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Inroduction

Introduction Générale

« Rien ne vaut la recherche lorsqu'on

veut trouver quelque chose. »
J. R. R. Tolkien, Bilbo le Hobbit

En 1948, l'invention du transistor par William Schockley, John Bardeen et
Walter Brattain a ouvert la premiére porte vers I'électronique moderne. Depuis
cette date, nous observons une amélioration continue des performances, avec des
densités d’intégration et des fréquences de fonctionnement toujours plus élevées.
Actuellement, le Silicium est le matériau semi-conducteur par excellence, avec
plus de 95% du marché de I'électronique. Cependant, ces propriétés de transport
électronique moyennes, le limitent a des applications inférieures a quelques
dizaines de gigahertz, pour les transistors a effet de champ. Au-dela, seuls les
matériaux IlI-V (InP, GaAs,...) offrent une réelle alternative, avec des propriétés

de transport électronique largement supérieure.

Depuis les années 70, les technologies IlI-V manifestent les potentialités
les plus intéressantes pour les applications hyperfréquences. L’évolution de ces
technologies a travers les améliorations des procédés de fabrication a toujours été
une course pour faire croitre leurs fréquences de fonctionnement. Ces dix
derniéres années, des fondeurs comme UMS, Texas Instruments, Mitsubishi,
Hugues, développent des filieres technologiques spécifiques aux applications de
puissance. Et actuellement, un grand nombre de dispositifs comme les transistors
a effet de champ pour les applications de puissance sont disponibles. Les FETs
sur substrat 1ll-V se déclinent en de multiples structures tels les MESFET, HFET,
HEMT,.. tant sur substrat GaAs que InP. Historiquement, le premier transistor sur
matériaux IlI-V, est le MESFET (MEtal Semiconducteur Field Effect Transistor)
sur Arséniure de Gallium (GaAs), réalisé pour la premiére fois en 1966. Ce

transistor peut répondre a des applications jusqu'a 30 GHz.



Mais pourquoi parlons-nous toujours de I'Arséniure de Gallium lorsque I'on
évoque la filiere IlI-V ? La raison en est que la filiére GaAs est la seule filiére
hyperfréquence dont la technologie soit actuellement mature pour des réalisations
au niveau industriel. Cette maturité et son développement a donc permis d'aboutir
a des coults de production abordables, qui restent cependant largement supérieurs
a ceux de la filiere Silicium. L'Arséniure de Gallium est donc parfaitement

appropri€ a la réalisation de circuits hyperfréquences.

Face aux difficultés technologiques que présente-la mise au point d’un
nouveau composant ; les outils de simulations numériques occupent une place
centrale dans la chaine de développement et constituent un domaine de
recherche qui connait un vif intérét. Aujourd’hui, les outils de modélisation restent
nécessaires, d’une part, pour proposer des pistes d’amélioration des structures a
moindre colt et d’autre part, pour tenter de comprendre lI'ensemble des
phénomeénes physiques sous jacents. Pour étudier ces composants de tres petites
dimensions, de nombreux formalismes sont proposés, allant de modéles
macroscopiques aux modéles microscopiques. Parmi les modéles microscopiques
les plus complets, figurent les simulations basées sur la méthode de Monte Carlo
que nous employons dans nos travaux. Dans le domaine de I'électronique, ces
simulations permettent d’étudier finement les propriétés de transport, mais
é€galement un grand nombre de phénomeénes physiques. Les résultats obtenus par
la simulation sont confrontés, autant que faire se peut, aux données
expérimentales de littérature, afin de discuter les hypothéses et la pertinence du
modele théorique. En cela une simulation Monte Carlo peut étre vue, dans une
certaine mesure, comme une expérience numeérique méme si elle n’a, bien

entendu, pas prétention a remplacé I'expérience.

C’est dans ce contexte précis que ce situe cette étude intitulée « Etudes
des Effets du Champ Electromagnétique sur les Propriétés des Composés IlI-V
par la Méthode de Monte Carlo et 'Equation de Poisson Couplées ». Dans ce but,
nous avons utilisé la simulation Monte-Carlo qui permet a la fois d’étudier les
effets microscopiques liés au transport électronique et de déterminer les
performances des composants. L'outil théorique principal dont nous nous sommes

servis a été un simulateur bipolaire Monte Carlo couplé a I'équation de Poisson.
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La structure de ce document sera décomposée selon quatre chapitres principaux

entourés d’une introduction générale et d’'une conclusion générale.

Le premier chapitre donne les principales propriétés des composeés
semi-conducteurs Ill-V dont le réseau cristallin est de type Zinc-Blende. Aprés un
rappel sur I'allure de la structure de bande. On décrit également la variation de ces
niveaux avec la température. On donne en particulier les expressions permettant

de calculer les masses effectives des électrons et les coefficients de non

parabolicité dans les vallées ', L et X. On donne ensuite les principales

propriétés thermiques et élastiques des matériaux Il1-V.

Nous présentons dans le second chapitre les principales caractéristiques
de notre simulateur Monte Carlo que nous avons développé et qui nous servira de
base dans la suite. Cette étape est indispensable avant d’aborder la simulation
des dispositifs. Nous présenterons ensuite les différentes étapes de construction
du simulateur de composants bidimensionnels en couplant notre simulateur
particulaire de Monte-Carlo a une résolution de I'équation de Poisson pour mettre
en évidence les phénoménes microscopiques (profil de bande de conduction,
vitesse...) régissant le fonctionnement d’un dispositif. L’analyse des composants
impose une approche intégrant non seulement I'analyse de la conduction des
porteurs de charges dans les structures mais également la prise en compte des
courants de déplacement et des contributions inertielles. Nous visons la
modélisation de composants dans lesquels il apparait indispensable de coupler
les équations de I'électromagnétisme (Maxwell) et du transport (Boltzmann) qui
sera la derniere étape de ce chapitre. Un code informatique écrit en Visual C++
mettant en ceuvre le couplage des équations de Maxwell avec les équations de
transport électronique a déja été développé. Différents types de méthodes sont
actuellement utilisées en pratique pour la résolution numérique des équations de
Maxwell. Les grands types de méthodes utilisées sont les méthodes particulaires
appelés code PIC (Particles-In-Cell). Deux références de base sur la méthode PIC
sont les ouvrages de Birdsall et Langdon, et de Hockney et Eastwood. Pour cela,
on décrit la méthode PIC implémentée et les principales caractéristiques de cette

méthode. Nous rassemblons un certain nombre d’informations destinées a avoir
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une vision des évolutions possibles du solveur PIC, en conjonction avec le choix
et I'évolution du solveur Maxwell. Nous pouvons enfin remarquer que la réalisation
d’'un tel code permettra au laboratoire d’acquérir de nouvelles compétences et de

lancer ainsi de nouveaux partenariats.

