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Introduction Générale

Introduction générale

La science des matériaux comporte un grand nombre de domaines d’applications
importants, elle constitue a ce titre un domaine trés actif de la recherche et technologie
modernes.

Un intérét tout a fait particulier a depuis longtemps déja été porté aux semi-conducteurs
qui sont rappelons-le a la base de nombreuses technologies de pointe en électronique, en
optique, optronique, électronique quantique, et énergie solaire. De ce fait leur réle dans les

futures industries ne cessera de prendre de plus en plus d’importance. [1]

Les composés semi-conducteurs sont considérés comme une classe importante des
matériaux et cela grace a la richesse de leur propriétés structurales, électroniques, optiques
et diélectriques qui sont des paramétres importants et jouent un réle majeur dans les

composants optoélectroniques. [2]

Les propriétés physiques des matériaux semi-conducteurs peuvent étre améliorées par
I’emploi des alliages quaternaires semi-conducteurs de la forme AxB1.xCyD1.y, qui présentent
I’avantage de contrdler indépendamment le parameétre cristallin et la largeur de la bande
interdite.

Néanmoins, les parametres optoélectroniques des dispositifs dans de tels systémes
quaternaires ont été entravés par un manque de connaissance des paramétres du matériau
utilisé. En fait, le développement de nouveaux dispositifs électroniques et optoélectroniques
exigent une connaissance profonde des propriétés des matériaux utilisés, pour bien évaluer

leur domaine d’application. [3]

Les progres réalisés dans les méthodes de calculs de la structure de bandes, surtout
avec I’avénement de 1’outil informatique, ainsi que le développement des appareils de
mesure ont permet la compréhension des différentes proprietés physiques des alliages
semi-conducteurs.

Quoique plusieurs méthodes théoriques peuvent étre utilisées pour calculer la structure de
bandes, la méthode de pseudo-potentiel empirique (E.P.M) combinée avec 1’approximation
du cristal virtuel est la méthode la plus simple et rapide, ainsi elle donne des résultats

raisonnables avec ceux trouvés par 1’expérience.
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Notre travail de mémoire est consacré a I'étude des propriétés électronique, optiques et
diélectriques des alliages semi-conducteurs quaternaires GaxInixAsyP1y du type I111-V
cristallisant dans la structure zinc-blende, déposés sur deux substrats InP et GaAs. Le but du
travail est I'investigation des parameétres de la structure de bandes électronique, a savoir les
gaps énergétiques, I'indice de réfraction, la constante diélectrique statique et la constante
diélectrique de haute- fréquence.

Notre travail se base sur la méthode du pseudo-potentiel empirique local couplée avec
I'approximation du cristal virtuel VCA.
Cette méthode s'est avérée trés efficace depuis son introduction dans l'investigation et la

compréhension des propriétés électronique, diélectrique et optique des solides.

Pour ce faire, nous avons subdivisé ce manuscrit en quatre chapitres :
Aprés une introduction générale, dans le premier chapitre nous essayerons de donner
quelques généralités sur les matériaux semi-conducteurs.
Le deuxieme chapitre englobe un rappel des principales propriétés physiques des
semi-conducteurs, notamment, les propriétés structurales, électroniques, optiques et
diélectriques des matériaux semi-conducteurs.
Dans le troisieme chapitre sera présentées la théorie des alliages semi-conducteurs et la

méthode du pseudo-potentiel.

Le quatrieme chapitre représente la partie pratique de ce travail, nous exposerons nos
résultats correspondant aux propriétés électroniques optiques et diélectriques des alliages
semi-conducteurs quaternaires GaxInixAsyP1.y ,leur interprétation et leur comparaison aux
travaux théoriques et expérimentaux.

Finalement, nous terminerons par une conclusion générale.
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Chapitre | : Généralités sur les semi-conducteurs

I-1 Introduction

Les matériaux sont présentés dans de multiples domaines et prennent une place plus
importante dans le systéme que nous trouvons autour de nous ou que nous utilisons chaque
jour. Elles sont subdivisaient en trois classes: conducteurs, semi-conducteurs et
isolants [1].

Les trois types des matériaux contiennent une bande basse en énergie appelée bande
de valence et une bande haute d’énergie appelée bande de conduction, la différence entre
les trois types des matériaux est la distance qui sépare la bande de valence de la bande de
conduction ou ce qu’on appelle la bande interdite [2].

Dans ’ensemble des matériaux, les semi-conducteurs constituent une classe bien
définie, avec des propriétés physiques particuliéres qui sont sources d’intérét au plan de la
connaissance fondamentale et a celui des applications. Ces deux facteurs indissociables
font I’importance de ces matériaux, malgré le nombre limité d’éléments et de composés
semi-conducteurs [3].

Ces matériaux ont un champ d’application trés élargi, ils sont actuellement utilisés
dans plusieurs composants électroniques trés importants.

Pour connaitre 1I’importance de ces matériaux, nous allons rappeler quelques notions

fondamentales sur la physique des semi-conducteurs.

Dans ce chapitre nous allons donner une définition de semi-conducteur et la notion
de bandes d’énergie, ainsi que la conduction électrique dans les semi-conducteurs, puis les
différents types de semi-conducteurs et leur structure cristalline.

On le terminera par une conclusion.

I-2 Définition d’un semi-conducteur

Un semi-conducteur est un corps cristallin dont les propriétés de conductivité
électrique sont intermédiaires entre celles des isolants et des conducteurs, elles varient trés
sensiblement sous nuance des facteurs extérieurs de I’environnement (temperature,

pression...), de la présence des impuretés (dopage, défauts du réseau), et de la lumiére [4].
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-3 La notion de bandes d’énergie

Le comportement électrique des semi-conducteurs est généralement modélisé a
I’aide de la théorie des bandes qui est un modéle quantique en physique des solides,
déterminant les énergies permises des électrons dans un solide et permet de comprendre la
notion de conductivité électrique, Cette théorie est issue de la théorie des orbitales
moléculaires.

Dans ce modele les énergies possibles pour un électron dans un solide forment ce qu’on
appelle des bandes permises, séparées par d’autres bandes appelées bandes d’énergies
interdites ou gap. Ce gap correspond a 1’énergie nécessaire au systéme pour faire passer un
électron de la bande de valence a la bande de conduction.
Les bandes de faible énergie sont complétement occupées; ce sont des bandes dites de
valence, par contre les bandes de haute énergie sont vides ; sont appelées bandes de
conduction [5].
On distingue alors :

- Labande de conduction BC

- Labande devalence BV

- Labande interdite BI

La structure de bandes dans un semi-conducteur est représentée dans la figure suivante :

Bande de
conduction

Energie
de Gap

Bande de
valence

Figure 1-1) Diagramme des bandes d'énergie des semi-conducteurs [6].
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I-4 Bande interdite (gap énergétique)

Dans un semi-conducteur comme dans un isolant, 1’écart énergétique entre la bande
de conduction et la bande de valence est appelé largeur de bande interdite, ou tout

simplement gap noté Eg , dans lequel, un porteur de charge ne peut se retrouver.

C’est un paramétre fondamental, déterminant les propriétés €lectroniques et optiques des
semi-conducteurs et évaluant ainsi, leur domaine d’application.

Dans les isolants, cette valeur de bande interdite est si grande que les électrons ne
peuvent pas passer de la bande de valence a la bande de conduction.

Alors que pour les semi-conducteurs, cette bande est suffisamment petite pour qu’une
excitation adéquate, permette aux électrons de la bande de valence de rejoindre la bande de
conduction, ainsi le semi-conducteur peut transporter de 1’électricité et donc devenir
conducteur. Par contre dans les métaux, on rencontre un chevauchement des bandes, les
électrons peuvent passer directement de la bande de valence a la bande de conduction et
circulent dans tout le solide [7].

Une structure de bandes comparative des trois types de matériaux métal,

semi-conducteur et isolant est représentée sur la figure (I-2).

, Llectrony
o |
-1 “\ I Bande de
NN conduction
Foatel Hanie , r
; interilite Ly 'f d

Y ) \ I’iur;u'r de
o vilence
“— Bundde de 5
vilence Trous L

Isolant Semiconducienr Metal

Figure 1-2) Les structures des bandes énergétique: Métal, semi-conducteur, isolant [8].
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Le tableau suivant présente quelques exemples de largeur de bande interdite ainsi que la
distance interatomique.

Tableau I-1) Exemple de valeurs du gap et de la distance interatomique [9].

Atome Ec (eV) Type de matériau d (A)

C (Carbone) 55 Isolant 3.567
Si (Silicium) 1.12 Semi-conducteur 5431
Ge (Germanium) 0.7 Semi-conducteur 5.646
Sn (Etain) 0 conducteur 6.489

I-4-1 Gap direct et gap indirect

Pour un cristal semi-conducteur, le maximum de la bande de valence et le minimum
de la bande de conduction sont caractérisés par une énergie E et un vecteur d’onde k.
Le gap étant défini, comme étant la différence d’énergie entre le minimum absolu de la
bande de conduction et le maximum absolu de la bande de valence [10].

Les structures de bandes représentées sur la figure (1-3) font apparaitre deux types
fondamentaux de semi-conducteurs :
Les semi-conducteurs a gap direct: si le maximum de la bande de valence et le
minimum de la bande de conduction peuvent correspondre au méme vecteur d’onde k.
Les semi-conducteurs a gap indirect: si le maximum de la bande de valence et le
minimum de la bande de conduction ne correspondent pas au méme vecteur d’onde k.

La distinction entre les semi-conducteur a gap direct et indirect est trés importante,
notamment, dans les processus radiatifs, les processus d’absorption ou d’émission sont
considérablement plus importants dans les semi-conducteurs a gap direct que dans les

semi-conducteurs a gap indirect [1].
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a- Gap Directe b- Gap Indirecte
E

Bande de Conduction

/ \ Bande de valence

_ > k
0

Figure 1-3) Les transitions optique directes et indirectes [3].

I-5 La conduction électrique des électrons et des trous
On peut briser une liaison de valence si on apporte une énergie suffisante, on arrache
ainsi un ou plusieurs électrons (précédemment engagés dans ces liaison), ces derniers
peuvent passer de la bande de valence vers la bande de conduction : 1’électron est libre (il
ne participe plus a une liaison cristalline) et peut, par contre, participer a la conduction
électrique. 1l se comporte comme une particule « quasi-libre » sous I’influence du réseau.
Dans le méme temps qu’apparait un électron libre dans la bande de conduction,
apparait une case (place) vide dans la bande de valence qui peut étre occupée par an autre
électron de la bande de valence.
A cette place vide qu’on appelle trou est affectée une charge positive. le réle important
joue par ces particules et dd au fait. Qu’elles réagissent comme des porteurs des charges.
Les électrons et les trous meuvent dans deux directions opposées sous 1’action d’un
champ électrique.
On peut dire que la conduction électrique dans un semi-conducteur a pour origine:
- Les électrons, qui se trouvent dans la bande de conduction.

- Les états inoccupés ou trous, présent dans la bande de valence [9].
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La figure (1-4) représente la transition d’un électron de la bande de valence vers la bande

de conduction.

