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Résumeé

Dans ce travail I’objectif principal est I’étude du transport des porteurs de charge dans
les matériaux semi-conducteurs spécifiquement le nitrure de bore (BN), le nitrure de
gallium (GaN), le nitrure d’aluminium (AIN) et leurs alliages ternaires BGaN et BAIN par la
méthode de Monté Carlo qui permet de reproduire les phénomenes microscopiques dans les
matériaux semi-conducteurs. Le phénomene de transport dans ces semi-conducteurs résulte
du comportement des électrons de la bande de conduction et la bande interdite. Une étude
analytique du probléme nécessite la connaissance de la fonction de distribution de 1’énergie
des électrons, une fonction obtenue en résolvant 1’équation de Boltzmann. A cause de sa
complexité, cette équation aux dérivées partielles pas de solution analytique sauf dans un
nombre de cas limité. C’est pourquoi il a été fait appel a d’autres procédés et en particulier
aux méthodes de Monte Carlo pour traiter ce probleme dans toute sa généralité. Pour cela
nous avons développé un programme écrit en langage Fortran basé sur le principe de cette
méthode. Ce logiciel permet de calculer les probabilités a partir des expressions usuelles, en
considérant dans notre cas, un modéle a trois vallées (I, L, X) , isotropes mais non
paraboliques, et pour déterminer 1’évolution des différentes interactions ainsi que la vitesse de
dérive et 1’énergie des porteurs dans les deux matériaux ternaire BGaN et BAIN qui
n’influent pas de facon essentielle sur le comportement de 1’¢lectron. Elles sont néanmoins
introduites pour obtenir une description aussi quantitative que possible de la dynamique

électronique.

Mots-clés: BxGaa-xN et BxAlaxN, simulation de Monte Carlo, phénomene de transport,

température, champ électrique, énergie électronique, vitesse de dérive.



Liste des symboles

a,c [A] Parameétre de maille du réseau cubique
Oa, Oc [K] coefficients de dilatation thermiques
m* [Ka] masse effective du porteur
Mo [Ka] masse du porteur libre

my [Ka] masse longitudinale dans les vallées L et X

My [Ka] masse transverses dans les vallées L et X
p [Ka] masse volumique du matériau
E [V.m] Champ électrique

B [Tesla (T)] Champ magnétique
F [N] force extérieure

K [ J/r] moment de la force

E (k) [eV] Energie de bandes, structure de bandes

E, [eV] Energie de gap (bande interdite)

X coefficient stcechiométrique du matériau.

Eags, ¢ [eV] Energie de la bande interdite du semi-conducteur ternaire AxB;_xC
Eac [eV] Energie de la bande interdite du semi-conducteur ternaire Eac
Esc [eV] Energie de la bande interdite du semi-conducteur ternaire Egc
hw, [eV] Energie du phonon échangé.

f(k rt) fonction de distribution a un instant t, un porteur positionné

dans I’espace aux coordonnées r et présentant un vecteur d’onde k

Nij fonction de répartition des phonons

Nyo fonction d’occupation des phonons



b parametre de courbure (bowing parameter)
h [m?kg/s]  constante de Planck = 6,62607004 x 1074

Kz [m?kgs?K?] constante de Boltzmann= 1,38064852 x 1023

q [c] charge de 1’électron =—1,602 x 1071°
Eac constante acoustique

esy et es3 [C/m?] constantes piézoélectriques

C13 et Ca33 [GPa] constantes élastiques

C11,C12, et cas  [GPa) Coefficients élastiques

Gij [Pa] tenseurs de contraintes

€Kl [Pa] tenseurs de déformation

Ciji [Pa] tenseurs de d’¢élasticité

Psp [miv] polarisation spontannée

Ppy [miv] polarisation piézoélectrique

P [miv] polarisation total

p(t) [m?] la densité de probabilité

Ak ()] [m?s] Le taux de diffusion,

T, [s] Temps de collision élastique

T; [s] Temps de collision inélastique

l, [m] libre parcours moyen élastique

l; [m] libre parcours moyen inélastique :

T [K] température du réseau

Aac probabilité d’interaction acoustique
Api probabilité d’interaction piézo-électrique
Uan [eV] potentiel d’alliage

Ppi [eV] potentiel piézo-électrique

Ejj [eV] potentiel de déformation intervallée entre la vallée i et la vallej,



A [eV] I’écart d’énergie entre le bas de la vallée de départ 1 et celui de

la vallée T
A; [eV] I’écart d’énergie entre le bas de la vallée d’arrivéej et celui de
la vallée T
Zijj nombre de vallée d’arrivée de type j quand on part de la vallée i.
Ay (&) Probabilité d’interaction des électrons avec les phonons optiques
polaires
Anp (€) Probabilité d’interaction des électrons avec les phonons optiques
non Polaires

Ay probabilité d’interaction intervallée

Si(k k) probabité de transition d’un état k’ vers un état k par une interaction
de nature i

ps(£) probabilité de la diffusion

Ase La probabilité « Self Scattering »
At [s] durée de vol libre
a coefficient de non parabolicité

k_p)(t) la position du vecteur d’onde a l'instant t , sa position 7,
\Y [m/s] vitesse d’¢électron

\& [m/s] Vitesse de dérive

Vsat [m/s]  Vitesse de saturation

0 fréquence moyenne des phonons

ag [N] force d’interaction

B L’angle de déviation

AE; la différence des affinités des matériaux binaires

N la densité des sites d’alliages
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Introduction générale

Dans I’ensemble des matériaux, les semi-conducteurs constituent une classe bien

définie, avec des propriétés physiques particulieres qui sont sources d’intérét au plan de la
connaissance fondamentale et a celui des applications. De nombreuses études ont montré
I'intérét des semiconducteurs a grand gap, et notamment des composés IlI-V, pour des
applications optoélectroniques. La connaissance et la compréhension de leurs propriétés
optiques sont donc nécessaires dans ce contexte. Les composés nitrures (I11-N : BN, GaN,
AIN, InN,...) présentent 1’avantage d’une bande interdite directe, d’une remarquable stabilité
chimique, de bonnes propriétés mécaniques, ce qui les rendent attractifs pour les émetteurs
bleu et UV et également pour 1’électronique a haute température, haute puissance et haute
fréquence. Leur large bande interdite permet leurs utilisation pour les lasers, les LEDs et
les photodétecteurs UV, donc le champ d’application des nitrures des éléments III s’avere
tres large, des diodes électroluminescentes (vertes, bleu), panneaux d’affichage géants et
des LEDs blanches commercialisées pour le public et utilisées pour 1’éclairage. L’intérét
des lasers bleus est notamment d’augmenter la densit¢ d’informations sur les disques
compacts car cette derniere est proportionnelle a I’inverse du carré de la longueur d’onde
du laser utilisé pour la lecture.

La compréhension de la dynamique des porteurs dans les matériaux semi-conducteurs
est nécessaire pour 1’amélioration des performances des composantes. En effet, ce sont les
propriétés du matériau qui délimitent leurs performances. Ainsi, I’étude des propriétés
physiques des matériaux, et les conditions améliorant a la fois les performances de la
vitesse, et le temps de réponse a toute variation du champ électrique, permet le
développement au sens large dans le domaine des semi-conducteurs. Il est donc
nécessaire d’effectuer une étude des possibilités offertes par les matériaux et déterminer
I’influence des conditions extérieures et les effets qu’elles génerent, rendant ainsi
possible une utilisation rationnelle de ces matériaux.

L'objectif principal de ce travail porte sur I'étude du transport des porteurs de charge

dans les matériaux semi-conducteurs spécifiqguement le nitrure de bore (BN), le nitrure de
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gallium (GaN), le nitrure d’aluminium (AIN) et leurs alliages ternaires BGaN et BAIN, en
utilisant la méthode de simulation de Monte Carlo. Cette méthode a effectivement connu un
grand développement au cours des derniéres décennies notamment dans [’application
aux probléemes de la dynamique électronique. Le modéle apporte un complément aux outils
de modélisation numérique existant a ’'unité de recherche des matériaux et des énergies
renouvelables, il a été développé par Dr. A. SAYAH et Pr. B. BOUAZZA.

La présente étude est organisée en quatre chapitres :

Le premier chapitre de cette thése présente I'état de I'art sur ce sujet. Cette partie
est consacré a la présentation des matériaux semiconducteurs I11-V, en particulier le BN,
GaN, AIN et leurs alliages ternaires BGaN et BAIN, ou nous décrivons les propriétés
physiques, optiques et électroniques fondamentales de ces nitrures I1I-N ainsi que les

différentes techniques de croissances et les différents substrats utilises.

Dans le deuxiéme chapitre, nous étudions de maniére aussi physique que
possible le phénomene de transport dans les semi- conducteurs en présentant une
approche analytique de 1’équation de Boltzmann, appliquée a la dynamique des charges dans

un semi-conducteur.

Le troisiéme chapitre présente les différentes étapes de la méthode de simulation de
Monte Carlo appliquée dans 1’étude microscopique de la dynamique électronique dans les
semi-conducteurs. Dans lequel nous décrivons les éléments de base nécessaire comme
la probabilité qui permet de déterminer la durée de vol libre des porteurs entre deux
collisions sous I'influence des forces extérieures appliquée d’une part, et d’autre part, la

description du comportement du porteur durant les collisions.

Le quatriéme et le dernier chapitre est destiné a [’exploitation des différents
résultats obtenus par notre simulation dans les composés ternaires BGaN et BAIN
cubiques. Nous présentons en premier lieu, les résultats de différents types d’interactions
en fonction de 1’énergie. Ensuite on présente les caractéristiques du transport électronique
dans les différents régimes ou la vitesse de derive est le paramétre le plus important.

Dans le régime stationnaire ; nous calculons 1’évolution de la vitesse et de 1’énergie
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des électrons en fonction du champ électrique, pour différentes températures, et
différentes concentrations d’électrons. Dans le régime transitoire ; nous calculons la
variation de la vitesse en fonction du temps, et de la distance pour différentes valeurs de

champ électrique.

Finalement, nous terminons notre these par une conclusion générale.
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Chapitre I : Propriétés physiques des nitrures I1I-V

Chapitre 1

Propriétés physiques des nitrures 111-V

La croissance des nitrures 111/V a largement été étudiée au cours des 20 derniéres

années. Principalement orientée vers ['InN a ces débuts, la recherche s’est
progressivement portée vers les matériaux GaN, AIN puis BN. Ce premier chapitre est
consacré aux rappels des propriétés structurales, optiques, mécaniques et électroniques
des matériaux nitrures a large bande interdite. Les notions de polarisation piézoélectrique
et spontanée sont décrites par la suite. Enfin nous effectuerons un rappel général des
differentes techniques de croissances utilisées a ce jour pour la synthése de

matériaux I11-N.

1.1. L’ évolution des nitrures d’ élément |11

On commence par présenter briévement I’historique des nitrures III-V, matériaux
composés d’un élément de la colonne III et d’un élément de la colonne V du tableau
périodique. Elle introduit aussi les notions utiles sur leur structure cristalline et les
propriétés qui en découlent. Les nitrures 1lI/V sont une nouvelle gamme de semi-
conducteurs dont les propriétés uniques permettent 1’utilisation dans divers domaines tels
que I’optoélectronique, 1’électronique de puissance et les applications piézoélectriques. Si
les premiers travaux sur la synthése de ces matériaux remontent a la fin du XIXeme
siécle [1] [2] [3], les années 80 et 90 marquent le début d’une recherche intense sur les
nitrures 111/V ouvrant la porte a de nombreuses perspectives. Dés les années 60, les « Light
Emitting Diodes » (LED) sont utilisées pour le développement des réseaux de
communication, pour le stockage d’information numérique, les imprimantes lasers et
I’éclairage. Les semi-conducteurs utilisés a I’époque ne permettent pas un large choix de
longueurs d’onde (de I’infrarouge au début des couleurs du visible) (figure 1.1). La maitrise

de la croissance de matériaux a plus large bande d’énergie interdite (GaN notamment dés
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1969) va permettre le développement de LED émettant dans un plus large domaine spectral
(entre 400 et 700 nm). La recherche sur les dispositifs LED s’oriente alors vers deux axes
majeurs : d’une part 1’émission vers le domaine des longueurs d’onde bleues (de 400 a
440 nm) et ultra-violet (UV) proche (de 320 nm a 400 nm) pour des applications de
stockage de I’information et d’autre part les dispositifs émettant dans le visible et la

lumiére blanche pour des applications de type éclairage.

Bande interdite (eV)
6F « AIN
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4+(310 nm)

.GaN
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Figure 1.1 : valeur de des nitrures I11/V en fonction
du paramétre de maille a [4].

En comparant le développement des nitrures a large bande interdite avec celui des
autres matériaux I11/V étudiés avant les années 80 (les binaires ou ternaires a base de In,
Ga et As présentés sur la figure 1.1), on peut constater qu’une industrialisation progressive
et rapide de ces technologies a été effectuée depuis les années 90. L’intérét pour I’AIN
n’est venu que tardivement. La perspective d’aboutir a la fabrication de LEDs émettant
dans 1’UV proche (longueur d’onde de 200 a 380 nm) a poussé la recherche vers
I’élaboration des composés ternaires AlGaN (AlxGal-xN émet théoriquement dans des
longueurs d’onde allant de 220 a 400 nm) (figure 1.1). L’émission dans I’UV proche est
intéressante pour des dispositifs de stérilisation et de purification, la longueur d’onde
d’absorption maximale de I’ADN étant située entre 240 et 260 nm (effet germicide
optimal). De tels dispositifs émissifs a semi-conducteurs rendraient obsolétes les systéemes
de stérilisation a vapeur de mercure.

Le nitrure de bore quant a lui occupe une place bien a part dans la famille des

nitrures III/V. c’est un composé qui n’existe pas dans la nature. Il a été synthétisé pour la
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premiere fois en 1842 par Balmain et Prakt [5,6]. Du fait de la proximité du bore et de
I’azote avec le carbone (celui-ci intercalé entre les deux autres dans la méme rangée) dans
le tableau périodique. Cette céramique de synthése est un matériau dont la structure
cristalline et les propriétés sont proches de celles des composés a base de carbone (diamant
et graphite). La phase hexagonale de ce matériau est principalement utilisée pour
des lubrifiantes hautes performances (le BN est chimiquement inerte et son utilisation a
haute température est possible) et comme support ou couche de protection pour des
applications a haute température (forme pyrolytique de BN). Le BN sous forme cubique est
le second matériau le plus dur aprés le diamant ce qui en fait un parfait revétement pour
divers outils de coupe [7]. La maitrise de 1’hétéroépitaxie de BN, sous sa forme cubique ou
hexagonale, devrait permettre le développement de nouvelles applications pour ce matériau
dans les domaines de I’optoélectronique et des capteurs piézo-électriques. Un premier
exemple est I’utilisation du BN hexagonal comme couche sacrificielle dans la structure de
LED a base de GaN , permettant le transfert du dispositif optoélectronique d’un support de
haute qualité cristalline & un support bien moins onereux (figure 1.2) [8].

GaN (100 nm)

1IN/ L

GaN (3,000 nm)

AlGaN (300 nm) h-BN
h-BN (3 nm) >
Sapphire substrate

Figure 1.2 : schéma d’un dispositif LED I1I/V émettant dans la couleur bleu (434nm)
avec ['utilisation de BN hexagonal comme couche tampon.
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1.2. Propriétés genérales des nitrures 111-N

Parmi tous les composeés (binaires ou ternaires) possibles, tous n‘ont pas le méme
intérét potentiel. L'étude de leurs propriétés, et en particulier de la structure des bandes,
montre notamment que les éléments les plus légers donnent des composés a large bande
interdite, dont les propriétés se rapprochent de celles des isolants. Les composés incluant
du bore, de I'aluminium, ou de l'azote entrent dans cette catégorie. Ils ont en général peu
d'intérét pour I'électronique rapide qui demande des semi-conducteurs a forte mobilité de
porteurs, ou pour l'optoélectronique ou une structure de bande directe est nécessaire pour
que les transitions optiques soient efficaces. La formation d'alliages ternaires comme
B xGaixN ou BxAl1.xN permet d'ajuster certaines propriétés comme la largeur de la bande
interdite (pour les applications optoélectronique), la mobilité des porteurs (pour les
applications électroniques) ou encore la constance de réseau, importante pour la croissance

épitaxiale sur des substrats silicium par exemple.

1.2.1. Propriétés structurales

1.2.1.1. Structure cristalline

Les nitrures d'éléments Il sont formés par l'association d'un élément de la
colonne 11l (Gallium, Aluminium et bore) et de I'élément Azote de la colonne V de la
classification de Mendeleiev. Leurs alliages ternaires et quaternaires sont également définis
comme des nitrures d'éléments I11. Ces matériaux peuvent cristalliser selon deux phases:
zinc-blende, de symétrie cubique, ou wurtzite, de symétrie hexagonale. Les nitrures en
phase zinc-blende (cubique), présentent une alternative a la phase wurzite (hexagonale)
couramment utilisée pour la fabrication de dispositifs optoélectroniques, haute fréquence et
haute température.

La structure wurtzite, formée de deux réseaux hexagonaux compacts, I’un occupé
par les atomes III et 1’autre occupé par les atomes d’azote, décalés suivant I’axe ¢ d’une
valeur de 3c/8 (figure 1.3. (b)). Le groupe d’espace de cette forme cristalline est P63mc, et
elle est définie par deux parameétres, les paramétres de maille a et c.

La structure zinc-blende s'apparente a celle du diamant (C, Ge, Si, etc.), est
constituée de deux sous réseaux cubiques faces centrées (cfc), I'un comprenant des atomes
de la colonne III et I’autre des atomes d’Azote (figure 1.3.(a)), interpénétres et décalés I'un

par rapport a l'autre du quart de la diagonale principale, c'est-a-dire de a 3/ 4 [111],
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ou a représente le parametre de maille du matériau. La phase Zinc-blende est métastable
alors que la seconde est en équilibre d'un point de vue thermodynamique.

L’élaboration de c-AlIN [9, 10] et de c-GaN [11] est possible dans des conditions
trés particulieres de travail ou par des techniques de croissance phase gaz speécifique
(Epitaxie par Jet Moléculaire (MBE) par exemple). La croissance du polytype cubique
type NaCl (groupe d’espace F-3m) a elle aussi été recensée dans la littérature [12]. Cette
phase est cependant métastable et n’a été obtenue que par transformation

de w-AlIN sous haute pression et haute température.

Figure 1.3 : (a) Structure zinc- blende et (b) structure wurtzite

1.2.1.2. Les différentes formes allotropiques du nitrure de bore BN

Contrairement aux précédents nitrures I11/V présentés, le BN présente quatre
polytypes stables : le BN hexagonal (h-BN), le BN cubique (c-BN), le BN wurtzite (w-BN)
et le BN rhomboédrique (r-BN). Alors que la phase hexagonale est la phase stable a
pression atmosphérique, la phase cubique est stable a haute température, comme indiqué
dans le diagramme de phase du BN présenté sur la Figure 1.4. Les deux autres phases sont

métastables a haute pression.
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Figure 1.4 : Diagramme de phase du nitrure de bore [13].

Les structures de nitrure de bore dites a densité légere (hexagonale,
rhomboédrique et turbostratique) dans lesquels les orbitales atomiques sp2 des atomes
forment trois liaisons covalentes avec leurs atomes voisins dans le plan, et les structures a
densité plus compacte (cubique et wurtzite) ou les orbitales atomiques sp3 de chaque
atome forment quatre liaisons covalentes avec leurs plus proches voisins dans 1’espace.
Comme le bore (Z=5) et I’azote (Z=7) entourent le carbone (Z=6) dans la classification
périodique, BN a un comportement cristallographique trés proche du carbone, et ses
polymorphes sont comparables : le h-BN a une structure similaire au graphite et le c-BN au
diamant (Figure 1.5). Les phases hexagonale et cubique de type zinc blende sont les
formes allotropiques les plus stables pour ces matériaux. La phase hexagonale est
stable a pression atmosphérique alors que la phase cubique est stable a haute

pression et haute température [14] mais métastable a température ambiante.
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(c) BN cubique
(@) graphite (b) BN hexagonal

Figure 1.5 : Comparaison des structures cristallines du graphite (a),
du BN hexagonal (b) et du BN cubique(c).[15]

e La phase hexagonale (h-BN) est similaire au graphite de par sa structure et ses
parameétres cristallins trés proches (a=0.2464 nm et ¢=0.6738 nm pour le graphite).
Ces deux composés présentent une structure dite en feuillets, formée de
I'empilement de type ABAB de plans de BN pour le h-BN et de carbone pour le
graphite. Cependant, la différence de nature chimique des éléments B et N dans les
plans a pour conséquence gue les hexagones se superposent parfaitement d'un plan
a l'autre alors qu'ils sont décalés dans le graphite, comme on peut le voir sur les
Figures 1.5 (a) et (b). De plus, les différentes couches de BN sont superposées de
telle maniére que les atomes de bore des hexagones de la couche inférieure font
face aux atomes d'azotes de la couche supérieure. Les liaisons entre les différents
plans sont de type Van der Waals dans le graphite et présente un certain caractére
ionique dans le  h-BN; les plans sont espacés de 3.3 A. Les hexagones constituant
les feuillets sont formés de liaisons covalentes BN d'une distance de
1.45 A (hybridation sp2). La force de la liaison BN dans le plan est donc beaucoup
plus forte que celle entre les plans. C'est la particularité de cette structure qui est a
I'origine des propriétés electroniques, vibrationnelles et optiques du h-BN.

e La phase cubique (zinc blende) de BN, cristallise selon une maille de type blende
(sulfure de zinc) et présente un empilement de type ABCABC (Figure 1.5 (c)).
Dans cette structure, les atomes aux orbitales atomiques sp3 forment des liaisons

B-N de distance 1.565 A dans I’espace. Cette faible distance interatomique
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confere a ce matériau une grande dureté et une résistivité électrique importante.
Le c-BN est un semiconducteur a trés grande bande interdite (ou gap) indirecte
(6.4 eV) [16,17]. 1l a une trés bonne conductivité thermique, il est le deuxieme
matériau apres le diamant pour la dureté, et il est tres inerte chimiquement. Toutes
ces propriétés conférent a ce matériau un intérét industriel et technologique.

e Les phases wurtzite (w-BN) et rhomboédrique (r-BN) ont des structures cristallines
qui sont respectivement similaires au c-BN et au h-BN. Le w-BN est formé de
I'empilement de plans ABAB avec des liaisons BN présentant une hybridation sp3.
Le r-BN est formé de I'empilement de plans ABCABC avec des liaisons BN sp2,
comme dans le h-BN [18]. Les syntheses de ces composés sont toutes réalisées a
hautes pressions : le w-BN est obtenu par compression statique de h-BN, a des
températures inférieures a celles appliquées pour la formation de c-BN; le r-BN,
phase du BN la moins étudiée a ce jour, est formé par réaction du bore et de
I'ammoniac a haute pression et haute température (HPHT).

e Dautres phases du BN existent mais elles sont désordonnées. Il est cependant
intéressant de les décrire car certaines d'entre elles possédent des propriétés
optiques comparables a celles du h-BN. Outre la phase amorphe, il existe une phase
dite turbostratique (t-BN). Cette forme structurale présente un empilement aléatoire
des feuillets et une désorientation de ces plans les uns par rapport aux autres,
induite par des angles de rotation aléatoires selon l'axe ¢ [18, 19]. Ainsi, les
interactions entre les hexagones dans le plan sont trés différentes du h-BN et la
distance entre ces plans est supérieure a celle observée dans le h-BN.

