors de portée. Une approche phénoménologique consiste a remplacer les fonction de Dirac par une

Lorentzienne car:
Y

d’ou:
h/Tm l
(Er — Em — hw)? 4+ (h/Tin)? 7

ol 7, est le temps de relaxation intrabande. 7;, ayant la dimension d’un temps peut étre assimilé a un

S(E™ — E' — hw) —

(5.8)

temps de collision interne (~0.1ps). D’autres formes d’amortissement collisionel non lorentzien ont
été donnés, voir par exemple [29] pour une fonction gaussienne, cependant ’approche par la matrice
de densité au paragraphe 6.4 fournit une justification de la transformation (5.8).

Le gain matériau g,,, s’écrit alors:

+oo
— onl|2 (fc - fv) (h/Tin) @
Jmat = Ny g cmo’w L, Z/ Pl (En —Em —hw)2 4 (h/13n)? 7 dk,, (5.9)

A partir de 'expression du gain (5.9), on peut calculer séparément les termes d’absorption 3,_.. entre
la bande de valence et la bande de conduction ainsi que ’émission spontanée a, entre la bande de

conduction et la bande de valence:

_ o fu<1 — f.) (h)7in) k
e = nygo cmo®w L Z/ P2 l — Em —hw)? + (h/Tm)Q?p W (5.10)
2 fc(l - fv) (h/Tm) k
“ T e emetw L, Z/ ¢ P2 (Er — B — hw)? + (h/7n)? 7 o (5-1)

Ceci est donc la formulation du gain en ne prenant en compte que les transitions entre les électrons
de la bande de conduction et les trous de la bande de valence. Mais des transitions sont également

possibles entre les trous et les électrons de la bande de valence.

5.2 Elements de matrice optique de 'IVBA

Y.C. Chang et R.B. James [30] ont dérivé le hamiltonien de Luttinger-Kohn pour le calcul des
éléments de la matrice optique afin d’évaluer les transitions intrabande de valence en prenant en
compte les bandes de trous lourds et de trous légers (hamiltonien 4x4). T. Cho et al. |31] ont étendu
le calcul en tenant compte du couplage avec la bande de Split-Off (hamiltonien 6 x 6). L’absorption

Jivba S €CTit

i = emetwV Z Z €+ Bk, (E{} — Er — hw)? + (h/7in)? (5.12)

n,m k,
avec: & Ppyn = (B?/mq)é- 32, (P O™ 4 Q5™ D)
V' est le volume de la structure, ¢ et j parcourent la base By du hamiltonien des trous. Les éléments

de matrice P/7" et " sont donnés par la matrice:
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A, B C 0 D
B* Ay, 0 C F
c* 0 A —-B G
0o ¢ -B* A —FE¢
D F* G* —-E H
E* G+ F* D* 0 H

Les éléments de cette matrice sont résumés dans le tableau 5.1.

(5.13)

o U wQaQy

N e-p L Q|
Ay —(n +72) ke 0

Ay —(11 = 72) ks 0

B 0 12373

C | —V3yk, +i2V3v3k. 0

D 0 —V673

E | ivV6vy2k, +2V673k, 0

F iV2y: k, 0

G 0 3273
H ks 0

TAB. 5.1 — Coefficients définissant les éléments des matrices é - P et € - ()

Les éléments O™ et D7" sont calculés a partir des intégrales de recouvrement des fonctions
d’onde:

“+o00
o = / o (2)" o (2) dz
oo (5.14)

T L 090(2)
Dy :_Z/_ wi'(2) ajz dz

Ces pertes IVBA, comme le gain, sont calculées a partir des intégrales de recouvrement des

[e.9]

fonctions d’onde mais ici, ¢; est un élément de la fonction d’onde des trous associée au hamiltonien
exprimé dans la base B,. Or les fonctions d’onde ont été calculées dans la base transformée By. Il

faut donc utiliser la transformation unitaire U pour calculer les intégrales de recouvrement :

¥1 Yhn
P2 (7
i I (5.15)
P4 Yni
s Yu
©e (LN
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5.3. Gain local

5:5) exp(i89/2) 0 0 exp(is0/2) 0 0 1)
§ 0 i exp%ﬂ) 0 0 ; exp(\j%z)/Z) 0 12)
3| 0 _ex(Ter) 0 0 oo 0 13)
33 | exp(=i34/2) 0 0 _; exp(=i36/2) 0 0 4
o s e B
3 7) ! 0 o s A
(5.16)

Les éléments ¢; sont maintenant exprimés en fonction de I'angle ¢ et g, devient:

_ —f) () ke (P d¢
gwba—mmo ceowL Z/k Em—ﬁw)Q—i-(h/Tm)Qﬁ(/o |€- Pym(k )‘227r) P

(5.17)
Le calcul de 'IVBA sera donc plus long que celui du gain car les éléments de matrice optique sont

donnés dans la base du hamiltonien de Pikus-Bir non diagonal. Les fonctions d’onde étant calculées

dans la base du hamiltonien diagonalisé, il faut donc ajouter le calcul de I'intégrale sur ¢.

5.3 Gain local

Une approximation trés usitée consiste a considérer que les porteurs sont confinés uniquement
dans les puits. Ceci serait le cas avec des barriéres de potentiel infinies mais en pratique, les barriéres
de potentiel sont finies et la présence de porteur dans les barriéres n’est plus négligeable surtout
lorsque les puits sont couplés. Ceci est également justifié pour des états proches des barriéres et
notamment dans le cas des trous légers. La densité volumique de porteurs est calculée en supposant

une répartition uniforme dans le puits et uniquement dans le puits:

L /m Kok (5.18)
n = .
27 L, 1+ exp (E E,) P

La dimension de n est en [L77].
Dans une structure a plusieurs puits quantiques, on va évaluer une densité surfacique, on ne divisera

pas par la largeur du puits:
1 [t k
p

21 J, 1+ exp (E E'f>

La dimension de n, sera alors en [L™2].

Nng =

dk, (5.19)

En 2D si on regarde la variation du gain en fonction de z, on a:

gmat(z) = Guw H<OaLa)
92D
= H(0,L,
L ( ? )

a

(5.20)
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ou la fonction H(0,L,) vaut 1 dans le puits et 0 & I'extérieur du puits.

Au lieu de la fonction H(0,L,), on peut prendre quelque chose de plus réaliste, en multipliant les
facteurs d’occupation des bandes f. et f, respectivement par le module carré des fonctions d’onde
des électrons et des trous: |¢.]? et |1, ]2

On peut alors écrire une expression du gain en fonction de z:

I 62 e A oy (fC|Q/)C(Z)|2 _fv WU(Z)P) (h/Tzn) kp
g9(z) = T %/0 e pZ)I? 1 S TR (7 dk, (5.21)

Cette formulation n’est pas rigoureuse mais redonne bien le gain intégré sur la structure.
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Application a la simulation des composants

optiques a puits quantiques






Chapitre 6

Principaux modéles utilisés pour les

composants actifs

6.1 Description du composant

A chaque composant est associé un procédé technologique de fabrication dont les éléments prin-

cipaux sont :

— D’épitaxie des couches dans la direction (z);

— les masques utilisés en lithographie pour le plan (z,y), résultant également par une mise en

forme sur différents niveaux (z) par gravure ou recroissance de couches.

Il n’est pas de notre propos de détailler ce procédé. En revanche pour les lasers et les amplificateurs
a semiconducteurs (SOA) nous utilisons dans les modéles une description également séparée en (z)
et plan (x,y) 6.1. Cependant cette description est simplifiée en comparaison avec la géométrie et

I’analyse physico-chimique des composants réels.

En général, le modéle tiendra compte de toutes les couches épitaxiées dans la direction (z). Il est
a noter qu’une certaine imprécision demeurera toujours quant aux valeurs annoncées des paramétres
(compositions, épaisseurs, dopage).
Pour la description dans le plan (z,y), les simulateurs ETHER et BCBV tiennent compte de la largeur
du ruban auquel est appliqué une tension. L’utilisation d’un ruban étroit (largeur de I'ordre de 1 a
2 pm) est imposé par le caractére monomode transverse a respecter pour éviter de perdre de I’énergie
sur les modes d’ordre supérieur et pour conserver la qualité du champ lointain. La largeur du ruban
doit étre réduite aux deux extrémités pour favoriser le couplage aux fibres optiques (voir schéma de
la figure 6.2) dont la largeur de mode fondamental est dans la gamme de 5 & 10 um. Le rétrécissement
di au ruban permet d’adapter a peu pres la taille du mode guidé a celui de la fibre optique. Les
logiciels ETHER ou BCBV tiendront compte des variations du ruban pour 'optique mais pour le

transport et le calcul du gain, seule la direction (z) est prise en compte.
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zone de recouvrement
porteurs—photons

zone active

Fi1G. 6.1 — Schéma d’un composant optoélectronique

adaptateur de mode

\ fibre optique

L&
O
/ (

Nt

NS

— = \

x mode propagé

F1G. 6.2 — Schéma d’un couplage composant-fibre a ’aide d’un adaptateur de mode




6.2. Le modéle de dérive-diffusion

6.2 Le modéle de dérive-diffusion

L’intérét des composants optoélectroniques est de pouvoir utiliser les propriétés optiques des
matériaux pour convertir 1’énergie électrique en énergie optique ou inversement. Pour optimiser ce
processus, il faut d’une part conduire les porteurs mais également favoriser une zone de transitions
radiatives en bloquant les porteurs dans cette zone; ceci, en mettant un matériau permettant de
former une barriére de potentiel.

Pour cette raison, les structures ne sont pas homogénes: il n’y a pas le méme matériau dans toute la
structure. L'inhomogénéité dans la structure peut étre classée suivant sa taille:

— si cette taille est de I'ordre de la longueur d’onde de De Broglie A\pgp = (27h)//3m* kg T
associée a 1’électron dans le semiconducteur (typiquement entre 10 et 50 nm), le transport et les
propriétés optiques sont trés perturbées. On rencontre plusieurs exemples d’'inhomogénéité de ce
type a propos des MOS, des hétérojonctions, des puits quantiques et des diodes tunnel. Ceci agit
de fagon trés particuliére sur les fonctions d’onde comme nous 'avons évoqué au paragraphe 1.2
et sur le transport. Le niveau d’altération est tel que tous les modéles quasi hydrodynamiques
(Drude-Zener, par exemple) dans lesquels les porteurs de charge sont assimilés a des particules
classiques munies de leur masse effective ne sont plus valables;

— sila taille est trés grande devant toutes les grandeurs physiques microscopiques qui caractérisent
les porteurs de charge (longueur d’onde de De Broglie, libre parcours moyen), on peut admettre
que le potentiel électro-statique varie de fagon assez molle pour ne pas altérer les solutions
locales de I’équation de Schrodinger. On considérera alors I’énergie de la particule en fonction
de sa position dans 'espace réel et du vecteur k bien que le principe d’Heisenberg [32, p.28|
mentionne qu’on ne peut déterminer avec précision a la fois la position dans ’espace réel et
Iimpulsion k d’une particule. Cependant les erreurs faites sont d’autant plus faibles que la
variation du potentiel est plus lente;

— si la taille est comprise entre la dimension microscopique et macroscopique, c’est le cas dit
mésoscopique. C’est le cas le plus difficile & traiter qui ne peut étre résolu par aucune des
méthodes classiques.