. 4]

Figure 1-4) La transition d’un électron de la bande de valence vers la bande de

conduction

L’apparition d’un électron et d’un trou libre lors d’une rupture de liaison covalente est

donnée sur la figure si dessous :

Electron
i J.hI'E' L

Liz1son
brises

Figure 1-5) Apparition d’un électron et d’un trou libre lors d’une rupture de liaison
covalente.
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I-6 Différentes types des semi-conducteurs

I-6-1 Semi-conducteur intrinseque
Un semi-conducteur est dit intrinséque si le nombre d’électrons est égal au nombre

de trous. Le taux d'impuretés y est trés faible (moins d'un atome pour 10*° atomes de

1’élément semi-conducteur).
I-6-2 Semi-conducteur extrinseque
Un semi-conducteur est dit extrinséque s’il comporte un taux d’impuretés trés grand

par rapport a celui du semi-conducteur intrinséque (un atome pour 10° atomes de I'élément
semi-conducteur). Selon la nature des impuretés il existe deux types des semi-conducteurs:
type n et type p.
I-6-2-1 Les semi-conducteurs extrinseques dopés N
Considérons par exemple les semi-conducteurs tétravalents tels que Si ou Ge. lls
cristallisent dans une structure ou chaque atome est relié a quatre atomes voisins par des
liaisons covalentes. Introduisons un atome ayant cing électrons de valence (phosphore,
arsenic antimoine...). Il prend la place d'un atome du cristal. Parmi les électrons de
I’impureté, quatre participeront aux liaisons avec les voisins et le cinquiéme restera
célibataire. L’atome d’impureté est associ¢ a un niveau d’énergie appelé niveau donneur
qui situe juste en dessous de la bande de conduction. Dans ce cas, le semi-conducteur est
dit de type n.
1-6-2-2 Les semi-conducteurs extrinseéques dopés P
Si on introduit un atome d'impureté ayant trois électrons de valence (bore aluminium
ou galium). Celui-ci ne peut saturer que trois liaisons. Ainsi une liaison par atome
d'impureté mangue et correspond un niveau d'énergie situé au-dessus de la bande de

valence appelé niveau accepteur. Le semi-conducteur est dit de type p [10].

10
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Les figures (I-6 et I-7) décrites les deux types de dopage dans le cas de silicium.

électron
libre
Silicium  ___ ——— -==
Phosphore (___ - ~——
a b charge
fixe
Figure 1-6) Silicium dopé au Phosphore (dopagen) :aT=0Ketb T #0
trou libre
a chgrge
fixe

Figurel-7) Silicium dopé au Bore (dopage p) : aT=0K etb T # 0K [9].

I-7 Les matériaux semi-conducteurs

La famille des semi-conducteurs est tres vaste.

Les semi-conducteurs sont classés selon leur composition chimique. Il existe des
semi-conducteurs élémentaires tels que le silicium (Si), le germanium (Ge) et I'étain gris
(a-Sn), qui appartiennent tous au groupe 1V du tableau périodique. Il existe également des
semi-conducteurs composites, binaires, ternaires, quaternaires, voire quinaires, constitués
de deux, trois, quatre ou cing especes chimiques différents respectivement. Ces eléments
peuvent étre du groupe IV, comme dans le cas carbure de silicium, mais il est plus courant

qu'il s'agisse d'éléments d'autres groupes, les plus courants étant les semi-conducteurs
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[11-V, constitués d'éléments du groupe 111 (aluminium, gallium, indium, etc.) et d'éléments
du groupe V (azote, phosphore, arsenic, antimoine, etc).
I-7-1 Les semi-conducteurs par groupe
1) Groupe IV
Les éléments du groupe IV sont exceptionnels dans le tableau périodique en ce sens
que l'enveloppe extérieure des atomes individuels est exactement a moitié remplie. Par un
échange de quatre électrons de la coque extérieure avec un autre atome de Si, une structure
cristalline tridimensionnelle sans direction préférentielle peut étre réalisée. On peut aussi
combiner deux différents groupes semi-conducteurs IV pour obtenir un matériau compose
tel que le SiC (carbure de silicium). SiC est une matiere proche de la ligne frontiére entre
les semi-conducteurs et des isolants avec une constante de réseau de 0,436 nm et un écart
d'énergie de 3,0 eV (413 nm).
Les semi-conducteurs suivants font partie des cristallogénes :
e Semi-conducteurs élémentaires :
o Diamant (C)
o Silicium (Si)
o Germanium (Ge)
e Semi-conducteurs composites :
o Carbure de silicium (SiC)
o Silicium-germanium (SiGe)
2) Groupe II-V
Un semi-conducteur 111-V est un semi-conducteur composite fabriqué a partir d'un ou
plusieurs éléments de la colonne 111 du tableau périodique des éléments (bore, aluminium,
gallium, indium, etc.), et d'un ou plusieurs éléments de la colonne V (azote, phosphore,
arsenic, antimoine, etc.). Les semi-conducteurs I11-V présentent un grand intérét en raison
de leurs propriétés :
« ilssont robustes ;
 ils possedent une conductivité thermique élevée ;
e leur point de fusion est élevé ;
 ils ont une bande interdite directe.
Ces matériaux sont principalement utilisés en microélectronique pour des circuits intégrés,
dans les cellules photovoltaiques et dans les dispositifs optoélectroniques tels que les
diodes electroluminescentes (DEL ou LED en anglais).
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Quelques exemples des matériaux semi-conducteurs 111-V présentée sur le tableau (I-2).

Tableaul-2) Quelques exemples des matériaux semi-conducteurs 111-V

Alliages binaires

Alliages ternaires

Alliages quaternaires

Phosphure de gallium

Arséniure de gallium-

Arséniure-phosphure de

(GaP) indium (InGaAs) gallium-indium (InGaAsP)
Arséniure de gallium Phosphure de gallium- Arseniure-phosphure
(GaAs) indium (InGaP) d'aluminium-indium

(AlINAsP)

Nitrure d'indium (InN)

Arséniure-phosphure de
gallium (GaAsP)

Arséniure-nitrure de
gallium-aluminium
(AlGaAsN)

Phosphure d'indium (InP)

Nitrure de gallium-indium
(InGaN)

Arséniure-nitrure de
gallium-indium
(InGaAsN)

Arséniure d'indium (InAs)

Arséniure-antimoniure
d'indium (InAsSb)

Arséniure-nitrure
d'aluminium-indium
(InAlAsN)

Antimoniure d'indium
(InSb)

Antimoniure de gallium-
indium (InGaSh)

Arséniure-antimoniure-
nitrure de gallium
(GaAsSbN)

3) Groupe I1-VI

Les semi-conducteurs suivants sont des alliages d'éléments appartenant au groupe 12

et aux chalcogénes.

Quelques exemples des matériaux semi-conducteurs 11-VI présentée sur le tableau
(1-3) [11].
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Tableau 1-3) Quelques exemples des matériaux semi-conducteurs 11-VI

Alliages binaires Alliages ternaires
Séléniure de cadmium (CdSe) Tellurure de zinc-cadmium
(CdznTe)
Tellurure de cadmium (CdTe) Tellurure de mercure-cadmium
(HgCdTe)
Séléniure de zinc (ZnSe) Tellurure de zinc-mercure (HgZnTe)
Tellurure de zinc (ZnTe) Séléniure de zinc-mercure (HgZnSe)

1-8 Conclusion

Les technologies semi-conducteurs ont connus la plus forte progression industrielle
des vingt derniéres années, demeurent un outil essentiel de développement des économies
modernes, vus les multiples applications technologique, ils possédent plusieurs propriétés
qui peuvent étre mises a profit pour des multiples applications surtout dans le domaine
optoélectronique.
La connaissance des propriétés de ces matériaux est importante pour 1’évaluation de leur

domaine d’application.
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Chapitre 11 Les propriétés physiques des matériaux semi-conducteurs

Chapitre 11 : Les propriétés Physiques des matériaux semi-conducteurs

I1-1 Introduction

Les matériaux semi-conducteurs possédent un champ d’application trés élargi, ils sont
actuellement utilisés dans plusieurs composants électroniques tres importants.
Le développement de nouveaux dispositifs électroniques et optoélectroniques exigent une
connaissance profonde des propriétes des matériaux utilisés, pour bien évaluer leur domaine
d’application.

Dans ce chapitre nous allons donner quelques propriétés physiques des matériaux

semi-conducteurs, les propriétés structurales, électroniques, optiques et diélectriques.

11-2 Propriétes structurales

Les matériaux semi-conducteurs sont exclusivement des solides cristallins. Leurs
propriétés électroniques, optiques, mécaniques et thermiques sont donc liées a la géomeétrie
particuliére qui représente I'arrangement des atomes au sein du matériau : le réseau cristallin
[1].

L’état cristallin se distingue des autres états solides par le fait que, les atomes
s’organisent suivant un ordre défini. Cet état est engendré par la répétition périodique
d’atome ou de groupement d’atomes (de méme nature ou de nature différente) appelé motif
du cristal ou maille, suivant les trois directions de I’espace et qui permet, par translation, de
générer la structure cristalline. Le résultat est un ensemble ordonné de noyaux et d’électrons
liés entre eux par des forces essentiellement coulombiennes [2].

En générale, les semi-conducteurs se cristallisent dans 1’une des structures suivantes :
Structure Diamant, structure Zinc Blende (cubique), structure Wurtzite (hexagonale) et la
structure Rocksalt (NaCl) [3].

I1-2-1 Structure Zinc Blende
La plupart des materiaux semi-conducteurs binaires ont une structure Zinc-Blende
(ZB). Cette structure, qui s’apparente a celle du diamant, elle est constituée de deux

sous-réseaux cubiques a faces centrées.
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Figure 11-1) Structure zinc blende référence

Comme nous pouvons le voir sur la figure 11-1, la maille blende revient a une cubique
a face centrée dans laquelle les sites tétraédriques non contigus sont tous occupés, soit une
multiplicité de 8 atomes par maille (dont autant de cations que d’anions). Le role des deux
ions etant symétriques, la maille blende se décompose donc en deux sous-réseaux cubiques
a faces centrées imbriqués, décalés d’un quart de la grande diagonale du cube, I’'une ’étant
occupé par I’anion (P, As ou Sb), I’autre par le cation (Al, Ga ou In).

lls existent quelques semi-conducteurs se cristallisent dans la structure Wurtzite
(hexagonale) ou Rocksalt (NaCl) [4].

Les deux structures sont présentées dans la figure suivant :

La structure Wurtzite La structure Rocksalt

Figure 11-2) Les structures Wurtzite et Rocksalt
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I1-2-2 La constante de maille

La maille cristalline est définie par trois paramétres a, b, ¢ et par trois angles qu’ils
font entre eux comme c’est présenté sur figure (II-3), suivant les valeurs relatives de six

grandeurs on définit les différentes structures cristallines.

Figure 11-3) Réseau triclinique primitif de 1’espace tridimensionnel

La constant de maille est définie comme étant la distance séparant deux mailles consécutives,
notée a [5].

La détermination de la constante de maille est la premiére étape a faire pour déterminer la
structure d’un cristal. La connaissance de cette constante de maille permet de calculer la
densité des atomes et donc également la densité électronique, il peut varier en fonction de la
température et de la pression [4].

Les tableaux suivants présentent la structure cristalline et la constante de maille des

matériaux semi-conducteurs des groupes I11-V et I1-VI :
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Tableau I1-1) Le paramétre de maille et la structure cristalline des semi-conducteurs I11-V

[6].
Matériau a(A) Structure
GaP 5,4508 zb
GaN 3,1896 zb
GaAs 5,65330 zb
InN 3,548 w
InP 5,8690 zb
InSh 6,47937 zb
InAs 6,0583 zb

Tableau 11-2) Le paramétre de maille et la structure cristalline des semi-conducteurs 11-VI

[6].
Matériau a(A) Structure
ZnSe 5,6692 zb
ZnTe 6,1037 zb
Cds 4,1367 w
CdSe 4,2999 w
CdTe 6,481 zb
HgS 5,852 zb
HgSe 6,084 zb

11-3 Propriétés électroniques

Les matériaux semi-conducteurs IlI-V ont huit électrons par cellule unitaire
contribuant aux liaisons chimiques. Les autres ¢€lectrons n’interviennent pas dans les
propriétés optiques des hétérostructures. Les orbitales de type s et de type p de chaque atome
comme exemple le gallium Ga s’hybrident avec les orbitales des atomes d’arséniure As et
forment des liaisons covalents tétraédriques de type sp® : 4 orbitales liantes et 4 orbitales
antillanités. Les quatre orbitales liantes donnent lieu a quatre bande d’énergie, chacune deux

fois dégénérée de spin, et forment la bande de valence.
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Cette bande est pleinement occupée par des électrons a T=0k pour un semi-conducteur
parfait. Les quatre autres orbitales antillanités donnent naissance & quatre bandes
supérieures, et forment la bande de conduction qui est inoccupée et séparée de celle
précédente par une bande d’énergie interdite de largeur Eg (gap). Pour les semi-conducteurs
a gap direct le maximum de la bande de valence et le minimum de la bande de conduction
sont au pointI’, et pour les semi-conducteurs a gap indirect le maximum de la bande de
valence et le minimum de la bande de conduction ne correspondent pas au méme vecteur
d’onde k [7].