Dans ce travail, nous nous intéresserons exclusivement a La phase Zinc-blende. Notons
que la phase cubique du GaN a été observée pour la premiére fois sous forme d’inclusions
dans la phase hexagonale. Cependant, son obtention n’a pas ét¢ intentionnelle et n’a pas été
prise au sérieux. Mais les calculs théoriques qui ont été faits sur ses paramétres électriques
et optiques, ont montré qu’elle présente plusieurs avantages par rapport a 1’hexagonale
gréce a sa haute symétrie. Du point de vue technologique ; elle est plus facile a cliver pour
réaliser des cavités lasers; et son élaboration sur substrats conducteurs permettrait son
intégration microélectronique. Dans le but d’explorer tous ces avantages, quelques groupes
ont focalisé leurs recherches sur I’obtention des matériaux en phase cubique et 1’étude de

leurs propriétés. Cependant, la phase cubique est instable du point de vue énergétique. Cela
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rend la croissance plus difficile que sa contrepartie hexagonale. Dans diverses études
expérimentales, il a été montré que la stabilité et la qualité de la phase dépendent de
plusieurs facteurs liés a la croissance, aux substrats et aux précurseurs utilisés. Dans les
dernieres années quelques groupes ont largement étudié les nitrures en phase cubique et de

nombreux progres ont été faits.

1.2.1.3. Les paramétres de maille

Contrairement a la phase hexagonale ou les parametres de maille dans le plan a et
hors le plan c sont différents, dans la structure zinc blende la distance entre plans
atomiques est identique dans le plan de croissance et perpendiculaire a ce plan. Cette
caractéristique de symétrie de la structure zinc-blende rend nul le champ piézo-électrique
dans la direction <100>. La seule direction polaire dans la structure zinc-blende est la
direction <111> ou I’empilement consiste en des couches alternatives cation anion

séparées d’une distance 1 :3.

Le parametre de maille hors plan a. (dans la direction <001>) est proportionnel au
parametre de maille dans le plan a; (dans la direction <100>). Pour un film entierement
relaxé, les deux parametres de maille dans le plan et hors plan sont égaux (ao = a1 = ay).
L’existence d’une contrainte dans un film épitaxié est donc révélée par 1’écart entre ces
deux valeurs. D’ou I'importance qu’il y a a déterminer expérimentalement les valeurs de
parametre de maille. Le parametre de maille aL, est mesuré a partir de la raie de diffraction
symétrique (004) en diffraction de rayons X alors que le parametre a|| est mesuré a partir
d’une raie de diffraction asymetrique (113). Ces mesures sont faites soit par la méthode de
Bond [20], soit par une configuration triple-axis du diffractomeétre [21]. Le schéma de la

figure 1.6 illustre le paramétre de maille dans la structure zinc blende.
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<001=

<010=>

<100>

Figure 1.6 : paramétre de maille ao de la structure zinc blende. ao/2 représente la distance inter
plans. Les cercles gris représentent des cations et les cercles noirs les anions.

En premiere approximation, la valeur du parameétre du réseau de la structure cubique est

donnée en fonction de celle de Ila structure hexagonale par la formule

suivante [22] : azp = V2 ay,

Le tableau 1.1 donne les parameétres de maille des trois nitrures dans leur phase cubique et

hexagonale.
Nitrures I11-V | Groupe d’espace | Paramétre de maille a (A) | Paramétre de maille ¢ (A)
h-GaN P63 mc 3.189 5.186
c-GaN F-43m 3.184 -
h-AIN P63 mc 3.111 4979
c-AIN F-43m 4.375 -
h-BN P63mc 2.55 4.215
c-BN F-43m 3.615 -

Tableau 1.1 : données cristallographiques des différentes structures des nitrures I11/V
GaN, AIN[23] et BN [24].
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1.2.1.4. Réseau réciproque. La zone de Brillouin :

Les fonctions d'ondes électroniques et les énergies correspondantes sont fonction
du vecteur d'onde de I'électron. Ainsi la structure de bandes d'énergie du semi-conducteur
doit étre représentee dans I'espace réciproque et dans les différentes directions des vecteurs

d’onde K. Le réseau réciproque associé a la structure de type zinc blende est cubique
centré. Sa maille élémentaire qui correspond a la premiere zone de Brillouin a la forme
d'un octaedre tronqué par les six faces d'un cube. Figure 1.7 [25].

Elle présente un centre d'un symétrique a l'origine (noté G ) et des axes de symétrie:

Les axes <100> a symétrie d'ordre 4(A)

Les axes <111> a symétrie d'ordre 6(A)

Les axes <011> a symétrie d'ordre 2(X)

Figure 1.7 : Premiére zone de Brillouin d'un cristal Zinc blende.

Les points de rencontre de chacun de ces axes avec les frontieres de la zone de Brillouin
jouent un réle essentiel dans la théorie des bandes. On les note généralement de la maniére
suivante:
Points X de cordonnées (2m/a, 0, 0) sur les axes <100>.
Points L de cordonnées (n/a, n/a, /a) sur les axes <111>.
Points K de cordonnées (0, 3n/2a, 3n/2a) sur les axes <011>.

La forme et le volume de la zone de Brillouin ne dépendent que de la géométrie du

réseau de Bravais, sans égard a la composition chimique ou au nombre d'atomes dans la
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cellule unitaires. La zone de Brillouin est une cellule unitaire primitive de réseau
réciproque d'importance fondamentale pour I'étude des propriétés électroniques des

cristaux, en particulier dans les semi-conducteurs.

1.2.2. Propriétés optiques
1.2.2.1. Structures de bandes des binaires GaN, AIN et BN

La plupart des nitrures d'éléments Il sont des semi-conducteurs a large bande
interdite directe, ce qui en fait d'excellents candidats pour I'optoélectronique. Du point de
vue technologique, les nitrures cubiques sont attractifs pour les dispositifs
optoelectroniques en raison des divers avantages prédits sur les propriétés optiques. Par
exemple, d au fait de champ piézo-électrique nul, on peut attendre une force d’oscillation
de I'exciton supérieure a celle obtenue dans les structures wurzite. Dans cette section nous
présentons 1’état de 1’art des propriétés optiques des binaires ainsi que de ses alliages
ternaires correspondant. Des divergences sont souvent trouvees sur les données publiées
par les divers groupes et leur interprétation a été discutable en raison de divers facteurs ;
notamment di a la différence en qualité, a ’homogénéité des couches et a la contrainte
résiduelle présente.

La connaissance de la structure de bande d’un semiconducteur est le parameétre
essentiel pour la réalisation de dispositifs. Les binaires GaN, AIN, InN et BN possedent
en général un gap direct, un des points importants de la structure de bande est la valeur de
I’énergie séparant le maximum de la bande valence du minimum de la bande de conduction
("gap" du matériau). De nombreux calculs basés sur diverses méthodes ont été réalisés
pour déterminer la structure de bande de ces binaires, et particulierement pour le GaN et
I’AIN. Nous présentons dans la Figure 1.8 [26, 27] les structures de bandes obtenues pour
GaN, AIN et BN dans la phase cubique par la méthode empirique des pseudo-potentiels,
cette méthode fournissant les meilleurs résultats en termes de comparaison avec les
mesures expérimentales du gap. Les nitrures d’¢léments III possédent en général un gap
direct c’est a dire que le minimum de la bande de conduction et le maximum de la bande
de valence se trouve alignés dans "lI’espace des k" au centre de la zone de Brillouin. Les
études expérimentales nous donnent les valeurs des largeurs de bande interdite pour les
binaires (Al,Ga)N Zinc blende a 300K qui sont reportées dans le tableau 1.2. Ces valeurs de

gap direct correspondent a des longueurs d’onde, permettant de concevoir des composants
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optoélectroniques de nouvelles générations dans la gamme spectrale de 1’ultraviolet
(LEDs, Lasers, Photodétecteurs).

IR AIN ZB
00 —— o = -
@ y Va _'\\ ._,-\‘.L f_.-’ \ ;‘_,\. ’u.-"'r. H\ IIIIII." ] W A,
~ £ " Y L TSR N AR P I
60 "'f A | ."‘r/ - -_-“\1‘! l'llI .-"‘l". " T p "IIII iy _.-"ll *x b 4
JI,H J_\\\*/'/.— “ixlr'f"' Iz . 6.0 “, 1_'{\'!,_/,:-""_.1 h‘:‘,f" ".,da T
204" I- N 20 s . E
: E: E)VE\l 3 Eglx) ;
i N I P % | &, “‘v\& /r-*?‘*ﬁz i
R 71 /IR 2R 4%/ FARNN S
i W w4 F -,"'\ L I (" w) .t r Y e d b |
W i L ey N e A e
50 RS [ o \E_.-_., \qi__:/\ I ]
S I F =T -6.0 -k
| F— _\--:r' r
100 - X w L r KW U =100 - + = . r Nl
BN ZB

21

Energy E [eV]
(=1

Wi

N

~

x
Wawewvector k

Figure 1.8: Structures de bandes de GaN, AIN et BN calculé dans la phase cubique

Gap réferences
GaN 3.227 eV [28]
AIN 5.34 eV [29]
BN 6.4 eV [17]

Tableau 1.2: Largeur de bande interdite pour les nitrures binaires d’éléments IIT
en phase cubique
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¢ Influence de la température sur la structure de bande :

La largeur de la bande interdite ou 1’énergie de gap n’est pas constante. En effet, elle
présente une variation avec la température. La relation qui nous donne cette

variation est donnée par 1I’équation pseudo-empirique de Varshni [30]:
aT?
E¢(T) = E4(0) — T (1.1)

Ou E4(0) est le gap de la bande d’énergie a 0 K, a est en électronvolts par degré Kelvin,
et B est proportionnel a la température de Debye (en kelvins). sans compter que les
changements de la structure de bande induits par la dilatation thermique du réseau, la
dependance de la température de E, est principalement due aux interactions de phonon-
électron. Lautenschlager et al [31], ont récemment proposé une dépendance de la
température avec une équation contenant le facteur d’occupation des phonons de Bose-

Einstein.

2

E,(T) = Eg — ap(1+ ) (1.2)

[
eT—1

Ou le paramétre 6 décrit la fréquence moyenne des phonons impliqués et ap est la

force d’interaction.

e Notion de masse effective:

La masse effective des ¢électrons qui est calculée par rapport a la masse de 1’électron

dans le vide est donnée par les relations suivantes [32]:

mj, = {mj = (mZum,)"/3 (1.3)

Avec my; et my, sont respectivement les masses longitudinales et transverses dans les
vallées L et X. ces vallées ne sont pas a symétrie sphérique, la masse longitudinale

est différente de la masse transverse . La masse effective  trous est aussi calculée par
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rapport a la masse de 1’¢électron dans le vide est donnée par :

(3/2) + m(3/2))2/3

my, = (mpl ph (1.4)

Le tableau ci-dessous donne les valeurs de la masse effective des trois matériaux

nitrure en phase cubique :

Masses effectives relatives
de fond de vallée GaN AIN BN
m,(m,) 0.15 0.21 0.752mo
mi (mo) 0.70,0.6 0.70 0.55mg
my (m,) 0.58(//), 0.3 (+) | 0.51(//),0.31(1) | 0.30 1.42

Tableau 1.3 : Masse effectives de GaN[33], AIN [34] et BN[35] en pahase cubique

¢ Notion du coefficient de non-parabolicite :

La forme de la bande de conduction prés des minima n’est parfaitement parabolique,
en effet, la relation de dispersion E(k) qui relie I’énergie E et le vecteur d’onde du cristal k

est modifiée et donnée par [36]:

h2k2
py— (1.5)

y(E) = E(1 + aE) =

Avec m* est la masse effective du porteur, a est le coefficient de non parabolicité et h est
la constante de Planck réduite c'est-a-dire divisee sur 2.

Les coefficients de non parabolicité sont donnés dans chaque vallée par les
relations [37]:

(a: = i(1 — m;)
r= Er me
a = 1
an =4 L7 Ey -Epc (1.6)
3v
1 m
ay = (1 FX)
X 2(E,1 —E me
\ ( x5, ch)
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Avec Er est I’énergie de gap du semi-conducteur et mo la masse du porteur libre, L’3y et
Lic sont les états des bandes de valence et de conduction avec la symétrie donnée, et X’2¢

et Xzc sont les états de la bande de conduction avec la symétrie donnée.

1.2.2.2 propriétés optiques des composes ternaires BGaN et BAIN

La plupart des nitrures d'éléments 1l sont des semi-conducteurs & large
bande interdite directe, ce qui en fait d'excellents candidats pour I'optoélectronique
[38]. En effet, I’incorporation de Bore dans les Binaires AIN et GaN permet d’éliminer le
désaccord de parametre de réseau en formant respectivement les alliages BxGaux)N et
BxAl1xN. Ces alliages a base de Nitrure de Bore possedent des propriétés physiques tres
intéressantes comme une forte conductivité thermique, une grande robustesse, une
excellente stabilité thermique et une transparence optique dans une gamme spectrale trés
importante, qui les rendent trés attractifs pour un grand nombre d’applications. Comme
nous l’avons  déja vu précédemment, les binaires GaN, AIN et BN, ont
respectivement comme valeur de bande interdite 3,4eV, 5,3eV et 6,4 eV. Les
alliages ternaires qui en découlent offrent donc la possibilit¢é d’évoluer entre
ces valeurs (figure 1.9), en particulier, I’alliage BGaN formé a partir des binaires
GaN et BN et le BAIN formé a partir des binaires BN et AIN, dont respectivement la
largeur de la bande interdite pour les deux ternaires peut varier entre 3,4 et 6,4 eV et 5.3
et 6.4 eV. En effet, la valeur de la bande interdite d’un semi-conducteur ternaire peut étre
approchée d’une maniére générale par la somme d’une combinaison linéaire des

bandes interdites des binaires qui le composent (loi de Végard) et d’un terme quadratique.
EayB,_yc = XEpc + (1 = X)Epc + X(1 —X)b (1L.7)
Ou Eac et Egc sont les valeurs de bande interdite de BNet GaN pour le BxGai-xN et BN et

AIN pour le BxAli-xN , x est le coefficient stoechiométrique du matériau, et b est un

parameétre de courbure (bowing parameter) définit pour chaque parametre.
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Figure 1.9 : Valeur de bande interdite pour les alliages de nitrures GaN, AIN, BN et InN
en fonction du parametre de maille a [39]

Les valeurs d'énergie de gap des nitrures d'éléments 111 et de leurs alliages ternaires
(dans la phase (wurtzite) sont reportées sur le graphe de la figure 1.9 en fonction du
parametre de maille a. Les valeurs de gap des composes ternaires sont représentées par des
segments de droite joignant les deux points correspondants aux deux composés binaires
constituants de l'alliage. Les valeurs de gap de ces alliages couvrent une trés large bande
spectrale allant de l'infrarouge jusqu'a l'ultra-violet lointain. Il est des lors possible
d'élaborer des composants optoélectroniques avec ces alliages capables d'émettre de la
lumiere dans toute cette gamme de longueurs d'ondes. Comme nous venons de le vaoir,
la bande d'énergie interdite des nitrures d'éléments Ill couvre une zone tres étendue:
de 0.7 et 1.2 eV pour ’InN jusqu’a 6.2 eV pour I’AIN, avec comme valeurs particuliéres
3.4 eV pour le GaN, 5.5eV pour le w-BN [37] a température ambiante. Ces alliages
ternaires ouvrent de fait 1’accés a une grande diversité d’empilements caractérisés par des

structures de bande différentes.

1.2.3. Propriétés mécaniques

1.2.3.1. Coefficients élastiques

Les propriétés des semi-conducteurs dépendent dans une large mesure de leur état
de contrainte et des déformations locales ou globales du réseau cristallin qui y sont liées.

En effet, toute déformation entraine une modification des positions relatives des atomes les
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uns par rapport aux autres. Il s’ensuit alors une modification des propriétés des semi-
conducteurs : par exemple les propriétés vibrationnelles ou électroniques (largeur de la
bande interdite).

Dans le domaine d’élasticité, contraintes et déformations sont reliées par la loi de Hooke :

Gij = Xk Cijkl €Ki (1.8)

ou oij, ekl et Cijw sont les tenseurs respectifs de contraintes, de déformation et d’élasticité.
Les coefficients élastiques des nitrures cubiques ont été calculés par plusieurs groupes de
théoriciens [40, 41] pour les trois binaires cubiques avec des différences notables entre les

résultats. Les valeurs sont résumées dans le tableau 1.4

Coefficients élastiques Module qle
Matériau (GPa) astioue
Cu C2 Cas a
GaN 390 145 105 201
AIN 396 | 137 | 116 208
BN 820 | 190 | 480 400

Tableau 1.4 : Constantes élastiques des nitrures dans la phase cubique [40], [41].

En regardant les differentes valeurs du module de compression élastique a, on peut
donc déduire que le B-AIN et le B-GaN sont plus souple que B —BN. Donc, une petite
quantité de bore ajouté a GaN ou AIN peut considérablement augmenter la dureté du
matériau ternaire BGaN et BAIN, puisque le module de compression élastique est une
propriété qui est directement liée a la dureté et la valeur de nitrure de bore BN est tres
élevé par rapport a ceux attribués aux autres nitrures binaires GaN et AIN
(voir tableau 1.4). Les modules de compression élastique par rapport a la composition x

pour le BxGaixN et le BxAl1xN sont traces dans la figure 1.10 [42].
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Figure 1.10 : module de compression élastique par rapport a la composition x
pour le BxGaixN et le ByAli«N a T=1100K

1.2.3.2. Coefficients de dilatation thermique

Tout matériau soumis a un changement de température se déforme : c’est le
phénomeéne de la dilatation thermique. Il convient d’en tenir compte lorsque 1’on étudie les
propriétés des semiconducteurs a des températures différentes mais également lors de la
croissance du matériau car celle-ci se fait a haute température. Ainsi une couche
hétéroépitaxiée completement relaxée a la température de croissance peut étre contrainte a
la température ambiante. Les paramétres de maille a et ¢ des nitrures dépendent de la
température dont I’évolution peut étre décrite par les coefficients de dilatation thermique
Aa/a et Ac/c. On rappelle que le paramétre a represente le parametre de maille selon la
direction [1120], tandis que ¢ est le paramétre de maille selon la direction
[0001]. Le Tableau 1.5 présente les coefficients de dilatation thermiques (o, oc) et de
conductivité thermique (1) du w-GaN, w-AlIN et w-BN.
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Matériaux w-GaN w-AIN w-BN

0a (106K 5.6 4.2 2.7

0c (105K 3.2 5.3 2.3
A (W-cm1 K1) 1.3 2.9 0.6

Tableau 1.5 : Coefficients de dilatation thermique des nitrures dans la phase hexagonale a
T=300K. D’apres la similitude des longueurs des liaisons des deux structures,

il est espéré qu’ils seront aussi valables pour les nitrures dans la phase
cubique [43]

1.2.4. Les Proprietes Electroniques

Les propriétés électriques d’un semi-conducteur sont directement liées a la quantite
de porteurs libres, électrons et trous présents dans la couche. La densité de porteurs libres
est, dans le meilleur des cas, pilotée par le dopage intentionnel des couches, mais il existe
toujours un niveau de dopage résiduel lié a la présence d’impuretés et de défauts

structuraux qu’il est difficile de contrdler.

1.2.4.1. Origine du dopage résiduel

Les couches de GaN, non intentionnellement dopées, sont systématiquement de
type n résiduel avec une concentration en porteurs variant de ’ordre de 10** & 10'® cm,
Il existe plusieurs théories qui s’opposent pour expliquer ce fort dopage n résiduel. Ces
théories font intervenir les défauts structuraux si nombreux dans les nitrures.
P. Perlin a montré par le calcul [44] que les lacunes d’azote peuvent étre a 1’origine
d’un niveau donneur léger simple dans le matériau GaN et par conséquent peuvent fournir
le dopage résiduel n observé. D’autres calculs [45] ont montré cependant que 1’énergie de
formation de ces lacunes d’azote est de 4 eV impliquant qu’elles ne devraient pas étre
assez nombreuses a température ambiante pour expliquer une telle concentration de
porteurs. Ces calculs aboutissent également a une faible énergie de formation
des lacunes de gallium (accepteurs profonds) dans une couche de type n et une
faible énergie de formation des lacunes d’azote dans une couche de type p. Les
lacunes semblent donc étre de bons candidats pour expliquer le phénomene
de compensation observé dans GaN. Une autre explication du dopage résiduel

pourrait venir de la présence d’impuretés telles que le silicium, I’oxygeéne ou
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encore le germanium. Il a été effectivement montré que ces espéces peuvent induire une
conductivité de type n dans le matériau GaN [45].

Differentes mesures expérimentales ont été mises a profit afin de lever
I’incertitude entre 1'une ou I’autre des deux hypotheses. Popovici et al [46]
ont mis en ¢évidence par des mesures SIMS (Spectroscopie de masse d’ions
secondaires) que la concentration de porteurs résiduels n’était pas corrélée avec la
concentration  d’impuretés dans la couche. lls ont également mis en évidence
une diminution de la concentration des porteurs lorsque la concentration en
azote dans la couche augmente. Ces deux observations tendent donc a confirmer
I’hypothése des lacunes d’azote comme source de dopage résiduel. Cependant des résultats
contradictoires ont été rapportés par Abernathy et al. [47]. lls ont observé une large
concentration d’électrons pour des conditions de croissance riche en azote. Peut étre est ce,
comme le suggére X.Xu et al [48], une contribution des deux phénoménes qui est a

I’origine de ce résiduel n. La question reste toujours soumise a controverse.

1.2.4.2. Dopage intentionnel

Un dopant doit étre choisi grace a son faible coefficient de diffusion pour avoir des
jonctions abruptes. Il doit aussi permettre une large gamme de dopage et

I’absence d’effet mémoire afin d’éviter la contamination de la couche suivante.

e Dopage de type n

Le dopage de type n est plus facile a contrdler que celui de type p, d’une part parce
que le dopage résiduel du matériau GaN est de type n et d’autre part parce qu’il y a
beaucoup d’éléments bien adaptés. Le dopant utilisé en général pour le dopage de type n
du matériau GaN est 1’¢lément silicium (Si) du groupe VI du tableau périodique
ou les atomes de Si se logent principalement sur les sites du Ga, car Si a un rayon de
covalence plus proche de celui de Ga que de celui de N. Il est connu pour son efficacité a
atteindre une large gamme de dopage dans le matériau GaN. En effet, plusieurs travaux ont
rapporté des taux de dopage de 10Y a 10%®cm® avec une énergie d’ionisation
de 12 & 25 meV [48][49]. Le précurseur le plus courant en EPVOM, comme nous
I’avons vu dans la partie précédente de ce chapitre, est le silane (SiH4). Pour

I’EJM, c’est une source solide de silicium.
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e Dopage de type p

Le dopage P est utilisé particulierement pour les dispositifs optoélectroniques.
Les dopants de type p pour le dopage du matériau GaN sont généralement les éléments du
groupe II-A tels que le beryllium (Be), le calcium (Ca) et le magnésium (Mg). Mais ceux
sont aussi les éléments du groupe 11-B tels que le zinc (Zn) et le cadmium (Cd). mais le
seul efficace semble étre le magnésium du fait de sa plus grande solubilité dans les nitrures
I1I-N. Le probléme majeur du magnésium est que son énergie d’activation est élevée et
augmente avec la concentration en aluminium dans 1’AlGaN . Ainsi a température
ambiante, seulement quelques pourcents des atomes de Mg sont ionisés. Par ailleurs, les
atomes de magnésium ont tendance a s’accumuler au centre des dislocations ce qui laisse
autour de celles-ci des régions appauvries en magnésium, dont les propriétés électriques

sont altérées.