Nous nous placons dans le cas d’une simulation & une dimension. C’est-a-dire que I'on considére
que les couches semiconductrices qui composent la structure a simuler ont des dimensions latérales
(selon les axes x et y) trés grandes par rapport a épaisseur (qui est selon z). Le potentiel électrosta-
tique ainsi que toutes les grandeurs physiques donnant I'état des charges peuvent étre représentées
suivant 'axe z (voir figure 6.3). En admettant que les potentiels aux deux extrémités sont bien
déterminés, les lois de I’électrostatique se résument a I’équation de Poisson qui relie la constante

diélectrique du matériau ep, le champ électrique F'(F,,F,,F,) et la charge p:
div(er F)=p (6.1)

On peut exprimer la charge p en fonction des concentrations volumiques des électrons n, des trous p

ainsi que celles des ions donneurs N, et accepteurs N, : p=e(p—n+ N — N, ). De plus, le champ
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électrique est relié au potentiel ¢ par la relation :
F=-Vop (6.2)

Le modéle choisi est & une dimension selon z, ’équation de Poisson peut donc s’exprimer de la

maniére suivante :

0 deo\ " _
%<ER%)—e(n—p—Nd+Na) (6.3)

A cette équation, il faut associer les conditions aux limites portant sur les potentiels aux extrémités

du composant qui peuvent étre, par exemple (figure 6.3-a) :

©(0) = o

6.4
o(L) = o &4

Pour étudier de facon compléte les phénoménes de transport dans les semi-conducteurs, il faudrait
résoudre, en toute rigueur, ’équation de Boltzmann faisant intervenir le temps ¢, la fonction de
distribution dans la sous-bande 7 considérée f; dépendante de la position 7, et le moment & :

9 fi q fi fi

51 T 5 P Se(fi) — - (6.5)

F- -V, fi+v, -V, fi=5(fi)—

Il y a autant d’équation de Boltzmann couplées que de sous-bandes i. Sy et S, sont les termes de
collisions et de recombinaison-génération (R-G). Les paramétres 7 et 7, traduisent respectivement un
temps de collision interne entre les particules et un temps R-G. L’indice ¢ référe au niveau d’énergie
considéré, c’est-a-dire qu’il faut résoudre autant d’équations de Boltzmann qu’il y a de sous-bandes
d’énergie.

En toute rigueur, la solution du transport exige que 'on résolve ’équation de Boltzmann (6.5) de
fagon auto-consistante avec 1’équation de Poisson (6.1).

Cette résolution semble complexe, notamment s’il faut tenir compte de tous les états électroniques.
En pratique, la plupart des phénoménes sont bien décrits par le modéle, plus simple, de dérive-
diffusion-recombinaison. Dans ce modéle, on considére la forme intégrée de I’équation (6.5) qui est
I’équation de continuité des charges pour les électrons et les trous, tenant compte de la génération G

et de la recombinaison R des porteurs:

on 1

— 4+ —div(J,) + R—G=0

57 + . iv (J,) +

ap 1 (6.6)
q étant la valeur algébrique de la charge (dans le cas de I’électron ¢ = —e, dans celui d’un trou

qg=e).
Deux phénomeénes interviennent dans le terme de courant J que 'on peut décomposer en deux
parties: J = Jp + Jy4, Jp étant le courant de dérive et Jy celui de diffusion.

Un des phénomeénes de transport qui apparait en milieu inhomogeéne, c¢’est le courant de diffusion : les
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F1G. 6.3 — Courbes en fonction de z représentant en a)le potentiel, en b)le gradient de potentiel et en
c)la densité de charges d’une structure de type p-i-n
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porteurs tendent & aller des régions les plus peuplées vers les régions les moins peuplées. Il correspond
au terme vy -V, f; de 'équation (6.5). Ce phénoméne est décrit par la loi de Fick qui relie les courants

de diffusion des porteurs Jg,, et Jy, aux concentrations d’électrons n et de trous p:

Jin=eD,Vn

(6.7)
Jdp = —€ Dp Vp

ou D, et D, sont les constantes de diffusion des électrons et des trous.
Le deuxiéme correspondant au terme F'-V, f; de 'équation (6.5) est di a action du champ électrique
F' qui produit un courant Jp que I'on appelle courant de dérive:

Jpn=enpu, F

(6.8)
JDp =EPHUp F

Au voisinage de I’équilibre, on montre que les constantes de diffusion peuvent étre reliées aux mobilités

par la relation d’Einstein :
kg T

e

En régime stationnaire ot dn/dt = dp/0t = 0 et en considérant seulement la direction z, les relations

de dérive-diffusion (6.6) associées a I’équation de Poisson (6.3) forment le systéme d’équations suivant :

(0 on 0 0

—~ D - _ = -r_ =

92 "9z a9z o f+G=0

0 op 0 0 B

EP p%—i-%pup%—R—FG—O (6.10)
0 0

— — | = —p— NS+ N,

\aZ<ERaz) 6(” p d+ a)

C’est le systéme d’équations de base qui est résolu dans le logiciel BCBV que nous présentons au

chapitre 7.

De maniére & optimiser les composants, on introduit des puits quantiques qui agissent de facon
particuliére sur les phénomeénes de transport.
Pour étudier les phénomeénes de transport, on doit alors distinguer deux parties :

— la partie massive (3D) du composant ot I'énergie est continue dans les trois directions. On peut
y appliquer les théories classiques;
— la partie quantique (2D) dans laquelle 1’énergie est quantifiée selon la direction perpendiculaire
aux interfaces.
Comme nous 'avons déja évoqué, I'équation (6.5), intégro-différentielle est difficile a résoudre.
Dans les hétérostructures, on va simplifier ’équation en supposant que le terme de courant de diffusion

est négligeable devant le terme de courant de recombinaison (schématisés sur la figure 6.4). En régime
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6.2. Le modéle de dérive-diffusion

courant d’injection

courant de diffusion

de porteurs minoritaires
zone dopée p /

courant de recombinaison

2D : états confmes 3D : états du continuum

\JJM;/

courant de diffusion
de porteurs minoritaires

zone dopée n

FiG. 6.4 — Schéma des différents termes de courant dans la zone active

permanent :
on 10J,
ot e 02 =0
@_1%_[{ L (6.11)
ot e 0z o
La conservation du courant implique :
+J, 0
8t( v = (6.12)

= J,(z) + J,(2) = constante
Rey = Byy(np — n;?) = n(2) = e Rey 2 (6.13)
En intégrant sur la partie de la zone active, c’est-a-dire de 0 & L., on a:
J=eR. L, (6.14)

et par conséquent :

Jy(x) =e Rey(L, — x
) = € Ru(L. — ) 615
Jp(x) =€ Reyx
Ce résultat justifie que dans les modéles ultra-simplifiés I’équation de continuité se réduit a:
on 1 . 1
ot = ¢ W= Fo = o = B (616)

ou Vol est le volume actif du matériau, Vol = L, L, L, avec I = S J soit le courant perpendiculaire
total.
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6.3 Couplage électrique-optique semi-classique

Dans ce chapitre n désigne l'indice du matériau, N et P les concentrations volumiques des por-
teurs. La simulation des composants optoélectroniques nécessite la description du champ électro-
magnétique ou la fréquence optique, que nous appelons champ optique. On admettra que le champ

électrique E de I'onde optique, distinct du champ électro-statique F', varie comine:
E=E(r)ev! (6.17)

ol w est la pulsation reliée a la longueur d’onde dans le vide par w = kgc = 2w c¢/A. Le champ
magnétique H associé sera toujours relié a 'induction B par B = ug H, c’est-a-dire que les milieux
considérés n’ont pas de propriété magnétique particuliére. En revanche les charges électriques fixes

et en mouvement créent une relation complexe entre I'induction électrique D et le champ E:
D =¢cFE (6.18)

€ est la permittivité diélectrique a la pulsation w elle peut étre trés différente de sa valeur & w = 0,
er déja vue a propros de 'équation de Poisson statique du modéle de dérive-diffusion. Les vecteurs
E et H obéissent aux équations de Maxwell [33]:

0B OH
oD oFE
VXH—J+W—J+€O€W (619b)

En électronique classique, il est usuel d’éliminer artificiellement la densité de courant J de I'équa-

tion (6.19b) en définissant une permittivité complexe €

7;00

S (6.20)

wep(l+iwT)
oll 0 est la conductivité a fréquence nulle et 7 le temps de relaxation de la vitesse des porteurs. Les
effets de conduction des porteurs libres a la fréquence optique seront donc inclus dans la constante
diélectrique e, cette contribution a la partie imaginaire de e est usuellement appelée "absorption

plasmon", I’équation (6.19b) devient alors:

oo E OFE
_ o H=egelr 6.21
Thiwt V% T (6:21)

L’utilisation de la constante diélectrique haute fréquence e permet de rassembler (6.19) en une seule

équation :
2

VXVXE-“cE=0 (6.22)
C

La conductivité introduite dans ’équation (6.21) ne fait intervenir que les interactions entre porteurs

d’une méme bande (effet Joule). En présence de transitions inter-bandes ou inter-sous-bandes, la
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susceptibilité diélectrique est également modifiée. La partie imaginaire () est directement liée au
gain optique par la relation :

I(e) = %0 (6.23)

ol ¢ est le gain, kg le vecteur d’onde dans le vide et n l'indice réel. Les transitions au voisinage du
gap font également intervenir une variation de I'indice réel qui est un phénomeéne primordial pour les
composants actifs (c’est ce phénomeéne qui conduit au "chirp" des lasers).

Deux approches sont alors possibles.

La premiére est celle d’Henry et al. [34] et, admettant de petites variations de Uindice et du gain

linéaires avec la concentration de porteurs NNV, elle permet d’écrire :

Q

s 5 .
ay = constante = —2ky S = 2k, n (6.24)
g9 5 g
N
ou n, est la partie réelle de 'indice. En rassemblant alors (6.23) et (6.24), on peut résumer la variation

de e:

E=n —aHk—Og+zgk0 (6.25)

La deuxiéme approche est de considérer le calcul du gain optique faisant intervenir I’élargissement

spectral par une fonction :

A 6.26

9 Z "I Awp 2+ T2 Awk] +1I7? ( )
La partie réelle de I'indice peut étre Calculee de la méme facon:
1 Awk i

on, —» ——— Ay —— — 6.27

S (Z ,UMJQ”J (6:27)

Cette seconde méthode est plus précise que la premiére car on constate généralement que le coeffi-
cient de Henry oy défini par (6.24) est loin d’étre constant dans toute la plage de longueur d’onde
intéressante.