Les propriétés électroniques des semi-conducteurs sont gouvernées par celles des
¢lectrons qui sont soumis a un potentiel périodique généré par les ions situés aux nceuds du

réseau cristallin. Dans un cristal infini les porteurs de charges sont libres de se mouvoir dans

les trois directions de l'espace et le vecteur d’onde K de I’électron peut prendre toutes les

valeurs possibles dans la premiére zone de Brillouin [8].

11-3-1 Structure de bande d’énergie électronique
Les bandes d'énergie donnent les états d'énergie possibles pour les électrons en
fonction de leurs vecteurs d'onde. On les représente donc dans I'espace réciproque, et pour
simplifier, dans les directions de plus hautes symétries de la premiere zone de Brillouin.
Elles se décomposent en bandes de conduction la plus haute, la bande de valence la
plus basse, et la bande interdite qui les sépare qui détermine principalement les propriétés de

transport du semi-conducteur [9].

20



Chapitre 11 Les propriétés physiques des matériaux semi-conducteurs
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Figure 11-4) Structure de bande de GaAs.

11-4 Propriétes optiques

Les propriétés optiques des semi-conducteurs sont intimement liées a leur structure
électronique dans la mesure ou elles mettent en jeu des transitions entre différents états
électroniques [8].

Dans cette partie, nous verrons que notre connaissance du comportement des électrons
va jusqu’a nous expliquer la réflexion de la lumiere par certains solides, alors que quelques-
uns ’absorbent et que d’autres sont transparents. Elle nous apporte aussi 1’explication pour
certains solides de pouvoir sous certaines conditions, émettre de la lumiére.

Plusieurs domaines dans lesquels la lumiére réagit avec la matiere sont évidemment
d’intérét pratique. L’étude des propriétés optiques des solides (absorption, réflexion,
transmission...) a été prouvée pour étre un outil puissant pour la compréhension de la

structure électronique et atomique de ces matériaux [10].
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11-4-1 Interaction rayonnement matiére
La lumiére interagit beaucoup avec la matiere, elle peut étre absorbée, réfléchie, déviée
ou émise par la matiere.
L’interaction avec les atomes et plus particuliérement avec les électrons du semi-conducteur,
peut se faire selon trois processus : 1’absorption, 1’émission instantanée et 1’émission

stimulée [2].

11-4-1-1 Absorption fondamentale
Lorsque le photon absorbé provoque un saut d'électron d'un état occupé de la bande
de valence vers un état vide de la bande conduction, on dit qu’il y a absorption. Ce

phénomeéne présente sur la figure (11-5)

E a
Bande de conduction
E> Lumiére
NN\ o
Bande interdite
/13)
Bande de valence

Figure 11-5) L’absorption fondamentale de la lumiére par les porteurs.

11-4-1-2 Emission spontanée
Lorsqu’un électron de la bande de conduction retombe spontanément sur un état vide
de la bande de valence, il y’a émission spontanée. Ce phénomeéne est présenté sur la figure

suivante :

22



Chapitre 11 Les propriétés physiques des matériaux semi-conducteurs

BC

N—

photon hv

BV &

Figure 11-6) L’émission spontanée.

11-4-1-3 Emission stimulée
Si le photon absorbé induit la transition d'un électron de la bande de conduction vers
un état vide de bande de valence avec émission d'un photon, I’émission est dite stimulée

[11]. Ce phénomeéne est présenté sur la figure ci-contre.

BC -

ANN—
W photon hv

photon hv W

photon hv
BV &

Figure 11-7) L’émission stimulée.

11-4-2 La reéflexion optique
Si une onde plane se propage entre deux milieux avec des constants diélectriques

différents, elle sera divisée en deux, une onde réfléchie et une onde réfractée.
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Pour une incidence normale du rayonnement sur la surface d’un solide le coefficient de
réflexion s’écrit : [10]

CIN=17 (n-1)% +K?

— = -1
IN+1 — (n+1)2 +k? (11-2)
Pour K=0 n est réel le coefficient de réflexion deviennent :
:|N 1| _ (n 1)2 (11-2)
IN+1  (n+1)

I1-4-3 L’indice de réfraction
L’indice de réfraction est un nombre qui caractérise le pouvoir qu’un matériau a
posséder pour ralentir et a dévier la lumiére. Cet indice de réfraction (noté n) est le rapport
entre la vitesse de la lumiére dans le vide (c=299 792 km/s) et la vitesse de la lumiére dans

le matériau, on peut exprimer 1’indice de réfraction sous une forme complexe comme suite

[6] :

N (@) = n(w) + ik () (11-3)

N(w) : Etant ’indice de réfraction réelle.

Ik (®) : Est I’indice d’atténuation appelé aussi coefficient d’extinction.

Le tableau I1-3 présente les indices de réfraction de quelques matériaux semi-conducteurs :

Tableau 11-3) L’indice de réfraction de quelques matériaux semi-conducteurs a T=300k
[12].

Matériau n
GaP 2,92
InP 3,1
GaAs 3,3
InAs 3,5
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11-5 Propriétés diélectriques
La réponse d’un cristal & un champ électrique appliquée E est complétement décrite
par la fonction diélectrique complexe &(w,K) .

Cette fonction a des conséquences importantes sur les propriétés physiques des
solides[13].

I1-5-1 La constante diélectrique

La constante diélectrique appelée aussi permittivité électrique, décrit la réponse d’un
milieu donné a un champ électrique.
La permittivité électrique notée ¢ =¢g,e, avec ¢, la permittivité électrique relative et ¢.
permittivité électrique du vide. La constante diélectrique intervient dans de nombreux
domaines, notamment, dans 1’é¢tude de la propagation des ondes électromagnétiques, en
particulier en optique, dans la détermination de 1’indice de réfraction, la réflexion et
I’absorption de la lumicére.

Autrement dit, les excitations propres d’un matériau sont décrites par la fonction

diélectrique £(w, k ), cette fonction dépend essentiellement de la fréquence et du vecteur

d’ondeK . Pour les petites valeurs de k cette fonction sera seulement fonction de la fréquence,
on parlera ainsi de la constante diélectrique statique qui correspond a I’équilibre

thermodynamique, la constante diélectrique &(0) correspondant a sa limite pour les hautes

fréquences ; appelée aussi constante diélectrique optique.

La fonction diélectrique peut étre exprimée sous la forme complexe [14] :

(o) =¢ (w)+¢ (@) (11-4)

La partie imaginaire ¢ (o) traduit I’absorption du matériau tandis que la partie réelle & (@)

est liée a la polarisation du milieu.

Le tableau 11-4 présente des valeurs expérimentales de £(0) et &(c) pour quelques matériaux

semi-conducteurs.
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Tableau 11-4) La constante diélectrique statique et optique de quelques matériaux

semi-conducteurs a 300k. [2]

Matériau Constante diélectrique Constante diéelectrique
statique optique
GaP 10,7 8,5
GaAs 12,9 10,9
InP 12,4 9,6
InAs 14.9 12.3

I1-5-2 La relation entre ’indice de réfraction et la constante diélectrique

Dans le cas d’un milieu isotrope ou un cristal cubique, ¢ se réduit a un scalaire. La

réponse d’un systéme a une onde électromagnétique plane peut étre décrite par I’indice de

réfraction complexe :

N (@) =n(w) + k(o) =/ e(w)

La partie réelle de N(w)correspond a I’indice normal du cristal dans une région de

(11-5)

transparence, tandis que la partie imaginaire ik (w) correspond & une absorption optique du

cristal (k est appelé le coefficient d’absorption ou coefficient d’extinction).

La constante diélectrique sera déduite de la relation (11-4) et finalement on 1’obtient sous sa

forme complexe [6] :

() = & (0) + &, (o)

& (@) =n? —k?

&,(w) =2nk

Si on simplifiant par k=0 on trouve que :
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On peut dire que n et k sont reliés par des relations de dispersion, la connaissance de 1’un

dans tout le domaine des fréquences permet de détermination de 1’autre.

11-6 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons regroupé quelques propriétés générales des matériaux
semi-conducteurs. La connaissance de ces propriétés représente un intérét fondamental dans

la détermination des structures électroniques et atomiques de ces semi-conducteurs.
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Chapitre 111 : Théorie des alliages semi-conducteurs

I11-1 Introduction

Le mot alliage, implique un mélange homogeéne de deux ou plusieurs matériaux. 1l fut
un temps ou le mot alliage était uniquement réservé aux métaux, pourtant cette définition
s'est trés vite associée a d'autres matériaux, notamment les céramiques et les polymeres. Peu
apres le développement des techniques modernes de la croissance cristalline et la purification
des semi-conducteurs, il a été réalisé plusieurs alliages binaires, ternaires et quaternaires.
L'utilisation de ces derniers dans les domaines de la microélectronique et I'optoélectronique
a encourage les chercheurs a développer le c6té théorique ainsi que I'expérimental.

Certains composés semi-conducteurs sont des matériaux trés intéressants pour leurs
propriétés électroniques (mobilité des charges) et optoélectroniques (gap direct).pour faire
varier ces propriétés, il faut jouer sur la structure électronique et ajuster la largeur de la bande
interdite. Ceci est réalisé a 1’aide d’alliages. Les domaines étendus de la composition
chimique variable sont des atouts pour la réalisation de dispositifs adaptés aux exigences. Le
progres effectué dans les différents domaines par les chimistes, les physiciens des matériaux
et les technologistes ont contribué d'une maniére efficace a I'étude et a la fabrication de
nouveaux matériaux parmi eux les alliages semi-conducteurs 11-VI et IV-V1 et I11-V [1].

I11-2 Les alliages semi-conducteurs

Une mention particuliére est donnée aux alliages semi-conducteurs, vu leur application
dans le domaine de l'optoélectronique. L'élaboration de ces alliages se fait a partir du
composé binaire dont en fait varié leur composition, ils peuvent étre binaire, ternaire,

quaternaire suivant qu'ils renferment deux, trois, quatre éléments respectivement [2].
I11-3 Classification des alliages semi-conducteurs

Les alliages semi-conducteurs sont classés en plusieurs groupes suivant le nombre de

constituants

- Alliage binaire de la forme ANB®*™" :

A'B™ : AgCl, CuBr, ...
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A"BY : CdS, CdSe, CdTe, ...
A"BY : GaAs, InSb, InP ...
AVB"Y :SiC, SiGe ...
- Alliage binaire de la forme ANB'™" :
AV B" : PbS, PbSe, PbTe, ...
- Alliage binaire de la forme ANB"™" :
A'B" : CuS, CuO ...
Lorsque les éléments binaires AVB*™ et ANC®™ sont associés, I'alliage formé peut étre
soit :

- Alliage ternaire anionique : AVB.*"c,_*™

- Alliage ternaire cationique: A "B, "NC®™
Ces alliages sont caractérisés par la concentration x.

Il existe un autre type d'alliages semi-conducteurs : il s'agit des matériaux
"quaternaires”. Ce type d'alliages semi-conducteurs fait intervenir quatre composés binaires
et sont caractérisés par la présence de deux coefficients stcechiométriques x et y.