Ensuite, dans le troisieme chapitre de ce manuscrit, nous présentons Le
transport de charges dans les semi-conducteurs IlI-V. Le calcul des probabilités
de collision est fondamental, puisque c'est grace a ces derniéres qu'il nous est
possible de décrire la physique des phénoménes microscopiques qui entrent en
jeu dans le transport électronique. Nous avons donc calculé les taux d'interaction
des différents mécanismes de collision pris en considération dans notre modéle et
qui décrivent le comportement électronique dans les composés Ill-V en particulier
I''lnGaAs et de I'InP. Ces mécanismes sont les collisions dues aux phonons
acoustiques, les collisions par phonon acoustique polaire ou piézoélectrique, les
collisions dues a l'absorption et a I'émission de phonons optiques polaires et non
polaires, les collisions intervallées, les collisions des impuretés ionisées et
d’alliage. Les types de diffusion dominante pour les trous sont les interactions
avec les phonons optiques polaires et non polaires ainsi avec des phonons

acoustiques.

Enfin, Le quatriéme chapitre s’appuyera de maniere fondamentale sur les
résultats obtenus. Nous menerons notre étude approfondie des matériaux, en
commencant par une étude statique qui nous permettra d'analyser les principaux
effets physiques mis en jeu. La méthode de Monte Carlo sera employée afin de
préciser les propriétés de transport dans divers matériaux IlI-V massifs (InP,
InGaAs, InAs,........... ) et de calculer les paramétres cinétiques tels que la vitesse
de dérive des électrons, leur énergie moyenne, leur mobilité ainsi que le taux de
population des différentes vallées. Ensuite nous présentons les résultats de
simulation des dispositifs a semi-conducteurs : diode n*-n-n* en GaAs et en
Silicium poursuivie par I'étude d'un MESFET GaAs. Nous discutons ensuite des
caractéristiques (densité de charges, champs électriques, vitesse, potentiel

électrostatique) calculées avec ce modele.



Chapitre 1

Les Matériaux Semi-conducteurs IlI-V

« Tout grand progreés scientifique est né d'une
nouvelle audace de l'imagination. »
John Dewey

Le secteur de la micro-électronique a connu un essor considérable grace a
I'évolution des techniques de miniaturisation qui a lieu de maniére continue depuis
plus de 50 ans. La réduction de la taille des systémes et la possibilité d'intégrer
sur une puce des systémes de plus en plus complets (capteur, traitement logique
de linformation, émission d'un signal) élargissent en permanence les champs

d'applications possibles pour les produits électroniques [DESP 09].

Le monde des semi-conducteurs est dominé, en termes de marché, par le
Silicium. Ce dernier a un gap indirect de 1.11 eV. Le germanium, moins utilisé, a
également un gap indirect de 0.66 eV. Ces matériaux, étant utilisés depuis
longtemps, ont défini une valeur de référence pour le gap de l'ordre de 1 eV. On
distingue alors les semi-conducteurs petits gaps qui ont une bande interdite tres
inférieure a 1eV et les semi-conducteurs grands gaps qui ont une bande interdite
don’t la larger est supérieure a 1eV. Par exemple, le carbure de Silicium SiC est
un matériau a grand gap, de valeur 3.3 eV: il est de gap indirect. Le diamant,
réseau cubique de carbone, est un dernier exemple de semi-conducteur a base
d’atomes de la colonne IV du tableau périodique des éléments. Il est de gap
indirect de valeur 5.5 eV. D’autres semi-conducteurs existent ou ont été réalisés a
partir des éléments des colonnes Il et V ou encore Il et IV. Les semi-conducteurs
[lI-V sont presque tous a gap direct et sont les champions des dispositifs
optoélectroniques et électroniques hautes fréquences. L’Arséniure de Gallium
GaAs est le représentant le plus connu, de gap 1.41 eV. L’InP en est un autre, de
gap 1.35 eV. Leur grande force réside dans le nombre trés grand d’alliages
possibles entre Ga, As, Al, In et P. Cependant, le gap reste toujours inférieur a 2
eV environ et ainsi on ne peut pas les considérer comme des matériaux grand gap
[PHIL 07].



Cette famille de semi-conducteurs IlI-V s’est agrandie par la venue d’un
nouveau matériau, le Nitrure de Gallium GaN. Le gap du GaN atteint 3.43 eV a
300 K. C’est donc un matériau a grand gap, qui compléte la gamme spectrale de
la famille 1llI-V, qui concurrence les composés |l-Vl a grand gap direct dans le
domaine optoélectronique et les composés a grand gap indirect comme le SiC ,le
diamant pour I'électronique haute temperature [SHUR 98] [WEIT 97]. Un atout
supplémentaire et non des moindres du GaN, est la possibilité de réaliser des
alliages InGaN et AlGaN (L’addition d’Aluminium permet d’augmenter le gap pour
atteindre 6.2 eV dans AIN). Les semi-conducteurs a grand gap, GaN, AIN, et leurs
ternaires sont des matériaux les plus attractives des candidats pour I'électronique
de puissance. Ces matériaux dus a leur grand gap, peuvent fournir des champs
électriques sensiblement plus grandes que dans le Silicium. En conséquence, les
dispositifs résultants peuvent fournir des puissances plus élevées que les
dispositifs en Silicium ou GaAs [BELL 99]. Ces matériaux grands gap se révélent
désormais comme des matériaux quasi-idéaux pour la réalisation de transistors de
puissance haute fréquence. Une présentation des principales caractéristiques des
matériaux permet de mettre en avant leurs potentialités pour la génération de
puissance micro-onde. Les différents paramétres physiques des semi-conducteurs
sont présentés dans le Tableau 1.1, [BOUS 06] [VANG 06] [AMBA 98].