Il y a lieu d’intégrer dans ¢ la contribution des transitions inter-sous-bandes et en particulier entre
sous-bandes de valence (IVBA) comme cela a été calculé au chapitre 5. Les modélisations élémentaires
simplifient le probléme en posant :

Gnet = g — apN — apP — arvpal (6.28)

ol a'p” sont relatifs a 'absorption plasmon (collisions intra-bandes) et ayypa un coefficient d’ab-
sorption IVBA. Pour une longueur d’onde constante, cette approximation n’est pas trop fausse.
Cependant I'approche consistant & calculer en méme temps le gain et 'absorption IVBA en fonction
de A\, N et P nous parait meilleure et plus cohérente. La résolution générale de (6.22) dans la géo-
métrie des composants est assez difficile, il y a lieu de simplifier le probléme pour le rendre soluble
par les méthodes numériques courantes. La géométrie étroite et allongée du composant tel qu’il est

schématisé sur la figure 6.1 permet de 'assimiler & un guide d’onde optique et de séparer les variables
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x et y de la variable z, direction de propagation. Si nous nous intéressons a la composante E, et en

posant kg = w/c:

Ar E +@+k%E +3(E.V1n(g))—o (6.29)
T L 822 0 T ax - .

A partir des conditions aux limites sur E et H autour du composant et sur les facettes d’entrée et
de sortie (z = 0 et z = L) la résolution de (6.29) peut étre faite par propagation tranche par tranche
en calculant E,(z + dz) a partir de E,(2).

Une approche plus simple consiste & ne considérer que les modes de propagation pour lesquels les

variables (z,y) sont complétement séparées :
E, = E,(zy) e "P? (6.30)

Une telle solution sera obtenue si le guide est invariant par translation selon z, mais il faudra toujours
associer une petite composante £, qui n’est pas nulle pour les guides optiques contrairement au cas
des guides d’ondes électroniques. Un tel mode est appelé quasi-TE (Transverse Electrique).

En considérant un vecteur H, on obtient des équations analogues & (6.29) et (6.30) définissant des
modes quasi-TM (Transverse Magnétique). Une description plus compléte régissant les modes quasi-
TE et quasi-TM est donnée dans la référence [35]. Pour un guide non invariant par translation nous
continuerons d’utiliser les modes quasi-TE et quasi-TM en admettant une variation trés lente des
dimensions latérales. Cette hypothése n’est pas absurde si la longueur du composant (de 'ordre du
nm) est trés grande devant les dimensions transverses (de I'ordre du pm). En reportant (6.30) dans
(6.29) on obtient alors:

Ar B, + a% (E %) + (ko*e = B*)E, =0 (6.31)
Pour un guide plan (dimensions latérales infinies selon ) E, et ¢ étant indépendants de x on aboutit
& une recherche des modes propres analogue a la recherche des états propres du puits quantique pour
I’équation de Schrédinger aux conditions aux limites prés. Les conditions aux limites sur le champ FE,
paralléle aux interfaces est la continuité (modes TE) alors que pour E, perpendiculaire aux interfaces,
il faut considérer la continuité de D = ¢ E [36]. Pour les valeurs propres de (3 vérifiant (6.31) on définit
aussi l'indice effectif 8 = ko neyy.

Pour un guide plan avec une seule couche guidante d’indice n; et un indice externe ng, I’équation de

dispersion peut étre obtenue analytiquement :

KL /nz — n%
1 eff

Cette solution simple donnée par (6.32) conduit & un champ FE, variant comme les premiéres fonctions

d’onde du puits quantique (voir 6.5).
En général, dans le probléme électrique-optique couplé, on n’utilisera pas I’équation (6.32) car

I'indice de la couche active est complexe et variable avec la concentration de porteurs. Cependant
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5 B
<

F1G. 6.5 — Deux premiers modes propres de l’équation (6.32)

cette méthode peut étre appliquée pour résoudre de facon approchée le probléme du facteur de
recouvrement. On appelle facteur de confinement I' le facteur qui relie le coefficient d’amplification
du mode (3(8)) avec le gain du matériau. Nous avons vu que pour une onde plane, ce facteur est 1
puisqu’on a directement une onde en exp(iwt—ik z+ g z/2). Avec un champ E, optique comme celui
qui est tracé sur la figure 6.5 seule la partie du champ recouvrant la couche active pour 0 <y < L,

contribue au gain. On aura donc:

Gnet = Fgmat (633)
avec:
foa E,2dx dy
M= e g (6.34)
oo S T AT AY

ot €2, est le domaine du matériau ayant du gain. Pour un gain matériau g,,,; constant par morceaux,
la densité de photons variant comme |E,|?, on a 3; = gnet/2 (8 = B, + 1 3;). Le calcul de T pour le
mode fondamental du guide est un élément essentiel de la modélisation du composant.
Le couplage électrique-optique semi-classique consiste donc a inclure l'effet des porteurs de charges
et les transitions entre états électroniques dans le milieu actif dans la constante diélectrique optique
£€:

— effet du gain optique;

— effet des transitions intrabandes;

— effet des transitions inter sous-bandes.

En parallele, le couplage des photons aux électrons par les équations de transport est directement

inclus dans la continuité des charges, par le taux d’émission R, :

Rtim = phot g Ug (635)

ou v, est la vitesse de groupe et Npno la densité volumique de photons. Il est d’usage de décomposer
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Nphot pour un mode se propageant dans la direction (z):
Npnot = Np(z) A(z,y) (6.36)

avec une norme a 1 pour la fonction de forme A. Np est la densité de photons par tranche dans la
direction (z).
Ayant déja introduit les pertes optiques liées aux charges électriques, il convient de reporter

d’autres pertes dans le composant :
— pertes par diffusion sur les bords du guide
— pertes par rayonnement, conversion du mode
— pertes aux facettes des miroirs pour un laser

Le modéle de Adams [28] revu par P. Brosson [37] met en ceuvre une équation d’évolution trés simple

par les deux modes contra propagatifs F'™ et F'~ ainsi que I’émission spontanée amplifice (ASE)

convertie dans ces modes ST et S~ :

4 :ltlgFi (6.37)
dz 2 '

avec Nppot(2) = ST+ S~ + |[FH2+ |[F %

L’équation (6.37) et ses analogues pour ST et S~ sont largement utilisées pour la modélisation

"tranche par tranche" des lasers et des amplificateurs optiques [38].

L’approche semi-classique peut paraitre trop "bricolée" compte tenu du calcul quantique détaillé qui
est fait dans les chapitres précédents. Nous allons évoquer dans les paragraphes suivants en quoi
consiste une approche quantique raisonnable au moyen de la matrice de densité et ce que l'on peut

raisonnablement en attendre.

6.4 Approche par la matrice de densité

Cette approche n’est pas complétement quantique, le champ optique reste décrit par un champ
électromagnétique classique, comme au paragraphe précédent. L’approche par la matrice de densité
est nécessaire si la distribution statistique des porteurs s’écarte notablement de la distribution a
I’équilibre. En particulier, on peut soupconner que le principe d’exclusion de Pauli qui n’autorise que
deux états a occuper pour le méme k entraine un appauvrissement de la probabilité d’occupation
autour de k, si la fréquence des transitions interbandes est trés élevée. Ce "trou" dans la distribution
se produira pour une valeur de k, telle que:

(L

2 \m, my

) k2 = hw (6.38)

ol m. et m, sont les masses de densité d’états, respectivement, pour les sous-bandes de conduction

et de valence.

2 1.2
12 k2
2mc,1)

Les énergies F¢., = + E., correspondent aux énergies des quasi-niveaux de Fermi. La

condition (6.38) associée au fait que le gain optique correspondant est positif correspond au critére
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F'1G. 6.6 — Distribution des porteurs faisant apparaitre les déformations de f. et f, autour de Ey. et
Ey,

de Bernard-Duraffourg [39]. Si les processus de diffusion intrabande, principalement électron-phonon,
autorisant les changements de vecteur d’onde et/ou d’énergie ne sont pas trés fréquents, une forte
inversion et une densité de photons élevée entrainera une déformation notable des distributions
statistiques des porteurs f. et f, dans les bandes. Ce phénoméne est appelé "spectral hole burning".
Pour un laser au dessus du seuil la concentration en porteurs ne change pas trop, en revanche le taux
d’émission stimulée est directement proportionnel a la densité de photons et continue d’augmenter
avec le courant. En utilisant les relations du modéle ultra simplifié (6.16) :

r on
e Vol = — <W) . = Rstim = phot 9 Ug (6-39)

ol Npper est la densité de photons, g le gain optique et v, la vitesse de groupe associ¢e au flux de

photons.
Un traitement heuristique et radical de la déformation de f. et f, autour de Ey. et Ey, consiste a

modifier (6.39) en écrivant :

N, hot g U
Ryiy = —22 =9 6.40
¢ 1+ /{Nphot ( )

c’est-a-dire que R, a une valeur limite de saturation. On peut concevoir intuitivement que le temps
limite associé sera donné par:

Tsat = 8gH < Tin (641)

=L
aN Vg
En effet si la fréquence des transitions stimulées devient trés grande devant 7;, les distributions f.

et f, doivent se déformer notablement. C’est principalement pour décrire ce phénoméne que certains
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auteurs ont abordé le transport électronique fortement couplé au champ optique par le biais de la
matrice de densité.

Nous ne reviendrons pas sur la définition et ’équation de mouvement de la matrice de densité [27].
Dans ce contexte, une bonne introduction en est faite par Asada [40,41| dont nous rappelons ici les
grandes lignes. Supposons que nous puissions calculer p,, la probabilité d’occupation de I’état d’un
électron |1, >. La matrice de densité statistique, en utilisant la notation de Dirac est donnée par
Popérateur p:

p=_Itn> p <y (6.42)

Cette matrice permet de calculer la valeur moyenne statistique sur un grand ensemble de réalisations
des états |1, >. Pour toute observable associée a 'opérateur A:

A= anmAmn =Tr(pA) (6.43)

L’équation de Liouville quantique qui gouverne I’évolution de p dans le temps:
dp 1
-~ H

ou H est le hamiltonien total agissant sur un électron qu’il est usuel de décomposer en trois termes:

(6.44)

H=Hy+H.+H (6.45)
ou:
— Hj est le hamiltonien & 1 électron du cristal rigide idéal donnant les bandes dans ’approximation

de la fonction enveloppe (voir paragraphe 1.2);

— H, est le hamiltonien associé au champ électrique de I’onde optique E:
H.=—er-E (6.46)

— H’ est un hamiltonien perturbant le cristal rigide par exemple di au couplage électron-phonon.