Ces alliages peuvent étre divisés en deux classes :

- Les solutions quadratiques : ces alliages ont la forme : A, ,"B,"C *"D_""

- Les solutions triangulaires, deux cas se présentent :
Les solutions purement anioniques : ANB,*"C *"D_, ™"

Les solutions purement cationiques : A,"B,"C,, " D*™

Les alliages quaternaires quadratiques ont été les premiers et les plus recherchés et étudiés.

Les criteres concernant l'accord des parametres de maille ainsi que l'identité des
structures cristallines des eléments binaires parents restent toujours valables dans le cas des

alliages quaternaires.
Dans ce cas, il faut tenir compte de I’accord de maille entre 1’alliage quaternaire est son

substrat pour trouver une relation entre les deux concentrations molaire x et y [3].
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Dans un alliage, la structure cristalline basée sur périodicité du réseau n'est plus
respectée et le désordre est primordial suite a la distribution des atomes de ces composés
dans les sites des sous réseau [2]. Pour I'élaboration d'un alliage ternaire, quaternaire, avec
une propriété physique de valeur spécifique, il est particulierement important de relier cette
propriété a la composition de I'alliage, pour cela, on fait appel a I'approximation du cristal

virtuel.

I11-4 L'approximation du cristal virtuel (VCA)

Cette approche est la plus utilisée pour sa simplicité d’application tout en assurant des

résultats s’accordant aux données expérimentales.

I11-4-1 Le cas d'un alliage ternaire
L'approximation du cristal virtuel (VCA) est la proche le plus simple, elle considere
que l'alliage est approximativement représente par un réseau périodique virtuel avec un

potentielle atomique moyen. Cet alliage ternaire de la forme A,B, ,C est composé des

molécules AC avec une fonction molaire x et des molécules BC avec une fonction molaire
(1-x) [4].

Les propriétés physiques de cet alliage peuvent étre représentées par une simple interpolation
analytique des propriétés de ses constituants binaires, plut6t que de traiter cet alliage comme
un nouveau composant chimique avec ses propres caractéristiques [5].

La valeur moyenne F(x) de la propriété physique de l'alliage ternaire, peut étre liée
linéairement a la concentration steechiométrique x par la relation suivante :

F(x)AxBHC =XF, . +(1—Xx)Fg (11-1)

I11-4-1-1 Le parametre de maille des alliages ternaire
Les travaux expérimentaux montrent que la constante du réseau du ternaire obeit a la
loi de Vegard a I’exception de certains alliages ou des trés petites déviations ont été obser-
vées. La constante du réseau « a » est une moyenne pondérée linéairement en fonction de la
composition sur les constantes du réseau des composés binaires (AC et BC) qui forment
I'alliage.

Le parameétre de réseau donné par la loi de Vegard [6] :

a(X) o, ¢ =Xapc +(L—X)a5 (1m-2)
a,c est la constante du réseau du composé AC
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ag: est la constante du réseau du compose BC

x est la concentration molaire.
I11-4-2 Le cas d'un alliage quaternaire

Les alliages quaternaires sont d'intérét particulier dans la technique actuel a cause de
I'avantage qu'il offrent pour la conception des dispositifs aux propriétés souhaitées, ils
ajoutent un degré de liberté du gap énergétique, couvrant ainsi, une gamme de longueur
d'onde.
Ces alliages quaternaires sont de la forme A,B, ,C D, ,, compose de quatre binaires AC,
BC, AD et BD est caracterisé par la présence de deux coefficient steechiométriques x et y,
permettant d'ajuster de facon indépendante les propriétés physiques de l'alliage quaternaire,
en utilisant les propriétés physiques de ses composés binaires en particulier son potentiel et
son parameétre de maille. La propriété physique F(X, y) de ce type d'alliage est calculé par
une interpolation linéaire des parametres de ses composés binaires :
Faeco (X, ¥) = XyF e + (1= X)yFge +X(A—Y)Fyp +1-X)A-Y)Fgp (11-3)

I11-4-2-1 Constante du réseau de I’alliage quaternaire A,B, ,C D,

Pour un systeme quaternaire, la constante de réseau est donnée par la loi de Vegard
aalliage(xl y) =xya,c +(1=X)yag: +xX(1-Yy)a, +(1L-x)1-Y)ag, (111-4)
Auc.8pc,8,, €t @y, sont les constantes des réseaux des composés binaires formant

I'alliage quaternaire [7].

I11-5 Meéthode de calcul de la structure de bandes d*énergie des composés

semi-conducteurs

L’approche du pseudopotentiel est actuellement 1’approche la plus utilisée pour la
détermination des structures de bandes électroniques et d’autres propriétés telles que la
bande interdite, la dépendance de la température et de la pression avec la structure électro-

nique, les propriétés chimiques...etc [3].

I11-5-1 La méthode de pseudopotentiel (P.M)
La méthode du pseudopotentiel est utilisée pour calculer les énergies En(k) et d’autres
propriétés des semi-conducteurs, la vertu majeure de cette approche est seulement les élec-

trons de valence qui sont considérés [8].
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On sépare donc les électrons de 1'atome en électrons de cceur et en électrons de valence. Ces
derniers occupent les couches les plus externes intervenant dans les liaisons chimiques. Les
électrons du cceur quant a eux sont dans les couches internes les plus proches du noyau et
sont tres peu sensibles a I'environnement chimique de I'atome.

L’intérét de cette méthode est que seuls les électrons de valence seront pris en compte.
Les électrons du cceur seront supposés "gelés" et seuls les électrons de valence se déplacent
dans un potentiel électronique. Les coefficients utilisés dans la méthode O.P.W. pour assurer
I'orthogonalité de 1'onde plane aux états du cceur, peuvent étre utilisés pour construire un
potentiel orthogonal. Ce potentiel est répulsif car son effet est de repousser les électrons de
valence loin du cceur. Et on obtient par effet d'annulation un potentiel faible ou
"pseudo-potentiel”. Ce dernier peut étre traité en utilisant la méthode des électrons presque
libres (N.F.E.M) ou toute autre méthode standard pour résoudre I'équation de
Schradinger [9].

111-5-2 Le formalisme mathématique du pseudo-potentiel
Comme dans la méthode OPW, la fonction ¥ est donnée par la somme d’ondes planes

®, et des états atomiques occupés du ceeur @,

Y, =Dy + > b Dy (111-5)
c

Sachant que ¥, est orthogonale aux états du cceur @ _alors :

(o7 /¥, )=0 (111-6)

RO LR WL (11-7)

c
En plus Feverifie I’équation de Schrodinger HY, =E, ¥, , alors on peut écrire :

HOy —HY (@} /@) )i =E, ¥, (111-8)

Sachant, en plus, que @, vérifie aussi I’équation de Schrodinger
H®} = E, @} alors I’équation (III-7) devient comme suit :

HO} —Ef Y (0f /@) )i =E, ¥, (11-9)

5, @+ - (0501 ot fof (11-10)
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HO} + 3 (E, ~E | ®: /@) )®f =E, @}
Cc

D’ou I’on peut déduire la formule suivante

Avec :

> (E, —E:f@: /@) o =V, @

C
Alors I’équation (I11-10) s’écrit comme suit
HO) +V,®! =E, @)
(H +Ve )q)\li = Ech\I:

PZ
|:% '|'VC +VR j|q)\li = Ekq)\li

Avec V, =V, +V; qui est le pseudo-potentiel considéré comme faible.

(I-11)
(IN-12)
(IN-13)
(11-14)
(I-15)

Ou V. représentant le potentiel attractif du ceeur (-) et V, représentant le potentiel répulsif

(+)

e

Energie potenticlle

Energie de répulsion

Energie totale

Energie d’attraction

Distance

r

Figure 111-1) Le potentiel d’interaction entre deux atomes en fonction de la distance r

Pour la résolution de 1’équation de Schrédinger, on va considérer le pseudo-potentiel comme

perturbation [10].

34



Chapitre 111 Théorie des alliages semi-conducteurs et méthode pseudo-potentiel

111-5-3 La méthode empirique des pseudo-potentiels (E.P.M)

La méthode empirique du pseudo-potentiel (E.P.M) n'est pas utilisée extensivement
pour étudier tous les métaux mais appliquée avec succes a une douzaine de semi-conducteurs
de structure diamant et zinc blende. La premiére application de succes est le germanium et
le silicium.

Elle utilise pour déterminer les parametres entrant dans le calcul de la structure de bande
électronique, en utilisant les données expérimentales [8].
L’E.P.M a deux approximations importantes qui sont :

- L'approximation empirique locale.

- L'approximation empirique non locale [11].

111-5-3-1 L'approximation empirique locale

Dans cette technique, la structure de bandes est calculée en utilisant seulement
quelques termes de V (G) que 1’on obtient par des ajustements théoriques aux observations
faites sur la réflexion et 1’absorption des cristaux.

L'E.P.M résout le probleme d'ajustement des facteurs de forme expérimentaux V(G) du
pseudo-potentiel Vp(r) que 1’on imagine étre une superposition linéaire des

pseudo-potentiels atomiques et peut étre écrit comme suit [12] :

Ve (r) =YV, (r-R-1) (111-16)

R : est un vecteur du réseau direct.
7 : est le vecteur de translation du réseau direct.

Si on étend le potentiel dans le réseau réciproque, il aura la forme suivant :

Vo (r) =Y S(G)V, (G)exp(iG.r) (111-17)

V, (G) :est le facteur de forme

S(G) :est le facteur de structure donné par :
S(G) = NiZexp(—iGr) (111-18)

N, :étant le nombre d’atomes de base.

Le pseudo fonction d’onde ¥, , (r) et les énergies E_ (k) seront les solutions de I’équation :

{Ewp(r)}‘l’n (N =E, (K)¥, () (11-19)
2m ’ ’
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Ou n représente 1’indice de la bande.

W, (r) sont les fonctions de Blokh et peuvent étre développées en une série d’onde planes.

Cette technique du pseudo-potentiel est pratiquement utilisée, car elle nécessite
seulement un nombre réduit de facteurs de forme pour le calcul de la structure de bandes
électroniques.

Le plus important dans ce calcul est la connaissance des facteurs de forme et les facteurs de
structure [11].

Le procédé de calcul de L' E.P.M comme le montre le diagramme suivant est : choisir

V(G), la structure est inclue par le facteur de structure et 1’équation de Schrodinger est résolu

pour les valeurs propres E(k) d’énergie et les pseudo-fonctions d’ondes‘¥, , (r). Ces

énergies sont comparées avec 1’expérience et V(G) est altéré si on n’obtient pas un bon
accord entre 1’expérience et la théorie. Le procédé est répété jusqu’a 1’obtention d’un bon
accord entre I’expérience et la théorie.

En plus de L'E.P.M, qui constitue la méthode la plus utilisée dans le calcul des
structures de bandes, d’autres variétés de la méthode pseudo-potentiel ont été développées.

Ce sont notamment la méthode Self-consistante et Ab initio [9].
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Lire V(&) |

Wir) = 3 WIGIS(G e

(=]

H— B A~
21

Feésondre 1"éguation
Iy = E¥

|

Calcul de Ek) et "Bk

Comparer E(k) avec 1Texperience

Adrerer WViIG)
[
I

Figure 111-2) L’algorithme du calcul de I’EPM

111-6 Conclusion

Dans le troisiéme chapitre nous avons donné la théorie des alliages semi-conducteurs
et la methode de calcul de la structure de bandes d'énergie de ces matériaux.

Les alliages des composés semi-conducteurs sont considérés comme une classe
importante de ces matériaux, grace a ’ajustement et le controle de leurs paramétres
physiques en fonction de la composition, permettant ainsi, 1’obtention d’un composant
optoélectronique aux propriétés désirées.