Gap Champ Permittivité Mobilité des Mobilité des Vitesse de Conductivite
eritigue électrons trous saturation des thermique
Matériaux 7
électrons

Eg(eV) Ec (MV/cm) £r pn (em Vs | pp (emt Vs | Vsat (10em.s ) | K (WEem™)
Ge 0.66 0.1 16 3900 1900 0.5 0.6
S1 1.12 03 11.8 1400 600 1 1.5
GaAs 1.43 0.4 12.8 8500 400 2 0.3
3C-s1C 22 1.5 97 900 40 2 435
6H-51C 29 22 97 400 90 2 43
4H-51C 3.26 25 10 750 115 2 43
GaN 336 33 9 730 320 25 1.3
C 5.47 10 55 2200 1600 27 20

Tableau |.1: Résumé des propriétés électriques de différents
semi-conducteurs [BOUS 06] [VANG 061 [AMBA 981.
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La Figure 1.1 reprend quelques unes de ces propriétés sous forme
graphique, permettant une comparaison plus aisée. On observe en effet que le
carbure de Silicium présente une conductivité thermique 10 fois supérieure a celle
de I'Arséniure de Gallium, ou encore que le champ critique du Nitrure de Gallium

est environ 10 fois supérieur a celui du Silicium [PHIL 07].

O Gap (V)

O Chamyp critique
(MV/cm)
O Conductivité thermique

Wilem K

Figure 1.1: Comparaison de quelques propriétés physiques de semi-conducteurs [PHIL 07].

1.1. Présentation des composés Al'BVY

Les matériaux semi-conducteurs IlI-V sont des composés formés a partir
d'un élément de la 3éme colonne et d'un élément de la 5éme colonne de la
classification périodique. Le Tableau 1.2 regroupe un extrait de cette classification
(les chiffres en bas représentent le nombre atomique). Ainsi, de nombreux

composés binaires peuvent étre réalisés.

m 1w Vv Vi
B |C N| O
5 [ 7 8
Al |Si| P | S
” 13 14 15 16

Zn |Ga | Ge | As | Se
30 31 32 33 34

Cd|In |Sn |Sb | Te
48 50 52

49 51

Hg | Tl | Pb | Bi | Po
80 | e | 82 | 83 | s4

Tableau I.2: Extrait du tableau périodique [FONS 03].
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Parmi les avantages des matériaux IlI-V sur le Silicium, le GaAs et I'InP
possédent de grandes vitesses de saturation et des mobilités plus élevées, ce qui
leur permet de fonctionner a des fréquences pouvant atteindre 250 GHz. De
méme, la tension de claquage des composeés Ill-V est tres élevée (10 fois
supérieure a celle du Silicium dans le cas du GaN), ce qui est en fait d'excellents
candidats pour I'électronique de puissance. Les semi-conducteurs IlI-V présentent
donc un fort potentiel pour les applications hyperfréquences de puissance,
notamment pour les transistors bipolaires ou transistors a effet de champ (FET)
[DESP 09]. Enfin, un atout supplémentaire est la possibilité de réaliser des
alliages par substitution partielle de I'un des éléments par un autre élément de la
méme colonne. En combinant les éléments Ill et V, il est possible de former des
composés binaires (exemples: GaAs, InP, GaN), ternaires (GalnAs, AlGaAs,
AlGaN) et quaternaires (AlGalnN, GalnAsP) dont les propriétés physiques,
électriques et optiques sont diverses et peuvent étre ajustées avec le choix des

éléments et des compositions.

L’énergie de bande interdite de ces alliages varie en fonction du parametre
cristallin qui dépend lui méme de la composition du matériau ternaire ou
quaternaire. Ainsi, ces matériaux composés offrent une grande variété de
compositions permettant de varier les propriétés optiques et les propriétés
électroniques [FAVE 96]. Le diagramme de la Figure 1.2 représente les variations
de I'énergie de bande interdite en fonction du parameétre cristallin a qui varie lui
méme avec la composition. Les points du graphe montrent la position des
composés binaires stoechiométriques, et les lignes représentent I'évolution du gap
et du paramétre cristallin a, en fonction de la composition des alliages ternaires.
Certaines lignes présentent un point anguleux qui dénote une transition entre un
gap direct et un gap indirect. C’est ainsi que le GalnAs se trouve sur la courbe
reliant le GaAs a I'InAs. Lorsque la fraction molaire de ce composé ternaire est
égale a 0.47, nous constatons que le paramétre cristallin est identique a I'InP. I
est alors possible d’épitaxie le GalnAs sur du substrat InP. |l est également
possible de déposer le composé ternaire AlGaAs sur le GaAs avec un bon accord
de maille [POUV 94]. Ce diagramme est donc tres important parce qu'il permet de

connaitre la composition de tout alliage ternaire susceptible d'étre déposé en
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couche mince, par épitaxie, sur un substrat binaire comme le GaAs ou I'InP. Les
matériaux Ill-V offrent donc une grande variété de compositions permettant de

modifier leurs propriétés électroniques.

| ] | ]
C [ Gagdng oAs Py
Vo GagdngocAsuSb,

v EALGa y)psimg 5P .

AlP —
24
GaP —
AlAs —

2.0

0517

0.620

AlSh —
4]
GaAs —
InF —

bt 0775

|

I.2

: : e - L 1033
9] — : . hb P \OaAs, Shy,

Energy gap £, {eV)
Wavelength & (jaim)

1.3340
[ 1.550

GaSh —

.4
nAs —

nSb —| F:
0

b > e EALL
i BInsh

57 58 59 a0 6l
Lattice constant (A)

Figure 1.2: Evolutions du gap et du parametre cristallin
des alliages de composés IlI-V [DESP 09].

1.2.  Structure cristalline des composés Al'lBY

La maijorité des matériaux semi-conducteurs llI-V, cristallisent suivant la
structure Zinc-Blende (ZB). Cette structure peut étre représentée par deux sous
réseaux cubiques a faces centrées (cfc) décalés I'un par rapport a l'autre d’une
translation de (%4'4’4) suivant la direction {111}. Chaque sous réseaux est
constitué exclusivement d’atomes Ill ou d’atomes V (Figure 1.3). Les liaisons
chimiques entre les atomes ne sont pas simplement covalentes comme dans le
Silicium. IL existe aussi un faible caractére ionique dans ces liaisons en raison de

la différence d’électronégativité entre les éléments Il et V [BENE 04].