1.3. Procédure de calcul de la propriété physique des matériaux

ternaires I11-N

L’alliage ternaire se présentant sous la forme AxBixC est constitué de deux
semiconducteurs 111-V, il s’agit des semiconducteurs AC et BC avec (x) est un
coefficient steechiométrique qui varie entre 0 et 1 et qui représente la concentration du
composé AC alors que (1-x) représente la concentration du composé BC. La variation
du coefficient stoechiométrique conduit a une modification de la plupart des
parametres caractérisant 1’alliage tel que la largeur de la bande interdite, le
parametre de la maille cristalline, les masses effectives... Ces paramétres évoluent
fonction du coefficient steechiométrique en suivant la loi de Vegard qui est

sous la forme :

YasB, xc = XYac + (1 -X)Ygc +X(1 —X)b (1.9)
Avec :
x est le coefficient steechiométrique du matériau.
Yac et Yec sont deux semi-conducteurs, dans le cas de BxGaixN, Yac et Ysc
sont BN et GaN et pour BxAl1-xN se sont les deux binaires BN et AIN.

b est un paramétre de courbure (bowing parameter) défini pour chaque paramétre.
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Il existe deux types de variations des parameétres en fonction du coefficient x, variation

linéaire et variation non linéaire.

e Variation linéaire des paramétres en fonction du coefficient x :

Dans le cas ou le paramétre de courbure est nul, la variation des paramétres d’alliage en
fonction du paramétre de composition est linéaire. On trouve ce cas dans le calcul de la
variation du paramétre de la maille cristalline, Variation de 1’affinité électronique,
variation de 1’énergie de séparation entre les différentes vallées... Dans le cas des
matériaux térnaires BxGai-xN et BxAli.xN le parametre de maille est décrit par une
relation linéaire reliant la composition et les valeurs des constantes a des trois binaires

GaN, AIN et BN, comme le montre les expressions suivantes.

apyGa,_yN = Xapn *+ (1 —X)agan (1.10)

apyal,_xN = Xapy + (1 —X)apn (1.11)

Avec agy, agan et agn Sont les parameétres de mailles des semiconducteurs binaires BN,

GaN et AIN respectivement, le paramétre de courbure b est nul.

e Variation non linéaire des parametres en fonction du coefficient x :

Dans le cas ou le paramétre de courbure n’est pas nul, la variation des parametres en
fonction de la composition x n’est pas linéaire et présente quelque fois une loi

parabolique. Elle est donnée par :
YasB, xc = XYac+ (1 —-X)Ygc +X(1—X)b (1.12)

Les parameétres de courbure pour chaque matériau sont des constantes existant dans la
litterature. On trouve ce cas dans la variation de la masse effective, la variation de
la permittivité électrique... Le calcul de la variation de la largeur de gap est un cas
exceptionnel, 1l existe deux approches possibles pour la calculer:

- Soit d’une fonction prédéfinie pour chaque alliage ternaire, par exemple dans le cas du

BxGai-xN avec xe [0,1], elle est donnée par [50]:
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EpyGa,_yN = 3-39 — 7.09x + 9.2x (1.13)

- Soit par la loi de Végard en comparant les énergies obtenues dans les différentes vallées
(r, L et X) et en prenant leurs minimums, dans le cas de BxGai-xN et BxAli-xN .

La relation est donnée par [50] :

If EFAXB1—XC =X EI‘AC +(1- X)EFBC + X(l - X)br-
4 E'agB, ¢ = XElac+ (1 —X)Elpc +X(1 —X)b (1.14)
| E¥agp, xc = XE¥ac + (1 — X)EXpc + X(1 - X)b :

— i r L X
EagBxc = min( E AxB;_xCE agB, _xC B AXBl_XC)

Les paramétres de courbures dans chaque vallée sont des constantes qui existent dans la
littérature. (b=4.30 eV pour le BGaN et b=5.45eV pour BAIN) [51].

1.4. Polarisation spontanée et effet piézoélectrique

1.4.1. polarisation spontanée

Dans les matériaux I11-N, I'élément N (azote) posséde une électronégativité plus
importante que celle de 1’élément IIT (gallium, aluminium, bore). La polarisation spontanée
va séparer spatialement les électrons et les trous et créer ainsi une accumulation de charges
aux extrémités de la couche perpendiculairement a I’axe c¢ (interface substrat/couche
épitaxiée ou surface de la couche épitaxiée) qui peut modifier les propriétés électriques du
matériau. 1l est donc important de connaitre le sens de cette polarisation afin de pouvoir la
contrbler. La répartition des électrons de valence le long de la liaison métal-azote se
concentre essenticllement autour de 'atome d’azote. I1 en résulte un fort moment
dipolaire lié a cette asymétrie de charges. La contribution des moments dipolaires
propre a chaque tétraedre du réseau forme au niveau microscopique un moment

dipolaire paralléle a I'axe ¢ (Figure 1.11) [52].
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Figure 1.11 : Polarisation spontanée , Résultante des moments dipolaires pour
un tétraédre w-GaN.

La somme vectorielle de tous ces dipbles élémentaires génére en volume une
polarisation macroscopique dite "spontanée”. En I'absence d'un champ extérieur, celle-ci
induit un champ électrique interne de signe contraire ala polarisation spontanée.
Selon les cas, la polarisation spontanéee sera orientée soit de sens direct soit de sens
opposé a l'axe de croissance ¢ du matériau.

Dans le cas des matériaux ternaire BxGaixN et BxAli.xN , la polarisation
spontannée est décrite par une relation non linéaire reliant la composition et les valeurs des
constantes Psp des deux binaires BNet GaN pour le matériau BGaN et BN et AIN pour le
matériau BAIN, dont le troisieme terme correspond a une correction quadratique liée a une

constante b (paramétre de courbure) comme le montre 1’expression suivante [52] :

P,p (BGaN) = X P,,(BN) + (1 — X)P,,(GaN) + X(1 — X)b (1.15)
Py, (BAIN) = X Py, (BN) + (1 — X)P;, (AIN) + X(1 — X)b (1.16)

1.4.2. polarisation piézoelectrique

La polarisation piézoélectrique trouve essentiellement son origine dans la symétrie
du cristal. L’effet piézoélectrique peut se définir comme 1’apparition d’une polarisation
électrique dans une couche semi-conductrice lorsque celle-ci est soumise a une contrainte
o qui modifie la maille du cristal en brisant sa symétrie. Les deux phases : zinc-blende
(cubique) et wurtzite (hexagonale) sont non centrosymétriques. Ceci induit I’existence en

leur sein de I’effet piézoélectrique. Le désaccord en paramétre de maille entre le substrat

-28-



Chapitre I : Propriétés physiques des nitrures I1I-V

et le GaN génere une contrainte mécanique dans le plan perpendiculaire a la direction de
croissance du matériau. Cette contrainte biaxiale entraine une déformation structurale du
cristal tétraédrique qui modifie le rapport de parameétre de maille (c/a) de la structure. Il en
résulte une non-superposition des barycentres de charges positives (gallium,
aluminium ou bore) et négatives (azote) qui donne lieu & une polarisation piézoélectrique

suivant la direction de I'axe ¢ (Figure 1.12) [53].

(a) extensive (b) compressive

Figure 1.12 : sens de la polarisation piézoélectrique dans w-GaN.
Il en est la meme pour w-AlIN et w-BN.

La polarisation piézoélectrique peut étre calculée a partir des coefficients piézoélectriques

es3 et esy suivant I’équation [54]:

Poz = 2B,y (e — 222) (117)

C33

a—ayp

Avec : E,, allongement relatif du matériau dans le plan de croissance, E,, = -
0

es1 et es3 constantes piézoélectriques [C/m? ]
C13 et ¢33 constantes élastiques [GPa]
a et ap paramétres de maille dans le plan de la structure contrainte

et a I’équilibre [A]

Donc Poy = 2 (a;:") X (e31 — fatn) (1.18)

C33
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Au regard des valeurs des constantes piézoélectriques et élastiques du GaN et de

__€33C13

I’ AIN reportées dans le tableaul.6, on remarque que 1’expression (e3; ) est toujours

€33
négative, mais BN est positive. La polarisation piézoélectrique des nitrure d’élément III est

donc négative si la structure est en tension sur son substrat (a < ag) et positive dans le cas

contraire (a > ao).

Matériaux | AIN GaN BN
e31(C/m?) | -0.60 -0.49 0.31
es(C/m?) | 146 | 073 | -0.94
C13(C/m?) 108 103 61
Cs3(C/m?) | 373 405 1061

Tableau 1.6 : Constantes piézoélectrique du GaN, AIN et BN [40], [41].

D’aprés les études théoriques menées par Bernardini et al [55], et contrairement a la
polarisation spontanée, la polarisation piézoélectrique de I’alliage III-N pourrait étre

décrite par une loi de Vegard du type [55] :

pourle BGaN  P,,(ByGa;_xN,Eyy) = xP,,(BN,Eyy) + (1 — x)P,,(GaN, E,,) (1.19)
pourle BAIN  P,,(ByAl;_xN, Eyxyx) = xBy;(BN, Exy) + (1 — x) By, (AIN, Ey,) (1.20)

La polarisation piézoélectrique de 1’alliage III-N est assez surprenant et provient, selon les

auteurs, de la forte importance de 1’effet piézoelectrique du second ordre des binaires AIN,

GaN et BN.

1.4.3. Polarisation totale

En I’absence de polarisation externe, la polarisation totale dans un matériau a

structure wurtzite est égale a la somme des polarisations spontanée et piezoélectrique :

P=PF,+P, (1.21)
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Elle peut étre positive ou négative et son orientation est elle-méme définie selon
que la structure est en tension ou en compression. En effet, dans le cas ou le cristal est en
tension, la polarisation spontanée et la polarisation piézoélectrique sont de méme sens et la
polarisation totale s’en trouve augmentée. Par contre, si le cristal est en compression, les
deux polarisations sont de sens opposés et la polarisation totale diminue.

La polarisation totale du matériaux ternaire BxGai-xN est donnée par [56] :

P, + Py = 3% 1076 + 1.502 x 1075x + 3.491 x 105x% ¢/m? (1.22)

Avec xe [0,1].

I.5. Voies d’élaboration des matériaux I11-V

1.5.1. Les substrats

Le développement plus récent des nitrures d’éléments III par rapport aux autres
semi-conducteurs des filieres IV-1V, I11-V et I1-VI est 1ié en grande partie a I’absence de
substrats adéquats pour la croissance épitaxiale. Les caractéristiques de la croissance de
GaN sur différents substrats sont largement traitées dans la littérature [57] et nous n’allons
donner dans la suite que quelques considérations générales.

e Le saphir est le substrat le plus couramment utilisé pour 1’épitaxie des nitrures. La
croissance s’effectue généralement sur le plan ¢ avec une rotation de 30° de la maille de
GaN par rapport a celle du saphir. Le désaccord de maille est alors de 14%. Les principaux
inconvénients sont la faible conductivité thermique du saphir et le caractére isolant. Les
couches de GaN et d’AIN ¢épitaxiées directement sur le saphir ont une densité¢ de
dislocations trés élevée, typiquement entre 10° et 101%cm?. Ceci est dii aux effets combinés
du désaccord de maille et de la différence de coefficient de dilatation thermique (-25% en
compression pour le GaN) [58].

e Le deuxiéme substrat est le carbure de silicium dont le polytype hexagonal le plus
couramment utilisé est le 6H-SIiC. Il a une bonne conductivité thermique, ce qui est
particulierement important pour les applications aux dispositifs de puissance. Le désaccord
de maille est de 3.5% avec le GaN. La densite de dislocations des couches de GaN
épitaxiées est de ordre de 10°-10%%/cm? comparable & celle sur substrat saphir. La

contrainte résiduelle est généralement une contrainte en tension, due a la différence de
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coefficient thermique [57]. L’épitaxie effectuée sur la face Si (C) détermine la polarité Ga

(N) de la couche déposée [59].

Le desaccord de maille par rapport au GaN est de -17% et 1’état de I’art pour la densité de
dislocations de I’ordre de 5-10%cm? [60, 61].

e Le GaN massif est a priori le meilleur substrat, mais sa fabrication reste difficile et
cotiteuse. Des substrats de haute qualité d’épaisseur de ~60 um et de 1 cm? de surface sont
produits par dissolution d’azote sous haute température (~1500 °C) et haute pression
(1.5 GPa) dans le gallium fondu [62]. Néanmoins, ces substrats sont fortement dopés n par
la présence d’impuretés d’oxygeéne avec des concentrations qui peuvent atteindre 102%/cm?,

e L’AIN est aussi trés prometteur comme substrat pour les nitrures. Ses avantages
sont une bonne conductivité thermique, une bonne résistivité électrique et un coefficient
de dilatation thermique adapté au GaN. Plusieurs techniques basées sur la sublimation,
I’évaporation ou les réactions en solution sont utilisées pour la fabrication des cristaux
massifs. Un des problémes majeurs reste la contamination par I’oxygene, qui est présent a
des concentrations supérieures a 4.3-10'%cm? et dégrade les propriétés structurales et
thermiques [57].

1.5.2. Principales techniques d’élaboration des nitrures

Pour fabriquer des dispositifs électroniques et optoélectroniques a partir des
matériaux nitrures, 1’élaboration de couches minces de bonne qualité est nécessaire.
L’¢épitaxie des matériaux nitrures se fait en général par des techniques d’élaboration bien
précises telles que I’EJM, ’EPVH et ’EPVOM. L'épitaxie est une étape technologique
consistant a faire croitre du cristal sur du cristal. Etymologiquement,
"épi" signifie "sur" et "taxis", "arrangement"”. La technique consiste a utiliser le substrat
comme germe cristallin de croissance et a faire croitre la couche par un apport d'éléments

constituant la nouvelle couche.

1.5.2.1. L’épitaxie par jet moléculaire (EJM)

Lors d’une croissance par EJM les éléments constituants du matériau a épitaxier
viennent de déposer sur un substrat porté a haute température. Ces éléments issus de

I’évaporation ou de la sublimation de sources solides sont véhiculés jusqu’au substrat sous
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forme de jets moléculaires. Cette technique nécessite donc la mise en ceuvre d’un ultra vide
dans le bati. Les particules arrivant avec une certaine eénergie sont adsorbées a la surface,
sur laquelle elles vont pouvoir se mouvoir (voir Figure 1.13) [63]. Le temps pendant lequel
les atomes restent sur la surface du substrat dépend de la température de celui-ci : une
température trop élevée va favoriser la désorption des atomes. Les atomes en surface se
déplacent pour rejoindre soit un autre petit groupe d’atomes et former un nucleus, soit un
bord de marche déja existant. La phase de nucléation vise une densité critique a partir de
laguelle on assiste a la formation de petits flots. Les ilots vont ensuite coalescer pour

former une mono-couche épitaxiale. Le processus ainsi répété donne le film épitaxié final.

jets atomigques ou

. moléculaires
Incorporation o
o o o
sur les marches o °
o o
] _ o ° o désorption
incorporation o i

nucléation

diffusion de surface

Figure 1.13 : Schéma de principe de la croissance en épitaxie par jets moléculaires

Dans le cas des nitrures, le gallium et I’aluminium atomiques sont obtenus par
sublimation de sources solides. L.’azote quant a lui est obtenu a partir d’un précurseur
gazeux qui peut €tre soit de I’ammoniac (NH3) soit la molécule N2. Dans ce dernier cas la
molécule N2 tres stable chimiquement est dissociée soit par radio
fréquence (source d’azote RF) ou par résonance électron-cyclotron (ECR). La température
de substrat pour le dépdt de nitrures par EJM est classiqguement comprise entre 450°C et
850°C. Pour la croissance de h-BN est possible par cette technique  [63].
En 2009, Tsai et al. [64] etudient le dépét de h-BN d’orientation (0001) a des

températures de 890°C sur substrat nickel d’orientation (111). La vitesse de croissance
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de cette couche est de 65 nm.h-1 pour une épaisseur de 100 nm et sa qualité cristalline est
de 2200 arcsec (mesure effectuée par X-ray rocking curve sur la raie (0002) de h-BN).

Les avantages de la EJM sont les faibles températures nécessaires pour la
croissance et les qualités structurales des couches obtenues. Aussi cette technique
présente cependant 1’inconvénient de fournir des vitesses de croissance relativement basses
(quelques monocouches par minute). Un autre inconvénient est le colt élevé de 1’entretien

d’un bati.

1.5.2.2. L’épitaxie en phase liquide

Une des premieres techniques utilisées pour la cristallogenese des nitrures 1/V
est la croissance en phase liquide. L’objectif est d’épitaxier des couches assez
épaisses et massives pouvant servir de substrat par la suite pour la croissance
d’autres matériaux. Cette technique présente en réalité de multiples variantes qui seront
listées de facon non exhaustive. Cette méthode consiste a faire fondre un solvant dans un
creuset (figure 1.14). Ce solvant sert a dissoudre les éléments constitutifs du matériau a
cristalliser. Dans le cas de la croissance en solution de nitrures I11/V, les solvants peuvent
étre des métaux (Cu, Ga), des solvants minéraux (LiN) ou le mélange des deux [65]. Les
¢léments constitutifs peuvent soit étre sous forme de poudre de BN ou d’AIN , soit sous
forme gazeuse NH3 ou N2 [66]. Dans ce dernier cas, le solvant doit contenir
I’élément II1 (Al ou B). Cette technique porte le nom de méthode Vapeur —Liquide —
Solide (VLS) [67].

Apport du
précurseur
l dirote Isolant
thermique
Chauffage
induction

—— Phase liquide

——— Germe

— Creuset

Figure 1.14 : schéma type d'un reacteur d'epitaxie phase liquide pour nitrures 111/V
avec chauffage induction.
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La croissance en phase liquide permet d’obtenir des cristaux de trés haute qualité
structurale. En revanche, la vitesse de croissance reste généralement moyenne (inférieur a
1 um.h™Y), en raison de la faible solubilité de I’élément N dans la phase liquide. Enfin, d’un
point de vue technique, le choix du solvant est essentiel mais peut s’avérer limité
(réactivité avec le creuset, évaporation, toxicité possible). Des substrats mono
cristallins, ou germes comme ils sont nommés pour ce type de méthode, peuvent étre
disposés au fond du creuset [43], la couche formée étant censé bénéficier de la relation
épitaxie apportée par le germe. Une variante consiste a tremper des germes disposés sur
une nacelle directement dans la phase liquide. Une croissance de couche mince est alors
possible a la surface du substrat, ce qui rend ce procédé plus facilement industrialisable.
Les résultats obtenus pour la croissance de w-AIN et h-BN sont décrits a la thése de
Nicolas COUDURIER [24]. Pour résumer, cette technique présente plusieurs avantages.
Les températures de croissance nécessaires sont inférieures a celles des autres techniques
de croissance de nitrures [68]. Les qualités cristallines obtenues sont comparables voire
meilleures que celle des dépdts en phase gazeuse, comme aussi présente I'avantage d'étre
trés rapide, la vitesse de croissance peut étre de I'ordre du micron par minute mais n'a pas

du tout la méme précision que I'EJM, et d’un faible colit et d’un appareillage simple.

1.5.2.3. Le transport physique en phase gazeuse (PVT)

Le transport physique en phase vapeur (PVT) est une technique consistant a
sublimer une poudre afin de 1’amener a se condenser par la suite sur une cible ou est
placé un germe de haute qualité cristalline (figure 1.15) [24]. La source de matériau est
placée dans un creuset et ’ensemble du dispositif est placé sous vide partiel avec un flux
contr6lé de gaz neutre. Le transport physique est assuré par le gradient thermique existant
entre la partie du creuset contenant la poudre (partie chaude) et le germe cible (partie
froide). La géométrie du réacteur est un facteur essentiel a la réussite de cette technique.
Une modélisation complete du transfert thermique et des transports de matiére pour
chaque appareillage facilite 1’obtention de bons rendements ou de croissances
homogenes. Des cristaux peuvent ainsi étre synthétisés et utilisés par la suite comme
substrat massif pour diverses applications. Cette technique a d’abord été utilisée pour
la croissance du SiC. La commercialisation de substrats de haute qualité cristalline de SiC

, polytypes 4H et 6H obtenus par PVT démontre d’ailleurs le succes de cette méthode.
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Figure 1.15 : schéma type d'un procédé de transport physique en phase gazeuse.

1.5.2.4. Epitaxie en phase vapeur aux organométalliques (EPVOM)

La technique d’Epitaxie en Phase Vapeur a partir de composés Organomeétalliques a
été introduite a la fin des années 60 par H Manasevit. Durant les années 1969-1975
Manasevit a réussi a épitaxier par cette technique a peu pres tous
les semi-conducteurs 111-V et 11-VI. L’EPVOM se distingue de I’EPV aux hydrures par la
nature des précurseurs d’éléments III utilisés, qui sont des composés organométalliques
contenant I’atome a épitaxier, mais également par le fait que la croissance se déroule dans
un réacteur a parois froides, hors équilibre thermodynamique. La chambre de croissance
est la piéce maitresse de 1’équipement d’EPVOM. 1l existe différentes géométries
verticales ou horizontales (voir figure 1.16) [69]. L’EPVOM qui présente 1’intérét d’une
mise en ceuvre treés souple a colit raisonnable, est trés majoritairement utilisée aujourd’hui

dans I’industrie des semi-conducteurs, pour la fabrication de composants.
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Figure 1.16 : Différents types de réacteurs d'épitaxie en phase gazeuse.

La diversité des techniques existantes, associée a des vitesses de croissance cristalline
pouvant atteindre plus de 10 um/min, explique pourquoi I'épitaxie en phase vapeur est

a I'neure actuelle la technique la plus répandue au sein de l'industrie des semi-conducteurs.

1.5.2.5. L’Epitaxie sélective

En fonction des gaz en présence dans les réacteurs et en fonction de la nature du
matériau en surface du substrat, le phénomene d'épitaxie se produit ou non. En d'autres
termes, il est possible de trouver des conditions pour lesquelles on effectue une croissance
sélective, c'est-a-dire qui ne se produit qu’en certains endroits sur la surface du substrat, et
ce d’une manicre controlée. L'épitaxie sélective est une croissance par EPVOM sur un
substrat partiellement masqué par des bandes de diélectrique. Le masque introduit une
perturbation locale de la croissance car les espéces réactives ne peuvent pas cristalliser
dessus. Celles-ci migrent alors au proche voisinage du masque et augmentent alors

localement la vitesse de croissance.
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Figure 1.17 : Schéma de principe de [’épitaxie sélective

On remarque sur la figure 1.17 [70] : a gauche est présenté des masques en
diélectrique recouvrent partiellement le substrat (La croissance ne s’opére alors pas sur ces
derniers mais seulement entre). A droite une vue en coupe sur laquelle le flux de matiére
dans la phase vapeur (représenté par les fleches) supplémentaire au voisinage du masque
est visible.