L’approche du pseudo-potentiel est actuellement 1’approche la plus utilisée pour la
détermination des structures de bandes électroniques et d’autres propriétés telles que la

bande interdite.
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Le choix de la méthode des pseudo-potentiels empirique I’EPM est basé essentiellement sur
le fait d’obtenir les états de valence sans calculer pour autant les états du coeur qui ne sont
pas nécessaires pour la description de propriétés physiques d’un systéme. Les états réels sont
décrits par des pseudos fonctions d’ondes ayant une représentation dans 1’espace de Fourier

par un nombre limité d’ondes planes minimisant ainsi les calculs numériques.
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Chapitre 1V : Résultats et discussions

IV-I Introduction

Le progres scientifigue est tres lié au développement de la physique des
semi-conducteurs en mettant a profit leurs propriétés pour réaliser certains dispositifs
électroniques et optoélectroniques.

Actuellement, les alliages a plusieurs composants ont suscité beaucoup d’attention en
raison de leurs utilisations comme substrats, couches de revétement, éléments actifs dans les
dispositifs optoélectroniques des appareils photoniques a haute vitesse, et pour d’autres
applications. Les caracteéristiques de fonctionnement des dispositifs dépendent des propriétés
électroniques des matériaux constitutifs, ces propriétés peuvent étre améliorées par
I’utilisation des alliages quaternaires.

Donc les alliages quaternaires sont des matériaux largement utilisés dans la fabrication des
composants électroniques. Une connaissance de ces propriétés est nécessaire pour
déterminer leur domaine d’application.

Notre travail porte sur I’étude des propriétés électroniques optiques et dié¢lectriques des
alliages quaternaires semi-conducteurs déposés sur un substrat : GaxInixAsyP1y /InP et
GaxIn1xAsyP1.y /GaAs par simulation numérique. Il s’agit de modéliser la structure et les
interactions dominantes par 1’utilisation d’un algorithme approprié.

Ces semi-conducteurs de la famille I11-V se cristallisent dans la structure "Zinc Blende".
Cette structure, comme on a vu précédemment, s'apparente a celle du diamant, est constituée
de deux sous-réseaux cubiques a faces centrées.

Dans ce présent travail, nous avons opté pour l'utilisation de la méthode empirique du pseudo

potentiel (EPM) couplée a I'approximation du cristal virtuel (VCA).

V-2 Etude des propriétés électroniques

Dans cette étude, nous avons utilisé la méthode du pseudo-potentiel empirique dans
laquelle le potentiel du cristal est une superposition linéaire des potentiels atomiques, qui
sont modifiés afin de reproduire le gap énergetique expérimental aux points choisis de la

zone de Brillouin.
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La nature empirique de la méthode du pseudo-potentiel consiste a ajuster les facteurs de
forme, afin de réaliser 1'accord le plus étroit des niveaux d’énergies calculés avec les valeurs
théoriques. [1]

Ces facteurs de forme, initialement pris de la théorie, sont ajustés par la méthode non linéaire
des moindres carrés [2], dont tous les paramétres sont optimisés sous un critere qui consiste
a minimiser la moyenne de la racine carrée, de 1’écart des niveaux d’énergie définit par :

n (AE.)? |’

Ou :

|
AE; =EZ® -E? (IV-2)
E;® et Efja' sont respectivement, les énergies observées et calculées entre 1’état i avec k = k;

et I'état j avec k = k;j de la méme paire (i, j) et N le nombre de parametre du pseudo-potentiel
empirique. Les valeurs des facteurs de formes sont modifiées par interaction jusqu‘a

minimiser les [3].

IVV-2-1 L’alliage quaternaire GaxlnixAsyP1.y
Dans le présent travail, les propriétés électroniques des alliages quaternaires
GaxlIni-xAsyP1.y déposés sur deux substrats InP et GaAs sont étudiées.
Les facteurs de forme pseudo-potentiels symétriques Vs et antisymétriques Va ajustés, ainsi
que les parameétres du réseau des composés binaires utilisés, sont donnés dans le tableau
(VI-1).
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Tableau VI-1) Les facteurs de forme pseudo-potentiels des composés GaAs, InAs,GaP et

InP.[4]
Composé Les facteurs de formes (Ry) Les
Vs(3) Vs(8) Vs(11) Va(3) Va(4) Va(11) | Parameétres
De réseau
a(A)
GaAs -0.235393 | 0.0126 | 0.057018 | 0.073883 0.05 0.01 5.6533
InAs -0.214015 | 0.00 0.046505 | 0.045385 | 0.045 0.01 6.0583
GaP -0.225284 |  0.00 0.109755 | 0.084005 0.06 0.03 5.4505
InP -0.200313 | 0.00 0.068396 | 0.106112 0.06 0.03 5.8687

Dans I'approche du pseudo-potentiel local, Vs et Va ne dépendent que de G. Pour I’alliage
quaternaire GaxIni-xAsyP1.y étudié, Vs et Va sont écrits comme suit:

VM9 = )V + (L= ) W™ + X(L= YV + (L= X)L - y)Vs"™ (IV-3)

V219 = XYV S (L= X)WV + X(A— yV2° + (L= X)A— YV (IvV-4)

La variation du parametre du réseau de l'alliage quaternaire étudié en fonction des
compositions X et y est supposee suivre la loi de Vegard [5], c'est-a-dire:
aalliage = XYagans T y(l_ X)aln,% + X(l_ y)aGap + (1_ X)(l_ y)alnP (IV'S)

Agansr Anasr Agap €L @,,p SONt les constantes du réseau du GaAs, InAs, GaP et InP.

Tenant compte de principe de I'accord de maille entre I’alliage et le substrat, la variation de
la composition y en fonction de x est calculée en résolvant les deux équations (IV-6) et
(IvV-8):

La condition d’accord de maille pour le GaxIni.xAsyP1.y déposé sur le substrat InP :

Qp = XYAgps T+ Y(l— X)amm + X(]-_ y)aGaP + (1_ X)(l_ Y)amp (IV'G)
La solution de cette équation est comme suit :
0.4182x ( 0<x<047 et 0<y<1) (Iv-7)

Y = 0.1893+0.0132x
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La condition d’accord de maille pour le GaxIni-xAsyP1.y déposé sur le substrat GaAs :

a'GaAs = XyaGaAs + y(l_ X)alnm + X(l_ y)aGaP + (1_ X)(l_ y)alnP (IV'S)
La solution de cette équation est comme suit :

y= 0.4182x —0.2157
0.0132x +0.1893

( 052<x<1 et O0<y<l ) (IvV-9)

IV-2-1-1 Gap énergétique
IV-2-1-1-1 L’alliage GaxInixAsyP1.y/InP
Les variations des gaps énergétique direct E|. et indirectsE) ,Ef, ont été calculé

pour différentes compositions x du GaxInixAsyP1.y avec le substrat InP allant de 0 a 0.47,
nos résultats sont présentes dans le tableau (1V-2)

Tableau 1V-2) Les variations des gaps énergétique de 1’alliage GaxInixAsyP1.y/INP

Composition x EL (eV) EX (eV) Er (eV)
0 1.33996 2.19001 1.93005
1.359 ,1.33995” | 2.21%,2.44" 21899 | 2.05%,2.19 ), 1.93004"

0.05 1.32782 2.10595 1.89613
0.1 1.30634 2.02936 1.85643
0.15 1.27555 1.95974 1.81097
0.2 1.23547 1.89651 1.75977
0.25 1.18606 1.83915 1.70297
0.3 1.12729 1.78702 1.64068
0.35 1.05917 1.73955 1.57303
0.4 0.9818 1.69611 1.50018
0.45 0.89537 1.65617 1.42228
0.47 0.85834 1.64106 1.38976

3 Valeur expérimentale et théorique indiquée dans Réf [6] [7] [8]
%) \Valeur expérimentale indiquée dans Réf [4].

On remarque que nos résultats des gaps est en meilleur accord avec I'expérience.
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La variation du gap fondamental (E) de I’alliage GaxIni-xAsyP1.4/InP en fonction de la

composition x du Gallium est présenté dans la figure (I\V-1).

1,4
I Gaxlnl_xAsyPLy /InP .
1,3 T~ ——E,
\I
\l
\I

1,2 4 ~.
S ~
2 ~.
@ 114 \_
5 .
T 1.0 \.
© l AN
Q. .
T 0,9 \
) N

0,8 -

0,7 . ; . T . . . . .

0,0 0,1 0.2 0.3 0,4 0,47
i In__.A
InP Composition x Ga, Ny 5,AS

Figure 1V-1) La variation du gap fondamental (E.) en fonction de la composition x du

Gallium de ’alliage GaxInixAsyP1.y/InP

L’équation du fit quadratique est :

El =1.3400-0.1511x —1.8597x? (1V-10)
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Pour voir une éventuelle transition des gaps direct et indirect, la figure (1V-2) a été tracée.

2,5

T
Galn _AsP /InP —=—F
X 1x oy 1y r
X
E
r
2,0 - ErL
\%-)/ \l\.\.\.
2 —~—
E-) 115- .\.\I
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C ~
) = — _._.*.\.
° ——
o —
© —
~~=
O 1,04 —~—
~-
05 i T T T T T g T v
0,0 0,1 0,2 03 0,4 5 01|47 A
. a _In _As
InP Composition x 047" 053

Figure 1V-2) La variation du gap direct (E}.) et des gaps indirects (E} ), (E) en fonction

de la composition x de I’alliage semi-conducteur GaxInixAsyP1-y /INP

Les équations des fit polynomiaux de deuxieme ordre des gaps indirect donné comme suit :
EX =2.1871-1.6628x +1.0766x> (IV-11)
Er =1.9305-0.6357x —1.0979x* (IV-12)

A travers cette figure, nous constatons que les gaps décroissent avec I'augmentation de la

composition x du Gallium, cette variation est monotone et non linéaire.

Pour l'accord de maille de I’InP, I'alliage d'intérét a un gap direct E[. et présentant un écart
considérable par rapport aux gaps E et Er et qu’aucune transition de gaps n’est
remarqueée.

Les résultats suggerent un gap direct pour l'alliage GaxInixAsyP1.y/ InP pour toutes les

compositions X, ce qui permet de conclure que 1’alliage est un semi-conducteur a gap direct.

Et que sa valeur varie de 1.3399 eV a 0.8583 eV chaque fois que x varie de 0 a 0.47

IV-2-1-1-2 L’alliage Gaxl nl-XASypl-y/GaAS
Les variations des gaps énergétique direct (EL) et indirects (E)), (Ef), ont été
calculé pour différentes compositions x du Gallium de 1’alliage GaxInixAsyP1.y avec le

substrat GaAs allant de 0,52 a 1, nos résultats sont illustrés dans le tableau (1V-3).
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Tableau I1V-3) Les variations des gaps énergétique de ’alliage GaxIni-xAsyP1y/GaAs

Composition x E (eV) EX (eV) E: (eV)
0.52 2.0545 2.2362 2.26829
0.58 2.02287 2.17644 2.2312
0.64 1.97636 2.12337 2.18336
0.7 1.91543 2.07609 2.12539
0.76 1.84057 2.03377 2.05802
0.82 1.75253 1.9956 1.98196
0.88 1.6522 1.96087 1.898
0.94 1.54085 1.92913 1.80703

1 1.41998 1.89996 1.71006
1.429,1.41998), 1.81%,1.917,2.03” | 1.729, 1,71, 1.73Y,
1.429  1.429,1.439 1.81%, 1.9119 1.822

3 Valeur expérimentale et théorique indiquée dans Réf [9], [7], [10]
b) \Valeur expérimentale indiquée dans Réf [4]
© Valeur expérimentale indiquée dans Réf [10]

9 Valeur théorique indiquée dans Réf [7]

Nous remarquons que les résultats des gaps est en meilleur accord avec I'expérience.
La variation du gap fondamental (E}.) de I’alliage GaxInixAs,P1/GaAs en fonction de la

composition x du Gallium est tracé sur la figure (IV-3).
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Figure 1V-3) La variation du gap fondamental (E[.) en fonction de la composition x du

Gallium de I’alliage GaxInixAsyP1y/GaAs

Dans le but de confirmer la possibilité d'existence d’une transition du gap direct (E;.) et des

gaps indirects (E)) et (E) en fonction de la composition x en Gallium, nous avons tracés

les déférents courbes de variation des gaps énergétiques en fonction de la composition x du

Gallium sur la méme figure (1V-4).
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Figure 1V-4) La variation du gap direct (E}.) et des gaps indirects (E} ), (E}) en fonction

de la composition x de I’alliage semi-conducteur GaxIni-xAsyP1.y /GaAs
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Les fits quadratiques faites sur les gaps d’énergie étudiés (EL), (E) et (Ef) sont données

par les expressions analytiques suivantes :

E" =1.8170 +1.3930x —1.7928x (IV-13)
EX = 2.9042 —1.5986x + 0.5962X> (IV-14)
E\ = 2.2585+0.6441x —1.1949x (IV-15)

Nous observons que les trois gaps E;. , E et E; décroissent de fagon monotone et non
linéaire avec I'augmentation de la concentration x de Gallium.