Bien que leur succes soit plutot récent, les composés IlI-V nitrurés peuvent
se trouver sous deux formes différentes: les structures de type Wurzite (la plus
répandue) et Zinc Blende. Celle du type Wourzite est la plus stable
thermodynamiquement. Dans le cas du Nitrure de Gallium, les atomes d’azote

forment un empilement hexagonal compact. Les atomes de gallium occupent la
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moitié des sites tétraédriques. Cette structure est caractérisée par les parameétres
de maille a et c (Figure 1.3) [BARB 08].

Structure blende de zine Structure hexagonale

Figure 1.3: Structure cristalline pour les semi-conducteurs I1l-V [BARB 08].

1.3. Structure de Bandes des composés AlllBV

L’intervalle situé entre le niveau inférieur de la bande de conduction et le
niveau supérieur de la bande de valence d’'un matériau se nomme bande interdite.
L’énergie de bande interdite est une mesure de la quantité d’énergie nécessaire a
un électron pour passer de la bande de valence a la bande de conduction sous
'impulsion d’'une excitation thermique par exemple. Cette quantité est un facteur
de la capacité du matériau a supporter une forte température, elle définit la
température maximale de fonctionnement du transistor. En effet, la largeur de
bande interdite fixe la limite en température au-dessous de laquelle le dispositif
peut fonctionner sans détérioration, ainsi que l'aptitude du semi-conducteur a

résister aux radiations [PHIL 07].

1.3.1. Allure générale des bandes d’énergie
Rappelons que la zone de Brillouin des réseaux CFC a la forme d'un

octaedre tronqué par les six faces d'un cube, comme cela est représenté sur la

Figure 1.4.
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(@) (b)

Figure 1.4: Zone de Brillouin des structures Zinc blende et hexagonale [DENI 03].

Elle présente un centre de symétrie a l'origine (note I') et des axes de

symétrie [CAST 89] [SAYA 02]:

+ Les axes <100> a symétrie d’ordre 4.
+ Les axes <111> a symétrie d’ordre 6.

+ Les axes <011> a symétrie d’ordre 2.

L'allure typique des bandes d'énergie au centre de la zone de Brillouin d'un
semi-conducteur IlI-V a bande interdite directe comme le GaAs est schématisée

sur la Figure 1.5.

I==111= M==000: K==100=

v

vy

Heavy holes—w k _V-"m—'evectorr |
; e
Light holes

.‘_
k;.
Conduction band

Energy

Valance band

-Split-off band

Figure I. 5: Structure de bande des composés IlI-V [SINK 06].
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La bande de valence comporte trois vallées situées a des niveaux
énergétiques proches. Deux sous bandes, qui se rejoignent au point k= 0, etune
branche correspondant a des états d'énergie plus faible est dite bande split-off
(SO). Ces deux sous bandes de valence portent le nom de bande de trous lourds
(LH) et bande de trous légers (HH) ayant des masses effectives différentes, car
elle ne présente pas la méme courbure [BARA 78]. Les vallées de la bande de
conduction sont séparées en deux groupes, la vallée la plus basse en énergie I
et deux vallées proches l'une de l'autre situées a des niveaux énergétiques plus
élevés L (dans la direction <111>) et X (dans la direction <100>). Quelques
parameétres apparaissant sur la Figure 1.5 caractérisent cette structure de bande.
Ce sont d'une part les écarts énergétiques existant entre les extrema des

différentes bandes, a savoir:

+ L’écart énergétique & C'est la largeur de la bande interdite des semi-
conducteurs a bande interdite directe. La valeur de € est comprise entre
0,2et2eV,

+ L’écart énergétique ey, varie entre 0,1 et 1 eV. Dans le cas du GaAs &g,

est égal a 0,34 eV et la largeur de la bande interdite €. est égale a 1,4 eV.

La Figure 1.6 représente les structure de bandes du GaAs, I'AlAs, I'InAs et
'InP [POUV 94] qui indique pour commencer les valeurs des largeurs de bande

interdite €, de différents composes.

& 1] T & a

) £y = 1436V 5 Eg= _'-‘._'.:'“e‘-»' ) E_=0.15:V z Eg=132V
e ar 3003 at J00E 2 ar 00K - at 300E

4 4 4l 4

] L

Ea

L= R o B ¥
]
1
i

EMERGY (V)
—_

NERGY
(e

__,,.—-\
75 | Eg z = =%
o J L + : ( = 0
-1 / -1 /_\ _1/\ -
-2 -2 -2} -2

L [111] T [100]X L [111] T [1001X L [111] T [100]X L [111)T [100]X

MNERGY
eV}

S o ba L
%
MNERGY
=
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Figure 1.6: Structure de bandes du GaAs, 'AlAs, I'lnAs et I'lnP [POUV 94].

-12 -



1.3.2. Forme de la bande de conduction prés des minima

Les vallées ', L ou X de la bande conduction ne sont pas parfaitement
paraboliques. La relation de dispersion, qui lie leur vecteur d’'onde et leur énergie

est donnée par la relation suivante:

[1.1]

Avec ¢ I'énergie, m" la masse effective de I'électron et o le coefficient de
nonpabolicité qui dépend de certains paramétres. En particulier les expressions
approximatives ont été données pour le minimum I [JACO 89] [JACO 83]:

(a(r)=L]1-mc 2
e | m,
1
alL)=—— [1.2]
e ey
a(p)=—* [1—ﬂ}
L 2. Ex, Ea, m,

Ou m, est la masse effective dans la vallée I, ¢, I'énergie du gap, L%, et L
sont les états des bandes de valence et de conduction avec la symétrie donnée, et
A,. et A, sont les états de la bande de conduction avec la symétrie donnée pour

le minimumA.
1.3.3. Effet des variations de température sur la structure de bande

La largeur de la bande interdite est 'une des principales caractéristiques de
tout semi-conducteur, et connaissant sa valeur, on arrive a contrbler ses

propriétés.

Des études en température de la séparation en énergie entre la bande de

valence et la bande de conduction (intervalle de bande interdite) ont permis de
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déterminer les coefficients de I'’équation pseudo-empirique de VARSHINI (1967)
reliant cette différence a la température T [HEST 84] [CAST 89]:

2
€y = €40~ BG;TTL [1.3]
L
Matériaux | Minimum | €_,[eV] o [eV/K] B K]
GaAs r 1.521 5.58.10 ™* 220
X 1.981 46.107" 204
AlAs r 2.891 8.78 .10 * 332
X 2.239 6.0.10 408
InAs r 0.420 25.107* 75
X 2.278 578 .10 " 83
InP r 0.420 25.107* 75
X 2.32 7.66 .10 " 327
GaN r 3.50 7.32.107" 700
InN r 2.01 12.107° 627

Tableau 1.3: Paramétres de variation de la bande interdite
en fonction de la température [QUAY 71] [PALA 69].