L'épitaxie sélective correspond donc a une croissance localisée spatialement sur le
substrat  de fagon contrdlée. Pour ce faire, un masque en diélectrique (généralement le
dioxyde de silicium SiO2 ou le nitrure de silicium Si3N4) est déposé au préalable sur le
substrat. Ensuite des ouvertures sont formées dans le masque par lithographie optique et
gravure chimique. La croissance se fait ainsi seulement dans ces ouvertures et non sur les
masques grace au phénomene de sélectivité. La nature de cette sélectivité est extrémement
importante: elle doit étre parfaite et aucun dépot ne doit étre visible sur les masques en
diélectrique aprés la croissance. Ceci dépend principalement  des conditions de
croissance: pression [71], température [72], fraction molaires des espéces réactives [73].
Dans le cas du nitrure de gallium des couches épaisses de GaN HVPE sur des templates de
GaN MOCVD sont réalisables dans de bonnes conditions. Cependant, le passage par
I’¢élaboration d’une couche de quelques micrometres en MOCVD augmente la complexité
du processus d’obtention de quasi-substrats ainsi que leur prix de revient. Afin d’optimiser
la conception et le colt des quasi-substrats de GaN, il est necessaire de minimiser les
étapes technologiques conduisant a leur élaboration. La solution reside dans la fabrication

de quasi-substrats directement sur le substrat saphir.
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L’EPL n’est pas une technique bien adaptée a la croissance, sélective. Il est en effet
difficile d’éviter les dépots de matériau sur les parties masquées de I’échantillon et la
morphologie des zones épitaxiées sélectivement est souvent trés perturbée. En EPV la
vitesse de croissance élevée de cette technique conduise a 1’extension de la structure

épitaxiée sur la surface méme du masquage (voir figure 1.18), et ceci sur plusieurs microns.

Structure épitaxiée

Masque

Figure 1.18 : Représentation schématique d’une structure épitaxiée sélectivement par
EPV montrant [’extension latérale de la croissance
sur la surface du masque.[74]

L’EPVOM se préte facilement a la réalisation de croissances sélectives. En effet,
avec des conditions appropriées, la sélectivité s’obtient pour des températures
habituellement utilisées par cette technique d épitaxie. Donc le principe de 1’épitaxie
sélective permet d’obtenir un excellent couplage optique entre les différentes sections. En
effet, il n’y a pas d’interface abrupte, mais une variation graduelle d’épaisseur pour passer
d’une région a I’autre. Cependant, c’est une technique assez délicate a mettre en ceuvre car
la préparation de surface avant la croissance est tres critique et influence fortement la

qualité de la croissance.

Dans le cas du BGaN (dépose par épitaxie sélective sur substrat GaN sur lesquels
est gravée une matrice de masques en silice présentant diverses dimensions), ces masques
sont élaborés par lithographie, ils sont de forme rectangulaire et alignés deux a deux
parallélement & un axe cristallographique principal(figure 1.19). La nature de la sélectivité

en fonction des dimensions des masques, ainsi que la morphologie de surface, relié au
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phénomene de diffusion des espéces de bore (d’apres la loi de Fick) qui a une longueur
caractéristique de diffusion supérieure a celle du gallium. Le bore diffuse ‘loin’ au-dessus
des masques, et ne s’incorpore plus de maniére homogéne entre les masques. Ceci induit
une croissance avec sans doute moins de bore entre les masques, donc moins de désaccord
de maille, ce qui induit une amélioration cristalline visible a I’optique. Cette hypothése est
confortée par le fait que I’amélioration est d’autant plus importante pour les petits gaps,
indépendamment de la largeur du masque, car le bore diffuse d’autant plus loin de la zone
entre les masques que ceux-ci sont rapprochés (figure 1.19), Les atomes de bore (en rouge)
qui arrivent a la surface des masques diffusent au loin, et ne s’incorporent plus de maniére

homogeéne entre les masques

Masaues

Zones
masquées

V%
\.L

Substra

(a) Zones libres (b)

Figure 1.19 : (a) représentation schématique des différentes zones définies sur le substrat (en vue
du dessus) (b) explication du phénomeéne d’amélioration de la morphologie
de surface entre les masques [74].

Plus la surface de masque est grande, plus il y a de probabilité de dép6t sur celui-ci, donc

la sélectivité est obtenue uniquement pour des masques de faible longueur (figure 1.20).

-40-



Chapitre I : Propriétés physiques des nitrures I1I-V

Dépots sur le masque

)

(b 2)
Un peu dépots sur le masque

o

S(‘ICC?’N(‘ parfaite Zone libre (pas de perturbations)

|
Ly i v ‘_:"
) (d)

@ (¢} @ Zones adjacentes aux masques (pas de perturbations)

Figure 1.20: Cliché de microscopie optique montrant le degré de la sélectivité et
["amélioration de [’échantillon BGaN [74]

L’¢étude de la croissance sélective peut permettre de mieux comprendre certains
aspects de la MOVPE car elle révéele des différences de comportement entre les especes
actives et permet d’avoir acces a certaines caractéristiques des précurseurs utilisés tels que

leurs caractéristiques de diffusion et d’incorporation.

1.6. Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons rappelé les propriétés physiques remarquables des
matériaux I11-N a large bande interdite, spécifiquement le nitrure de bore (BN), le nitrure
de gallium (GaN), le nitrure d’aluminium (AIN) et leurs alliages ternaires BGaN et BAIN.
La connaissance de ces propriétés physiques ainsi que la structure de bande est une
étape indispensable avant toute simulation et utilisation du matériau, car elle permet de
décrire le comportement des électrons a I’intérieur du semi-conducteur. Les notions de
polarisations  piézoélectrique et spontanée ont eté définies en vue de mieux
comprendre et de  maitriser les différents mécanismes de transport dans les

hétérostructures. Nous avons terminé ce chapitre par une bréve revue des substrats
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employés dans la croissance de couches nitrures en décrivant les principales techniques
d’¢élaboration des nitrures, afin de comparer leur pouvoir de dissipation thermique
respectif. Dans le chapitre suivant nous traitons de maniere détaillée les phénomeénes

de transport électrique se produisant dans les semi-conducteurs considérés.
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Chapitre 11

Phénomenes de transport électrique dans
les semi-conducteurs

Dans les semi-conducteurs, le courant résulte du déplacement des porteurs

libres (électrons ou trous) sous [’action d’une une force extérieur. L origine de cette force
peut étre soit une excitation par champ électrique (le courant est dit de conduction) soit
par un gradient de concentration dans le semiconducteur (le courant est dit
de diffusion) [1] : Le courant de conduction apparait lorsqu’on applique au
semiconducteur un champ électrique (ou magnétique), on a tendance a déplacer les
porteurs de charge, électrons et trous. La conduction par champ électrique dans le
matériau pourra se faire a deux niveaux :par les électrons de la bande de conduction qui
remontent le champ électrique appliqué. Et par les trous de la bande de valence qui
se déplacent dans le méme sens que le champ électrique. Le courant de diffusion
apparait lorsque la densité des porteurs libres est modifiée localement a [’intérieur
du semiconducteur, soit par des variations de température ou de lumiére, soit
généralement par une technologie appropriée comme un dopage non uniforme. Ce
gradient de concentration va provoquer un déplacement des porteurs de la région la plus
peuplée a la région la moins peuplée, ce phénomene est appelé processus de diffusion.
Dans le cas général, le courant résulte des deux phénomenes (présence d’un champ
électrique et d’'un gradient de concentration).

Dans notre étude, le courant étudié est le courant de conduction des électrons dans la
bande de conduction. La vitesse des porteurs de charge est le parametre le plus
important li¢ a [’étude des phénomenes du transport électronique. Elle est a son
maximum quand le cristal se trouve dans un potentiel periodique c'est-a-dire que les
porteurs de charge se déplacent librement et sans aucune interaction a [’intérieur du
reseau, ce qui est impossible en réalité, car, durant leur mouvement a [’'intérieur du
matériau, les électrons sont soumis a différents types d’interactions que nous allons

détailler par la suite.
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Le phénoméne de transport dans les semi-conducteurs ternaires & base de nitrures,
résulte du comportement des électrons de la bande de conduction et de la bande interdite.
Une étude analytiqgue du probléme nécessite la connaissance de la fonction de
distribution de |’énergie des électrons, fonction obtenue en résolvant [’équation de
Boltzmann. Cette derniere, aux dérivées partielles, n’admet de solutions analytiques que

dans un nombre de cas limité.

11.1. Différents régimes de transport électronique

Sous I’effet du champ ¢électrique, il existe différents régimes du transport

électronique auxquels sont soumis les électrons durant leurs parcours.

11.1.1. Transport dans le régime balistique

Dans ce régime les électrons n’ont pas encore effectué des interactions. Il est
souvent observé dans les dispositifs ultracourts surtout dans les transistors MOSFET
ou la longueur de grille est fortement submicronique, c'est-a-dire que la longueur du
canal est de 1’ordre du libre parcours moyen que parcours I’¢lectron. Pendant la
traversée de ce type de canal, le nombre d’interactions subies par les électrons est trés

faible et parfois nul, le porteur est alors qualifié de balistique.

11.1.2. Transport dans le régime stationnaire

Un régime stationnaire est définit dans le cas général comme un processus
physique indépendant du temps. Dans la physique des semi-conducteurs, si on prend le cas
d’un semi-conducteur de type N soumis a un champ électrique, les électrons sont accélérés
et leur énergie va augmenter considérablement avec le champ électrique d’une part, et qui
par la suite va étre perdue sous I’effet des collisions, ce qui globalement ralentit leur
mouvement parallélement au champ électrique. Le régime stationnaire est défini comme
étant le regime ou il y a un équilibre entre 1’accélération des électrons diffuses vers les
vallées supérieur due au champ électrique et le freinage sous I’effet des différents types
d’interactions, c'est-a-dire lorsque les électrons ont subi un nombre suffisant
d'interactions. Pour cela, il faut que la distance parcourue soit grande devant le libre
parcours moyen. Dans ce cas la vitesse moyenne est non nulle dans la direction du

champ électrique et on I’appelle vitesse de dérive. Contrairement a  1'équilibre
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thermodynamique, les électrons sont animés d'un mouvement brownien d’ou une

vitesse moyenne qui en résulte nulle.

11.1.3. Transport dans le régime non-stationnaire :

Avant d’atteindre le régime stationnaire, c'est-a-dire qu’au tout premier instant
de la simulation et en laissant le champ électrique fixe, 1'accélération des électrons est
tres rapide car peu d'interactions ont eu lieu, donc les vitesses electroniques dans cet
intervalle de temps sont supérieures aux vitesses dans le régime stationnaire. Il apparait
donc des pics qu’on nomme pics de survitesse. Il est donc important de prendre en compte
dans cette partie de temps les effets des différents champs électriques sur les vitesses
électroniques. Les pics de survitesse commencent a apparaitre lorsque le champ électrique
atteint le champ critique.

11.2. Notion de fonction de distribution

L’étude classique du transport électronique consiste en la détermination de 1’évolution
temporelle de 1’état des porteurs dans le dispositif. Les approches classiques reposent sur
I’hypothése d’une fonction de distribution f (K, r t) qui décrit complétement le systéme
étudie [2]. Ainsi, la grandeur f (k, rt) représente la probabilité de trouver a un
instant t, un porteur positionné dans I’espace aux coordonnées r et présentant un vecteur
d’onde k. La population de porteurs est donc représentée par un gaz de porteurs 3D,
dont la position et le moment sont parfaitement connus. La connaissance de la fonction de
distribution permet alors d’accéder a toutes les grandeurs caractéristiques du systeme
comme la concentration de porteurs, 1’énergie des porteurs, la densité de courant ...,
grandeurs utiles pour 1’analyse du fonctionnement des composants de trés petites

dimensions.

11.3. Equation de transport de Boltzmann

La complexité du transport électronique dans les dispositifs a semi-conducteurs se
traduit, a priori, par la grande diversité des modeles physiques utilisés pour le décrire. Le
point de départ de tous ces modeles est I'équation de transport de Boltzmann qui régit le
phénomene de transport de charges dans un matériau semi-conducteur. Celle-ci a été

décrite par L. Boltzmann en 1872 pour modéliser la cinétique des gaz. Sa principale
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caractéristique est la présence d'un opeérateur de collision non linéaire et non local, qui est
responsable des grandes difficultés mathématiques dans le traitement analytique et
numérique de cette équation.

L’équation de transport de Boltzmann qui établit 1’évolution temporelle de la

fonction de distribution, s’exprime d’une fagon générale sous la forme :

=1 e T

f 7.k, t) /0t + 8.V, f(7 ), t) + =V, f( ke, t) = (@)CO” (1.1)

at

Oou:

F=qE +qbxB: est la force extérieure appliquée et Eet B les champs extérieurs

électrique et magnétique,
U= %Vks(z) :ou S(E) est la relation de dispersion de 1’énergie et h la constante de Planck

réduite.

(a JiGE %))

o ) : Appelée intégrale de collision, caractérise I’effet des collisions de
coll

toute nature (impuretés, phonons, rugosité de surface ...) des porteurs avec le milieu.
Dans toute la suite de cette étude nous considérons que le champ magnétique appliqué est
nul B = 0.

Le premier terme de 1’équation I1.1 correspond & la variation de f(7, K, t) en fonction du

temps. Le deuxieme terme prend en compte les variations en fonction

de Despace, directement reliées a la vitesse de groupe v . Le troisitme terme

traduit I’effet de la force appliquée F sur le moment k .

e Intégrale de collision : définie par :

(@)” = 5 [ R EO[L - FF R 0] - S (7 F, ) — F(7 I 6] (1.2)

Ou
Si(k7,k): représente la probabilité de transition d’un état k’ vers un état k par une

interaction de nature i,

f(# K, t) : est la probabilité d’occupation de 1état K
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[1 - f(#k,t)] : est la probabilité de non occupation d’un état k’ . Ainsi pour un moment

donné k', la variation de f(#kt) die aux interactions est la somme des

probabilités sur chacun des types d’interaction i et sur chacun des moments k, qu’un
porteur dans un état k’ subisse une interaction de type i vers I’état k. moins la somme des

probabilités qu’un porteur dans 1’état k subisse une interaction i vers un état k' [3].

e Génération de vol libre

Dans la méthode de Monte Carlo, la dynamique du mouvement des particules est
supposée se composer de vols libres terminés par des événements de diffusion instantanée,
qui changent la dynamique et I'énergie de la particule. Pour simuler ce procédé, la densité
de probabilité p(t) est nécessaire. La probabilité de la diffusion dans un intervalle at
autour du temps t peut s’écrire A[k(t)]at, ou A[k(t)] est le taux de diffusion de vecteur
d'onde d'un électron ou trou.

Le taux de diffusion, A[k(t)], représente la somme des contributions de chaque
mécanisme de diffusion individuelle, qui sont généralement calculés en utilisant la théorie
des perturbations, comme décrit plus loin. La dépendance implicite A[k(t)] dans le
temps reflete le changement d0 & l'accélération de champs internes et externes [4].
Pour les électrons soumis a des champs électriques et magnétiques indépendant du

temps, [I'évolution temporelle de k entre les collisions est

k(6) = k(0) — SEE (11.3)

Ou E est le champ électrique. V est la vitesse des électrons, B est la densité de flux
magnétique. En termes de taux de diffusion, A[k(t)], la probabilité qu’une particule n’a pas

subi de collision aprés un temps t est donnée par

exp |- [, Alk(t")].at'| (11.4)

Ainsi, la probabilité de la diffusion dans I’intervalle de temps dt aprés un temps de vol libre t

peut-étre écrite comme la probabilité.
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pr(0)0t = A[k(®)].exp |~ [} Alk(t)]. 0t'| ot (11.5)

e Domaine de validité

Pour utiliser I’équation de transport de Boltzmann a bon escient, il est
nécessaire de définir son domaine de validité. En effet, cette description semi-classique
du transport repose sur 1’hypothése de séparation des échelles de temps et présente des
limitations physiques. Les collisions entre  particules  sont considérées comme
instantanées. Ceci implique 1’hypothése d’une durée de collision négligeable devant le
temps séparant deux collisions (sinon, une méme particule pourrait se retrouver sous
I’influence  simultanée de deux centres diffuseurs) ou autrement dit que seules les
collisions binaires sont considérées.

La mécanique quantique n’est utilisée que pour décrire la structure de bandes
d’¢énergie et les collisions, c'est-a-dire seulement pour décrire des phénomeénes liés a
des variations rapides de potentiel dans le temps ou dans I’espace. La nature
ondulatoire des porteurs n’est donc pas prise en compte et Ceux-Ci sont considérés
comme des particules, dont la position et le moment sont parfaitement définis, et dont le
mouvement est régi par la mécanique classique de Newton. A ce jour, la méthode la plus
précise pour résoudre 1’équation de transport de Boltzmann et ainsi étudier le transport
électronique dans les dispositifs de taille nanométrique est la méthode particulaire de

type Monte-Carlo.

11.3.1. Modeles de résolution de I'équation de Boltzmann

Trouver la solution de I'équation (1) appliquée a I'étude du transport de charges
dans les composants électroniques a été depuis toujours un domaine important dans les
recherches portant sur la physique des semi-conducteurs. Comme nous pouvons le
constater I'équation de transport de Boltzmann a une forme intégro-différentielle, qui sous
sa forme compléte tridimensionnelle, exige sept variables indépendantes que sont le temps,
I'espace et le moment. Compte tenu de la complexité de I'équation, sa résolution analytique
n'est possible que dans certains cas particuliers, et les hypotheses faites pour rendre le
probleme soluble restreignent considérablement le domaine de validité des solutions
trouvées. Une étude plus complete nécessitant moins d'hypotheses restrictives peut étre

entreprise quand on dispose de moyens de calculs suffisants pour résoudre numériquement
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I'équation de Boltzmann d'une maniére directe. Les méthodes numériques directes sont
essentiellement de deux types : les techniques itératives et les techniques stochastiques.
Les méthodes stochastiques sont représentées par des modeles particulaires du type Monte-
Carlo. Une autre catégorie de méthodes pour résoudre numériquement cette équation de
transport sont les méthodes de moments, qui permettent de déduire a 1’aide de quelques
hypotheses simplificatrices des équations a dérivees partielles (comme le modele
hydrodynamique et ses deux variantes: modele d’énergie-balance, et modeéle de derive-
diffusion), qui sont couplées avec I'équation de Poisson pour auto-consistance dans les
composants.

Dans ce qui suit, nous allons décrire brievement le principe de base des deux approches de
résolution pour la modélisation des phénomeénes de transport électrique dans les dispositifs

semi-conducteurs.

11.3.1.1. Modeéle hydrodynamique

Ce modele permet de résoudre une forme simplifiée de I'équation de Boltzmann, en
supposant que la fonction de distribution ne dépend que de I'énergie moyenne des porteurs.
Les collisions sont prises en compte par l'approximation des temps de relaxation. Les
équations mises en jeu dans ce modele sont les suivantes:

- équation de Poisson,

- équation de conservation du courant,

- équation de conservation du moment,

- équation de conservation de I'énergie.

Une des variantes du modele hydrodynamique est le modéle de dérive-diffusion. Il se
compose de 1’équation de Poisson qui traduit les caractéristiques électromagnétiques du
dispositif, et de I'équation de conservation de charge qui suppose que le courant est la
somme d'un terme de dérive et un terme de diffusion. Le terme de dérive du courant est
établi par la loi d'Ohm assurant la proportionnalité de la vitesse des porteurs de charge au
champ électrique, alors que le terme de diffusion du courant est proportionnel au gradient
de la concentration de porteurs.

11.3.1.2. Modéle Monte-Carlo

Pour résoudre directement I'équation de Boltzmann, il faut résoudre en fonction du

temps et pour chaque particule une équation différentielle a six dimensions (trois
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dimensions dans I'espace réel pour la position, et trois dimensions dans I'espace réciproque
pour le vecteur d'onde). L'approche adoptée par le modéle Monte-Carlo est de suivre
I'évolution des positions des porteurs en tenant compte du caractere stochastique du
mouvement que les divers types d'interactions peuvent faire subir aux porteurs. Ce
mouvement aléatoire est étudié simultanément dans l'espace réciproque des vecteurs
d'onde K et dans l'espace réel. Les collisions sont aléatoires, et elles sont tirées au sort
suivant des lois de probabilités spécifiques a chaque type d'interaction a I'aide de nombres
pseudo aléatoires. D'un point de vue historique, la méthode de Monte-Carlo a été appliquée
pour la simulation des phénomenes de transport dans les semi-conducteurs depuis les
années soixante. Par construction, elle offre accés non seulement aux moments d'ordre un
des variables de simulation (les valeurs moyennes), mais aussi aux moments d'ordre

supérieur, notamment aux fluctuations dans un systeme physique.

11.4. Les différents types de collisions

Les principaux mécanismes d’interaction peuvent étre classés en quatre catégories :

11.4.1. avec le réseau cristallin

Les atomes d’un cristal s'organisent pour former des structures cristallines bien
définies. Si on se place a 0K, les atomes sont fixes dans leurs positions d'équilibre.
Si on augmente la température, les atomes vont vibrer autour de leurs positions
d'équilibre avec une pulsationw. Plus la température est élevée, plus les vibrations du
réseau cristallin sont importantes et les chocs avec les phonons sont fréquents. L'énergie
d'une vibration est quantifiée hw et le quantum d'énergie est appelé phonon (par analogie
avec les photons). On rappelle qu’un phonon n’est pas une vraie particule, en effet il n’a
pas d’existence propre. Il existe que parce que le réseau existe et que les atomes vibrent.
Toutefois, il se comporte a 1’intérieur du cristal comme une vraie particule et on le traite
comme tel. Dans un cristal a 3D ’espace réciproque devient également 3D et aux modes
longitudinaux (acoustiques et optiques) que I’on a en 1D s’ajoutent dans chaque cas 2

modes transverses polarisés a 90° I’un de I’autre, comme illustré sur la figure (II.1):
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Figure I11.1 : Le mode de vibration longitudinal et les deux modes transversales.

Les phonons acoustiques sont associés aux modes de vibration correspondant a des
atomes voisins vibrant en phase. Ceux-ci déforment le potentiel cristallin, ce qui va
provoquer I’interaction acoustique de déformation.

Les phonons optiques sont associés aux modes de vibration correspondant a des

atomes voisins vibrant en opposition de phase.

11.4.2. avec les autres porteurs :

Lorsque la densité de porteurs est élevée, leurs potentiels coulombiens sont sources
d’interactions. Ce phénomeéne est complexe car il dépend de la fonction de distribution des
porteurs. Ce processus est pris en considération, car I’ionisation par choc reléve de cette

catégorie, elle est prise en compte dans I’étude des dispositifs.

11.4.3. avec les impuretés ionisées:

Ce type d’interaction est élastique et se produit lorsque les matériaux sont tres
dopés ou les impuretés ionisées interagissent fortement avec les porteurs de charge

par I’intermédiaire du potentiel Coulombien.