Pour référer les éléments de matrice de p il conviendrait de rechercher I’équation d’évolution de p;'-’fjv,

pﬁ-’fjc et pz'-'};,”v, car il faudrait bien distinguer les sous-bandes selon qu’elles sont relatives aux états de
conduction ou aux états de valence.

Dans ’approche simplifiée [41], on admet que Ueffet de H' sur I’évolution de p se traduit par trois
temps de relaxation 7, 75 et 7, tandis que les commutateurs [Hy, p] et [H,, p] sont calculés rigou-
reusement.

Développant (6.44) sur les éléments diagonaux p,,,, et non diagonaux p,, ,, (n est un état de conduction

et m un état de valence) il vient :

0 pnn E Pnn = Pn  Pnn— Pn
080 5 R~ R p) E 2222 o0 =Ty )
fom — iWnm Pum + 3 _(Pun Rt — R P m) = (n# m) (6.47D)

n
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ou R, ,, est I'élément de matrice de er, w,,, = E, — E,,, E le champ électrique aux fréquences
optiques, p, la distribution en quasi équilibre (distribution de Fermi-Dirac en présence de la pompe),
Pn la distribution a 1’équilibre, 7, le temps d’émission spontanée, A,, le taux de génération (pompe)

et 7, un temps de collision effectif agissant sur p,,., (n # m), que 'on prend usuellement égal a:

1 1 /1 1
R e B 6.48
Tin 2 (TC + Tv) ( )

Le terme de pompe A, ne peut étre calculé rigoureusement dans cette approche, il nécessitera une
théorie prenant en compte ['inhomogénéité dans l’espace de p (terme en V,. p,,,,) comme dans ’équa-
tion de Boltzmann (6.5).

Pour I'analyse ultérieure on peut se contenter d’admettre que les distributions en quasi équilibre p,

sont obtenues & partir du courant par les termes de génération A, tels que:
=)

- = A, d*r (6.49)
€ Vol.actif Xn: "

Pour obtenir la constante diélectrique contenant le gain et la variation d’indice, on calcule la moyenne

de la polarisation P. On développe p et P selon les puissances de F:

p=p0+pWE+p?EP?+. .. (650
P=PYUE4+ PO R4 '
Du fait que R,,, = 0 (régle de sélection) il vient deux résultats essentiels:
nm iw + TL — Wnm ih (6.51)
" 6.51
(0) (0)
Pnn — Pmm E
P=N)Y |R,n* ™"
;‘ | ih i (W~ Wnm)
et pour la partie linéaire du gain:
w [Rum|*(phin = pim) L
= N — 6.52
= eoh 2. (@ — Wom)2 + (1/Ton)2 Tin (6.52)

Ces résultats coincident exactement avec 'approche précédente (5.9) et justifient mieux 'origine de
la Lorentzienne qui était introduite de fagon artificielle dans les chapitres précédents.
Notons enfin que le développement (6.50) permet d’obtenir les termes d’ordre supérieur, en particulier

la dépendance de g avec |E|?. On écrit de fagon générale, pour un mode p:
9p = 9p — Z Byq |Eq|2 (6.53)
q

Il est indispensable de calculer 'effet de tous les modes sur le gain. Nous ne reproduirons pas ici les

calculs de pg% et pﬂ ainsi que de P®) |40]. Une expression intéressante peut étre utilisée dans une
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modélisation poussée du gain:

B _ hwp /+OO<R4> (fc_fv)gcv(]1+[2)
b E, i(hwy — Eey) + (R/Tin)

— 5—-2 _ dECU
2n €0

2 (1 + 1) )

Il = (Tin(hwp - Ecv>2 + (h/Tm)2 (654)

= Kz (o — Eclv) (W) =i (g - Elcv> + (h/Tm))

' ( h(w, — uj]) (/) ihlw, wi) + <h/n>)]

It désignant la partie réelle. Sil’on veut conserver une variation phénoménologique de g avec Nppor, On
voit donc qu’il convient d’utiliser (6.53) plutot que (6.40), les deux formes ne pouvant étre réductibles,
la génération de nombreux modes parasites contribuant & réduire d’autant le gain par le mode

principal.
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Chapitre 7

Développement d’un outil logiciel efficace

Le logiciel de simulation BCBV [42], dont I'¢élaboration fut commencée au laboratoire du C.N.E.T.
Bagneux, est un programme écrit en C++ [43|. Son développement s’est ensuite poursuivi au sein
du Groupement d’Intérét Economique OPTO+. Ce programme résout, & une dimension, les équa-
tions de transport et de Poisson pour un empilement de couches semi-conductrices. Le diagramme
des bandes: BC (pour bande de conduction), BV (pour bande de valence) est une représentation
commode de I'état électrique d’une structure semi-conductrice. Au niveau du développement, le lan-
gage de programmation utilisé permet la programmation orientée objet. L’avantage de ce type de
programmation est une trés grande modularité des programmes. On peut donc assembler trés fa-
cilement, dans un méme logiciel, des éléments de programme différents. L’outil de développement
logiciel est Borland C++ Builder [44] qui permet la gestion et l'utilisation de nombreux composants
tels que l'interface graphique pour permettre 'interaction avec 'utilisateur comme, par exemple, les

fenétres de dialogue ou le tracé de courbes.

7.1 Paramétres matériaux, prise en compte de la contrainte

L’ingénierie des bandes nécessite un classement des matériaux semi-conducteurs. Dans le logiciel
BCBYV, les matériaux sont classés de la maniére suivante:

— les alliages binaires et semiconducteurs usuels — Si, Ge, GaAs, AlAs, InP, InAs, GaP;

— les alliages ternaires — GaAlAs, InAlAs, InAsP, GalnP, GalnAs;

— les alliages quaternaires — GalnAsP, GalnAlAs;

— les super-réseaux qui sont des empilements alternés et périodiques de deux matériaux ABA-
BAB...qui ne peuvent ni étre assimilés a des alliages ni se comporter comme une suite de
couches ayant des propriétés individuelles car la période est comparable a la longueur d’onde

de DeBroglie. La structure de bande est donc particuliére;

— les couches graduelles qui comportent une variation continue de paramétre selon la direction

(7). Cette variation s’appuie sur les paramétres des deux matériaux qui I’encadrent.
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Binaires et usuels | Ternaires Quaternaires

Si Gaj_;Al;As | GagIny_,As, Py,
Ge In;_,Al;As | Al,Ga,In;_,_,As
GaAs Gagln;_,P

InP Gagzln;_,As

AlAs GalnAlAs

InAs SiGe

GaP

GalnAs47

AllnAs48

GalnP51

TAB. 7.1 — Liste des matériaux disponibles dans BCBV

Dans la colonne des matériaux binaires et usuels, nous avons regroupé deux matériaux particu-
liers: GagarIngssAs et AlgusIngssAs qui sont en accord de maille sur 'InP. A partir de ces deux
matériaux, on place dans la colonne des ternaires du tableau 7.1 le GalnAlAs qui est un quaternaire
particulier: (Ga0_471n0.53As)x(A10_481n0.48As)1_x
Pour chacun des matériaux pouvant étre utilisés, il faut déterminer ce qu’on appelle les paramétres
matériaux. La base de données repose en fait sur les matériaux de la premiére catégorie les paramétres
des matériaux des autres catégories étant déterminés a partir de ceux-ci. Les paramétres matériaux
comme l’énergie de gap, 'affinité, la masse effective des électrons, les paramétres de Luttinger, la
mobilité des électrons et des trous, etc sont renseignés dans un fichier de données pour les matériaux

binaires.

7.1.1 Loi de Végard

Lorsqu’on fait une structure avec des matériaux ternaires et quaternaires, les parameétres maté-
riaux sont calculés par la loi de Végard.
Les matériaux ternaires T sont formés a partir de deux matériaux binaires AC et BC ayant un
élément commun. Si z est la concentration en A, 1 — z est la concentration en B (par exemple le
matériau Ga,In,_,As est formé de GaAs et de InAs), un paramétre matériau Pr de ce ternaire varie

selon une loi linéaire, fonction du parameétre A et de celui de B:
P(z) = (1 = 2)Pac + xPpc (7.1)

ur matériaux quaternair m BT mm ny_ 1—y, O T us un
Pour les matéria aternaires de type AyBiCyDy, comme le Ga,In,_,As,P;_,, on n’a plus une

loi linéaire mais une loi quadratique :

Plxy)=xyPac+z(1—y)Pap+y(1—2)Pgc+ (1—2x)(1 —y)Psp (7.2)
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Pour les matériaux quaternaires de type AmBriCiDy comme le Ga;_,_,In,Al,As ne portant que
trois matériaux AD, BD, CD:

P(zyy) =(1—2—y)Pap+x Ppp +yFep (7.3)
Pour certaines propriétés physiques, ces formes sont insuffisantes. Cela concerne essentiellement

le gap direct, I'affinité, les mobilités, les lois de vitesse et 1'indice optique au voisinage du gap.

7.1.2 Lois spécifiques

Matériau ‘ Gap direct (E,) ‘ Affinité (x) ‘
Gaj_,AlAs
z <04 1.424 + 1.247 2 0.65 (E, — 1.424)
x>04 1.923 + 1.247 z + 0.997 22 0.3242 + 0.8106 = + 1.2763 22
Gagln;_,As 0.36 + 0.66227 x + 0.40176 22 —0.53 — 0.3134 2 + 0.8434 2
Al Iny_,As 0.36 4+ 1.902 x + 0.767 2> —0.53 + 0.6623 x + 1.1377 2
Ga,ln;_,P 1.35 + 0.6998 = + 0.55022 z2 —-0.22+0.76

(GalnAs4d7);_, (AllnAs48),

0.76 + 0.49 x + 0.20 2>

—0.491 + 0.541 x

Gaxlnl,xAsyPl,y

1.350 + 0.668 x — 1.068 y

AE,=0.06x+04y

+0.758 22 + 0.078 32
—0.068 7y — 0.322 2%y + 0.03 2 32

—0.15zy
AE.=x
= Xmp — 1.35 + AE, + E|
x =-0.72(1.43 - E,)

Iny_,_,Ga, AL As 0.36 +2.093y + 0.629
+0.577 y2 + 0.436 22

+1.0132zy — 22y (1 —x —y)

TAB. 7.2 — Tableau regroupant les lois plus exactes de variation de gap et d’affinité pour certains

matériaus

Le tableau 7.2 regroupe les lois plus appropriées pour le calcul du gap direct et de 'affinité qui
sont des paramétres fondamentaux pour la simulation des composants, ainsi que les paramétres de

Luttinger, les masses effectives et I'indice optique [45].

7.1.3 Contrainte sur InP ou GaAs

Les deux substrats utilisés a OPTO-+ sont le GaAs et I'InP. Nous avons présenté l'effet de la
contrainte sur les bandes d’énergie au paragraphe §1.3. Ici nous en rappelons les principales caracté-
ristiques en présentant les paramétres utilisés dans BCBV.