Pour I'accord de maille de GaAs, I’écart des gaps E} et Er est relativement faible, on re-

marque aussi que le gap direct est le gap fondamental E[ ce qui permet de conclure que

I’alliage GaxInixAsyP1.y / GaAs est un semi-conducteur a gap direct.
Et que sa valeur varie de 2.0545 eV a 1.41998 eV chaque fois que x varie de 0.52 4 1

V-3 Etude des proprietés optiques (Indice de réfraction)

L'indice de réfraction (n) des semi-conducteurs est un paramétre physique trés
important li€¢ aux interactions atomiques microscopiques, il est souvent relié¢ a 1’énergie de
gap.

Plusieurs approches ont été envisagées pour corréler le gap énergétique des
semi-conducteurs a leur indice de réfraction.

La corrélation entre n et Eg a des répercussions importantes sur la structure de bande des
semi-conducteurs, il serait utile de trouver une valeur acceptable de n d’un matériau

quelconque a partir de cette relation.

L'estimation de ce parametre est importante pour les guides d’ondes optiques dans les
structures optoélectroniques comme les diodes laser a hétérojonctions, les amplificateurs
optiques, les fibres optiques.

Il y’a plusieurs modeles pour calculer ce parameétre, Moss était le premier a trouver une
relation entre I'indice de réfraction n et le gap énergétique Eg basée sur le modéle atomique,
sa formule est donnée comme suite [11] :

n“Eg =k (Iv-16)

Ou la constante k=108eV est établie par Ravindra et Srivastava [12]
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La forme linéaire de Ravindra [13]:

n=a+pE,

a et B sont des constantes avec « =4.16eV et £ =-0.85eV!
La forme linéaire de Gupta et Ravindra [14]

n:05+bEg

OU 0=4.084 et b=-0.62eV!

La relation empirique de Hervé et Vandamme donnée par [15] :

A
n=_|1+
[Eg +B]

Avec A=13.6 eV et B=3.4 eV
La relation de Reddy at Anjaneyulu [16] :

E.e"=36.3
La relation empirique de Reddy et Ahmmed [17]:
n* (Eg —-0.365) =154

(IV-17)

(IV-18)

(IV-19)

(IV-20)

(IV-21)

En utilisant ces six modeles, nous avons calculé¢ l’indice de réfraction des alliages

semi-conducteurs GaxIni.xAsyP1.y/INP et GaxIni-xAsyP1.y/GaAs a partir des valeurs de leurs

gaps d’énergie qui sont représentés dans les tableaux (IV-2) et (1V-3).

IV-3-1 L’alliage GaxInixAsyP1.,/InP

Nos résultats de calcul de I’indice de réfraction pour chaque mod¢le sont présentés sur

le tableau (IV-4).
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Tableau 1V-4) Calcul des indices de réfraction de ’alliage GaxIni-xAsyP1./InP en fonction
de la composition x du Gallium.

Composition n calculé a partir : Valeur
X Moss Ravindra Gupta et Hervé et Reddy et Reddy et | théorique
Ravindra Vadamme | Anjneyulu Ahmmed

0 2.9962 3.0210 3.2532 3.0384 3.2991 3.5451 3.19

0.05 3.0031 3.0313 3.2607 3.0454 3.3082 3.5562

0.1 3.0153 3.0496 3.2740 3.0578 3.3245 3.5763

0.15 3.0334 3.0757 3.2931 3.0758 3.3484 3.6062

0.2 3.05772 3.1098 3.3118 3.0996 3.3803 3.6470

0.25 3.08908 3.1518 3.3486 3.1295 3.4211 3.7007

0.3 3.12857 3.2018 3.3850 3.1660 3.4720 3.7700

0.35 3.1777 3.2597 3.4273 3.2096 3.5343 3.8593

0.4 3.2385 3.3254 3.4752 3.2608 3.6101 3.9750

0.45 3.31402 3.3989 3.5288 3.3203 3.7023 4.1279

0.47 3.34920 3.4304 3.5518 3.3466 3.7445 4.2033

2) Valeur théorique indiquée dans Ref [9]

Pour faire une comparaison, nous avons présenté également la valeur théorique citée dans
référence 9, Il en résulte de ces comparaisons que, le meilleur accord entre nos résultats et
la valeur théorique de composé InP est celle donnée par les relations de : Moss, Ravindra
et Hervé et Vandamme. Mais il faut dire que le modéle qui donne la valeur la plus approche
de la valeur théorique est celui de Hervé et Vandamme.

En raison du manque de données dans la littérature de I’indice de réfraction n du
GaxIn1xAsyP1.y pour I’intervalle de composition x (0 < x <0.47), les présents résultats seront
donc des prédictions.

La figure (IV-5) donne la variation de I’indice de réfraction de GaxInixAsyPi/InP en
fonction de la composition x du Gallium des six modeéles, la relation qui relie les deux
grandeurs (x et n) est présentée par le fit quadratique d’ordre deux donné par les équations

suivante :
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n=23.0018 —0.0793x +1.7118x> (La relation de Moss) (IV-22)
n = 3.0209 + 0.1284x +1.5809x> (La relation de Ravindra) (IV-23)
n =3.2531+0.0936x +1.1531x> (La relation de Gupta et Ravindra) (IV-24)
n = 3.0403+ 0.0273x +1.3193x? (La relation de Herve et Vandamme) (IV-25)
n = 3.3047 —0.0530x + 2.0748x> (La relation de Reddy et Anjaneyulu) (1V-26)
n =3.5613 —0.3190x + 3.4931x> (La relation de Reddy et Ahmmed) (1v-27)

4,4
—=—MOSS Galn AsP  /InP
42 —s— Ravindra v
' Gupta et Ravindra /-’
—=— Hervé et Vandamme P

4,0 -1 H (]
c Reddy et Anjaneyulu o
k=) 1 —=— Reddy et Ahmmed /_/
=
E 3,84 . /I
5 -—"
- 36 ] -
(<5} ’ | n—
g ———
(3]
(&S]
S 344 —
= T [ Rg
3 e =1

324 i =

= —"
—n p— = n—
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0,0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,47
InP ('?""10.47|no,53AS

Composition x

Figure 1V-5) La variation de I’indice de réfraction n en fonction de la composition x de

I’alliage GaxIni-xAsyP1.y /InP des six modeles.

Notons que la variation de I’indice de réfraction en fonction de la composition x présente un
comportement monotone pour tous les modéeles utilisés. L’augmentation de la concentration
x du Gallium entraine une augmentation monotone de n. Bien que du point de vue qualitatif,
les valeurs de n obtenu a partir des six modeles utilises sont différentes les unes des autres,
mais présentent la méme tendance. L’augmentation de 1’indice de réfraction est directement
liée a la diminution du gap en fonction de composition x.

Nous pouvons conclure que dans 1’alliage GaxIni-xAsyP1.y/INP, le matériau qui a le plus petit

gap Eg a la plus grande valeur de n.
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1V-3-2 L’alliage Gaxl N1-xAsyP1-y/GaAs

Les valeurs d’indice de réfraction d’alliage GaxIni-xAsyP1.,/GaAs en fonction de x pour

tous les modeles sont présentées sur le tableau (I\V-5) comparés aux valeurs théoriques.

Tableau 1V-5) Calcul des indices de réfraction de I’alliage GaxInixAsyP1.y/GaAs en

fonction de la composition x du Gallium.

Composition n calculé a partir : Valeur
X Moss Ravindra Gupta et Hervé et Reddy et Reddy et | théorique
Ravindra Vadamme | Anjaneyulu | Ahmmed

0.52 2.6926 2.4136 2.8102 2.6864 2.8717 3.0898

0.58 2.7031 2.4405 2.8298 2.6999 2.8873 3.1045

0.64 2.7188 2.4800 2.8586 2.7200 2.9105 3.1266

0.70 2.7402 2.5318 2.8964 2.7470 2.9418 3.1569

0.76 2.7676 2.5955 2.9428 2.7811 2.9817 3.1962

00.82 2.8018 2.6703 2.9974 2.8225 3.0307 3.2457

0.88 2.8434 2.7556 3.0596 2.8716 3.0897 3.3072

0.94 2.8934 2.8502 3.1286 2.9285 3.1594 3.3829
1 2.9531 2.9530 3.2036 2.9935 3.2411 3.4759 3.39

3 Valeur expérimentale indiquée dans Réf [10]

Le meilleur accord entre nos résultats et la valeur théorique est en utilisant les deux modeéles

(Gupta et Ravindra), (Reddy et Anjaneyulu). Nous pouvons conclure que le modéle de

Reddy et Anjaneyulu donne la valeur qui est la plus proche de la valeur théorigue.

En raison du manque de données dans la littérature de I’indice de réfraction n du

GaxIn1xAsyP1.y pour I’intervalle de composition X (0.52 < x <1), les présents résultats seront

donc comme des prédictions.

La dépendance de n de la concentration x du Gallium est montree dans la figure (I1V-6), pour

les six modéles envisagés.
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Figure IV-6) La variation de I’indice de réfraction n en fonction de la composition x de

I’alliage GaxIni-xAsyP1.y /GaAs des six modeles.

Les équations quadratiques suivantes montent la variation d’indice de réfraction en

fonction de la composition x pour les différents modéles utilisés.

N =2.9154 —0.924x + 0.9594 x>

n = 2.6153-1.1840x +1.5239x*
n = 2.9576 —0.8644x +1.1120x>
n = 2.8873—0.9165x +1.0220x?
n =3.1524—1.2113x +1.2978x?
n = 3.4686 —1.5046x +1.5069x>

(La relation de Moss)
(La relation de Ravindra)
(La relation de Gupta et Ravindra)

(La relation de Hervé et Vandamme)

(La relation de Reddy et Anjaneyulu)

(La relation de Reddy et Ahmmed)

(IV-28)
(IV-29)
(IV-30)
(IV-31)
(IV-32)
(IV-33)

Nous observons que tous les modeles présentent le méme comportement, 1’augmentation de

I’indice de réfraction avec 1’augmentation de composition x du Gallium.

L’augmentation de I’indice de réfraction est directement liée a la valeur du gap en fonction

de composition x. Il augmente quand le gap diminue.

Nous pouvons conclure que dans ’alliage GaxInixAsyP1.y, /GaAs le matériau qui a le plus

petit gap Eg a la plus grande valeur de n.
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V-4 Etude des propriétés diélectriques

I\VV-4-1 Constante diélectrique de haute fréquence

Basé¢ sur les valeurs calculées de I’indice de réfraction n obtenu a partir des différents

modeles utilisés, la constante diélectrique de haute fréquence &, a été estimee en utilisant

I’expression suivante [18] :

2
g, =N

IV-4-1-1 L’alliage GaxlnixAsyP1-y/InP

(IV-34)

La variation de la constante ¢, pour I’alliage GaxIni-xAsyP1.y avec le substrat InP a

partir des différents modéles, pour différentes composition x du Gallium dans I’intervalle

(0 <x<0.47) est présentée dans le tableau (I1V-6).