11.4.4. avec les alliages :

La présence d’alliage dans le cristal cause un désordre important dans le réseau
qui perd facilement sa périodicité pour créer un changement de potentiel a 1’échelle

atomique. Cette différence de potentiel influe sur le mouvement du porteur et
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I’oblige a changer sa direction pendant son parcours [5] Le potentiel effectif qui
contribue a cette diffusion dépend de la nature d’alliage qu’il soit ternaire ou quaternaire
car a I’échelle microscopique dans ces matériaux la steechiométrie du réseau n’est pas
respectée donc le potentiel cristallin est perturbé, perturbation prise en compte par le
potentiel d’alliage. Le mod¢le le plus utilisé est celui de JASON HARRISAND [6] qui
stipule que quand un électron passe devant un atome de type B sur une place qui doit étre
normalement occupée par un atome de type A, il subit un potentiel Eai dont 1’extension

spatiale est ro telle que :

_(qUqay si r<rn,
Ean = {O si r>m (1.6)

Ou Uai est le potentiel d’alliage et q est la charge de 1’électron, et ry = ? a avec a le

parameétre de maille du semi-conducteur.

I1.5. Libre parcours moyen élastique et inélastique :

Le libre parcours moyen est défini comme étant la distance parcourue entre
deux interactions successives. Durant cette distance les électrons circulent librement
dans le semi-conducteur. Il peut étre élastique, comme il peut étre inélastique suivant
le type d’interactions subies par les électrons. On définit pour ces types d’interactions
deux temps caractéristiques t, et t; ainsi que leurs probabilités de collisions par unité de
temps :

7, . Temps de collision élastique

T; . Temps de collision inélastique

On définit alors deux longueurs caractéristiques du transport :

- le libre parcours moyen élastique : [, = vt .Pour les interactions élastiques, les
propriétés ondulatoires de 1’électron restent inchangées le long de cette distance le [7].

- le libre parcours moyen inélastique : [; = v, . Pour les interactions inélastiques, il y a
un changement d’énergie.

Ces Deux longueurs représentent la distance que parcourt balistiquement un électron

avant de subir une collision.
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11.6. Mécanismes d’interaction :

Lorsqu’un électron se déplace dans un cristal, il peut entrer en interaction
avec les charges électriques présentes, atomes d’impureté ou autres porteurs ou par
I’intermédiaire du champ électrique qu’il crée, échanger des quanta d’énergie ou phonons
avec le réseau cristallin [8].

Au cours de ces interactions, son vecteur d’onde passe de KakK etla probabilité

d’interaction par unité de temps A s’obtient en intégrant la densit¢ de probabilité¢ de

transition S (I?,?) entre les états K et K’ sur toutes les valeurs de K’ [9]:
AR) = [, sk, k) x 93K’ (1.7)

L’expression de S (k, k') ne fait, en général, intervenir que le module des vecteurs K a K’

et ’angle S qui les sépare. Dans les semi-conducteurs 111-V comme GaN, les vallées I" sont

isotropes et le module de K est relié de fagon biunivoque a 1’énergie & (mesurée par

rapport au bas de la vallée dans laquelle se trouve 1’électron) [9]:

h2.k2
— = e(1+ ae) (11.8)

On peut donc exprimer les densités de probabilité S en fonction des énergies ¢ et &' de

I’anglef.

11.6.1. Interactions élastiques

Ces interactions n’influent pas de facon essentielle sur le comportement de
I’¢électron. Elles sont néanmoins introduites pour obtenir une description aussi quantitative

que possible, de la dynamique électronique [10].

11.6.1.1. interaction acoustique :

Les interactions acoustiques sont élastiques. Elles se manifestent donc a
énergie constante. Lorsqu’un porteur subit une interaction acoustique, le module du

vecteur d’onde dans cette vallée reste constant [11]. Elle est presque inexistante en vallée
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centrale, posséde une probabilité assez forte en vallée latérale ; de plus, la distribution
de I’angle B de déviation est quasi-uniforme.

L’angle de déviation S aprés interaction est tiré avec une distribution uniforme entre
[0, ]. Cette interaction et trés faible en vallée I' et ses effets sont souvent masqués par
ceux de la multitude d’interactions inter vallées qui prédominent en vallées latérales.

La probabilité d’interaction acoustique par unité de temps est donnée par [11]:

Kg. T.E2..m*"/2

3(1 + a. €)% + (a.8)?
Aac(e) = .
p.S2.h*. 3m./2

1+ 2.a.¢)

§1/2(¢) (11.9)

Avec:8(e) =e(1+a.e) et 8(e) =€ +acs)
Ou Kj est la constante de Boltzmann, T est la température du réseau, Eac est une constante
acoustique, m” est la masse effective des porteurs dans le bas de la vallée, p est la masse

volumique du matériau, s est la vitesse du son, h est la constante de Planck.

11.6.1.2. Interaction piézo-électrique :

La présence du champ de polarisation par les vibrations thermiques a des
longueurs d’ondes acoustiques se traduit par un effet piézoélectrique pour modifier
le parcours du porteur et causer une diffusion [4].

L’interaction piézoélectrique devient importante dans les cristaux piézoélectriques a
faible température mettant en jeux un phonon acoustique de faible longueur d’onde. Son
effet sur le comportement de I’¢électron est tres faible car C’est une interaction élastique qui
ne provoque aucune déviation de la trajectoire de 1’¢lectron. La probabilité est inversement
proportionnelle a la racine carrée de 1’énergie. La probabilité d’interaction piézo-

électrique par unité de temps est donnée par [12] :

e?.Kp. T.P4. m"/2 I

Ay =
Pl 42 mh% gy 6. 81/2 (1+2.00€)

(11. 10)

1
1—cosa

Oul=(1+2a¢)?ln | | — 20e(1 + 2. a.€). (1 + cosa) + g (4 — (1 — cosa)?)

Avec : Ppi est le potentiel piézo-électrique et a un angle trés faible < 0.01 radians.
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11.6.1.3. Interactions avec les impuretés ionisées:

Les interactions avec les impuretés ionisées sont dues a la masse des
¢électrons qui est plus petite que celle des impuretés ionisées par 1’intermédiaire du
potentiel Coulombien. Le changement de 1’énergie de 1’¢électron dans ces collisions est
négligeable [13].

Les interactions avec les impuretés sont élastiques, et ont pour seule conséquence de
dévier la trajectoire de 1'électron, ceci d'autant moins que son énergie est élevée; elles
auront généralement peu d'influence sur le transport, sauf pour des matériaux tres dopés.
C’est un modele classique des interactions élastiques et la probabilité est
indépendante de la concentration en impureté. Plusieurs théories ont été développées
pour rendre compte de ce type d’interaction, mais dans notre simulation, on a adopté
I’hypothése développée par Brooks et Herring [14]. Pour ce type d’interaction, la

probabilité d’interaction vaut [15]:

V2. Np.e*. e7%2 (1 + 2a¢)
(4.1 80.8)2. m* /2" (1 + ag)3/2°

A(e) = (IL.11)

[1+2.ef(0/2K)2]2

= (68/2k)?
Avec 1 = 2SI+ ef. [1+2.€§(8/219] In |0 /Zk)z] +e
N ae 1/2 N , =N - - ;
Ou: e, = (1+2ag) et le paramétre d’écran 6 est lié a la concentration en impuretés Np

des électrons par :

g = o€ (11.12)

£0-£5.Kp.T
La probabilité d’interaction sous forme simplifiée s’écrit :

e2. mV2K,. T 1+ 2ae
4.1 €y.esh2V2  8(€)1/?

ACe) = (I1.13)
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11.6.1.4. Interactions avec les alliages

Les alliages ternaires sont constitués par des fractions molaires dans le réseau
atomique en remplacant x atomes du matériau A par x atome du matériau B et le
materiau sera sous la forme A1.xBxC.

L’hypothese de ce type d’interaction a ¢té étudiée par Shichijo [15], et la probabilité vaut:

. 3n(m*)3/2

Ae) = AT (AEg)?.x(1 — x)&(;—ie) y(g)l/z (11.14)

Ou AE; représente la différence des affinités des matériaux binaires, x est une fraction
molaire et Ny est la densité des sites d’alliages donnée par N; = 5 ou Q est le volume

d’une cellule unitaire du réseau cristallin.

11.6.2. Interactions inélastiques

Ces interactions sont caractérisées par un échange d’énergie lié au transfert de

porteurs de la vallée centrale aux vallées latérales.

11.6.2.1. Interaction intervallée équivalente et non équivalente

C’est au cours de ces interactions inélastiques qu’ont lieu les transferts entre les
vallées équivalentes ou non équivalentes. Comme le montre la structure de bande, ces
interactions sont tout a fait inexistantes dans la vallée centrale a faible champ car
I’¢lectron n’a pas suffisamment d’énergie pour étre transféré dans les vallées supérieures.
Mais des que les conditions sur 1’énergie sont satisfaites, les interactions intervallées
jouent de loin le réle le plus important parmi toutes les interactions, autant par leur
forte probabilit¢ que par leurs conséquences sur le comportement de 1’¢lectron. Un
transfert ne peut avoir lieu que si ’énergie aprés interaction est supérieure a 1’énergie
au fond de la vallée d’accueil. Ces énergies sont repérées par rapport au minimum
de la bande de conduction [13].

La condition nécessaire pour qu’une interaction intervallée ait une chance
d’intervenir est [10]: & £ hW;; + A; —A; = 0
A; est I’écart d’énergie entre le bas de la vallée de départ i et celui de la vallée T' (000).

A; est’écart d’énergie entre le bas de la vallée d’arrivéej et celui de la vallée I' (000).
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g; est I’énergie mesurée par rapport au bas de la vallée i .

Quand un électron est transféré dans une autre vallée, aux effets directs de collision elle-
méme (variation de [’énergie et du vecteur d’onde) s’ajoutent les variations dues aux
éventuels non équivalences entre vallées d’arrivée et de départ (masses et facteurs de non
parabolicité dépendants de chaque vallée).

Apreés un éventuel transfert de la vallée T' (000) vers les vallées de symétrie L(111) et
X(100), Ia vitesse moyenne des porteurs chute car d’une part, dans ces vallées les masses
sont plus grandes que dans la vallée centrale et d’autre part, les directions des vitesses
sont aléatoires apres une telle interaction [10] .

La probabilité d’interaction intervallée par unité de temps est donnée par :

.. m*3/2 g2
le.m / El]

Tt\/i.pooi]-.h3

(1+aisi)(1+ai£j')
(1+2a4gi)

Ny +

N |-

+

N |-

Aij(gp) = ) .8(€). (11.15)

1
exp(hw;;/KpT)—1

Avec Njj est la fonction de répartition des phonons est égale a: N;; =

Ejj est le potentiel de déformation intervallée entre la vallée i et la vallée j, hwij est
I’énergie du phonon échangé, Zij est le nombre de vallée d’arrivée de type j quand on part

de la vallée i.

11.6.2.2. Interactions optiques:

a) Interactions avec un phonon optique polaire:

L’énergie des phonons mw jest comparable a celle des électrons a la

température ambiante. L’équivalent en température pour la plupart des matériaux
est de 200 a 600 K. On ne peut pas donc négliger la température des phonons devant
celle des électrons. L’interaction optique polaire est trés importante dans toutes les
vallées. Elle est caractérisée par 1’échange d’un phonon optique polaire et par une
forte anisotropie sur les états finaux probables. L’énergie des électrons apres

interaction dans le cas de I’émission ou d’absorption est donnée par:

e =€+ hw, (11.16)
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La probabilité d’interaction des électrons avec les phonons optiques polaires est donnée

par [11] :

1
_efmTwg (1 1) 1+2a¢ , 1,1
Ap(g) T h2.4me (soo ss) NE6) F(e e (NO + 2 t 2) (11.17)
Ou :
L1 §Y2(e) + 61/2(€)
F(g &) = ElAln 512(e) = 512 (&) + Bl
Avec:

A= {2(1+ a; gi) (1+ a, g'i)+ai(7,(8i) 4 7’(5}))}2
B=—2a,(y Ve, )+7 ]/Z(gil)){4(l+ a, Si)(1+ i gi')+ ai[}/(gi) + 7(‘5‘;)}

C:4ﬁ+ai &i )ﬁ“Lai gil)(hzai & )‘%Hzai 5.)

b) Interactions avec un phonon optique non polaire

L’interaction des ¢électrons avec les phonons optiques non polaires est due
essentiellement aux variations du déplacement atomique qui déplace les atomes voisins
dans un sens opposé. La diffusion est causée directement par ce déplacement qui est
considéré comme le potentiel de déformation [9]. Ces interactions sont négligées
dans la vallée centrale mais deviennent importantes dans la vallée L.

La probabilité d’interaction des électrons avec les phonons optiques non polaires est

donnée par [16] :

hDZ, 1
Anp(e) = (Z, = 1) 222 (Npy + 2 £

PWno

N

)gL(E’) (11.18)

Avec N,, est la fonction d’occupation des phonons et hwg, est 1’énergie du phonon
échangé.
11.7. Interactions prépondérantes dans les semi-conducteurs [17] :

Les électrons subissent sur leurs trajectoires différents types d’interactions dont

certaines ont une influence beaucoup plus importantes que les autres et avec une
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grande probabilité¢ d’interaction, mais cela suivant la nature du champ électrique et la
position des électrons dans le diagramme de bande, nous allons faire un récapitulatif des

interactions en précisant la position et le champ utilisé:

11.7.1. Champ électrique faible

Quand un électron dérive dans un matériau sous I'effet d'un champ électrique, il
gagne de l'énergie sous forme cinétique et la transmet progressivement au cristal par
le biais des nombreux chocs qu'il effectue avec les phonons du réseau. Dans la vallée
centrale et a faible champ électrique, les électrons ont une énergie tres faible par rapport a
I’énergie des phonons optiques polaires. lls ont une énergie équivalente avec les phonons
acoustiques. Les interactions prépondérantes sont les interactions acoustiques et les
interactions optiques polaires d’absorptions. Les interactions acoustiques sont des
interactions élastiques et isotropes, dans ce cas, on ne distingue pas les cas
d'absorption et d'émission de phonons. Elles rendent la direction du vecteur-vitesse
des électrons aléatoire. Alors que les interactions optiques polaires d’absorptions sont

des interactions inélastiques.

11.7.2. Champ électrique moyen

Quand le champ électrique devient moyen, les électrons posseédent une
énergie supérieure a celle des phonons optiques polaires et peuvent émettre des
phonons optiques. L'énergie de 1’électron varie d'une quantité égale a 1'énergie du
phonon optique. Ces interactions donnent une déviation du vecteur-vitesse de
I’€lectron, qui décroit quand I’énergie & augmente. La probabilité d’émission est
supérieure a la probabilité d’absorption.

Ce type d’interaction devient le plus dominant dans la vallée centrale dans les champs
¢lectriques moyens & température ambiante. Quand 1’énergie de [’électron augmente et
donc le module de sa vitesse augmente, 1’¢électron a tendance a transmettre au réseau une
partie de ’énergie que lui a fournie le champ électrique, donc, 1’¢électron est de moins en
moins dévié de sa trajectoire, car, il perd de I’énergie en paralléle a cause de
I’émission des phonons. L’¢lectron va se transporter de plus en plus vite dans la

direction du champ ¢lectrique qui I’accélere.
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11.7.3. Champ électrique fort

Plus le champ augmente, plus 1’énergic des électrons augmente jusqu’a avoir
une énergie supérieure a 1’énergie de séparation entre la vallée centrale et les
vallées latérales (L,X) ou les électrons peuvent transiter. Ces interactions sont
isotropes et d'une probabilité élevée. Elles influent beaucoup sur le déplacement de
I’¢lectron dans les champs ¢€lectriques forts. Ce processus devient le plus important parmi
toutes interactions possibles.

Les phonons qui entrent en jeu dans les transferts inter-vallées sont ceux qui se
situent au bord de la zone de Brillouin, car leur vecteur d’onde Ko est grand devant celui
de I’électron dans la vallée centrale, c'est-a-dire au centre de la zone de Brillouin. Les
vecteurs d’ondes sont répartis sur un cercle de rayon Ko au centre de la zone de Brillouin.

Dans les vallées latérales, la masse effective des électrons est trés grande par rapport a la
masse effective de la vallée centrale, car dans ces vallées, la courbe n’est pas tres

accentuée, ce qui va nous mener a une mobilité faible des électrons.

11.7.4. Champ électrique tres fort

Lorsque le champ électrique devient tres fort et dans les composants de
petites dimensions, les électrons gagnent de 1’énergie sous forme cinétique et la
transmet au cristal par I’intermédiaire des chocs qu’ils effectuent avec les phonons.
Cependant, si un électron posséde une énergie tres grande, il transfere une partie de celle-
ci a un autre électron de la bande de valence qui va lui-méme étre transféré dans
la bande de conduction créant ainsi une paire électron-trou. Ce processus s’appelle
ionisation par impact et est indésirable dans les transistors a effet de champs, car il
génére des courants parasites qui s’amplifient trés vite ce qui nous méne au claquage

du composant.

11.8. Le phénomene d'ionisation par impact :

L'ionisation par impact ou par choc apparait dans un matériau pour des
champs électriques intenses. En effet, un électron qui dérive dans un solide sous
I'effet d'un champ électrique, gagne de I'énergie sous forme cinétique et la transmet
progressivement au cristal par le biais des nombreux chocs qu'il effectue avec les

phonons du réseau. Ce processus assure la dissipation thermique de I'énergie
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potentielle perdue par les électrons. Cependant, si le champ électrique est
suffisamment intense, certains électrons peuvent, au cours d'un vol libre, acquérir
une énergie telle que leur impact sur un atome du réseau cristallin, aboutit a la
rupture d'une liaison et a la création d'une paire électron-trou. Ce processus, illustré
sur la figure 11.2. [18], peut devenir cumulatif et conduire au phénomeéne
d'avalanche. Cet effet étant d'autant plus important que le gap du matériau est petit

(I'énergie de seuil de I'ionisation par choc est approximativement de 3/2 Eg)

BdC i

BadV

Figure 11.2 : phénomene d'ionisation par choc (ei : électron & I'état initial, er : électron a I'état
final, es" : électron secondaire créé, es* : trou créé).

11.9. Conclusion :
La compréhension des mécanismes de transport électronique et la connaissance de

la dynamique des porteurs libres dans les matériaux semi-conducteurs, nous aide a mieux
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expliquer le mécanisme de diffusion des porteurs, sous différentes conditions extérieures
(champ ¢électrique, champ magnétique) etc. ...

Le calcul des probabilités d’interactions de chaque type de collisions est une étape
indispensable pour toute étude de simulation de la trajectoire des électrons. Dans le
chapitre suivant, nous allons présenter le simulateur utilis¢ dans notre étude qui n’est

d’autre que le simulateur Monte Carlo, y compris les algorithmes utilisés et les données.
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Chapitre 111

Présentation de la simulation de Monte Carlo.

La modélisation et la simulation sont devenues aujourd'hui un outil de base pour le

calcul des propriétés structurales et dynamiques des systemes les plus complexes. lls sont
aussi un outil de choix pour la prédiction des propriétés de nouveaux matériaux. Bien
souvent, les probléemes scientifiques conduisent a [’évaluation d’intégrales ou de sommes
ainsi qu’a la résolution d’équations différentielles qui sont difficiles a résoudre
analytiquement, comme dans le cas de la compréhension des phénomenes physiques
qui décrivent le comportement des porteurs dans les matériaux semi-conducteurs.
Celle-ci nécessite la connaissance de la fonction de distribution d'énergie qui est obtenue
grace a la résolution de I’équation de Boltzmann. A cause de sa complexité, cette équation
aux dérivées partielles n’a pas de solution analytique sauf dans un nombre de cas limité.
C’est pourquoi il est fait appel a d’autres procédés et en particulier aux méthodes de Monte
Carlo pour traiter ce probléeme dans toute sa généralité.

Dans ce chapitre, nous décrivons en détail les étapes fondamentales de la simulation
Monte Carlo (SMC). Dans une premiere section, nous expliquons les équations de
mouvement, qui régissent le transport des porteurs de charge dans [’espace de phase et dans
[’espace réel. Ensuite les étapes de calcul, ou nous montrons les détails du programme de la
méthode de Monte Carlo avec une description précise du logiciel utilisé pour la modélisation

du transport électronique dans les matériaux semi-conducteurs I11-N.

I11.1. Simulation Monte Carlo

On appelle méthodes de Monte Carlo I’ensemble de méthodes visant a calculer une
valeur numérique, et utilisant des procédés aléatoires, c’est-a-dire des techniques
probabilistes. Plusieurs travaux ont participé a 1’amélioration et au développement de cette
méthode comme ceux de Price [1] et Hockney [2], Jacoboni et du groupe Malvern [3] qui ont
étudié le modeéle a plusieurs bandes. Par la suite, Littlejohn et Ferry ont analysé le transport
dans les alliages ternaires et quaternaires. La méthode de Monte Carlo est utilisée dans divers
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domaines. C’est une méthode statistique qui fait appel a des suites de nombres pseudo
aléatoires, pour résoudre des problémes varies. Elle est utilisée en physique nucléaire, en
mathématique statistique, en sciences économiques, prévisions €lectorales, etc... .

La simulation par la méthode de Monte Carlo est aujourd’hui une des techniques les
plus utilisées pour I’étude du fonctionnement physique des composants électroniques, et qui
offre la possibilité de reproduire fidélement les divers phénomenes microscopiques se
produisant dans les matériaux semi-conducteurs [4]. Elle permet de résoudre de facon
numérique des problémes physiques qui n’ont pas de solutions analytique.

Le principe général de cette méthode est d’étudier au cours du temps, la dynamique
des porteurs de charges durant leurs déplacements a I’intérieur du semi-conducteur.
Sous l'effet d’un champ électrique externe, la trajectoire des électrons est constituée de
deux séquences ;
v une séquence de vol libre sous I’effet du champ électrique dite libre parcours moyen,
v une autre séquence d’interactions des électrons dans le matériau qui sont des
phénomeénes aléatoires.
Ainsi, les électrons vont étre dévies de leurs trajectoires, ainsi leurs énergies, leurs vecteurs
d’ondes et leurs positions vont étre modifiés. Le mouvement des électrons est représenté par

la figure (111.1) :

Collision

Injection

!

Collision

Vol libre =

(E_ Collision

Collision

Figure 1111 : I’évolution d’un ensemble de particule au cours du temps [5]

Il y a deux approches possibles pour simuler le comportement des électrons dans un
semi-conducteur [6]:
- Déterminer la fonction de répartition des électrons, en résolvant I’équation de Boltzmann.
- Suivre au cours du temps, le comportement de chaque électron en utilisant la

méthode Monte Carlo.
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I11.1.1. Principe de la méthode

L’idée de base de la méthode consiste a simuler le mouvement dans le temps, un
ou plusieurs porteurs dans 1’espace des vecteurs d’ondes des points représentatifs de
ces porteurs, tenant compte :

a. De I’accélération due aux forces appliquées aux porteurs

oK qE
St (111.1)

_T

La connaissance de la bande d’énergie permet de calculer I’énergie du porteur, a

chaque instant.

D n2K2
g(K} o (11.2)

b. Des collisions subies par ces porteurs induisant des transitions brutales entre les états.