Ou ¢, estlalargeur de la bande interdite a T, =0 K, a et B des constantes

dépendantes du matériau considéré [QUAY 71] [PALA 69]. Ces valeurs sont

résumees dans le Tableau 1.3. En outre, les valeurs du gap ¢ ,, a T, =300 K,

sont incluses dans le Tableau 1.4.

Matériaux GaAs AlAs InAs InP GaP
Minimum r X r r X
€gy3oo[eV] 1.424 2.163 0.360 1.350 2.261

Tableau 1.4: Valeurs de la bande interdite a 300 K [QUAY 71] [PALA 69].
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1.3.4. Effet des variations du parameétre de composition sur la structure de bande

L’énergie du gap varie également en fonction de la composition. Dans le
cas des alliages ternaires A, B,, il s’agit en général d’'une loi d’approximation
parabolique en fonction de la concentration de chaque élément et de coefficients
dont les valeurs empiriques sont dépendantes de la température, elle
s’écrit [QUAY 71] [PALA 69]:

e0® =(1-x)eh, +xed + x(1-x)C

a.
SQE( = (1— X).ng + X-es,x + X'(l_ X)'CQ,X [|4]
£%° = min(e®® £ )

Les variations des gaps d’énergie des constituants eg et egen fonction de la
température sont calculées par I'équation [I.3]). Les parametres de courbure C,
et C,- sont donnés dans le Tableau1.5. Le parametre additionnel de courbure C,

est donné comme référence pour le cas d’'une seule vallée :

£l® = (1-x)el +xel + x(1-x)C, [1.5]
Matériaux Cyr [eV] Cyx [eV] C, [eV]
AlGaAs 0.0 -0.143 0.7
InGaAs - - -0.475
InAlAs -0.3 -0.713 1.2
InAsP - - -0.32
GaAsP -0.21 -0.21 0.5
InGaP -0.67 -0.17 0.6

Tableau 1.5: Paramétres de courbure C,, ,C - et C; des

matériaux I11-V [QUAY 71] [PALA 69].
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Figure 1.9: Variation de £gen fonction de la Figure 1.10: Variation de £gen fonction de la
température dans I'lnxGa1xAs [PALA 69]. composition dans I'AlxGa1xAs [PALA 69].

1.3.5. Masses effectives

La masse effective des électrons peut étre calculée par les expressions
suivantes [PALA 69]:

me
m =4 M = (mz.m, ) [1.6]
m, = (m2m,)?

La masse effective des trous est déterminée par la relation [QUAY 71]
[PALA 69] [MONB 95]:
2
m, = (mf(z) + mfjfz))( 3 [1.7]
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Les valeurs de la masse effective des porteurs a 300 K sont données dans le

Tableau 1.6 [QUAY 71] [PALA 69].

Matériaux me m, m, m, m, m, Mg, my,
GaAs 0.067 0.471 0.23 0.229 1.987 0.49 | 050 | 0.074
AlAs 0.15 0.38 - 0.19 1.5 0.81 | 076 | 0.16
InAs 0.0237 | 0.64 0.286 | 0.271 3.619 0.41 | 039 | 0.055
InP 0.078 0.262 | 0.325 | 0.273 1.321 0.64 | 056 | 0.12
GaN 0.20 - - 0.2283 | 0.1846 | 0.6 - 0.259
AIN 0.314 - - 0.3433 | 0.2938 | - - 0.471
InN 0.11 - - 0.1311 0.1190 | - - -

Tableau 1.6: Masse effective des porteurs a 300 K
dans les matériaux IlI-V [QUAY 71] [PALA 69].

On peut calculer les variations de masse effective des composés ternaires
Al—x Bx ’
[QUAY 71] [PALA 69]:

en fonction de la composition a partir d’'une interpolation quadratique
m2® = (1-x)m2 +xm? + x(1-x)C,, [1.8]

Les valeurs du paramétre C_ , sont données dans le Tableau 1.7:

C

Matériaux C

mn mp
Al, Ga, , As 0.0 0.0
Iny, Ga,_y As -0.012 -0.03
Iny Al,_y As 0.0 0.0
Al,Ga,_y N 0.0 0.0

Tableau 1.7: Valeurs du paramétre C_  des

matériaux 1l-V [QUAY 71] [PALA 69].
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Figure 1.13: Masse effective en fonction de
la composition dans I'InGaAs [PALA 69].

Figure 1.12: Masse effective en fonction de
la composition dans I'InGaP [PALA 691.

1.4. Propriétés thermiques et élastiques

La variation progressive du paramétre de composition x de I'alliage ternaire
induit des modifications de la plupart des caractéristiques du matériau. Nous
avons regroupé les formules d’interpolation couramment utilisées dans le cas du
ternaire qui permettent de déterminer, la largeur de la bande interdite (gap), les
masses effectives, le paramétre de maille cristalline, la masse volumique, la
constante diélectrique relative, l'affinité électronique, la vitesse du son et la
constante élastique. En I'absence d’'un parameétre "y" relative a un composé

A, B, , nous faisons une interpolation linéaire de la forme:

Yas . =XYa +@L-X)y, [1.9]
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1.4.1. Paramétre de Maille Cristalline

Le paramétre de maille défini comme étant la distance séparant deux
mailles consécutives est noté a sur la Figure 1.2. Lors de la réalisation d’alliages
avec des semi-conducteurs différents, le paramétre de maille de I'alliage peut étre
considéré comme évoluant linéairement en fonction de la composition des
différents binaires suivant la loi de Vegard. Pour un alliage ternaire de type Ing

Ga1x As, le parametre de maille a,g,,, S'écrira ainsi:

Angaas = XQpas T (l_ X)aGaAs [1.10]

Ou ag,, et a,, sont respectivement les parametres de maille des deux binaires
GaAs et InAs [BENE 04].

1.4.2. Masse volumique

A partir de la variation du parametre cristallin et des masses molaires des
composés binaires, on peut calculer les variations de la masse volumique des

composés ternaires en fonction de la composition:
Pae =XPa *(1-X)0g [1.11]

Les valeurs de la masse volumique sont indiquées dans le Tableau 1.8 [QUAY
71] [PALA 69].