Les déformations du cristal sont fonction de la maille du substrat ag[substrat] et de celle du matériau
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Chapitre 7. Développement d’un outil logiciel efficace

que 'on dépose a:
ag[substrat] — a

€rx =
a
7.4
€,y = —2€ % ( )

Notons E, = a. — a,, le potentiel de déformation hydrostatique. Pour les matériaux utilisés dans
BCBYV, de maniére générale, on a 2/3 de déformation dans la bande de conduction et 1/3 dans la

bande de valence:

4 Cha
AE.=-FE, [1——=—") €1 7.5
3 ( (JH) ‘ (7:5)
2 Cha
AE, = —=FE, |1— =" € 7.6
3 ( CH) ‘ (7.6)
Soit FEj, le potentiel de déformation de cisaillement :
C
5 = _Eb (1 +2 12) €xx (77)
Cu

On définit le gap contraint Egyd’”o da a la déformation hydrostatique:
EMNo = By + AE, — AE, (7.8)
Et les deux gap contraints correspondants aux trous lourds et aux trous légers sont donc:

EHH — ng;yd'ra _'_g

y (7.9)
LH __ hydro
Ej7 =EY" —¢
L’affinité contrainte x du matériau considéré peut donc étre déduite par la relation :
— hydro
X = Xnon contraint + (Eg - Eg) (710)

Nous avons regroupé ces notations sur la figure 7.1
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7.1. Paramétres matériaux, prise en compte de la contrainte

sans contrainte A avec compression

bande de conduction

) i
% I Eg EH H Ehydro

v ELH

bande de valence

Fic. 7.1 — Parametres matériauz liés & la contrainte

7.1.4 Mobilité des porteurs, loi de vitesse

La mobilité des porteurs (u, pour les électrons et p, pour les trous) est un parameétre important
de la simulation pour caractériser le déplacement des porteurs dans la structure. C’est un coefficient
positif tel que:

J,=enu,V f,

(7.11)
Jp = ep,uprp

On part de lois de vitesse de dérive en fonction du champ:
vp = uw(F)F (7.12)

p(F) étant positif, on prendra une loi paire: u(—F) = p(F)

Pour simplifier ce point, on prendra F' = |F| pour la suite de cette présentation:

B 1+ a(F/F)"
H T B(F Pyt

(7.13)

de telle sorte que si F' — oo alors la vitesse vp tend vers une vitesse limite vy, :

vr, = po Fe (/) (7.14)
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Cette forme reproduit assez bien une loi avec un pic de vitesse v,;. supérieur & la vitesse limite.

1

"= mE
F. = g

@ Lo (7.15)

VL Upic

o =

1 to (Vpic — vr) Fe
5 _ Upic

1 (Vpic — vr)
Si Vpie < vr, il 0’y a plus de maximum, on change alors de forme de loi:
F

e A (F/R)?

Dans la base de données des matériaux, on renseigne les parametres fig, Up;c et vr. On procéde a un

(7.16)

calcul éventuel par une loi de Végard selon la classe du matériau. Cependant, 1y dépend aussi du
dopage. Pour un ternaire, on a:

2 po(B) + (1 = 2)po(A)
(14+Tp Np)e

fo = (7.17)

Pour le GaAs:
{ I'p=5510""

q=0.233

Le logiciel BCBCV permet également d’effectuer des simulations sur des structures de type super-

réseaux comportant un grand nombre de puits et de barriéres identiques.

7.1.5 Cas particulier des super-réseaux

Les super-réseaux sont des structures formées d’un empilement périodique de couches a partir de
deux matériaux différents de maniéres a former une succession périodique de puits et de barriéres
(voir figure 7.2).

Contrairement aux multipuits quantiques, la mobilité perpendiculaire a un sens si le champ élec-
trique n’est pas trop élevé.

Dans BCBV, connaissant a, b, x,, xp, on calcule la suite des mini-bandes:

— mini-bande I' électrons;

— mini-bande X et L (peuvent influer figure 7.3);

— mini-bandes HH et LH.

A partir de cela, on calcule la mobilité dans ’approche du temps de relaxation constant :

A
L(zer) m

e Iy (52) 1+ F/EP (7.18)

2kpT
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T T — s — — | — . —. L . A — _._.-_._..Xl
[y
B W B W B B W B
Iy
a
- b
-

Fi1G. 7.2 — Diagramme de bande d’un super-réseau avec les mini-bandes I' et X

[y

S |G| ams| | . .
po] IO 5 R . <
I

F1G. 7.3 — Diagramme de bande d’un super-réseau constitué de GaAs et d’AlAs
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F,=— (7.19)

— d=a+ b est la période;

— A est la largeur de mini-bande calculée par Kronig-Penney [3];

— 7 est le temps de collision unique et constant dans ce modéle simple;
— Iy et I sont les fonctions de Bessel modifiées.

On voit que si le champ devient trop élevé, le modéle de dérive-diffusion ne peut plus marcher car la

vitesse tend vers zéro et non pas vers une limite.

7.2 Intégration du calcul du gain

Comme nous ’avons évoqué en introduction de ce chapitre, le logiciel BCBV propose une interface

d’entée (voir figure 7.4) agréable a l'utilisateur.

§.BCBV4 Hi=1F

Fichier Edition DBase Eguilibbre Gain Electriqgue Optigue Options Aide Export Graphigue

newaaan el |=lolc s« alol k1 7|

=3
=

i

hatériau EpaisseuriCDmst.:-lCompos.5|D|:|page1|Energie1 |Dopage 2|Energie1 |Puits |Elarriére |
1 gainasp  i0.01 0.20 0.43 0.0E+00 |00 0.0E+00 0.0 0.0 n.o
2 gainasp  0.008 0.20 0.75 0.0E+00 |00 0.0E+D0 0.0 0.0 n.a
3 gainasp  0.07 0.20 0.43 0.0E+00 |DD 0.0E+DD 00 0.0 n.o

F1G. 7.4 — Fenétre de départ du logiciel BCBV

Il peut alors, & partir de cette fenétre, entrer par couches de matériaux la structure qu’il veut
simuler. Prenons le cas d’un laser typique dont la zone active est constituée d’une couche d’InP do-
pée P, d’une série d’alternance de couches GagoInggAsg43Po 57 et GagolnggAsg 75Pg.25 puis pour finir
d’une couche d'InP dopée N. Le diagramme des bandes de conduction et de valence est donné sur la
figure 7.5. Lorsqu’on applique une tension aux bornes de cette structure, le diagramme des bandes se
modifie sous l'influence du champ électrique externe appliqué. On peut alors voir sur la figure 7.6b
que dans la zone des puits quantiques, les bandes sont presque plates. On peut donc considérer que,

dans chaque couche, I'affinité et le gap sont constants. On peut ainsi calculer les états confinés de
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7.2. Intégration du calcul du gain

la structure ainsi que le gain par la méthode que nous avons développée au chapitre 3. On peut

également supposer que les niveaux de Fermi, en pointillés sur la figure 7.6, sont constants dans la

zone des puits quantiques.

1.54

bande de conduction

1.0+

0.0

bande de valence

-0.5

Energie (eV)

-1.0

-1.5

a)

2

z (um)

b)

Energie (eV)

14 bande de conduction
1.2
1.0
0.8 -
0.6 -
0.4
0.2

0.0

-0.2

Fi1G. 7.5 — Bandes de conduction et de valence d’une structure laser a multipuits quantiques sans

tension appliquée; b) zoom de la partie encadrée de la figure a

0.6

bande de conduction

0.0

-0.6

Energie (eV)

-1.2

a)

b)

Energie (eV)

bande de conduction

0.6

F1G. 7.6 — Bandes de conduction et de valence d’une structure laser a mullipuits quantiques avec une

tension appliquée & ses bornes; b) Zoom de la partie encadrée de la figure a

La structure du logiciel est donnée sur le schéma 7.7. Aprés que 'utilisateur ait constitué sa

structure a partir de la base des matériaux du logiciel, chacun des paramétres matériaux (comme le

gap, l'affinité, la masse effective des porteurs, la mobilité des porteurs, etc.) est calculé en fonction

de la contrainte éventuelle. Il est également possible d’utiliser un matériau hors de la base existante

a condition de renseigner tous les paramétres nécessaires a la simulation. Le module de gain est

directement accessible depuis la fenétre 7.4, on a alors la fenétre 7.8 qui sert d’interface pour entrer
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les paramétres de la simulation du gain. Ces paramétres sont :
— la plage de longueurs d’ondes, Lambda min et Lambda max en pm;

— le Nombre de points en Lambda;

— la plage de densités de porteurs, Densité porteurs min et Densité porteurs maz en cm™>;

— le nombre de courbes de gain (nombre de densités de porteurs différentes, Nombres de densités.
Lorsque le calcul est fait, le logiciel fournit les états liés dans la bande de conduction, dans la bande
de valence en séparant les états de trous lourds et de trous légers. Ces états sont donnés en k, = 0.
On obtient également le gain différentiel gy et la densité de transparence ng (pour chaque type de
polarisation TE et TM) en admettant que dans les MQW, le maximum de gain varie de fagon linéaire

en fonction du logarithme népérien de la densité de porteurs soit :

Gmaz = 90 In (ﬂ) (720)

o

Cette loi étant donnée par une approximation linéaire faite a partir du maximum de gain pour chaque

courbe, on donne le coefficient de régression linéaire.