}J
Connaissant la position d’un porteur de charge dans D’espace des vecteurs d’onde K

[6], il est possible de la connaitre dans 1’espace géométrique réel ; et la connaissance de la

4 . \
structure de bande d’énergie S(K) permet de calculer la vitesse des porteurs a chaque

instant:

\[?:%KP (11.3)

Par intégration, nous calculons la position des porteurs, au cours du temps.

Il est possible d’accéder a toutes les grandeurs moyennes ; énergie moyenne, vitesse de
dérive...Celles-ci peuvent étre déduites de deux fagons différentes : soit par 1’observation
d’un grand nombre de particules permettant de calculer les moyennes d’ensemble
(cette définition est utile quand les conditions d’étude changent dans le temps), soit par
observation d’un seul électron pendant une durée suffisamment grande. La trajectoire de
chaque électron sera constituée par une suite de vols libres effectués sous 1’influence de la
force externe, puis des chocs sur les différents obstacles présentés par le milieu ou évolue le

porteur.
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L’avantage des méthodes de Monte Carlo est de pouvoir obtenir a la fois la durée de
vol libre, et les états du porteur apres les chocs en utilisant un procédé basé¢ d’une part sur le
tirage de nombres aléatoires et d’autre part sur la connaissance des densités de probabilités
correspondant aux interactions auxquelles est soumis le porteur. Un des principaux
avantages de ces méthodes est leur souplesse d’utilisation. Une fois le processus
¢lémentaire de simulation est mis au point, les conditions d’utilisation de celui-ci peuvent
étre variées a ’infini. L’application la plus simple que 1’on puisse imaginer est 1’étude
de la dynamique électronique dans un matériau supposé infini et homogene soumis a des
conditions stationnaires, en fonction du temps. La situation peut se compliquer
singuliérement quand le matériau est inhomogeéne, ou lorsque le champ appliqué n’est
plus constant dans le temps ni uniforme dans [’espace. Dans le cas ou les concepts
habituels de bande d’énergie et de collisions instantanées restent valides, la méthode de
Monte Carlo montre sa supériorité lorsque les phénomenes se compliquent quelque peu.
En effet; elle permet de tenir compte facilement des non stationnarités spatiales ou
temporelles que [’on veut étudier. Cette méthode est actuellement la seule susceptible
d’étudier les manifestations des porteurs chauds quelque soient les régimes de champ
appliqué. Elle tient compte de fagcon compléte, des formes de bandes d’énergic méme
complexes ; et c’est le cas particulier de I’¢tude des alliages ternaires et de tous les
détails de la dynamique microscopique avec des hypothéses simplificatrices réduites au
minimum. En contrepartie, la méthode de Monte Carlo est accompagnée d’erreur
statistique. Comme pour tout phénomeéne statistique, on peut améliorer la précision en

augmentant la durée d’observation t. Malheureusement, 1’amélioration de I’erreur n’évolue
qu’en(]/\/f); et ceci peut étre un géne important quand on étudie des comportements

fins : estimation d’une mobilité différentielle négative ou vitesse de pic en fonction de
certains parametres (température ou dopage du matériau, par exemple). Ce probléme
nécessite un soin particulier en 1’absence d’une relation analytique. Il découle que cette
méthode nécessite  parfois des moyens de calcul importants. Une autre propriété
caractéristique jouant en défaveur de la méthode de Monte Carlo est que celle-ci fonctionne
moins bien en champ faible qu’en champ fort, au moins quand on s’intéresse a la
vitesse de dérive. Une bonne estimation de la moyenne exigera une longue intégration,

et par conséquent un allongement du temps de calcul.
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111.1.2. Temps de vol libre

Pendant leurs mouvements sous [’effet de forces extérieures, les électrons
subissent une succession d’interactions a [D’intérieur du réseau cristallin, le temps
séparant deux interactions successives est dit temps du vol libre dont sa détermination est
I’un des points le plus important dans 1’algorithme Monte Carlo.

La probabilité pour qu’un électron se trouvant dans 1’état k ait une interaction par unité
de temps, est donnée par : A(K(t))dt. En supposant que ces interactions sont instantanées,
alors sous I’effet du champ électrique les électrons sont déplacés en vol libre, entre deux
chocs.

On déduit alors, la probabilité pr(t) pour qu’une interaction ne se produise pas au temps t,
qui est donnée par : p;(¢) = [1;(1 — A(k(6))¢r)
En prenant t = ),; dt;

Onaalors: pr(t) = exp[—X; A(k(t)dt;)] (11.4)

Ou bien ps(t) = exp [— fot/l(k(t’)&’)] (111.5)

On aura alors la probabilité pour qu’un électron suive un vol libre de durée At suivi d’un

choc qui est donnée par 1’équation :
At t ' ’
p(At) = [3° A(k(6)) — exp |~ [ A(k(t)5t)) | 6t (111.6)

p(A) = 1 —exp(~ [ Ak(£))6t) (1.7)

On doit géneérer un premier temps de libre parcours pour chaque électron simulé, et qu’a la fin
de ce libre parcours, un nouveau temps sera choisi pour les électrons qui ont subis des
collisions. Pour déterminer ces temps de libre parcours dt, on suit la procédure adoptée par
Kurosawa qui est de tirer au sort des nombres aléatoire r a distribution uniforme entre 0 et let

de résoudre I’équation intégrale suivante:

LEA(®) = ~Inr (111.8)
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Dans le cas général, I'expression (7) est assez complexe, et I'équation (8) n'est pas
integrable analytiguement. Pour simplifier I'expression (7), Rees a suggeré d'ajouter a
I'ensemble des mécanismes de collisions réelles, le processus du Self Scatterring [2].

111.1.3. Méthode du self scattering

Cette méthode consiste a introduire une interaction fictive supplémentaire dite

« Self Scattering Ag. » qui est sans effet sur le mouvement de 1’électron. La probabilité

Asc est choisie de maniére a ce que la probabilité totale d’interaction I' = Ay, + X 4;

soit une constante (figure 111.2). Ceci fournit une expression particulierement simple pour
p(At) :

p(At) = e TAt (111.9)

Le temps du vol est calculé a partir d’une distribution uniforme de r entre O et 1:
1
At = — Inr (111.20)

La succession des opérations est alors sans changement, mais le Self-Scattering
doit maintenant figurer parmi les interactions susceptibles de se produire a la fin du vol libre.
Il faut cependant que I" soit au moins égale aux plus grandes sommes ),; A; susceptibles d'étre
atteintes, de telle maniére a éviter des valeurs négatives de A, .

Pour utiliser la relation (9), il faut se fixer a l'avance la valeur de I' ; il est nécessaire de
connaitre a priori la valeur maximum que prendra la quantité )); A; dans la simulation
envisagée. Une fois la durée de vol libre At déterminée, on calcule I'ensemble des
probabilités des interactions susceptibles de se produire a l'instant considére. Comme on

a nécessairement par définition :
Nor (k) =T (11.12)

Le tirage d'un nouveau nombre aléatoire r a distribution uniforme entre 0 et 1 permet d’écrire,

par le test de I'inégalité :

r< Yo (K) = A + X7, 4 () (111.12)
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Pour toute valeur m, il y a un processus d'interaction choisi qui interviendra. Il
apparait dans ce test que la collision choisie peut étre une collision fictive dont la
probabilité est A,.. Si c'est le cas, elle laissera le vecteur d'onde inchangé et le
mouvement se poursuivra directement pour le At suivant. Dans le cas contraire ; de
nouveaux nombres aléatoires permettent de définir la position du vecteur d'onde, apres
le choc. L’avantage de cette procédure est le choix de la valeur de I' de manicre a
minimiser le nombre de collisions fictives, puisque ces collisions ne jouent aucun role
sur la trajectoire de I’électron. Il faut signaler que cette premiére méthode a été utilisée par

de nombreux auteurs, pour étudier un grand nombre de matériaux [7].

{

4

Selt‘Scalteﬁng\_//
A

/

/’
/
/_'/ Scattering Mechanisms

Energy (V) —————

Total Scattering —*

Figure 111-2 : Probabilité totale d'interactions et Self Scattering [8].

111.2. Mouvement des électrons

I11.2.1. Les équations du mouvement

L’évolution des porteurs de charges a I’intérieur des semi-conducteurs est décrite par
la structure de bande qui determine leurs états energétiques. Ces états sont déterminés
en résolvant 1’équation de Schrodinger et sont exprimés par la relation de dispersion

e(k)qui relie I’énergie ¢ et le vecteur d’onde du cristal k [9], cette relation est donnée par :

h2k2
2

y(e) = el +ae) = —; (111.13)
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Avec «a est le coefficient de non parabolicité, m” est la masse effective du porteur dans la
bande et 7 est la constante de Planck réduite c'est-a-dire divisée sur 2.

Le coefficient de non parabolicité est donné par la relation :

a= é (1 — m*)z (111.14)

mo

Avec Eg est I’énergie de gap du semi-conducteur et mo la masse du porteur libre.

De plus, la vitesse de groupe v avec laquelle se déplace le porteur est donnée par :

_dr _ 1dy(e)
V= T h e (111.15)
Elle est égale a :
dr h
Fri m*k (111.16)

D’autre part, le porteur est accéléré avec une variation du vecteur d’onde qui est déterminé

par la loi de Newton :

= ZeE (111.17)

Donc I’évolution de la position et du vecteur d’onde en fonction du temps qui est traitée semi-

classiguement en absence du champ externe est donnée par les deux équations suivantes [10]:

Z—k = %eE
a (111.18)
Ezm*

Si on applique un champ électrique externe pendant une duréedt, le porteur passe de son état
initial (ri, ki) a ’instant ti, a un autre état supposé final (r1, Kf) a I’instant ty.

Ceci permet de décrire que:
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ot
kf = ki +78E

h (ki+kf)
— ot

(111.19)
T'f =n—-

Ces derniéres équations régissent le mouvement des électrons en absence
d’interaction. Elles relient 1’état énergétique final a un état énergétique initial connu pour une
durée etun champ bien déterminés. En connaissant 1’état initial d’une particule donnée, on
peut déterminer son état toute au long du parcours jusqu’a la fin du libre parcours.

Durant le vol libre, I’électron se déplace dans 1’espace réel et dans [’espace des
vecteurs d’ondes en suivant la direction du champ électrique comme le montre la
figure (111.3):

A

Figure 111.3 : trajectoire d’un électron dans [’espace réel et dans [’espace des K
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111.2.2. Procédure et choix d’interaction

Cette méthode a été utilisée en champ statique et variable, en particulier pour tenir

compte de la nouvelle bande entre deux collisions successives. A chaque instant {n= not
R ¢ . .. R

, la probabilité klk(tn)J pour que le porteur subisse une collision sera connue et pourra étre

utilisée pour déterminer par tirage au sort si une collision a effectivement eu lieu ou non a la

'.J
findu O t considéré. Dans ce but on compare la quantité l[k(tn)J5t aun nombrer tiré

au hasard dans une distribution uniforme entre 0 et 1. Ce nombre r sert aussi au choix de

I’interaction qui aura effectivement lieu dans le cas ou le test est positif (figure I111.4).

A0t A0 t A (;{t}(fn))é‘t 1
| | D | |
0 Aq A1 T Ai B C

r

Figure 111.4 : Le schéma indique la procédure de choix de I'interaction. Quand r se situ entre les
points Ai.1 et Aile i °™ fype dinteraction a lieu [11].

Le segment BC représente la probabilité qu'il ne se passe rien aprés le pas Ot. Dans le cas

ou une collision aurait effectivement lieu, la procédure de choix du vecteur d’onde aprés choc

est en tout point identique a celle décrite précédemment. Le porteur continu ensuite pour le

O T suivant.

La premiére constatation est que les libres parcours vécus par le porteur sont
nécessairement constitués d’un nombre aléatoire de pas Ot.Plusle Ot est petit plus la

valeur approchée de la durée de parcours sera bonne (figure 111.5).

Il en résulte que Ot doit étre beaucoup plus petit que le plus court des libres parcours. Cette

condition garantit également que la quantité p[lz}(tn)J S t ne peut jamais étre plus grande que,

De plus, le tirage de r se fait selon une distribution uniforme, le fait de tirer I’iéme interaction
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ne dépend pas de I’ordre dans lequel on a effectué ces interactions ; le résultat de test ne

dépend que de la largeur p ( ) o tdu segment correspondant, soit en pratique de 1’énergie

du porteur au moment considére.

!

T
BT X=Colisions
] AR

R L

s O -
b

0 Mt 203 f;:t ts

Figure 111.5 : Echelle d’intervalle de temps de la simulation de Monte Carlo

111.2.3. Choix des angles de déviation

Quand une interaction est choisie, elle est supposée instantanée ; et son effet provoque
une discontinuité dans 1’évolution de I’état de I’¢lectron. Cet effet se manifeste a la fois par un
éventuel échange d’énergie, et par un brusque changement d’orientation de la vitesse
de I’¢lectron. Il se traduit dans 1’espace des moments, par une variation instantanée du
vecteur d’onde, en module et en direction. Tout échange éventuel d’énergie au cours de
I’interaction, se traduit donc au niveau du vecteur d’onde par une variation brutale de
son module qui ne dépend que des énergies initiale € et finale €' .

C’est un changement d’orientation du vecteur d’onde (figure 5.4) qui décrit la déviation subie

par I’électron. Le vecteur d’onde K est repéré par rapport au vecteur d’onde initial K, par
un angle de déviationf. L’angle de déviation du vecteur d’onde est déterminé par tirage
au sort, suivant une loi de probabilité caractéristique de I’interaction [12]. Pour cela, on
tire deux nombres aléatoires r1 et ro suivant des distributions dépendant du type de
I’interaction qui vient d’étre choisie, en se placant dans un repére li¢é au vecteur d’onde k,

avant la collision (figure 5.5). Ces deux nombres sont tels que :
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@ =2IlL.ny
Et

cosff =1-—2n,

Il arrive pour certaines interactions, que la détermination de 1’angle 8 en fonction du reel r, ne
soit pas immédiate

-~ kI
R

b’y

Figure 111.6 : Angles de déviation [6]

Kq -

NN
k()

Ky .

Figure 111.7 :Orientation du vecteur d’onde [6].

111.3. Etapes de calcul

Le détail de la mise en ceuvre du programme de la méthode de Monte Carlo utilisé

pour la modélisation du transport électronique dans les matériaux semi-conducteurs est
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représenté par 1’organigramme de la figure II1.8. Le programme commence par introduire les
données des parametres du matériau utilis€, de calculer les taux d’interactions et de les stocker
en mémoire. Le cceur de I’organigramme est constitué de deux boucles, la premiére itération
sur le temps de I’échantillonnage At dans laquelle est imbriquée une deuxieme boucle sur la
population d’électrons. Pendant chaque intervalle de temps, les électrons sont animés grace a
la procédure Monte Carlo mono particulaire (accélération et collision) une ou plusieurs fois.
Deux échelles du temps dépendants sont généré le premier est celui de 1’échantillonnage de
pas At réguliers (au bout des quels les valeurs moyennes sont actualisées), le deuxieme est
propre a chaque électron et qui représente 1’addition successive des temps de vol libres
propres. Donc chaque électron subit plusieurs interactions sous I’effet de champ électrique et
pour déterminer la nature d’une interaction, une procédure de tirage au sort d’un nombre
aléatoire entre 0 et 1 est utilisée. L’électron étant dévié de sa trajectoire, 1’angle de déviation
est alors déterminé, puis le vecteur d’onde est modifié et enfin 1’énergie réactualisée en
prenant en compte d’un éventuel échange de phonon. Une fois les boucles exécutées sur les
particules et sur le temps, le programme calcule les moyennes des grandeurs physiques, et il

les sauvegarde sur le disque dur.

On peut y avoir que le traitement du probleme comporte deux étapes pour chaque

porteur :

1. Une étape de vol libre entre l'instant t et t+At, pendant laquelle 1'état du
porteur est donné par les lois de la dynamique, compte tenu de son état a l'instant t. Pour le

porteur p, on connait donc la position du vecteur d’onde kj;(t), sa position 7, a l'instant t et

son énergie € qui est fonction de la position du vecteur d’onde [20] :

ep(t) = £ (K (1)) (111.20)

On effectue un vol libre de durée At, et ’on a :

Ky (t + At) = kp(t) + %At
ALY (111.22)

lep(t+A0) = (Ep(t + At))

7, (t + At) = 7,(t) +
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2. La deuxiéme étape de calcul consiste a rechercher si le porteur a subi ou

non une collision :

e S'il yaeucollision (recherche de l'interaction pendant l'intervalle de temps At par tirage
au sort d'un nombre aléatoire), nous calculons son nouvel état.

e S’iln’y a pas eu d'interaction, I'état du porteur n’est pas modifié.

e S'il y a eu interaction, on place l'interaction précisément a l'instant t+At et on
cherche le nouveau vecteur d'onde k; apres le choc, par tirage au sort. Son état est

maintenant défini par :

—

k', (t + At)
!FP(HM) = 7,(t + At) (111.22)

Ike’p(t +AL) =¢ (F’p (t + At))

-87-




Chapitre III : Présentation de la simulation de Monte Carlo

Début

y

t+ At

v
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Calcul de du vecteur d’onde k, de la position 7 et de
I’énergie € apres vol libre

/

>|  Calcul des probabilités d’interaction A(g)At

y

Oui Non
{ Interaction i tirée ? >

\
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Sélection de ’interaction
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Valeurs moyennes apres interaction :
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y
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Non
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Résultats |<

y
Fin

Figure 111-8 : Organigramme de la méthode de Monte Carlo[6]
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I11.4. Description du logiciel

La méthode de Monte Carlo que nous avons présentée dans ce chapitre, nous a permis
d’établir un logiciel écrit en langage FORTRAN, le programme compte plusieurs sous-
programmes. Chaque sous-programme correspond a un type d’interaction dont on calcule son
taux en fonction de 1’énergie. Le programme utilisé simule la trajectoire de Vingt mille
quasi-particules. Les particules se déplacent dans le matériau sous l'influence des forces
externes et d’événements aléatoires de diffusion.

Ce logiciel permet de remplir deux fonctions essentielles. La premiére est consacrée au
calcul des probabilités a partir des expressions usuelles, en considérant dans notre cas, un
modele a trois vallées (I', L, X), isotropes mais non paraboliques. Les interactions priSes en
compte sont: les interactions optiques polaires et non polaires, acoustiques, intervallées
équivalentes et non équivalentes, piézoélectriques, intravallée due aux impuretés ionisées,
ionisation par impact, coulombienne, d’alliage, électron-électron. La deuxieme fonction est
destinée a déterminer les grandeurs instantanées définies sur un ensemble d'électrons
(I'énergie, la vitesse, la position) par la procédure Self Scattering pour laquelle les durées
de vol libre sont distribuées pour chaque électron.

Les résultats obtenus sont fortement dépendants de nombreux paramétres qui
caractérisent le matériau et qui, malheureusement, sont parfois tres mal connus. Le
développement au niveau software, a permis de rendre notre programme plus convivial et plus
simple. La procédure générale d'exécution de ce logiciel est composée de trois étapes
essentielles qui peuvent étre résumées comme suit:

1. Lecture du fichier de données (un fichier.txt) concernant les parametres du matériau
utilise, tels que les énergies du gap, les masses effectives, les potentiels de déeformation, les
coefficients de non parabolicite, la vitesse du son, la concentration des impuretés, la
température du réseau, les champs électrique appliqués, etc.

2. Exécution du logiciel.

3. Obtention des résultats sous forme des fichiers de sorties : les différentes valeurs des

probabilités d'interaction, les vitesses dans les différentes vallées, les énergies. ..

111.5. Conclusion

Dans ce chapitre nous avons introduit les principes de la simulation par la méthode de

Monte Carlo et les différentes étapes de simulation employées dans la modélisation du

- 89-



Chapitre III : Présentation de la simulation de Monte Carlo

transport des particules dans les semi-conducteurs. L’avantage de cette méthode est de
pouvoir obtenir a la fois la durée de vol libre et les états du porteur apres les collisions en
utilisant un procédé basé d'une part sur le tirage de nombres aléatoires et d'autre part sur
la connaissance des densités de probabilité correspondant aux interactions auxquelles est

soumis le porteur.
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Chapitre 1V

Discussions sur les résultats de la simulation

Dans les sections précédentes, nous avons fait une étude générale sur les semi-

conducteurs 1-V, ainsi qu'une étude sur les différents types d’interactions que subissent les
électrons durant leurs mouvements et leurs influences sur leur comportement et sur le
transport a l'intérieur du semi-conducteur. Nous avons aussi présenté le principe général de
la méthode Monte Carlo ainsi que les différentes étapes de simulation utilisées dans la
modélisation du transport de particule dans les semi-conducteurs.

L’analyse des résultats de la simulation de Monte Carlo obtenus sur les matériaux III-V a
large bande interdite, spécifiquement le nitrure de bore (BN), le nitrure de gallium (GaN), le
nitrure d’aluminium (AIN) et leurs alliages ternaires BGaN et BAIN est développée dans
cette partie. Dont nous allons examiner les deux régimes, permanent et transitoire :

Dans le régime stationnaire, nous calculons les différentes interactions, [’énergie en
fonction du champ électrique appliqué ainsi que la vitesse en fonction du champ
électrique pour plusieurs températures et pour plusieurs concentrations d’électrons. Et dans
le régime transitoire, nous étudions [’évolution de [’énergie et la vitesse en fonction du

temps pour plusieurs valeurs du champs électriques.

IV.1. Modele de simulation

Pour faciliter les calculs et de diminuer les temps des simulations, certaines
approximations ont été introduites dans le programme ; par exemple pour la structure
de bande, le modele utilisé est celui de Littlejohn [1] qui considere le modeéle a trois vallées
(T, L, X) isotropes et non paraboliques. Les vallées a symétrie L présentent des minimas
relatifs inférieurs a ceux des vallées X, ont été mises en évidence experimentalement dans les
directions (11 1) (Figure IV.1).
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AE

Figure 1V.1 : Modéle a trois vallées [1]

Avec Eri et Erx sont les énergies de separation entre les minimum T -L et T -X

respectivement.

IVV.2. Simulation numérique :

Dans cette simulation numérique nous nous sommes rapprochés le plus possible
du cas réel, on voulait voir I’effet du nombre de particules sur les résultats de la
simulation, alors toute 1’étude faite pour vingt mille particules a été refaite pour cinquante
mille particules, on a comparé tous les résultats et on n’a pas trouvé d’intérét d’augmenter le
nombre d’électron du moment qu’ils étaient presque identiques, bien au contraire, on a
trouvé un inconvenient vu que le temps de calcule s’est multiplier par trois a peu prét.
Donc un paquet de vingt mille  électrons nous semble assez bon pour représenter
le cas réel.