Matériaux p [g/cm 3]
GaAs 5.32

InAs 5.67

InP 4.791
GaN 6.087

Al 45, Ga o 9AS 4.50

In g5, Al gugAS 4.90

Tableau 1.8: Masse volumique des matériaux IlI-V [QUAY 71] [PALA 69].
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1.4.3. Constante diélectrique

Les valeurs des constantes diélectriques a 300 K sont récapitulées dans le
Tableau 1.9. Pour les alliages ternaires, la constante diélectrique est calculée en
fonction de la composition [QUAY 71] [PALA 69]:

e"® = xeh +(1-x)e? + x(1-x)C, [.12]

ce qui conduit, aux valeurs portées sur le Tableau 1.10. C, est un paramétre de

courbure.

Matériaux | GaAs AlAs InAs InP GaN AIN InN
€ 13.1 10.1 14.60 12.4 9.7 8.5 13.52

r

Tableau 1.9: Constantes diélectriques a 300 K des matériaux I11-V [QUAY 71] [PALA 69].

Matériaux C, e

Al,_y Ga, y As 0 -

In, Ga,,As -1 13.1 (x=0.53)
Iny Al As -1 12.46 (x=0.52)
Al, Ga, 4N 0 -

InyGa, N 0 -

Tableau 1.10: Constantes diélectriques des alliages ternaires I11-V a 300 K [QUAY 71] [PALA 69].

1.4.4. Affinité électronique

La relation d’interpolation qui permette de déterminer I'affinité électronique

du composé ternaire A B, est donnée:

Xo® = x4 +{1-x)x? [1.13]

Le Tableau 1.11 résume quelques valeurs de I'affinité électronique des principaux

composes binaires et ternaires IlI-V.
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Matériaux Xs(eV) Matériaux Xs(eV)

GaAs 4.07 GaP 2.1

AlISb 3.65
InP 4.4

Ga y,71In 455 As 4.7
InAs 4.9

Al ,;Ga , As 3.76
InSb 4.59

Tableau 1.11: Affinité électronique des principaux composeés binaires
et ternaires IlI-V [QUAY 71] [PALA 69].

1.4.5. Vitesse du son et constante élastiques

De LAUNAY (1956) a montré que le tenseur reliant la contrainte a faibles
perturbations élastiques pouvait se ramener a seulement trois constantes
indépendantes C,,, C, et C,, et il a calculé, a partir de ces constantes les
vitesses de groupe des ondes longitudinales. Les expressions, données en
fonction de la masse volumique, sont portées dans le Tableau 1.12 [HEST 84]
[GALD 92].

Direction de I'onde Direction du déplacement Expressions des vitesses
[100] V ongucinal (C,./p)"
Vi arsers (Cui/0)"

[110] v, [(C,,+C,, +2C,, 12p)
Vy V=V, =(C,./p)"
Vi [(c,,-Cy, /12p))

[111] v, [(C,,+2C,, + 4C,, 13p)]2
V, [(C.-C,, +2C,, /12p))

Tableau 1.12: Les expressions des vitesses en fonction de la masse volumique
des matériaux IlI-V [LEVI 99].
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A partirde C,, , C,, etC,,, on peut calculer les constantes élastiques pour
les modes longitudinaux et transverses [BENE 04] [HEST 84] [GALD 92] [JACO
89] [SAYA 02]:

_3C,+2C,+4C, o _Cu=Cu+3C,
t

CI
5 5

[1.14]

ce qui permet de calculer le coefficient piézoélectrique sans dimensions donné par
ZOOK (1964) :

2
p2 = Muki £ [ 12, 16 [1.15]
35 |G C,

Ou h,, est le tenseur de contrainte piézoélectrique. Le Tableau 1.13 résume les
formules d’interpolation de la vitesse des alliages ternaires de Ga,In, As et

Al Ga_,Asen fonction du paramétre de composition x.

Direction Direction du Expressions des vitesses Expressions des vitesses
de I'onde déplacement de Ga/ln,_As de Al,Ga_As

[100] V Longitudinal 383+ 090x 473+ 068x + 024x°

V1 wansvers) 264+ 071x 334+ 046x + 016x°

[110] Vi 428+ 096x 524+ 078x + 024x°

Vy 264+ 071x 334+ 046x + 0.16x°

Vi 183+ 065x 247+ 033x + 010x?

[111] Vi 441+ 099K 540+ 0.79x + 026x°

Ve 213+ 067x 279+ 038x + 012x?

Tableau 1.13: Formules d'interpolation de la vitesse des alliages ternaires du Ga In,_,As

et Al,Ga_,As en fonction du paramétre de composition x [LEVI 99].
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Chapitre 2

Simulation de Monte Carlo dans les
dispositifs semi-conducteurs

« La mémoire croit avant que la
connaissance ne se rappelle. »
William Faulkner

2.1. Historique

Le nom et le développement des méthodes de Monte-Carlo datent de 1944
environ. Le nom de Monte-Carlo fait référence a la principauté de Monaco connue
pour les jeux de hazard. On y trouve des roulettes qui constituent des générateurs
de nombres aléatoires trés simples. Bien que leur développement soit tres récent,
ces méthodes ont été utilisées (sans analyse probabiliste) a de nombreuses
occasions dans le passé.

La premiére utilisation des méthodes de Monte-Carlo en tant qu'outil pour la
recherche est liée aux travaux sur la bombe atomique pendant la seconde guerre
mondiale. Ces travaux nécessitaient une simulation directe du probleme
probabiliste de la diffusion des neutrons dans la matiére fissile. Mais déja a un
stade précoce de ces recherches, Von Neumann et Ulam ont travaillé sur la
résolution de problemes déterministes. Néanmoins, le développement de ces
idées a dU attendre les travaux de Harris et Hermann Kahn en 1948. Cette année
la, Fermi, Metropolis et Ulam ont obtenu une estimation des valeurs propres de
I'équation de Schrddinger [ALEV 99].