120



7.2. Intégration du calcul du gain

Dialogue :
choix d’une structure

Y
Donnees
matériaux Y
{ -
Bandes - Parametres rr_nate/naux
»| des couches isolées
Masses N
Lois
Vitesses Y
Contrainte Plagramme des bandes
- a I’équilibre :
Température . ) ) .
— Equation de Poisson non linéaire
\i \i \i \i
Tension | Eclairement | Modes Gain
optiques | QW et MQW

Y

Y } Y

p
Calcul des bandes de conduction TP
et de valence hors équilibre Gain differentiel

Densité de transparence

Calcul des courants L

Fi1G. 7.7 — Position du module du calcul du gain dans BCBV
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i Gain d'un Puits Quantique

0.0379323905566966 -0.0090578535467986 =] |-0.0351480332662377
0.129896664296013 -0.036743690956643
-0.0808072954511
M 198E709 70704
i
2.3089E+03 §.2380E+02

8.8465E+17 16045E+18
9.9604E-01 8.2275E-01

—np=1.00e+18
— np=2.00e+18
— np=3.00e+18
— np=4.00e+18
— np=5.00e+18

FiG. 7.8 — Module de gain du logiciel BCBV
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Chapitre 8
Mesure du gain sous le seuil

La simulation étant destinée au dimensionnement des composants, il est maintenant indispensable
de procéder a une validation des calculs que nous avons présentés, en particulier au chapitre 3. Une
méthode de mesure du gain basée sur la structure de laser a cavité Fabry-Pérot permet d’obtenir
la dépendance spectrale du gain net (gain modal diminué des pertes internes) pour une structure
guidante a puits quantiques (schématisée sur la figure 8.1). Cette méthode permet d’obtenir directe-
ment les courbes de gain en fonction de la longueur d’onde, paramétrées par le courant total (situé
en dessous du courant de seuil). Les courbes théoriques étant paramétrées par la densité de porteurs
dans la couche active, il convient donc d’établir un lien entre le courant total et la densité de porteurs

pour établir un lien entre les deux familles de courbes (simulation et mesures).

guide de courant

ruban

contacts «— SCH

puits quantiques

F1G. 8.1 — Coupe 3D de la structure d’un laser de type pn-BH
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8.1 Structure de test: le laser pn-BH

Les lasers sur lesquels nous avons effectué des mesures sont représentés, en coupe, sur la figure 8.1.
Nous avons fait des mesures sur un laser de longueur d’onde d’environ 1,3um référencé par le numéro
de plaque 1.3 et un de 1,55um référencé par le numéro 1.55. La technologie de ces deux type de laser
est semblable. Le substrat utilisé est I'InP. On part de ce substrat pour faire croitre, par épitaxie,
les différentes couches du composant. Le laser a une structure BRS (Buried Ridge Structure) [46]
dont le schéma serait celui représenté sur la figure 8.2 sans les zones 2, c¢’est-a-dire que la partie
centrale du laser (zone 3) est enterrée de maniére & étre protégée. La matiére présente autour du
laser (zone 1) favorise les courants de fuite. Une solution, simple a réaliser, consiste a implanter des
ions H' dans la partie dopée p, autour de la zone active, mais avec cette technique, on est limité en
courant (=~ 250 mA). Une autre solution, plus complexe & mettre en ceuvre, consiste a générer deux
régions dopées n (zone 2) des deux cotés de la zone active de facon a y guider le courant. Ce type de

laser est appelé laser pn-BH (pn-Buried Heterostructure) [47].

zone 1l

_—— zone 3

zone 2

f
|

zone 4

F1G. 8.2 — Coupe 2D, plan (x,z), d’un laser de type pn-BH

La zone active est constituée de plusieurs puits quantiques formés par succession de GalnAsP

avec différentes fractions molaires pour constituer des puits de potentiel.
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8.1. Structure de test : le laser pn-BH

Fonction Composition Epaisseur(nm)
Buffer InP 500

Buffer InP 475

SCH-1 GalnAsP

MQW (barriéres) | GalnAsP 8
MQW (puits) GalnAsP

SCH-2 GalnAsP

Spacer InP

Autre GalnAsP 50
Spacer InP 20

TAB. 8.1 — Epitazie de la plaque 1.3

Fonction Composition | Epaisseur(nm)
Buffer InP 500
SCH-1 GalnAsP

MQW (barriéres) | GalnAsP 10
MQW (puits) GalnAsP 8

SCH-2 GalnAsP
Spacer InP
Cladding InP 20

TAB. 8.2 — Epitazie de la plaque 1.55
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8.2 Bréve description de la méthode Hakki-Paoli

B.W. Hakki et T.L. Paoli [48] ont proposé une méthode permettant la mesure du gain au-dessous
du seuil laser. Cette méthode s’appuie sur la mesure du spectre de la cavité laser pour un courant
donné, inférieur au courant de seuil.

. WUUUUUUUUUUUUUUUUL

F1G. 8.3 — Puissance émise par une cavité laser Fabry-Pérot en fonction de la longueur d’onde

La mesure de la puissance en fonction de la longueur d’onde donne un spectre comme celui
représenté sur la figure 8.3. Le spectre fait apparaitre des maxima (P,,,;) et des minima (P,,;,) que

'on peut relier au gain par la relation (voir annexe C):

9 = 9mod — O =

(8.1)

1 P P

\/Pmax - \/szn
Ol Gmoaq €St le gain modal, produit du gain matériau g,,.; par le facteur de recouvrement I'. Ry et Ry
sont les coefficients de réflectivité aux facettes et «; traduit les pertes dans la cavité. Pour obtenir la

2L,

valeur des pertes de la cavité, on peut les mesurer sur le spectre de gain obtenu. A la transparence,
i.e. gmat = 0 et g = ;. Le probléme qui se pose dans la pratique est de mesurer un gain pratiquement
nul. Le bruit intervient alors de facon trés importante et il devient impossible d’évaluer «;.

Une mesure complémentaire consiste a mesurer le courant de seuil d’'un méme type de laser mais
avec des longueurs différentes. La puissance émise par le laser est nulle jusqu’au courant de seuil Iy,

et varie ensuite linéairement en fonction du courant :

{P:O I <1

(8.2)
P=nyI—1y) I>1Iy
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« =3 (mA)
409 g, + 1=8.5 (mA)
B « 124 (mA)
30 ] S — ~
. o’ x 1=4.5 (mA)
25 R N
20 s T e, « 1=5 (mA)
J P Ed = “0“0*‘~ e, ~
— 15 4 ‘: ;‘* Ww',’:”“ KR -~ W e - |1=5.5 (mA)
B ] W I B,
10 ** N 1=
S aw S s ) v 1=6 (mA)
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() 1 a. Xy _ # T toaMe
S 510 v WSS e ER - ET A
= ] X - * Bl AAA +++ - " +++++% ;}.‘0
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. + o x .
250 *¢ v e x - - T, A
1  x T ><>< - *AF““&‘ *a
-30 4 wy 8T T ot x Y £
-35 — R .
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Fi1G. 8.4 — Mesure du spectre de gain d’un laser de la plaque 1.55

120 4

——1.10e+18 ——1.22e+18
1.34e+18 ——1.47e+18
1.59e+18

100 +

Gain modal (cm™)

—1.71e+18

1.83e+18

40 ——1.96e+18 ——2.08e+18
60 ——2.20e+18
-80 T T T T T T T T T T T T T 1
1500 1520 1540 1560 1580 1600 1620 1640
A(nm)

Fic. 8.5 — Simulation du gain avec BCBV d’un laser de la plaque 1.55
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40

20 4

-20

-60 4

Gain + IVBA modal (cm™)

-80 T T T T T T T T T T T T T 1
1500 1520 1540 1560 1580 1600 1620 1640

A(nm)

F1G. 8.6 — Simulation du gain avec BCBV d’un laser de la plaque 1.55 prenant en compte le spectre

d’IVBA (mémes densités de porteurs que pour la figure 8.5)

FiG.

L,=320 pm

] L, L, L, L,
97 L,=610 um

| L,=920 ym

L,=1220 um
40
Ny
20 A
Ith
' 'OIG'O?S'lTO'l.IZ'lLl'

P (mW)

0 T N I N T
02 00 02 04

I(A)

8.7 — Mesure de la puissance en fonction du courant pour différentes longueurs de lasers
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8.2. Bréve description de la méthode Hakki-Paoli

oll 74 est le rendement quantique externe. Une mesure est représentée sur la figure 8.7.

Or ny4 peut étre exprimé [49] en fonction de la longueur L du laser:
1 o 2L 1

= ——+— (8.3)
Ta i n (m) i

n; étant le rendement quantique interne.

Pour les structures qui nous intéressent, le coefficient de réflexion aux facettes est le méme pour

les deux donc Ry = Ry = R et par conséquent :

1 (6%} 1
— = L+ = 8.4
e mm() T (84)

En reportant chacune des mesures de ny en fonction de la longueur, on peut en déduire les coefficients
a; et m;. Dans le cas de la figure 8.7, o; est de 'ordre de 6cm™1.

En placant g — «; = 0 sur la figure 8.4, on constate que la premiére courbe & I = 3mA est proche
des conditions de transparence si 'on admet que 'absorption aux grandes longueurs d’onde est de
30 cm~! environ sur toute la plage de courant.

Sur cette méme figure, nous pouvons également placer la valeur g;, pour le seuil du laser:

1
9 =57 In(R; Rs) (8.5)

Nous avons donc une expression de g—c; incluant les pertes plasmon et IVBA pour des concentrations
de porteurs entre la transparence et le seuil. En comparant avec la figure issue de la simulation 8.5,
obtenue avec les paramétres suivants :

— Tin = 0.1 ps;

— Amin = 1500nm et \,,,, = 1640 nm;

— Nnin = 1.1e18cm™ et Nypge = 2.2€18 cm™3.
nous relevons quelques caractéristiques:

— le maximum de gain de la derniére courbe (I=7mA) juste avant le seuil correspond bien a la

condition de seuil (8.5);

— la condition de transparence est obtenue pour g — a; = 0 et semble correspondre a4 un gain
maximum nul pour la premiére courbe (I=3mA).

En revanche, aux plus grandes longueurs d’onde, le maximum de gain est négatif ce qui correspond a
une absorption excédentaire. Les courbes obtenues sont trop dispersées dans cette plage de longueurs
d’onde (A > 1600nm) pour que 'on puisse en déduire une loi phénoménologique, mais l'ordre de
grandeur de I’absorption supplémentaire correspond bien & la somme de deux contributions a savoir
I'TVBA et les pertes par porteurs libres. La différence entre les simulations des figures 8.5 et 8.6 est
la prise en compte du spectre de 'IVBA en fonction de la longueur d’onde dans la simulation de la
figure 8.6. Cette prise en compte permet de se rapprocher qualitativement et quantitativement des

mesures représentées figure 8.4.
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Ces courbes g(A,I) peuvent étre rapprochées des courbes théoriques g(A,n) a condition d’établir
une bonne variation du courant avec la densité de porteurs. Dans ces conditions il faut connaitre
plusieurs parameétres avant de calculer cette dépendance (voir approche semi-classique) :

— T, et 7, contribuant au terme Rrgy;

— Caun et Cypyp pour tenir compte de 'influence de 'effet Auger;

— B du terme Ry, le taux d’émission spontanée.

En prenant également en compte I'absorption plasmon qui intervient directement dans le calcul de
la constante diélectrique et en tenant compte du facteur de recouvrement I":

_ ffSA ‘Eﬂﬁny dl.dy
ffsT |y y|? dz dy

On peut alors simuler complétement, dans un modéle électrique-optique couplé, les variations du

r

ol Sy est la zone active et Sr est la surface totale (8.6)

courant en fonction de la densité de porteurs avec la tension appliquée.
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F1G. 8.8 — Variation de la densité de porteurs en fonction du courant total

Nous avons obtenu la courbe 8.8 avec la suite de paramétres suivants:

— Clayg = 2e-29 cm® S_l;

— B =0.8e-11 cm3s7!;
— 7, = 0.8e-9 s;
— 7, — 0.8e-9 s.
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8.2. Bréve description de la méthode Hakki-Paoli

Pour comparer les valeurs absolues du gain différentiel, il faut pouvoir relier le gain modal au gain
matériau. Pour cela nous devons calculer le facteur de recouvrement I' (8.6). Ce facteur est calculé par
le logiciel ALCOR [50] qui permet également le calcul des modes optiques tels ceux représentés sur

la figure 8.9 pour la structure. Dans le cas du laser que I'on veut simuler, ce facteur est: I' = 0.0713.