La simulation qui vient d'étre décrite nécessite une bonne connaissance des
caractéristiques du matériau étudié, en l'occurrence le BxGagxN et le BxAlgxN. En
particulier, les caractéristiques de la bande de conduction jouent un role prépondérant dans
I'étude des phénomeénes de transport. Les niveaux des minima de vallées indiquent I'énergie a
partir de laguelle un électron peut transférer, modifiant ainsi éventuellement ses conditions de

transport.
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Nous avons travaillé sous différentes conditions de champs et de température de
réseau. Premiérement nous avons fixé la température et tourné la simulation pour
différentes valeurs de champ électriqgue en mode stationnaire et transitoire et ceci pour
rendre compte de I’effet du champ électrique sur les grandeurs relatifs au transport
¢lectronique a savoir ; la vitesse, 1’énergie et la diffusion des porteurs. Les valeurs du
champ électrique sont comprises entre 100 et 700 kV/cm. En deuxieme lieu, nous nous
sommes intéressés aux effets de la température sur ces grandeurs. Alors, nous avons
varié¢ les températures durant 1’application d’un champ électrique statique. Nous avons
varié les températures de 77K a 1000 K car d’apres A.Y. Polyakov et all [2-4], les
températures de croissance pour BGaN et BALN sont 1300 K et 1000 K, respectivement. Par
ailleurs, il est intéressant avant de décrire les résultats obtenus et les interpréter, d'établir en
fonction du champ électrique et de la vallée occupée, une hiérarchie entre les différentes
interactions subies par le porteur. C'est pourquoi seront passés en revue les différents types de
perturbations que I'électron peut subir de la part du réseau cristallin dans les deux matériaux

ternaires BxGag-x)N et le BxAl-x)N.

V.3 Evolution des probabilités d’interactions

Nous allons présenter dans l'ordre les résultats obtenus pour les trois matériaux
le nitrure de bore (BN), le nitrure de gallium (GaN), le nitrure d’aluminium (AIN) et leurs
alliages ternaires BxGau-xN et le BxAlaxN, les probabilités des interactions élastiques et

inélastiques pour plusieurs températures et pour plusieurs valeurs du champ électrique.

IV.3.1 Les interactions élastiques

1V.3.1.1. les interactions acoustiques

Le transfert d'énergie maximum pour une interaction électronique avec émission
de phonons acoustiques est, en général, beaucoup plus petite que I'énergie des électrons, et
donc la diffusion acoustique est trés souvent considérée comme un processus élastique,
comme dans notre cas. L’évolution de ces types d’interactions dans les trois vallées (I, L, X)
en fonction de [D’énergie pour les trois matériaux nitrure (BN, GaN et AIN)
et leurs alliages ternaires BosGaosN et BosAlosN sont illustrés respectivement de (a) a (e)
dans la figure 1V-2. Ces résultats ont été relevés pour : un champ électrique allant de

100KV/cm, une température de réseau de 300°K et une concentration d’électron de 10*cm,
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Figure 1V-2 : Probabilité d’interactions acoustique en fonction de l’énergie

pour les trois vallées (I, L, X).

a) BN, b) GaN, c) AIN, d) BosGaosN et €)BosAlosN.
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C’est interactions sont provoquées essentiellement par les effets du dopage en électrons.
Elles sont les plus dominantes parmi les interactions élastiques, et se produisent lorsque les
ions travers le cristal, vibrent dans la méme direction que les atomes voisins. Elle est presque
inexistante en vallée centrale, et trés importantes dans les vallées latérales. Leurs effets
sont souvent masques par les interactions inter-vallées qui prédominent en vallées latérales.
Ce qui est remarqué sur la figure 1V-2, dans la vallée T', ce type d’interaction est trés faible,
par contre dans la vallée X la probabilité augmente peu, et elle augmente considérablement

avec I’énergie dans la vallée L.

e [Effet de la teneur en bore, de la température et du champ électrique sur les

interactions acoustiques :

L’évolution de ce type d’interaction en fonction de 1’énergie dans les deux matériaux
ternaires BxGau-xN et le BxAlaxN, pour différente composition du bore a T= 300K, et a un
champ électrique constant E= 100KV/cm est représenté sur la figure 1V-3. Ces interactions
qui sont proportionnelle au carré de 1’énergie augmentent avec la composition du bore,
puisque les énergies du gap et des autres vallées augmentent aussi. Par ailleurs, 1’écart entre
les probabilités des interactions dans les vallées latérales L et X augmente avec
I’augmentation de la composition du bore, parce que I’énergie ELx augmente en ajoutant
le bore, par contre I’énergie E rx se diminue ce qui explique une diminution de 1’écart entre
les probabilités des interactions dans ces vallées.

La probabilité de ces interactions change avec la température et le champ électrique.
Nous présentons respectivement sur les figures 1V-4 et V-5 les interactions acoustiques en
fonction de la composition du bore pour différente valeurs de températures et du champ
électrique pour le BxGauxN et le BxAlxxN, ou on remarque qu’il y a une importante
augmentation de la probabilité de ces interactions en augmentant la température et le champ
électrique. Pour des températures ou des champs électriques trés élevés ; I’interaction
acoustique devient prédominante, 1’énergie de I’¢lectron est plus importante que celle d’un
phonon optique. L’¢électron a ainsi tendance a transmettre au réseau une partie de 1’énergie

que lui a fournie le champ électrique.

-97-



Chapitre IV :

Discussions sur les résultats de la simulation

48x10"

4,0x10"

3,2x10"

2,4x10"

1,6x10"

Intéractions acoustiques

8,0x10"

0,0

BxGa(1-x)N 100 Kv/cm 300K

GaN (X=0) ——X=06
——X=0.15 ——X=0.8
———X=0.35 ——BN (X=1)
——X=05

0,0

T LI | T T T | B T ¥ | T T
05 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55
Energie (ev)

(a)

iques

Interactions acoust

3,15x10"
2,80x10"
2,45x10"
2,10x10"
1,75x10" -
1,40x10" -
1,05x10" -
7,00x10"

3,50x10" -

BxAl(1-x)N 100Kv/cm 300K

—— AIN(x=0) x=0.6
x=0.15 —x=0.8
x=0.35 ——BN(x=1
x=0.5

T T T T T J T . T T T
10 15 20 25 30 35 40 45 50 55
Energie(ev)

(b)

Figure IV-3 : Probabilité d’interactions acoustique en fonction de l’énergie pour différentes
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Figure IV-5 : Probabilité d’interactions acoustique en fonction de la composition du bore pour
différentes valeurs du champ électrique dans (a) BxGaaxN et (b) BxAlaN

1V.3.1.2. les interactions piézoélectriques

La probabilité de ces interactions dans les trois vallées (I', L, X) en fonction de

I’énergie pour les trois matériaux nitrure (BN, GaN et AIN) et leurs alliages ternaires

BosGaosN et BosAlosN est représentée respectivement de (a) a (e) dans la figure 1V-6.
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Figure IV-6 : Probabilité d’interactions piézoélectriques en fonction de l’énergie pour
les trois vallées (I, L, X). a) BN, b) GaN, c) AIN, d)BosGaosN, €) BosAlosN.

Pour les deux materiaux GaN , AIN et I’alliage BosAlosN, le taux d’interaction est faible
dans la vallée T', et il augmente peu dans la vallée X , et dans la vallée L, cette probabilité
augmente avec l’augmentation de [’énergie. Mais pour le matériau BN et le ternaire
BosGaosN ce type d’interaction est faible dans la vallée X par rapport a la vallée L et le taux
d’interaction dans la vallée I augmente avec 1’énergie a cause de 1’augmentation de la masse

effective (voir tableau 1.3 du premier chapitre).

-100-



Chapitre IV : Discussions sur les résultats de la simulation

e Effet de la teneur en bore, de la température et du champ électrique sur les

interactions piézoelectriques :

Ces interactions en fonction de 1’énergie de 1’¢lectron, pour différentes compositions du
bore (x) des matériaux ternaires BxGau-xN et BxAlxxN a température égale & 300K et a un
champ électrique constant E= 100KV/cm, sont illustrées respectivement par la figure 1V-7 (a)
et (b). On remarque que ces interactions augmentant avec 1’augmentation de la composition
du Bore. En effet ; elles dépendent peu d’énergie, bien qu’ils dépendent beaucoup du
coefficient piézoélectrique, qu’il est plus important dans le BN que le GaN et le AIN
(voir tableau 1.6 du premier chapitre), ce qui explique I’augmentation des probabilités de ces
interactions en ajoutant le Bore. Et en augmentant la température (figure 1\V-8) et le champ
électrique (figure 1V-9) pour les deux matériaux ternaires, la probabilité des interactions

piézoélectriques devient de plus en plus grande.
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Figure IV-7 : Probabilité d’interactions piézoélectriques en fonction de l’énergie pour différentes
compositions du bore dans (a) BxGau-xN et (b) BxAlxxN
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Interaction piezoelectrique
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Figure IV-8 : Probabilité d’interactions piézoélectriques en fonction de la composition du bore
pour différentes Tempeératures dans (a) BxGauxN et (b) BxAlxN
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Figure 1V-9 : Probabilité d’interactions piézoélectriques en fonction de la composition
du bore pour différentes valeurs du champ électrique dans
(a) BxGa(l-x)N et (b) BxAI(]_-x)N

IVV.3.2 Les interactions inélastiques

IV .3.2.1 Les interactions intervalles d’absorption et d’émission

Ce type d’interaction est dii généralement aux transitions intervalles qui permettent le
transfert des porteurs, d’une vallée a une autre vallée équivalente ou non équivalente. Elles
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sont accompagnées d’absorption ou d’émission d’un phonon dont la valeur dépend de 1’écart

d’énergie entre la vallée de départ et la vallée d’arrivée.
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Figure 1V-10 : Probabilité d’interactions intervallées en absorption et en émission en fonction de l’énergie.
(a) et (b) BN (absorption et émission), (c) et (d) GaN (absorption et émission),
(e) et (f) AIN(absorption et émission),(g) et (h) B0.5Ga0.5N (absorption et émission),
(i) et (j) BO.5AI0.5N (absorption et émission).

Une interaction intervallée ne peut avoir lieu que si 1’énergie apres absorption ou
émission du phonon, est supérieure a 1’énergie du fond de la vallée d’accueil (les énergies
étant repérées par rapport au bas de I'). Ces interactions ne peuvent se produire que lorsque
I’énergie des porteurs est suffisamment grande. Elles sont donc trés peu probables a faible
champ. Quand un electron est transféré vers une autre vallée, aux effets directs de

I’interaction elle-méme, viennent s’ajouter toutes les discontinuités dues a la non équivalence
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éventuelle des vallées d’origine et d’arrivée. Comme 1’énergie cinétique de 1’¢lectron se
mesure a partir du minimum de la vallée qu’il occupe, un transfert vers une vallée non
équivalente provogue une importante variation d’énergie cinétique correspondant a la
différence de niveaux entre les deux vallées. Parmi toutes les vallées (I'-L, I"-X, L-X, L-T", X-
L et X- I') en absorption et en ¢émission, les probabilités d’interactions intervallées
d’émissions sont plus grande que celles d’absorption, et que les interactions I'-L sont les plus
importantes en absorption comme en émissions est ceci pour le matériau GaN, AIN et le
ternaire BosGaosN, quand 1’énergic augmente (E> 0.5e¢V) cette interactions commence a
augmenter rapidement parce que les électrons ont acquis une énergie suffisante pour aller
dans les vallées supérieurs. Les électrons vont ainsi pouvoir émigrer dans ces derniers, et
surtout dans la vallée L, qui est la vallée la plus haute. Sauf que le nitrure de bore BN et
BosAlosN les interactions L-I' et X-I" prennent le dessus. En effet, dans ce cas les
électrons peuvent aller dans les vallées supérieurs pour les occuper, qui ont une capacité
a revenir alors a la vallée I' pour devenir plus stable.

Donc on peut conclure que les probabilités d’émissions sont plus grandes que celles

d’absorptions car les €lectrons ont tendance a émettre de 1’énergie pour étre plus stable.

o Effet de la teneur en bore sur les interactions intervallées d’absorption et

d’émission :

Nous présentons sur la figure 1V.11 les interactions intervallées d’absorption et
d’émission en fonction de 1’énergie pour les deux matériaux ternaire BxGaaxN et BxAlgxN
pour différentes compositions du bore a un champ électrique constant E= 100KV/cm et a
température égale a 300K. La probabilité de ces interactions augmente en augmentant la
composition du bore pour les deux ternaires, et ceci di a I’augmentation du gap, en effet, ces
interactions dépendent surtout de 1’énergie de la vallée d’accueil et dans ces alliages,
I’énergie séparant les vallées latérales devient de plus en plus grande en ajoutant le bore. Et
toujours on remarque que les interactions intervallées sont plus importantes en émission
qu’en absorption et qu’elles sont plus importante pour le BxAlaxN que le BxGagxN car
I’énergie de gap ainsi que 1’énergie des autres vallées sont plus grandes (voir tableau 1.2 du

chapitre 1) .
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Figure IV-11 : Probabilité d’interactions intervallées d’absorption et d émission en fonction

de ’énergie pour différentes compositions du bore dans
(@) et (b) BxGauxN (absorption et émission)
(c) et (d) ByAlaN (absorption et émission)

Effet de la tempeérature et du champ électrique sur les interactions intervallées

d’émission :

La figure 1VV-12 et 1VV-13 donnent respectivement 1’évolution des interactions intervallées

d’émission en fonction de la composition du bore dans les deux ternaires BxGag-xN et

BxAlaxN pour différentes températures et différentes valeurs du champ électrique. Nous

pouvons déja remarquer que ces interactions augmentent avec |’augmentation de la

composition du bore méme qu’il y a une importante augmentation de ces interactions en
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augmentant la température (figure 1\V-12) car le gap devient plus petit et les electrons peuvent
allées occuper les vallées supérieures. On peut clairement voir dans la figure 1V-13 que
lorsque la composition du bore dépasse 0.6 (x>0.6), I’interaction qui était nulle commence a
augmenter rapidement quand le champ devient assez élevé, 1’électron peut transférer et
peupler les vallées hautes, alors on peut dire qu’il y a une augmentation de probabilité de

ces interactions pour les deux ternaires.
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Figure IV-12 : Probabilité d’interactions intervallées d’émission en fonction
de la composition du bore pour différente températures dans
(a.) BxGa(l-x)N et (b) BxAI(l-x)N
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Figure 1V-13 : Probabilité d’interactions intervallées démission en fonction de la composition
du bore pour différentes valeurs du champ électrique dans
(a) B)(Ga.(l-x)N et (b) BxAI(l-x)N
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IV .3.2.2 Les interactions intravalles d’absorption et d’émission

Dans la Figure IV-14, nous représentons les interactions intravallées en fonction

de I’énergie des électrons pour les trois matériaux nitrure (BN, GaN et AIN) et leurs alliages

ternaires

température égale a 300K.

BosGaosN et BosAlosN a un champ électrique constant
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Figure IV-14 : Probabilité d’interactions intravallées en absorption et en émission
en fonction de [’énergie. BN, (b) GaN, (c) AIN, d)BosGagsN, €) BosAlgsN.

Ce type d’interactions, comme pour le cas des interactions précédentes, elles augmentent
proportionnellement avec 1’énergie des porteurs et deviennent plus importantes dans les
vallées supérieures ou la masse effective des électrons est plus grande. On remarque aussi

que les probabilités d’émissions sont plus grandes que celles d’absorptions.

e Effet de la teneur en bore, de la température et du champ électrique sur les

interactions intravallées d’absorption et d’émission :

pour les deux matériaux ternaires BxGai-xnN et BxAlx-xN (figure IV-15) on remarque
qu’il y a une faible augmentation pour le taux d’interactions intravallées en absorption comme
en émission en ajoutant le bore, mais cette interaction qui était presque la méme pour x=0 a
x=0.6 en émission et en absorption commence a augmenter rapidement quand x>0.8 car les
nitrures d’éléments III possédent en général un gap direct, et que les valeurs des largeurs de
la bande interdite pour les binaires (B,Al,Ga)N Zinc blende a 300K, et qui sont
reportées dans le tableau 1.2 du premier chapitre, montrent bien que 1’énergie de gap de
nitrure de bore est plus grande par rapport aux GaN et AIN. Et ce type d’interaction en
fonction de la composition du bore dépend peu de la température (figure 1V-16) et du

champ électrique (figure IV-17) par ce qu’elles se passent dans la méme vallée.
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Figure IV-15 : Probabilité d’interactions intravallées en émission et en absorption en fonction
de [’énergie pour différentes compositions du bore dans :
(a) et (b) BxGag-xN(absorption et émission)
(c) et (d) BxAlaxN(absorption et émission)
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Figure 1V-16 : Probabilité d’interactions intravallées en émission en fonction de la composition
du bore pour différentes températures
(a) BxGaax)N et (b) BxAlgxN
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Figure IV-17 : Probabilité d’interactions intravallées en émission en fonction de la composition
du bore pour différentes valeurs du champ électrique dans
(a) BxGaax)N et (b) BxAlaxN

1V.3.2.3 les interactions optiques polaires

L’¢évolution des intéractions optiques polaires (émissions et absorptions) dans les trois vallées
pour le BN, GaN, AIN, BosGaosN et le BosAlosN sont représentées respectivement
de (a) a (e) par la figure (I\V-18).
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Figure IV-18 : Probabilité d’interactions optiques polaires en absorption et en émission
en fonction de [’énergie.
(a) BN, (b) GaN, (C) AIN d)Bo_5Gao,5N, e) BosAlosN.
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D’aprés la figure IV-18, les interactions optiques polaires sont importantes dans
toutes les vallées et sont caractérisées par une absorption ou émission d’un phonon optique,
comme pour les autres types de diffusion, les probabilités d’interactions d’émission sont plus
importantes que celles d’absorption, et leur valeur augmente considérablement quand
I’énergie des €lectrons augmente. On remarque que ce type d’interaction est trés faible dans
la vallée gamma que les deux autres vallée (L et X) est-ceci est di que dans la vallée gamma
si I’énergie de 1’électron est plus faible que I’énergie d’émission h w, du phonon
optique  polaire, les interactions acoustiques  ou piézoélectriques prédomineront
(influent sur le comportement des porteurs) , ce sont des collisions élastiques et
isotropes. Elles sont d’une grande influence sur le transport de charges, sous
I’action d’un champ électrique , et lorsque [’énergie de I’électron est supérieure a
h w, , ’émission  d’un phonon optique polaire est possible, et elle devient le processus
dominant quand 1’énergie cinétique de I’électron dépasse h w, , I’électron est de moins
en moins dévié de sa trajectoire. Mais dés que 1’électrons a acquis une énergie supérieur
a I’énergie de séparation AELx et A Err, il peut étre transféré vers les vallées supérieures
de la bande de conduction (L ou X), car la masse des électrons transférés dans L ou
dans X, est plus grande que celle de la vallée gamma. De ce fait, les interactions

d’absorptions sont négligeables devant celles d’émissions.

e Effet de la teneur en bore, de la température et du champ électrique sur les

interactions optiques polaires d’émission :
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Figure 1V-19 : Probabilité d’interactions optiques polaires d’émission en fonction

de l’énergie pour différentes compositions du bore dans
(a) BxGa(l—x)N et (b) BXA|(1_X)N
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Figure IV-20: Probabilité d’interactions optiques polaires d’émission en fonction
de la composition du bore pour différente températures dans
(@) BxGa(1-x)N et le (b) BXAI(1-x)N
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Figure IV-21 : Probabilité d’interactions optiques polaires d émission en fonction
de la composition du bore pour différentes valeurs du champ électrique dans
(a) BxGa(1-x)N et le (b) BxAI(1-x)N

La figure 1VV-19 présente la Variation du taux d’interactions a phonons optiques
polaires d’émission avec 1’énergie des électrons dans le BxGau-xN et le BxAlaxN et ceci
pour différentes compositions du bore. On remarque que le seuil correspondant a I'énergie du
phonon optique polaire est de 1’ordre de 0.15 eV pour le BxGau-xN et de 0.12eV pour le
BxAlaxN, et les probabilités des interactions diminuent considérablement quand la
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composition du bore augmente pour les deux alliages. De ce fait, les électrons auront une
plus grande mobilité et aussi une plus grande durée de vie, des performances recherchées
pour des applications en optoélectronique. La probabilité de ces interactions change avec la
température et le champ électrique alors nous illustrons les variations de ces interactions
déja évoqué pour t=77K, 300K, 500K, 700K et 1000K (figure 1VV-20) et pour des valeurs de
champ électrique de 100KV/cm a 700KV/cm avec un pas de 200KV/cm (figure 1V-21).

Dans les deux cas on remarque que, la probabilité d’interactions augmente avec la
température a cause des vibrations des phonons qui deviennent importantes, et diminue avec
I’augmentation du champ électrique. L’électron, entrainé dans la direction du champ
pendant la phase de vol libre, ne sera donc que détourné de cette direction sous 1’effet de
cette interaction. Cette particularité de I’interaction optique polaire est une des raisons qui

expliquent les valeurs élevées de la mobilité électronique dans ces semi-conducteurs.

IV.4 Propriétés de transport dans les differents regimes

IV.4.1 Caracteéristiques du transport en régime stationnaire

Le régime stationnaire est atteint lorsque les électrons ont subi plusieurs
interactions, c’est a dire lorsque la distance qu’ils ont parcourue est plus grande que le libre
parcours moyen pour que l’énergie qu’ils gagnent dans le champ électrique compense
I’énergie qu’ils cedent aux différentes interactions. Alors ce régime est atteint quand il y a
un équilibre entre ’accélération fournie par le champ électrique appliqué, et le freinage
dd aux collisions. Dans ce régime ; la vitesse moyenne a une composante non nulle
dans la direction du champ électrique : c’est «la vitesse de dérive». L’énergie
cinétique globale a deux composantes : la premiere est liée a 1’effet de 1’agitation
thermique, et la deuxiéme est due a I’effet du champ électrique appliqué. Par la suite et
aprés avoir présenté 1’évolution des différentes interactions que subissent les porteurs
durant leur parcours dans le semi-conducteur, nous présentons les caractéristiques du
transport en régime stationnaire pour les composes ternaires BxGaa-x)N et BxAla-xN. Les
principales grandeurs moyennes accessibles par cette simulation sont I’énergie et la vitesse de

dérive, en fonction du champ électrique.
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IV.4.1.1 Energie en fonction du champ électrique

Sur la figure 1V-22 nous présentons les énergies en fonction du champ électrique dans
les deux matériaux ternaires BxGau-xN et BxAli-xN, pour différentes compositions du bore,
qui montre bien qu'il y a une augmentation soudaine, a environ 100 kV/cm dans le cas de
GaN et de AIN. Afin de comprendre les raisons de cette augmentation, nous notons que
le mécanisme dominant de perte d'énergie pour un grand nombre de composés IlI-V,
y compris les nitrures est di aux interactions des phonons optiques polaires. La moyenne
d'énergie d'électrons augmente jusqu'a ce que la dispersion intervallée commence et un
équilibre est rétabli. Comme le champ électrique appliqué est augmentée au-dela de
100 kV/cm, la moyenne d'énergie des ¢lectrons augmente jusqu'a ce qu’une fraction
des électrons ont acquis assez d'énergie en vue d'un transfert dans la vallée la plus
haute c'est-a-dire une énergie qui correspond a I’énergie intervallée entre la vallée I et X.