Aux environs de 1970, les développements de nouvelles théories ont rendu
les méthodes probabilistes crédibles auprés des chercheurs et des problémes de
dimensions importantes pour lesquels les méthodes traditionnelles étaient
inefficaces ont pu étre résolus par les méthodes de Monte-Carlo. De nos jours, les
méthodes probabilistes sont des outils performants et trés utilisés dans le monde
de la recherche pour estimer la solution de problémes déterministes tels que le

calcul d'intégrales multiples et la résolution d'équations aux dérivées partielles.
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La premiére fois que la méthode a été utilisée pour la simulation du
transport des électrons fut en 1960 par Luthi [ABOU 96] [LUTC 60] et quelques
années plus tard, elle a été présentée par Kurozawa [KURO 66] dans le cadre
d'une conférence sur les semi-conducteurs en 1966. Apres plusieurs améliorations
techniques, Fawcet a réalisé la premiére simulation des transistors a effet de
champ au début des années 70 [FAWC 70]. Grace au développement des
microordinateurs, la méthode a connu un intérét croissant dans le domaine de la
simulation des phénoménes de transport des porteurs de charges dans les semi-
conducteurs [ABOU 96].

De nombreux travaux ont contribué au développement rapide de cette
méthode, comme les ouvrages de Price [PRIC 72], de Jacoboni [JACO 89] [JACO
83] et du groupe de Malvern [ABOU 96] qui présente une méthode basée sur le
modeéle a plusieurs bandes. Littlejohn et Ferry ont analysé le transport et la
diffusion dans les alliages ternaires et quaternaires [HAUS 76] [LITT 78], tandis
que Hockney [HOCK 74] d'une part, et Moglestue [MOGL 86] d'une autre part, ont
exposeé les aspects techniques de la méthode et son application aux dispositifs
électroniques. Ces travaux ont servi plus tard a la modélisation des dispositifs

MODFET et des transistors a électrons de haute mobilité.

Ces travaux ont été suivis par un nombre de simulations de dispositifs a
hétérojonction comme les articles de Stern [STER 80], Vinter [VINT 84],
Yokoyama [YOKO 86] et d'autres qui ont aussi contribué au développement d'une
large famille des nouveaux dispositifs a hétérojonction. De plus, les simulateurs
Monte Carlo ont été dotés par les modeéles bipolaires avec l'introduction des
diffusions par les trous dans les travaux de Costato et Riggiani [COST 73]
[COSTT 73]. Ceci a ouvert de nouvelles possibilités pour simuler des structures de

différents matériaux, unipolaires ou bipolaires.
Les travaux cités ne constituent qu'un petit échantillon de la langue liste de

contributions liées a la simulation Monte Carlo dans l'analyse du transport

électronique. Et malgré les difficultés liées au bruit statistique et son besoin de
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ressources informatiques importantes, elle est devenue un outil trés efficace pour

la simulation et I'analyse des dispositifs [ABOU 96].

2.2. Aspect général

L'évolution des particules d'un systeme peut étre décrite par deux

processus distincts: les libres parcours et les diffusions [ALEV 99] [FARI 02].

La méthode de simulation employée permet donc de suivre les évolutions
d’un ensemble de particules, au cours du temps. L’histoire de ces particules est
constituée d’'une séquence de vols libres résultant de l'action des champs
électriques régnant dans la structure, entrecoupée par des processus de diffusion
qui sont des phénoménes aléatoires liés a la nature des matériaux semi-
conducteurs, et qui perturbent la trajectoire des particules (Figure 2.1) [BANS 99].
Ce qui a pour effet de faire varier leur énergie cinétique et la direction de leur
vecteur d’onde. Il en résulte une variation de leur vecteur vitesse. Les grandeurs
tel que la vitesse de dérive, I'énergie,... en présence du champ électrique sont
calculées par la moyenne d'ensemble du composant. On peut considérer, dans
une méme simulation, I'effet de plusieurs types de diffusions avec des probabilités
de réalisation qui leurs son propres. On peut, par exemple, simuler un systéme ou
les porteurs peuvent interagir avec des divers types de phonons en plus de
collisionner entre eux. L'ensemble d'un programme Monte Carlo peut étre

schématisé sur la Figure 2.2.

Injection

Vol | . Collision
libre L
s ———
Vol libre ..

Collision Collision

=5} T

Figure 2.1: L'évolution d’'un ensemble de particules au cours du temps [SING 93].
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Dans l'étape d'initialisation, on définit d'abord les parametres de la
simulation. On regroupe ici I'ensemble des définitions permettant de décrire
entierement I'environnement dans lequel évolueront les porteurs simulés. Dans le
cas d'un semi-conducteur massique, il suffit de définir les propriétés du matériau
comme, par exemple, la masse effective des porteurs, la température a laquelle le
systéme est maintenu, les potentiels de déformation décrivant l'interaction des
porteurs avec les phonons du cristal, etc. cependant, si I'on traite une structure
plus complexe, par exemple un MESFET, il faut aussi définir les parameétres
propres a la structure: les dimensions, le dopage, le maillage, etc. de plus, il
s'avere nécessaire, de définir la valeur des champs électrique ou magnétique

externes qui sont appliqués sur le systéme.

Une fois lI'ensemble de ces informations connues, on peut calculer les
probabilités qu'un porteur dans un état donné subisse une diffusion d'un type
quelconque. Ceci est expliqué dans la section 2.4 et plus de détails sur le calcul
de ces probabilités sont présentées dans le chapitre 3. La simulation de I'évolution
temporelle des particules peut débuter une fois cette initialisation complétée. On
discrétise le temps en une série d'intervalles trés courts de durée At. Durant
chacun de ces éléments de temps, on fait évoluer selon les équations du
mouvement semi classique (voir section 2.7), I'état de chacune des N particules
simulées. Si le libre parcours ne se termine pas dans l'intervalle Aten cours, son
évolution du temps t a t+At sera purement semi classique. Cependant si le libre

parcours se termine, on doit alors considérer l'effet de la diffusion qui y a mis fin.

Le traitement des diffusions nécessite de sélectionner stochastiquement,
parmi les processus considérés, celui qui est responsable de l'interruption du libre
parcours, tout en respectant les probabilités propres a chacun des types de
diffusion traités. La fagon de réaliser ce choix est expliquée a la section 2.8. On
doit sélectionner ensuite I'état final dans lequel se trouve la particule a la suite de
cette diffusion, puis générer pour cette particule, un nouveau temps de libre

parcours pour la suite de la simulation.
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Initialisation
Particules
Parameétres des matériaux

=i+l 0

Détermination du temps de vol libre

Mouvement des particules
pendant le temps de vol libre

\ 4

Choix du type d’interaction

\ 4

Détermination de I'état final aprés interactior

A 4

Calcul des grandeurs moyenne

l Non

i<N |

QOui

Oui Non

t <tmax

A\ 4

Résultats

Figure 2.2: Organigramme général de I'algorithme de simulateur Monte Carlo.