Fic. 8.9 — Calcul des modes d’un laser de la plaque 1.55 par Alcor

La comparaison directe des deux familles de courbes est trés difficile. En revanche, on peut
comparer les ordres de grandeur du gain différentiel gy, obtenu en ajustant les variations du maximum

de gain g,,q. avec la densité de porteurs n pour une loi:

Imaz = 90 In (£> (87)
n

0

Si le courant varie comme n?, cette loi peut étre transformée en:

I
Imaxz = % In (I_O) (88)

Pour la simulation, le gain différentiel est gy = 80 cm ™" alors que pour les courbes expérimentales, on

a go = 43 cm ™. Il faut néanmoins tenir compte du coefficient v. Une autre comparaison intéressante
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est celle de la variation de la longueur d’onde \,,,, correspondante au gain maximum pour chaque
valeur de courant. Pour les mesures cette variation est comprise entre 1566 et 1572 nm alors que pour
la simulation, cette plage est légérement décalée, entre 1572 et 1587 nm.

Une analyse similaire pourrait étre effectuée avec les courbes de gain mesuré pour un laser de la
plaque 1.3, représentées sur la figure 8.10.

Ces mesures ayant été faites en fin de thése, nous n’avons pas eu le temps d’affiner tous les paramétres
de simulation, et notamment de prendre en compte la renormalisation du gap (BGR). Un autre

élément important est la variation de l'indice en fonction de la densité de porteurs.
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Fi1G. 8.10 — Mesure du spectre de gain d’un laser de la plaque 1.3
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Conclusion

L’objectif principal de cette thése était de fournir une approche physique précise des structures
a multi-puits quantiques s’écartant notablement de I'application brutale des méthodes discrétisées
(comme celles des éléments finis ou des différences finies).
Nous avons montré que pour le calcul du gain optique et des paramétres associés (0n,., taux d’émission
spontanée) une méthode de Galerkin avec une base de fonctions bien choisie présentait plusieurs

avantages:

— élimination des "tournevis numériques", donc assurance de la reproductibilité des résultats pour

différents utilisateurs du logiciel de simulation appliqué aux mémes structures semiconductrices;

— meilleure précision des résultats et robustesse plus grande pour les cas limites (faible couplage

des puits, limite quantique-classique).

Par ailleurs, nous avons détaillé quel était le point faible des méthodes discrétisées dans le cas de deux
puits couplés. Nous avons également établi le lien entre le transport semi-classique et les fondements
d’un modéle statistique raisonnable & partir du modéle d’Asada de la matrice de densité. Ceci, pour
un semi-conducteur soumis & un flux de photons de densité moyenne et en couplage avec la résolution
de I’équation de Helmholtz pour le mode optique.

Une telle modélisation a partir des données de base des matériaux constituant les puits, les barriéres
et les autres couches semi-conductrices du composant, laisse {rés peu de paramétres ajustables a la
disposition de l'utilisateur. Il fallait donc également valider cette approche en comparant les pré-
dictions du modeéle avec quelques résultats expérimentaux. Nous avons montré une validation assez
satisfaisante par le spectre de gain de deux lasers de longueurs d’onde différentes dans une plage
de densité de porteurs entre la transparence et le seuil. Quelques imprécisions restent néanmoins a
clarifier.

Un des buts de la simulation est de permettre aux concepteurs de composants de dimensionner les
paramétres géométriques et physico-chimiques qui entrent dans la fabrication (compositions, épais-
seurs et dopage des couches de quaternaire par exemple). Dans ce but nos calculs de gain pour les
multipuits quantiques non identiques ont été intégrés dans un logiciel convivial (BCBV). Le travail de
développement logiciel correspondant n’a pas été explicité dans ce mémoire de thése, bien qu’ayant
occupé une part importante du temps.

Les perspectives de notre travail peuvent étre tracées dans deux directions. Dans la premiére direc-

tion, nous proposons de généraliser la méthode de Galerkin sur la base des puits simples en tenant
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compte du champ électrique local sur chaque puits et d’un potentiel de forme quelconque entre deux
puits. Les fonctions d’onde de base d’un puits sous champ étant parfaitement connues (fonctions
d’Airy). Un tel développement permettra d’inclure les composants & électro-absorption dans BCBV.
Dans la seconde direction, nous proposons de calculer plus précisément les effets obtenus aux fortes
densités photoniques et électroniques en utilisant les termes d’ordre supérieur de la matrice de den-
sité. Un tel développement permettrait de mieux modéliser les amplificateurs & puits quantiques en
régime de saturation optique ou électrique.

Pour les deux développements que nous proposons, le principe d’éviter le maillage et les méthodes
discrétisées peut étre maintenu, hormis pour le découpage en tranches dans la direction de propa-
gation qui est nécessaire pour tenir compte des variations dans cette direction. Par ailleurs, le choix
des outils de programmation (C++) permet d’espérer que le développement du logiciel de simulation
puisse survivre a la durée de cette thése.

Enfin, les lecteurs familiers de la physique des semiconducteurs pourront s’étonner que I'approche
des modeéles a un électron, y compris pour la matrice de densité, aient été exclusivement utilisés
dans ce travail. Il est probable que des modéles plus précis, associés a des expériences fournissant des
résultats moins bruités permettront d’introduire des modéles physiques & "N corps" pour obtenir un

meilleur accord modéle-expérience.
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Notations

Pour alléger les écritures de ce document, nous avons choisi de noter les vecteurs en gras plutot

que de les marquer avec une fléche. Par exemple, le vecteur dont les composantes sont désignées par

Tz, Ty €t 7, sera noté r au lieu de 7.

Constantes physiques

Voici les principales constantes physiques utilisées :

e = 1,60218.1071Y C, charge élémentaire d’un électron

c = 2,99792458.10"® m.s~!, vitesse de la lumiére dans le vide

h = 6,62618.1073* J.s, constante de Plank

h = 1,054589.1073* J.s, constante de Plank divisée par 27

mo = 9,10953.1078 Kg, masse de ’électron dans le vide

g0 = 8,8542.10712 F.m~!, permittivité du vide

po = 47.1077 H.m™~!, perméabilité du vide

kp = 1,38066.10~% J.K!, constante de Boltzmann

hw=hc/A=1.2398/)\ est exprimée en eV si A est en pum, c’est I'énergie d’un photon

Lexique

MQW (Multi Quantum Wells) : multipuits quantiques;

SOA (Semiconductor Optical Amplifier) : amplificateur optique a semiconducteur;

DFB (Distributed Feed Back) : laser a contre réaction distribuée;

BRS (Burried Ridge Structure): laser a zone active enterrée;

pn-BH (pn-Buried Heterostructure) : laser a zone active enterrée mais dont les courants de fuite
sont limités par deux régions dopées n;

IVBA (Inter Valence Band Absorption) : absorption intra-bande de valence ou inter-sous-bandes
de valence;

ASE (Amplified Spontaneous Emission) : émission spontanée amplifiée.
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Annexe A

Equation de Schrodinger discrétisée

Dans cette annexe, nous détaillons les calculs qui ont permis d’aboutir & une expression analytique
de I'équation séculaire permettant de trouver les niveaux d’énergie de deux puits couplés avec la

méthode des différences finies .

Déterminant d’une matirce tridiagonale

La discrétisation de ’équation de Schrédinger simplifiée (4.1), appliquée au cas d’un puits de

potentiel infini, conduit au déterminant de dimension N + 1 dont il faut trouver les racines:

N|2a—F —a 0 --- 0
—a :
0 . . .0 |=0 (A1)
: . . . —a

0 0 oo 0 —a 2a—-F

Le calcul de ce déterminant peut se faire de fagcon analytique. En effet, on peut établir une relation

de récurrence entre les déterminants A,,, A, _1 et A, 5 des rangs n, n-1 et n-2:
A, =(—2a—E)A,_1 —a*A,_, (A.2)
L’équation caractéristique associée est donc:
?—Q2a—E)r+a*=0 (A.3)

dont les solutions sont :

2a—E+\/E(E-2 .
Ti2 = ‘ ( @) sik <0

2a—E:tiw2/E(E—2a) . (A'4)
o= D) SIOSESQCL
On peut alors en déduire le déterminant total :
N+1 _  N+1
Ay="1_"T2 (A.5)
r —To
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avec 11 # ro. Le fait que le déterminant soit nul permet d’écrire:

o\ N
<_1) =1
)

On peut donc écrire les solutions sous la forme :

1 ; .
— =¢e'Y"  avec n entier

T2
ol ¢, = (2nm)/(N +1).
2 2
T :izewn_)ﬁzez%n
Ty  T1Ta a? a
2
LTl :a_:ei¢"b—>2:e_i%
2 2 a

T2 T2 (]

on a alors: (1 +12)/a = exp(ip,/2) + exp(—ip,/2) = 2 cos(pn/2).
Or on sait que r; +ry = 2a — E, on peut donc exprimer E en fonction de ¢,

b =20 (1 (%)

Cas d’un puits semi-infini

(A.6)

(A7)

(A.10)

Prenons maintenant le cas d’un puits de potentiel semi-infini comme celui représenté sur la fi-

gure A.1. Le déterminant est alors de la forme:

20— FE —a 0 --- 0 0
—a : : :
0 0
: —a 0
A 0 o 0 —a 2a-F —a 0 0 0 0 (A11)
0 0 0 0 —a W+2a—FE —a 0 0
0 0 —a
0 0
: : : . —a
0 0 0 o 0 —a WH+2a—-F

Nous notons AEV), le déterminant relatif & la zone 1 sur Ny points de maillage et A%, celui relatif

a la zone 2 sur N, points de maillage:
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20— FE —a 0 --- 0
—a
AV =1 0 0 Ny
: —a
0 0 —a 2a—-F
(A.12)
W4+2a—FE —a 0 0
—a .
N Ny
: . . . —a
0 o 0 —a WH+2a-F
rg) et 7";1) sont les solutions caractéristiques de la zone 1; r?) et TéQ) sont celles de la zone 2. Nous
Potentiel
A +oo
zonel zone 2
W__. ........................ I I I I I I A |
T T T T T
N, points
(0 s o B B e
N; points 2
| | |
I I |
0 Ly L,

F1G. A.1 — Puits de potentiel semi-infini

pouvons écrire les relations de récurrence :

A =W +2a-E)AY —a?Af) (A.13)
A§31)+2 =(W+2a—-FE) AE\?H —a’ Aﬁf (A.14)

La solution se développe a partir de ’équation caractéristique suivante :

PP —W+2a—FE)p+a*=0 (A.15)
AR =Cr+Cy =AY (A.16)
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AE\QHH =0 Pl '+ Cy P(Q) (A.17)
On a alors:
Ni+1 Ni+1 No+1 No+1 N N N. N
ALD (r) T =) )T ()T o2 (ri)™ = (rg)" (1) = (r3)™™
N = =13 = A
o N+L _ o N1 1 — N+
Ay, == 2 =N (A.18)
ry— Ta 1—u
Ni+1 N+1
AL _ (TD - (r3) _ (rl)Nl 1- (UI)NIH
Ny 7“} _ 7"% 1 1 — ul

Pour la notation, nous avons choisi la convention suivante : I'indice du haut fait référence au domaine
et celui du bas a la solution 1 ou 2 de I'équation caractéristique.