Tableau 1V-6) La variation de la constante di¢lectrique de haute fréquence de 1’alliage

GaxInixAsyP1.y/InP a partir des différents modeles.

Composition &, calculé a partir : Valeur
X Moss | Ravindra | Guptaet | Hervéet | Reddy et Reddy et | théorique

Ravindra | vandamme | Anjaneyulu | Ahmmed

0 8.9772 9.1264 10.5833 9.2318 10.8840 12.5677 (9.209, 9.9”

9.619, 9.69
0.05 9.0186 9.1887 10.6321 9.2744 10.9441 12.6465
0.1 9.0920 9.3000 10.7190 9.3501 11.0523 12.7899
0.15 9.2015 9.4599 10.8445 9.4605 11.2117 13.0046
0.2 9.3496 9.6708 11.0091 9.6075 11.4264 13.3006
0.25 9.5424 9.9338 11.2131 9.7937 11.7039 13.6951
0.3 9.7879 10.2515 11.4582 10.0235 12.0547 14.2129
0.35 10.0977 | 10.6256 11.7463 10.3015 12.4912 14.8941
0.4 10.4878 | 11.0582 12.0770 10.6328 13.0328 15.8006
0.45 10.9827 11.5525 12.4524 11.0243 13.7070 17.0395
0.47 11.2171 11.7676 12.6152 11.1997 14.0212 17.6677

3 Valeur expérimentale indiquée dans Réf [6]

b)\aleur expérimentale indiquée dans Réf [19]
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© Valeur expérimentale indiquée dans Réf [20]
9 Valeur expérimentale indiquée dans Réf [21]

Nous observons le meilleur accord entre nos résultats et la valeur théorique de la constante
diélectrique de haute fréquence du composé InP est donné en utilisant les relations Moss et
Ravindra et Hervé et Vandamme. Le modéle qui donne la valeur la plus approche de la valeur
théorique est le modéle de Hervé et Vandamme.

Pour les valeurs de x différents de zéro, nos résultats sont des prédictions.

La variation de la constante di¢lectrique de haute fréquence de I’alliage GaxIn1-xAsyP1.y/InP
en fonction de la composition x en utilisant les différents modeles est montrée sur la figure
(IV-7).
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Figure 1V-7) La variation de la constante diélectrique de haute frequence de I’alliage

GaxInixAsyP1.y/InP des six modeles.

La valeur de & dépend du modéle utilisé, il existe une différence quantitative entre les
différents modeles.
Nous observons que ¢, varie de fagon monotone et non linéaire, elle augmente avec

I’augmentation de la composition x du Gallium, et le méme comportement dans tous les
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modeles, Ce comportement est qualitativement semblable a celui de I’indice de réfraction en

fonction de la composition x.

Les equations du fit quadratique pour chaque modele sont données par les expressions

suivantes :

&, =9.0205-0.7350x +11.2790x>
&, =9.1354+0.4879x +10.8399x°
&, =10.5879 +0.4561x +8.1874x°
&, =9.2498—0.0126x +8.7701x”
&, =10.9356 —0.7518x +15.3018x>

&, =12.7185-3.2364x + 28.4100x"

1V-4-1-2 L’alliage GaxInixAsyP1-y/

GaAs

(La relation de Moss)

(Relation de Ravindra)

(Relation de Gupta et Ravindra)
(Relation de Hervé et Vandamme)
(Relation de Reddy et Anjaneyulu)
(Relation de Reddy et Ahmmed)

(IV-35)
(IV-36)
(IV-37)
(IV-38)
(IV-39)
(IV-40)

La variation de la constante ¢, pour I’alliage GaxIni.xAsyP1.y avec le substrat GaAs a

partir des différents modeéles, pour les différentes valeurs de la composition x dans

I’intervalle (0.52 < x <I) est présentée dans le tableau (IV-7).

Tableau 1V-7) La variation de la constante diélectrique de haute fréquence de d’alliage

GaxInixAsyP1.y/GaAs a partir des différents modeles.

Composition &, calculé a partir : Valeur
X théorique
Moss Ravindra Gupta et Hervé et Reddy et Reddy et
Ravindra | vandamme | Anjaneyulu Ahmmed
0.52 7.2500 5.8264 7.8972 7.2167 8.2466 9.5468
0.58 7.3067 5.9560 8.0077 7.2894 8.3365 9.6379
0.64 7.3918 6.1504 8.1715 7.3984 8.4710 9.7756
0.70 7.5086 6.4100 8.3891 7.5460 8.6541 9.9660
0.76 7.6596 6.7366 8.6600 7.7345 8.8905 10.2156
0.82 7.8500 7.1305 8.9844 7.9665 9.1851 10.5345
0.88 8.0849 7.9533 9.3611 8.2460 9.5462 10.9375
0.94 8.3717 8.1236 9.7881 8.5761 0.9818 11.4440
1 8.7207 8.7202 10.2630 8.9610 10.5047 12.0818 10.99
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3 Valeur expérimentale indiquée dans Réf [10]

Notant que les deux modeles (Reddy et Anjaneyulu) et (Gupta et Ravidra) donne la valeur
approche de la valeur théorique. Le modele qui donne la valeur la Iplus approche de la valeur

théorique c’est le modéle de Reddy et Anjaneyulu. Aucune donnée n'est disponible pour &

du GaxInixAsyP1y (0.52<x <1) et donc nos résultats sont des prédictions.

Nos résultats sont tracés dans la figure (1V-8).

13

—&— MOSS
1  —a— Ravindra Gaxlnl_xAsypl_y /GaAs
12 1 Gupta et Ravindra ./"
—=— Hervé et Vandamme /./
11 4 Reddy et Anjaneyulu -—
s —=— Reddy et Ahmmed —
=3 —
‘T 10 —
fra] . —
o ln —n —
@
2 94 -
o J ./: :l’
% g ot ;: ;: ;- =
== -
S =1 == "
172 L L L]
c bl — — /-/
o 74 "
@) —
l/./
64—
5 . . . . . . . .
0,52 0,6 0,7 0,8 0,9 é,OA
Ga _In P . aAs
052" 048 Composition x

Figure 1VV-8) La variation de la constante ¢, Pour I’alliage GaxIni-xAsyP1.y /GaAs en

fonction de la composition x.

La méme tendance est observée pour tous les modeles utilisés, ’augmentation de la

composition x du Gallium entraine une augmentation monotone de¢,, .
La relation qui relie les deux grandeurs (X et&_ ) est présentée par le fit quadratique donné

par les equations suivante :

&, =8.6458 —5.6013x +5.6597x* (Relation de Moss) (1v-41)
&, = 7.5352 —8.1244x +9.3085x" (Relation de Ravindra) (Iv-42)
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&, =9.1176 — 6.1405x + 7.2889x° (Relation de Gupta et Ravindra) (Iv-43)
&, =8.5549 —5.7586X + 6.1557x° (Relation de Hervé et Vandamme) (IvV-44)
&, =10.2441—-8.1927x + 8.4326x%> (Relation de Reddy et Anjaneyulu) (Iv-45)
&, =12.3313-10.7076x +10.4163x> (Relation de Reddy et Ahmmed) (IV-46)

IVV-4-2 Le constant diélectrique statique
Nous avons également calculé la constante diélectrique statique &, en utilisant le

modéle de Harisson suivant : [22]

g -1

=1+v (Iv-47)
e, —1

Ou v est donné par :

as(1+2a;)
y=—"t"__°7

2 (Iv-48)
a, est la polarité obtenue selon la définition de Vogl
V.3
ap == 8 (IV-49)
S

Ou Vs(3) et Va(3) représente les facteurs de formes pseudo-potentiel symeétrique et

antisymétrique respectivement.

a, est la covalence définie comme suit :

a, =\1-a? (1V-50)

IV-4-2-1 L’alliage GaxInixAsyP1/InP
En utilisant les six modéles, nous avons calculé le constante diélectrique statique &,

en fonction de la composition x pour I’alliage GaxlnixAsyP1.y/INP, Nos résultats sont

indiqués dans le tableau (1V-8).
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Tableau 1V-8) La variation de la constante diélectrique statique ¢, en fonction de la

composition x en utilisant les différents modéles pour I’alliage GaxIni-xAsyP1.y/InP

Composition &, calculé a partir : Valeur
X Moss Ravindra Gupta et Hervé et Reddy et Reddy et théorique

Ravindra | Vandamme | Anjaneyulu | Ahmmed

0 14.2516 14.4995 16.9197 14.6746 17.4192 20.2161 [11.859,12.9"

12.59, 12.49
0.05 13.1117 13.3686 15.5488 13.4981 16.0201 18.5915
0.1 12.3487 12.6404 14.6305 12.7107 15.0979 17.5348
0.15 11.8497 12.1915 14.0232 12.1923 14.5090 16.8808
0.2 11.5462 11.9519 13.6423 11.8720 14.1694 16.5367
0.25 11.4002 11.8767 13.4342 11.7061 14.0318 16.4560
0.3 11.3906 11.9387 13.3655 11.6692 14.0708 16.6226
0.35 11.5099 12.1197 13.4144 11.7453 14.2749 17.0508
0.4 11.7612 12.4081 13.5636 11.9256 14.6477 17.7870
0.45 12.1609 12.7979 13.8040 12.2074 15.2067 18.9325
0.47 12.3683 12.9808 13.9239 12.3489 15.4883 19.5457

3 Valeur expérimentale indiquée dans Réf [6]

b) \/aleur expérimentale indiquée dans Réf [19]
° Valeur expérimentale indiquée dans Réf [20]
9 Valeur expérimentale indiquée dans Réf [21]

Pour les valeurs de x différents de zéro, nos résultats sont des prédictions.

La figure (IV-9) présenté la variation de la constante diélectrique statique en fonction de la

composition x pour tous les modéles dans la méme courbe.

Notant que le méme comportement pour tous les modeles, ce comportement est non linéaire.

Le modele qui donne la valeur plus approche de la valeur théorique c’est le modele de Moss.

Les équations du fit quadratique pour tous les modeles sont données comme suit :

&, =14.0865—19.4335x + 33.8609x"

&, =14.2924 —-18.2166x + 33.3253x"
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&, =16.6706 — 21.9077x + 34.7995%°
&, =14.4756 —19.247x + 31.7871x*
&, =17.2117 — 23.7933x + 43.2018x>

&, = 20.0706 —30.3063x + 61.9354x°

(Relation de Gupta et Ravindra)
(Relation de Herve et Vandamme)
(Relation de Reddy et Anjaneyulu)

(Relation de Reddy et Ahmmed)

- —=— % (Moss) Galn AspP, /InP
7 —n— % (Ravindra) Ay
% (Gupta et Ravindra)
8 504 —m— % (Hervé et Vandamme)
g '\ % (Reddy et Anjaneyulu) o
8 Ny —u— % (Reddy et Ahmmed) v
o 18- " e
=} - ./'
g '\.\. e _n
S e
S 161
2
S
2 1y
S §I%l
@ NG —
S -\= - e
O 121 el T T e L
— —— —
10 T T T T T
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 047
InP Ga _In _As

Composition x 0.47" 053

(IV-53)
(IV-54)
(IV-55)

(IV-56)

Figure 1V-9) La variation de la constante diélectrique statique en fonction de la

composition x en utilisant les différents modéles pour I’alliage GaxInixAsyP1.y/InP

1V-4-2-2 L’alliage GaxInixAsyP1y/GaAs

La variation de la constante diélectrique statique &, en fonction de la composition x

en utilisant les différents modéles pour 1’alliage GaxInixAsyP1.y/GaAs, Nos résultats sont

donnés dans le tableau (IVV-9). Nous avons également présenté la valeur théorique pour une

éventuelle comparaison.
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Tableau 1V-9) La variation de la constante diélectrique statique &,

en fonction de

la composition x du Gallium en utilisant les différents modéles pour [1’alliage

GaxInixAsyP1.y/GaAs

Composition &, calculé a partir : Valeur
X Moss Ravindra Gupta et Hervé et Reddy et Reddy et théorique

Ravindra Vandamme | Anjaneyulu Ahmmed
0.52 9.7092 7.7240 10.6110 9.6628 11.0979 12.9097
0.58 9.3644 7.5730 10..2941 9.3415 10.7302 12.4562
0.64 9.1617 7.5766 10.1574 9.1702 10.5398 12.2057
0.70 9.0738 7.7110 10.1660 9.1202 10.4948 12.1222
0.76 9.0832 7.9629 10.2975 9.1741 10.5772 12.1856
0.82 9.1830 8.3235 10.5382 9.3222 10.7779 12.3899
0.88 9.3708 8.7900 10.8787 9.5612 11.0974 12.7412
0.94 9.6505 9.3594 11.3127 9.8904 11.5400 13.2558

1 10.0323 10.0318 11.8367 10.3135 12.1194 13.9645 12.99

3 Valeur expérimentale indiquée dans Réf [10]

Le meilleur accord entre nos résultats et la valeur théorique est estimé en utilisant les deux

modeles Gupta et Ravindra et Reddy et Anjaneyulu, Le modele de Reddy et Anjaneyulu

donne la valeur la plus proche de la valeur théorique.