En ajoutant la composition du bore (x) pour les deux matériaux ternaires BxGag-xN
et BxAlaxN 1’énergic de gap augmente, alors qu’ il faut appliquer un champ électrique
plus fort, par conséquent le champ électrique critique pour lequel 1’énergie commence a
augmenter devient plus grand pour les deux matériaux, il est de 200 KV/cm pour x=1 dans le
cas de BxGaxN et autour de 250 kV/cm pour x=1 dans le BxAlaxN . Par ailleurs, 1’énergie
intervallée diminue en augmentant la composition du bore, ce qui fait que I’énergie
moyenne diminue, elle ne dépasse pas 83 eV pour x=1 dans le cas de BxGau-xN et elle est
autour de 91 eV pour x=1 dans le cas de BxAlxxN. Les courbes exposées dans la figure
IV-22(c) montre une croissance d’énergie remarquable dans le BAIN (elle est a 180 eV,
et a 280 eV pour BosGaosN et BossGaoesN et a 216 eV, 242 eV  pour BosAlosN et
Bo.ssAloesN respectivement) dont 1’énergie des électrons devient plus importante pour des

champs electriques relativement fort par rapport a 1’alliage BGaN.
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Figure IV-22 : Evolution de [’énergie en fonction du champ électrique
pour différentes composition du bore dans :
(a)BxGaux»N
(b) BxAla»N
(c) comparaison entre les deux alliages.

1V.4.1.2 La vitesse en fonction du champ électrique :

1VV.4.1.2.1 Effet de la teneur en bore sur la vitesse de dérive :

Nous présentons sur la figure 1V-23 la variation de la vitesse de dérive en fonction

du champ électrigue a T= 300 K et une concentration d’électrons a 107cm=, pour

différentes valeurs de composition du bore.
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Figure 1V-23 : Evolution de la vitesse de dérive en fonction du champ électrique
pour différentes composition du bore.dans
(a) BxGauxN, (b) BxAlaxN et (c) comparaison entre les deux alliages.

Les courbes de la figure 1V-23 (a) et (b) montrent I'existence de trois phases: une
augmentation rapide et linéaire de la vitesse de dérive suivie d'un pic d’environ
2.47 107cm/s a 137.8 Kv/cm pour le BxGaaN a x=1 (BN) et 1.55 10’cm/s a 92.5 Kv/cm
pour le BxAlaxN a x=0 (AIN) (et pour x=0.5 et 0.8 voir tableau «1 » et «2») , puis la
diminution de la vitesse, jusqu'a saturation. Ce si est du lorsque les électrons se trouvent
dans la vallée centrale qui est définie par sa tres faible masse effective, donc forte mobilité,
les électrons ont une énergie inférieure a hw, alors, les intxeractions se font avec les phonons
acoustiques qui n’influent pas sur la vitesse des électrons, donc la vitesse augmente
rapidement jusqu’a atteindre son maximum (pic) cependant 1’énergie des électrons est
supérieure a hw, donc, les interactions se font avec les phonons optiques. Puis les électrons
ont gagné une énergie qui devient supérieure & AEr; et commencent a diffuser vers la vallée
L de la bande de conduction, or, dans cette vallée, la masse effective est élevée de ce fait, la
vitesse diminue considérablement dans cette partie, puis la vallée X commence a se remplir
petit a petit et la vitesse se stagne et reste constante. En comparant nos résultats a
ceux du simulateur F. Nofeli [5] et Rezaee Rokn-Abadi [6], ou les auteurs ont utilisé le
matériau AlGaN, qui a pratiquement la méme allure que les deux matériaux ternaires BGaN et

BAIN , nous pouvons dire que les résultats sont en accord satisfaisant.
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BxGaaxN | Valeurs de pic éli?t?-me BeAlwoN Va'ep“igs de él(e:?tizgﬂe

X=0(GaN) | 66.8 10’cm/s | 106.9Kv/cm X=0 (AIN) | 1.5510’cm/s | 92.5 Kv/cm
X=0.5 103.2 10°cm/s | 94.2Kv/cm X=05 7.8510’cm/s | 111.8Kv/cm
X=0.8 167.6 10’cm/s | 188.7Kv/cm X=0.8 5.14 107cm/s | 107.7Kv/cm

X=1(BN) | 2.47 10’cm/s | 137.8Kv/cm X=(BN) | 4.36 10’cm/s | 106.8Kv/cm

«l1l»

«2»

En augmentant la fraction molaire dans le BxGau-xN ; 1’énergie séparant les vallées I'
et L, et la masse effective des électrons dans la vallée centrale diminuent, tandis que la
masse effective des électrons dans les vallées supérieures augmente. La diminution de la
masse effective des électrons dans la vallée centrale, entraine une augmentation de la
vitesse de ces électrons. Cependant, en raison de la diminution de 1’énergie séparant les
vallées I" et L et I’augmentation des collisions intervallées qui est due a l'augmentation
de la population dans les vallées supérieures, on a une baisse de la vitesse de dérive. Et
I’augmentation de la composition du bore dans le BxAlaxN donne une croissance de
I’énergie du gap, de I’énergie qui sépare les vallées ' et L, et de la masse effective.
La croissance de la masse de 1’électron dans la vallée centrale, entraine une décroissance
de la mobilité et une diminution de la vitesse de dérive des électrons. Quand la composition
du bore augmente, 1’énergie qui sépare les vallées I' et L augmente, il y a alors une
augmentation du champ électrique critique pour lequel la vitesse atteint son pic.
L’augmentation de cette énergie entraine aussi une réduction du taux de dispersion des
électrons, et donc une décroissance de la population dans les vallées supérieures et des
grandes vitesses pour les grands champs électriques.

Donc apres une comparaison de la vitesse de dérive entre les deux matériaux ternaire et
comme il est bien illustré sur la Figures V1-23(c) on peut conclure que le BGaN présente une
vitesse qui est supérieur a celles du BAIN et ceci on peut les observer facilement que la
vitesse de dérive des électrons augmente avec la composition du bore "x" dans l'alliage

BxGau-xN et diminue dans le BxAl-x)N.
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1V.4.1.2.2 Effet de la température sur la vitesse de dérive
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Figure 1V-24 : Evolution de la vitesse de dérive en fonction de la composition du bore pour
différentes températures dans
(a) BxGaaxN
(b) BxAlaxN
(c) comparaison entre les deux alliages en fonction de la température.

La figure VI-24 (a) et (b) montre respectivement 1’évolution de la vitesse de dérive en
fonction de la composition du bore pour différentes températures pour les deux matériaux
ternaires BxGau-xN et BxAl-xN. Nous pouvons deja remarquer que la vitesse augmente dans
le matériau BxGa-xN , et diminue dans le BxAl1xN avec 1’augmentation de la composition
du bore méme qu’il y a une diminution de cette vitesse dans les deux ternaires en augmentant
la température et ce si s’explique par le fait que I’augmentation de la température permet

un gain en énergie cinétique pour les électrons ; ils se déplacent alors plus et entrent en
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collisions avec d’autres atomes en leur transférant leurs énergies. De plus en plus que la
température augmente, les courbes enregistrées (figure 1V-24(c)) montrent une
décroissance remarquable de vitesse. Alors cette augmentation fait croitre 1’effet de 1’agitation
thermique subi par les atomes et augmente les possibilités de chocs entre eux. Cela va
entrainer une diminution de la vitesse des électrons libres. On peut conclure qu’a de plus
basses températures, les électrons et les trous se déplacent plus rapidement, parce qu’ils
interagissent moins fréquemment. La vitesse des électrons dans 1’alliage BxGa1-xN augmente
en ajoutant le bore par rapport au BxAl-x)N. Cette vitesse est plus importante pour les faibles
températures. Donc pour les faibles températures 1’alliage BxGauxN est plus efficace et

devient plus intéressant.

1V.4.1.2.3 Influence de la concentration d’électron sur la vitesse de dérive
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Figure 1V-25 : Influence de la concentration des électrons sur la vitesse de dérive
en fonction du champ électrique dans
(a) BN, (b) GaN, (c) AIN d)BosGaosN, €) BosAlgsN.

Les courbes de la figure VI-25 de (a) a (e) représentent respectivement 1’évolution de la
caractéristique de vitesse en fonction du champ électrique dans BN, GaN, AIN, BosGaosN et
BosAlosN a température ambiante pour différentes concentrations d’électron a 10*'cm,
10%¥cm3 et 10%m=. On remarque qu’il y a un affaiblissement de la vitesse lié & la présence
d’une concentration en impuretés (la vitesse diminuent, quand la concentration augmente) se
manifeste en champ faible et autour du champ de seuil, ce phénoméne peut étre expliqué par
le fait que I’augmentation du dopage va augmenter les possibilités de collisions entre les
électrons ce qui va diminuer leurs vitesses. Et comme le montre la figure VI-24 la
déformation de la caractéristique de la vitesse pour les matériaux BN, GaN, AIN et leur
alliages, liée a la présence d’impuretés de concentration et caractérisée par une diminution de
la mobilité en champ faible par un affaiblissement de la vitesse pic. Quand le champ est
supérieur a 160Kv/cm et 125Kv/cm pour le BosGaosN et BosAlosN respectivement 1’effet des
impuretés est négligeable. Donc I’effet du dopage se fait ressentir a faibles champs, et des
gue nous commencerons a appliquer un champ fort, I'effet enduisant peut étre
négligé parce que les courbes convergent. En effet, quand le champ électrique atteint
des valeurs trés grandes, les porteurs s’échauffent et subissent de moins en moins
I’influence des centres ionisés. La vitesse de saturation montre seulement une faible
dépendance sur le dopage, reflétant la faible dépendance des mécanismes de collisions pour
les grands champs sur le dopage.
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IVV.4.2 Caractéristiques du transport en régime transitoire

Dans cette partie on va étudier le régime transitoire pour distinguer le comportement

des électrons quand ils sont brusquement soumis a 1’effet d’un champ ¢électrique constant, par

rapport au temps :

1V.4.2.1 Energie en fonction du temps pour différentes champ
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Figure IV-26 : Evolution de I’énergie moyenne en fonction du temps pour différentes
valeurs du champ électrique dans
(a) BN, (b) GaN, (c) AIN d)BosGagsN, €) BosAlosN.

Nous avons représenté, sur la figure 1V-26 I'énergie moyenne en fonction du temps
pour différentes valeurs du champ électrigue a T=300K dans BN, GaN, AIN et leurs
alliages a x=0.5 respectivement. Pratiqguement, on remarque que toutes les courbes ont la
méme allure, et qu’il y a une augmentation brusque de 1’énergie pour atteindre une
valeur maximale puis 1’énergie devient constante, et on peut remarquer aussi que plus le
champ est élevé, plus I’énergie est grande. Notons egalement que deux phases existent.
Dans la premiere phase, les porteurs sont rapidement accélérés et I'énergie est quasi-
linéaire. En ce moment les collisions sont de plus en plus nombreuses, conduisant a
une propagation de la distribution dénergie. Par la suite, dans la seconde phase, les
porteurs se stabilisent, car les électrons perdent leur énergie lors des collisions. Ceci est
due, que pour de forts champs électriques les porteurs acquiérent des énergies plus
élevées pour les mémes conditions de temperature. L’énergie croit trés rapidement atteint
la valeur de 56eV a 0.46 ps pour le BN , 214eV a 0.5ps pour le GaN, 195.7eVa 5.3ps pour le
AIN, 119eV a 0.44ps pour le BosGaosN et 127eV a 0.4ps pour BosAlosN et se stabilise a
0.6ps, 1.2ps, 1.2ps, 1ps et 1.1ps pour la valeur de 58eV , 233eV, 206eV, 125eV et 134eV pour
le BN, GaN, AIN, BosGaosN et BosAlosN respectivement. Selon la figure 1V-26 (d) et (e),

les électrons dans BosAlosN sont 1égérement accélérés et leur énergie atteint rapidement le
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régime stationnaire par rapport au BosGaosN. Ce régime se produira suite a 1’égalité des

forces dues aux interactions et celle engendrée par le champ électrique.

1V.4.2.2 La vitesse en fonction du temps et en fonction de la distance pour différentes
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Figure 1V-27 : Evolution de la vitesse moyenne en fonction du temps et de la distance pour différentes
valeurs du champ électrique dans :
(a) et (b) BN, (c) et (d) GaN, (e) et (f) AIN, (g) et (h) BosGaosN, (i) et (j) BosAlosN.

L’¢tude qui a été menée jusqu’a présent sur I’évolution de la vitesse ne concerne
que les caractéristiques de transport en régime stationnaire des semiconducteurs BN,
GaN, AIN et leurs alliages. 1l est donc intéressant de connaitre leur comportement en
régime non-stationnaire et de voir I’influence de ce dernier sur la vitesse de dérive et ces
conséquences jusqu’a I’existence de la survitesse. Le phénoméne de survitesse apparaissant
dans les semiconducteurs lorsque les porteurs sont soumis a des champs largement variables

dans le temps, il a éte tres étudié par des simulations numériques particulaires de type
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Monte-Carlo, dans lesquelles le mouvement des particules est calculé en fonction du champ
appliqué.

Les courbes relatives aux vitesses de dérive a différents champs électriques en
fonction du temps et de la distance sont illustrées dans la figure 1\VV-27 qui montre que chaque
courbe comporte quatre parties, par exemple on prend le cas de BosGaosN (i) et BosAlosN (j)
de la figure 1V-27 a E=700Kv/cm:

e Dans le premier intervalle, t<to (to=1ps pour (i), et to=3 ps pour (j)), la vitesse
augmente trés rapidement et varie proportionnellement avec le temps. La distance
parcourue est de I’ordre de 0.058um et 0.14um pour (i) et (j) respectivement.

e Dans le deuxieme intervalle to<t<t; (t1=1.13ps et 3.2ps pour (i) et (j),
respectivement), la vitesse et la distance continuent de croitre mais moins
rapidement par rapport au premier domaine jusqu’a atteindre son maximum
(V = 1.44 107 cm/s). Cette valeur est largement supérieure a la valeur stationnaire
correspondant au champ Eo : ¢’est le phénomene de survitesse qui apparait.

e Dans le troisieme intervalle ti<t<t, (t> = 2.62ps pour (i) et 5.43ps pour (j) ), la vitesse
décroit brusquement alors que la distance continue a croitre lentement. pour atteindre
la valeur qui correspond au régime stationnaire.

e Dans le quatrieme et dernier intervalle (t>t>), la vitesse reste constante est
égale a la vitesse correspondant au régime stationnaire. Sur une distance de 0.25um
pour (i) et 0.35um pour (j).

Donc, cette ensemble de courbes permet de constater que les pics de survitesse deviennent de
plus en plus importants lorsque le champ électrique augmente, et qu’ils se déplacent en méme
temps vers les temps et les distances quand le champ augmente et que le régime stationnaire
est atteint plus vite a fort champ.

Ce phénomene de survitesse se présente mieux dans le cas de BosAlosN par rapport au

BosGaosN. Cela est di a la faible masse des porteurs dans la vallée centrale et par consequent

la mobilité élevée. Pour le BN m, =0.752 mg et pour le AIN m; =0.21 mo alors que pour le

GaN m; =0.15 mo. Cela est di aussi aux distances énergétiques qui séparent les vallées

latérales de la vallée centrale, est qui donnent 1’espace nécessaire pour que les porteurs
puissent atteindre une vitesse de dérive importante, qui dépend fortement de 1’énergie gagnée

par le porteur ainsi que le champ appliqué sur ce dernier.
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IVV.5 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons présenté les résultats obtenus par la méthode de Monte
Carlo concernant les semiconducteurs : BN, GaN, AIN et leurs alliages ternaires BxGag-xN
et BxAlxN. Dans lequel nous avons examiné les interactions élastiques et inélastiques ainsi
que le transport électrique de ces composés. Cette méthode est destinée a la détermination
des interactions acoustiques, piézoélectriques et Les interactions inélastiques (intervallees,
intravallées et optiques polaires) en fonction de 1’énergie, qui n’influe pas de fagon
essentielle sur le comportement de 1’électron. La probabilité des interactions piézoélectriques
et acoustiques augmente avec la composition du Bore dans les deux ternaires, et elle devient
de plus en plus grande en augmentant la température et le champ électrique. Les interactions
inélastiques d’émissions (intervallées, intravallées et optiques polaires) sont plus importantes
que celles d’absorptions.
Aussi nous avons vu que cette simulation présente I’avantage de pouvoir réaliser facilement
I’étude des deux régimes stationnaire et transitoire. L’amplitude du phénomeéne de survitesse
détermine les performances en fréquence et en puissance de composant réalisé a partir du
matériau étudié ; il est donc intéressant de déterminer les paramétres physiques du matériau
qui favorisent cette survitesse et de comparer les possibilités offertes par le nitrure de bore
(BN) avec d’autres composés binaires I1I-V tels que le nitrure de gallium (GaN) et nitrure
d’aluminium (AIN) et entre les deux matériaux ternaires BGaN et BAIN. Nous poursuivons
donc cette étude, en examinons I’influence de quelques paramétres tels que le dopage, la
température, et le champ électrique, en vue de définir la structure optimale qui donnera les

performances maximales pour la réalisation des dispositifs électroniques performants.
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Conclusion générale

Le travail mené au cours de cette thése porte sur I'étude de phénomeénes de transport

dans les semi-conducteurs I11-N et en particulier le nitrure de bore (BN), le nitrure de gallium
(GaN), le nitrure d’aluminium (AIN) et leurs alliages ternaires BGaN et BAIN sous la
structure cubique, ces composés ont une grande importance surtout en optoélectronique ou ils
trouvent un champ d’application trés vaste. Ils sont trés intéressants du fait que leurs alliages
ternaires et quaternaires offrent une grande variété de compositions permettant de fixer leurs

propriétés électroniques en fonction des proportions.

Le phénomene de transport dans ces semi-conducteurs ternaires a base de
nitrures, résulte du comportement des électrons de la bande de conduction et de la bande
interdite. Une étude analytique du probleme nécessite la connaissance de la fonction de
distribution de I’énergie des électrons, une fonction obtenue en résolvant I’équation de
Boltzmann. Dans le but d’étudier ce phénoméne nous avons adopté un modele numeérique
basé sur la méthode de Monte Carlo, que nous avons décrit en détail dans le troisieme
chapitre. C’est une méthode probabiliste parfaitement adaptée a 1’é¢tude du transport
électronique, et que cette méthode est un outil non seulement facile d’emploi mais aussi peut
étre utilisé dans différentes conditions initiales de champ électrique et de température. Elle
consiste a simuler le comportement des électrons dans les semi-conducteurs qui se fait en
deux étapes successives ; le libre parcours moyen et les collisions avec le réseau, et de tirer
par la suite les fonctions de distribution des électrons ils sont similaires a ceux trouvés par la

résolution de 1’équation de Boltzmann.

Nous avons montré qu’en champ faible, 1’¢lectron est en vallée centrale. Et
quand le champ devient assez élevé, 1’électron peut transférer et peupler les vallées latérales.
En effet, les électrons sont littéralement propulsés en masse vers les énergies €levées ou ils
acquierent de fortes vitesses. Il leur devient alors possible de transférer vers les vallées
latérales. Mais a cause de la valeur de la probabilité de transfert qui limite a chaque pas le

nombre des électrons transférant  effectivement, ils restent en vallée centrale une
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fraction importante d’électrons légers rapidement portés a des vitesses de plus en plus
élevées. Ce processus est responsable du phénomeéne de “’survitesse’’ qui apparait de fagon
transitoire et pendant lequel la vitesse moyenne de 1’ensemble des ¢électrons peut prendre des

valeurs largement supérieures a la vitesse en régime stationnaire.

Quand le champ est fort, I’électron reste en vallées hautes la plupart du temps ;
la moyenne d'énergie des ¢€lectrons augmente jusqu'a ce qu’une fraction des électrons
ont acquis assez d'énergie envue d'un transfert dans la vallée la plus haute et sa vitesse
en fonction du champ diminue lentement vers une vitesse de saturation qui ne dépond que
de I’énergie du phonon intervallée équivalente échangé dans la vallée les plus hautes ou

I’¢électron séjourne constamment.

L’amplitude de ce phénoméne de survitesse détermine les performances en
fréquence et en puissance de composants réaliseés a partir de ce matériau étudié, et
conditionnée par le temps de transfert des électrons sur une distance donnée. Nous avons
étudié ’effet de la température, le champ électrique ainsi que le dopage sur les parametres de
transport. Et de montrer que le comportement des porteurs est assez différent selon la
température du réseau. Et de définir la structure optimale qui donnera les performances

maximales pour la réalisation des dispositifs électroniques performants.
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Résumé

Dans ce travail I’objectif principal est I’é¢tude du transport des porteurs de charge dans les matériaux semi-
conducteurs spécifiqguement le nitrure de bore (BN), le nitrure de gallium (GaN), le nitrure d’aluminium (AIN)
et leurs alliages ternaires BGaN et BAIN par la méthode de Monté Carlo qui permet de reproduire les
phénoménes microscopiques dans les matériaux semi-conducteurs. Le phénomeéne de transport dans ces semi-
conducteurs résulte du comportement des électrons de la bande de conduction et la bande interdite. Une étude
analytique du probléme nécessite la connaissance de la fonction de distribution de 1’énergie des électrons, une
fonction obtenue en résolvant 1’équation de Boltzmann. A cause de sa complexité, cette équation aux dérivées
partielles pas de solution analytique sauf dans un nombre de cas limité. C’est pourquoi il a été fait appel a
d’autres procédés et en particulier aux méthodes de Monte Carlo pour traiter ce probléme dans toute sa
généralité. Pour cela nous avons développé un programme écrit en langage Fortran basé sur le principe de cette
méthode. Ce logiciel permet de calculer les probabilités a partir des expressions usuelles, en considérant dans
notre cas, un modéele a trois vallées (I', L, X) , isotropes mais non paraboliques, et pour déterminer 1’évolution
des différentes interactions ainsi que la vitesse de dérive et 1’énergie des porteurs dans les deux matériaux
ternaire BGaN et BAIN qui n’influent pas de fagon essentielle sur le comportement de 1’¢lectron. Elles sont
néanmoins introduites pour obtenir une description aussi quantitative que possible de la dynamique électronique.

Mots-clés: BxGauxN et BxAlaxN, simulation de Monte Carlo, phénomene de transport, température, champ
électrique, énergie électronique, vitesse de dérive.

Abstract

The main objective in this work is to study the transport of charge carriers in semiconductor materials
specifically boron nitride (BN), gallium nitride (GaN), aluminum nitride (AIN) and their ternary alloys BGaN
and BAIN by the Monté Carlo method which it possible to reproduce the microscopic phenomena in
semiconductor materials. The phenomenon of transport in these semiconductors results from the behavior of the
electrons of the conduction band and the band gap. An analytical study of the problem requires knowledge of the
electron energy distribution function, a function obtained by solving the Boltzmann equation. Because of its
complexity, this partial differential equation has no analytical solution except in a limited number of cases. That
is why other processes, in particular the Monte Carlo methods, have been used to address this whole problem.
For this we have developed a program written in Fortran language based on the principle of this method. This
program makes it possible to calculate the probabilities from the usual expressions, considering in our case a
model with three valleys (T, L, X), isotropic but not parabolic, and to determine the evolution of the various
interactions as well as the speed and the energy of the carriers in the two ternary materials BGaN and BAIN
which do not essentially influence the behavior of the electron. They are nevertheless introduced to obtain a
description as quantitative as possible of the electronic dynamics.

Keywords: BxGauxN et BxAlaxN, Monte Carlo simulation, transport phenomenon, temperature, electric field,
electron energy, drift velocity.
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