On peut également écrire :

1—UN+1 1—UN
- 14N = N Al
1—u ot 1—u T (A.19)
S - Z+uNavecz_1—“ —Zup (4.20)

~ 1—u
>Nt 1—ul 1—u 1—u '

donc:

do=1+u) (A.22)
N N-1
N N2 ZNl ZN2 N1 1 %)Nz—l Zj\h_l Zj\[?_l (A.23)
1,.2 1
riL;l |:1 * UI Zl\h—l] |:1 * U2 ZNQ 1} Zl\h 1 ZNQ 1 (A24)

Vient de la relation entre Zzlvrl et Z?\,Tl.

On peut approcher les solutions de 1’équation de dispersion en s’inspirant des solutions exactes.

E,=2a {1 — cos (N?i 1)} (A.25)

S getivn S0n:2(n7r—|—(5n)n7r+(5n
1.2 2(N, +1) Ny +1

Pour Pautre équation caractéristique (6, = 0 pour W = o0):

(A.26)

; W —E,
riy=ae" X"y, =argch (1 + 2—) (A.27)
’ a
D’ou I’équation de dispersion qui relie ¢,, et x,, :
DV = N ) ()
Ny _ 1 Ny =a 2 No+1 __ 2 No+1 (A28)
(r1) (r3) (%) (r3)
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ei (nT+dn) _ —i (n7+0n) eNQ Xn __ e—NQ Xn
=a’ (N2+1) (N2+1) (A.29)
ez (n7+dn )N1+1 B 7Z(TLTI'+5 )N1+1 eliV2 Xn — e— V2 Xn
On a ainsi: . )
sin(nm + ;) ~ sinh(x, N2) (A.30)
sin ((nﬁ - 5,1)%) sinh(x, (V2 + 1))
Nous allons ensuite étendre le calcul au cas de deux puits semi-infinis et couplés.
Cas de deux puits semi-infinis couplés
Couplons maintenant deux puits semi-infinis comme cela est représenté sur la figure A.2.
Potentiel
A +oo +o00
zone 1l zone 2 zone 3
WL [ B B B B |
T T 1T T T 1T
Ny points
0 s o o S s s
N, points N3 points 7
| | | | »
I I I I =
0 Ll L2 L3
F1G. A.2 — Deuz puits de potentiel semi-infinis couplés
1,2 1) A (2 1 2
AV =AY AT —a2Af) AR (A.31)
(1,2,3) A2 (3) _ 2 A02) (3)
A1\/1-&-]\72-1-1\73 - ANH-NQ A AN +(N2—1) AN3—1 (A32)
1,2 (1) A (2) (1 2)
AG? vy = AL A§V2_1 —a?A§) A, (A.33)
On a donc le déterminant général suivant :
2 2 3 1) A2 2 3
A= (ARAR - al) AGL) A - (Al AR, —a2al) a%L,) Al s
1) 3 1 2 3 1) A (2 3 1 (2 3 '
= AR AR AD — @ (A0 AR AR + AN AR A ) +at Al AL, AR,
1) A2 A3 2 1 3 1) AG3 1 2 3
A=A ARDAY —a2Al) (Aﬁvj_l AQ + A A§V§_1) +at A AL LAY (A35)
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Annexe A. Equation de Schrodinger discrétisée

P\NAT _ (i \Ni+1
Gy (r3) r —(Vi+2a—E)r; +a*=0

(5 _
ANi - rio— ot
1 2

Si B>V alors r; = a exp(xip)
Si B < V; alors r; = a exp(% x)
Dans le cas particulier ot Ny = N3, V; = V3 =0et V5, = W alors:

AN oM Sin((Nl + 1)) AN aNl—lw (A.36)
sin(ep) sin(p)
AN2 _ aN2 sinh((N2 + 1>X) AN2_1 _ aNl_l Sinh<N2 X) AN2—2 _ aNQ—QSinh((NQ B 1) X)
2 sinh () 2 sinh(y) 2 sinh(y)
(A.37)
AV = AN ANs=1 = AN (A.38)

On est alors conduit a ’équation de dispersion suivante :

A= (sin((Nl +1) @))2 sinh((N2 +1)x) 5 sinh(Ny x) sin(Ny ) sin((NVy + 1) )

sin(y) sinh(x) sinh(y)  sin(yp) sin(¢p)
sin(Ny ) 2 sinh((Ny — 1)x)
(o) iy =0 o
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Annexe B

Forme intégrée de ’équation de Boltzmann

Cette annexe a pour objectif de rappeler le lien entre I’équation de Boltzmann (6.5) et sa forme

intégrée (6.6).

L’équation de Boltzmann traduit I’évolution dans le temps des distributions des porteurs f en fonction

du champ électrique F', de la différence de répartition des porteurs dans ’espace V. f et des collisions

Se(f) = (f /)

0
0 LV, fru-V, f=5() -1 (B.1)
Ot h Tk
L’intégrale sur k de la distribution donne la densité de porteur. Pour les électrons:
n = /f(k) & (B.2)
k
La densité de courant J est donnée par le troisiéme terme :
1
/ka V. f &’k = = divJ (B.3)
k q
Si 'on suppose que f est symétrique dans la zone de Brillouin alors:
qF, of 3
—d’k =0 B.4
h ok (B-4)
S’il n’y a pas de génération ou de recombinaison de porteurs:
/ (S(f) — f) d*k =0 (B.5)
T
On a alors pour les électrons et les trous:
) 1
IRy divd, =0
ot ¢
op 1 (B.6)
ol q est la valeur algébrique de la charge: pour les électrons ¢ = —e et pour les trous ¢ = e.
force de dérive force de diffusion
0 (1 4 . . J
—(-F)++ F-V.f)dk V) dk=—— B.7
5 (GF) 1 for-viners [o viper-- (B.7)
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Annexe B. Forme intégrée de I'équation de Boltzmann
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Annexe C

Mesure du gain en dessous du seuil

L’intérét de cette annexe est de détailler la relation entre la puissance émise par le laser et le

spectre de gain.

zone de propagation

v

M, (\ > /) My
_>R1 Mguidé 1y
Fir

Fi1G. C.1 — Propagation d’un mode optique dans une cavité laser

Considérons une onde incidente sur le miroir M;. L’amplitude de 1'onde réfléchie par ce miroir
est: Fir = /Ry F1. Elle se propage suivant la constante de propagation k — j3, ot « est la constante
d’atténuation. Aprés de multiples réflections sur les deux miroirs M; et My, le champ du mode

incident guidé s’écrit sous la forme:

Fir=F Z (x/Rl Rg)nexp(—ankL —nal)
n=0 (C.1)

F
~ 1—+/Ry Ry exp(—a L) exp(—2j kL)

L’amplitude maximale correspond a:

F
F max —
- 1 — VRi Ry exp(—a L)

Modélisation et simulation des composants optoélectroniques a puits quantiques 151




Annexe C. Mesure du gain en dessous du seuil

[’amplitude minimale correspond a:

Fy
F min —
- 1+ Ry Ry exp(—a L)

Les expressions (C.2) et (C.3) peuvent étre reliées

Pmam . FlT, mazx 1+ vV Rl RQ eXp(—a L)

Pmin B FlT,min B 1— vV Rl R2 exp(—a L)

Cette relation peut étre transformée en:

Pma:c _ 1
Pmin

V Ri Ry exp(—a L) = Y———
?’mu“z + 1

Ce qui donne donc la relation entre le gain net et le spectre de la puissance mesurée:

1
o= —— ID(R1 RQ)

+ 11 \/Pmaz+\/Pmin
2L 7

\/Pmax - \/szn
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MODELISATION ET SIMULATION DES COMPOSANTS
OPTOELECTRONIQUES A PUITS QUANTIQUES

Ce travail de these a pour objet la mise en ceuvre d’une méthode de calcul des états liés dans les structures
a multipuits quantiques. Il participe ainsi & ’amélioration des outils de simulation permettant d’optimiser
les composants avant leur réalisation.

Nous présentons le modéle physique utilisé ainsi que les différentes méthodes couramment employées pour le
calcul de ces états. Une comparaison avec le calcul par éléments finis du premier ordre montre un avantage
majeur de notre approche dans des cas limites usuels comme le couplage de deux puits identiques ou le calcul
des bandes de valence d’un puits quantique large, ainsi qu’en terme de rapidité. La finalité de ce calcul est
I’évaluation du gain matériau, élément de base de la simulation des composants.

Ce nouveau module vient compléter le simulateur BCBV dont nous rappelons les principaux modéles tels
que celui de dérive-diffusion et du couplage électrique-optique en semi-classique. Cependant, la présence de
zones quantiques peut nécessiter une approche par la matrice de densité pour rendre compte, de maniére
plus précise, des phénoménes de transport.

Pour finir, nous tentons de comparer les résultats de la simulation du gain avec des mesures effectuées a

partir de lasers de type Fabry-Pérot.

Mots clés

optoélectronique, multipuits quantiques, méthode de Galerkin, gain matériau

MODELISATION AND SIMULATION OF OPTOELECTRONIC
DEVICES BASED ON QUANTUM WELLS

The main goal of this work is the implementation of a new method to calculate bound states in multiquantum
well devices. It focuses on the improvement of simulation tools and therefore helps the design of optoelectronic
devices prior to their fabrication.

We describe the physical model used as well as the classical methods usually employed for this calculation.
Compared to first order finite element approach, our method deals correctly with borderline cases like coupling
of identical wells or valence bands calculation of large wells and is also advantageous in terms of computational
time. The aim of this calculation is the material gain evaluation that is the basis for device simulation.

Our new module completes the BCBV simulator of which we will describe the main models such as that
of drift-diffusion and electro-optic coupling in the semi-classical approach. However, the quantum wells can
require a density matrix approach to take into account transport phenomena more precisely.

Finally, we try to compare simulation results with experimental measurements taken from Fabry-Perot lasers.

Key words

optoelectronic, multiquantum wells, Galerkin method, material gain