Pour les valeurs de x différents de un, nos résultats sont des prédictions.

Ces valeurs sont données dans la figure (1\V-10).

Notons que la variation de la constante diélectrique statique en fonction de la composition x

du Gallium présente un comportement monotone et non linéaire pour tous les modéles

utilisés.

Les équations des fit polynomiaux de deuxiéme ordre donnant la relation entre x et ¢, sont

comme suit :
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&, =16.4229 — 20.0823x +13.7015%°
&, =13.4232 —19.2809x +15.9066 X"
£, =17.5296 — 21.7653x +16.1054 %"
&, =16.241-20.0712x +14.1611x*

£, =19.2618 — 25.0809x +17.9468x*

g, = 23.0732 —30.9044x + 21.7859%*

15

(Relation de Moss)

(Relation de Ravindra)

(Relation de Gupta et Ravindra)
(Relation de Hervé et Vandamme)
(Relation de Reddy et Anjaneyulu)

(Relation de Reddy et Ahmmed)
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— = Ravindra Gaxlnl_xAsyPl_y /GaAs

144 Gupta et Ravindra /-/
s 1 —=— Hervé et vandamme "
B 134, Reddy et Anjaneyulu o —"
I= | T=—, —=—Reddy et Ahmmed -—"
k7 — . . . —" —_

12 -
S
g 1
s 11
[&)
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5 10 _=.| ./.:_7|r
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< 9 —l = === -
"(7‘) /I/
g . —
O 8 1 /'/./

-"l—-_-_-—-—'/.
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(IV-57)
(IV-58)
(IV-59)
(IV-60)
(IV-61)

(IV-62)

Figure 1VV-10) La variation du constant diélectrique statique en fonction de la composition

x en utilisant les différents modéles pour 1’alliage GaxInixAsyP1y/GaAs

Pour étudier le constant dielectrique statique ¢,et la constante diélectrique de haute

fréquence ¢, nous avons traces les deux dans le méme courbe pour tous les modéles en

fonction de la composition x des alliages GaxInixAsyP1y /InP et GaxInixAsyP1y /GaAs,

ces courbes présentes dans les deux figure (1V-11) (1V-12) respectivement.
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Figure 1VV-11) La variation des constant diélectrique statique diélectrique de haute

fréquence de I’alliage GaxIni.xAsyP1.y /InP

en fonction de la composition x des six

modeles.
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Figure 1VV-12) La variation des constant diélectrique statique et de haute fréquence de

I’alliage GaxInixAsyP1.y /GaAs en fonction de la composition x des six modéles.

64



Chapitre 1V Résultats et discussions

On note que les valeurs de ¢, et ¢ dépend du model utilisée, il existe une différence

quantitative entre les différents modeles. Nous observons aussi qu’il n y a pas une différence
qualitative entre ces modeles. Quelque soit le model utilisé, le comportement des constantes

diélectriques &, et ¢, en fonction de la composition x du Gallium est le méme.

Nous observons que &,varie non linéairement avec x et suit le méme comportement
qualitatif que celui de ¢, .

La tendance de ¢,¢et ¢, indique que les deux constantes diélectriques augmentent pour des

grandes concentrations du Gallium.

D’autre part les tendances de ¢, et ¢, indique que le stockage d’énergie électrique et

magnétique dans le matériau étudié dépend fortement de la composition x dans I’alliage.
L’augmentation de la constante diélectrique lorsqu’on augmente la composition x indique
que la capacité du stockage d’énergie électrique potentiel et la quantité de charge sont

augmente.

1\VV-5 Conclusion

Dans ce chapitre nous avons étudié les propriétés électroniques, optiques et
diélectriques telles que le gap énergétique, I'indice de réfraction et les constantes
diélectriques statique et de haute fréquence, de I’alliage semi-conducteurs quaternaire
GaxInixAsyP1.y déposé sur les substrats InP et GaAs. Pour ce faire, nous avons utilisé la
méthode empirique des pseudo-potentiels couplée a I’approximation du cristal virtuel.
Toutes les propriétés ont été examinées en fonction de la composition x du Gallium.

Dans les deux substrats, le GaxlnixAsyP1y est a gap direct pour toutes les
concentrations du Gallium.

L’indice de réfraction a été calculé selon six modéles existants, il varie d’une maniére
monotone et non linéaire en fonction de la composition x du Gallium, Ce comportement et
similaire pour la variation des constantes diélectriques statique et de haute fréquence en

fonction de la composition x du Gallium.
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Conclusion générale

En conclusion, dans ce présent travail nous avons étudié les propriétés électroniques
optiques et diélectriques des alliages quaternaires semi-conducteurs déposés sur un substrat :
GaxInixAsyP1.y /InP et GaxInixAsyP1y /GaAs dans la phase zinc-blende. Toutes ces
propriétés ont été examinées en fonction de la composition x du Gallium. Les calculs sont
principalement effectués par I’emploi de la méthode du pseudo-potentiel empirique EPM,
couplée a I’approximation du cristal virtuel VCA.

Nos résultats ont montré que pour le GaxInixAsyP1.y déposé sur le substrat InP et le
substrat GaAs, tous les gaps d’énergie étudiés varient de fagon monotone et non linéaire
avec la composition x (0 < x <0.47) avec (0 <y <1) pour le substrat InP et (0.52 <x <1) avec
(0 <y <1) pour le substrat GaAs. Les gaps énergétique direct et indirect sont décroissent avec
I'augmentation de la composition x du Gallium.

Les résultats suggéerent que l'alliage GaxInixAsyP1.y/ InP a un gap direct E| pour
toutes les compositions x, Et que sa valeur varie de 1.3399 eV a 0.8583 eV chaque fois que
x varie de 0 a 0.47, et que son écart est considérable par rapport aux gaps E; et Er et

qu’aucune transition de gaps n’est remarquée.

Dans le GaxInixAsyP1y /GaAs, I’écart des gaps E) et Er est relativement faible,

on remarque aussi que le gap direct est le gap fondamental E;. ce qui permet de conclure

que I’alliage GaxInixAsyP1.y / GaAs est un semi-conducteur a gap direct. Et que sa valeur
varie de 2.0545 eV a 1.41998 eV chaque fois que x varie de 0.52a 1
Les gaps d'énergie du substrat GaAs sont les plus élevés énergétiquement que les gaps

du substrat InP et présente par contre une transition des gaps pour la concentration x = 0.80

L’indice de réfraction a été calculé selon six modeles empiriques. La variation de
I’indice de réfraction en fonction de la composition x pour I’alliage semi-conducteur
quaternaire GaxInixAsyP1.y déposés sur les substrats InP et GaAs montre une augmentation
de I’indice de réfraction avec I’augmentation de la composition x du Gallium pour tous les
modeles utiliseés.

Avec le substrat InP, le meilleur accord entre nos résultats et la valeur théorique est
celle donnée par la relation Hervé et Vandamme, et pour le substrat GaAs le modele de

Reddy et Anjaneyulu donne la valeur qui est la plus proche de la valeur théorigue.
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Nous pouvons conclure aussi que, I’augmentation de la concentration x du Gallium
entraine une augmentation monotone de n et que le matériau qui a le plus petit gap Eg a la
plus grande valeur de n.

Les constantes diélectriques statique et haute fréquence aussi calculés pour six

modeles, les valeurs de &, et ¢, dépend du model utilisée, il existe une différence

quantitative entre les différents modeles mais pas qualitative, quelque soit le model utilise,
leur comportement en fonction de la composition x du Gallium est le méme, monotone et
non linéaire.

La tendance de ¢,et ¢, indique que les deux constantes diélectriques augmentent pour des

grandes concentrations du Gallium.

D’autre part les tendances de ¢, et ¢, indique que le stockage d’énergie €lectrique et

magnétique dans le matériau étudié dépend fortement de la composition x dans I’alliage.
L’augmentation de la constante diélectrique lorsqu’on augmente la composition x indique
que la capacité du stockage d’énergie électrique potentiel et la quantité de charge sont
augmentées.

En raison du manque des données dans la littérature de I’indice de réfraction n et des
constantes diélectriques statique et de haute fréquences du GaxIni-xAsyP1.y pour I’intervalle
de composition x (0 < x <0.47) pour le InP et (0.52 < x <I) pour le GaAs, les présents
résultats seront donc des prédictions.

Le contrle de ces parametres en faisant varie la composition x pour 1’alliage
quaternaire GaxInixAsyP1.y est d’une importance capitale pour la conception de nouveaux

dispositifs optoélectroniques.
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Résumé

Nous rapportons dans ce travail une étude théorique des propriétés électroniques,
optiques et diélectriques de 1’alliage quaternaire semi-conducteur GaxIni.xAsyP1.y dans la
structure zinc blende déposés sur les substrats InP et GaAs. Ces alliages ont un intérét
important pour la conception des dispositifs optoélectroniques. Les calculs sont
principalement basés sur I'approche du pseudo-potentiel empirique avec I’approximation du
cristal virtuel VCA.

Nos résultats ont montré qu'en faisant varier la concentration du Gallium, 1’alliage
GaxInixAsyP1.y présente un gap direct pour les intervalles (0 < x <0.47 ,0 <y <I) et
(0.52 <x <1,0<y<I) pour les deux substrats InP et GaAs respectivement, ce travail pourrait
nous fournir des diverses possibilités pour I’obtention des indices de réfraction et des
constantes diélectriques en faisant varier les compositions (x et y) . Nos résultats sont en bon
accord avec les résultats expérimentaux et théoriques disponibles et d’autres sont des
prévisions.

Abstract

In this work, we report a theoretical study of electronic, optical and dielectric properties
of the alloy quaternary semiconductor GaxIni-xAsyP1.y in the zinc blende structure lattice
matched to InP and GaAs. This alloy have a significant interest to design optoelectronic
devices. The calculations are mainly based on the pseudo-potential approach under the
virtual crystal approximation VCA.

Our results showed that by varying the Gallium concentration, the alloy
GaxIn1xAsyP1.y present a direct band gap in the range of x and y (0 < x <0.47, 0 <y <1) and
(0.52 < x <1, 0 <y <1) lattice matched to InP and GaAs respectively. The present
investigation provide more opportunities to obtain diverse refractive indices and dielectric
constants while still controlling the composition parameters (x and y). Our results are in a
good agreement with the available experimental and theoretical results, and others are
predictions.
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