La technique pour obtenir 'orientation du vecteur final a partir d'une
rotation est discutée dans la section 2.9. Le calcul de la probabilité des angles
finaux est aussi donné. Finalement, le calcul du champ électrique fait I'objet de la
section 2.10. Une technique est donnée et discutée pour calculer la densité de

charge pendant le mouvement des porteurs.
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2.3. Structure de bande

Le mouvement des porteurs de charge dans les semi-conducteurs est
décrit par la structure de bandes qui détermine leur état énergétique. Cet état est

exprimé par la relation de dispersion s(k) entre I'énergie £ et le vecteur d'onde

—

du cristal k. Un porteur qui se trouve dans une bande non parabolique avec un

—

vecteur d'onde k, a une quantité de mouvement p=#k =m’'v et une énergie
cinétique donnée par [ABOU 96] [SHIF 98]:

[2.1]

Ou encore

20

€

Avec 7 est la constante de Planck divisée sur 2n et m" est la masse effective du
porteur dans la bande. a est un facteur de non parabolicité exprimé en fonction
de I'énergie du gap ¢, entre la bande de conduction et la bande de valence et la

masse de I'électron libre m, par [SHI 98]:
1 T
a :—[1—1} [2.3]

De plus, le porteur se déplace avec la vitesse de groupe v donnée par
[SHIF 98] [HEST 84] [KASZ 79]:

oe fik hik

ok m'(L+20e)  m y1+4ay(K)

[2.4]

A partir de I'équation [2.4], La masse effective est définie par la relation

suivante :

== - == = 2.5
m ik nk 7 0k #h°k ok [2:9]
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2.4. Processus de diffusion des électrons

Dans les semi-conducteurs, les porteurs subissent plusieurs types de
diffusion pendant leurs parcours. Les diffusions sont des phénomenes aléatoires
décrits par des lois de probabilité qui lient I'état initial a un état final accessible.
Leur effet stochastique modifie I'orientation du vecteur d'onde et éventuellement
I'énergie du porteur suivant que linteraction est élastique ou inélastique. Les
collisions des porteurs se font en générale avec les atomes d'impuretés dans le
matériau, avec différents types de phonons, avec des défauts cristallins, ou avec

d'autres porteurs (Tableau 2.1).

Meécanismes d’interaction

Interactions avecle
réseau cristallin

Interactions avec les
défauts cristallin

Interactions avec
| Impuretés ionisées Intervallée Intravallée
[ |
|| Interactions Interactions Interactions Interactions
d’alliage | non-équivalentes avec pll.unun avec [?Imlmn
acoustigne optigue
——
Interactions - | Acoustique Polaire |
porteur-porteur | | Interactions
équivalentes
e . - .
L Piézoélectrigue NonPolaire _|

Ionisation par choc |

Tableau 2.1: Différents processus de diffusion des porteurs dans le semi-conducteur.

Ces diffusions dans les semi-conducteurs sont classifites en deux
categories. La premiere catégorie affecte le porteur par un échange d'énergie, et
la deuxiéme, par un changement de sa quantité de mouvement pour donner une

nouvelle orientation a sa trajectoire sans changer son énergie.
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L'énergie finale € aprés I'échange d'énergie devient £ =¢+Ae et Ae peut
avoir plusieurs formes selon le type de diffusion choisi. De plus, le calcul du
vecteur k est effectué a I'aide de I'équation [2.1], tandis que son orientation est
obtenue a partir d'une probabilité définie aussi pour chaque type de diffusion et
calculée en fonction de I'énergie €. Pour les types de diffusion qui modifient
seulement la quantité de mouvement, l'orientation finale des porteurs est tirée

d'une probabilité P(G) calculée en fonction de I'énergie €.

2.4.1. Changement d'énergie

L'échange d'énergie est lié soit au changement de bande du porteur
pendant son transport, appelé diffusion intervallée (ou interbande), ou a I'échange
d'énergie avec les phonons du matériau sans changer la bande, connu comme

diffusion intravallée (ou intrabande).

2.4.1.1. Diffusions intervallées par des phonons

Les diffusions intervallées sont causées d'une part, par des vibrations
thermiques dans le cristal et d'autre part, par des potentiels de déformation du
réseau cristallographique [ABOU 96]. La collision du porteur avec le phonon peut
étre considérée comme une collision élastique, ou I'énergie et la quantité de
mouvement sont conservées. La valeur de Ae prend la valeur I'énergie du phonon
acoustique, de I'énergie du phonon optique non polaire ou de I'énergie du phonon
optique polaire. Le porteur peut absorber un phonon et gagner de I'énergie ou
émettre un phonon en perdant de I'énergie. Le vecteur final est dans les deux cas

la somme vectorielle du vecteur initial avec celui du phonon (k' =k+ q) :

Par ailleurs, les vibrations peuvent aussi déformer le réseau du cristal et
causer des modifications dans la structure de bande. Alors le porteur subit une
diffusion causée par le potentiel de cette déformation et interagit avec des
phonons qui sont en phase avec son mouvement [SING 93]. La Figure 2.3 montre

la différence d’orientation du vecteur d'onde d'un porteur aprés I'émission ou
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I'absorption d'un phonon, basée sur la conservation de la quantité de mouvement

et de I'énergie.

Dans les bandes supérieures, les porteurs possédent des masses élevées
et une mobilité inférieure a celle de la bande centrale. Le role des diffusions
intervallée se manifeste clairement dans le transport en champ fort, lorsque les
porteurs peuvent acquérir des énergies élevées. Ce changement de bandes est la
cause de plusieurs phénomenes physiques tel que l'effet de Gunn et le
dépassement de la vitesse employée dans certains dispositifs pour diverses

fonctions.

Ki Ki

Absorption Emission

Figure 2.3: Orientation du vecteur d'onde finale pour les cas de

diffusion par émission et absorption de phonon [ABOU 96].

2.4.1.2. Diffusions intervallée (interbandes)

La diffusion intervallée provoque un transfert du porteur de la bande
centrale aux bandes supérieures et vis versa. Ce transfert est possible pour des
énergies du porteur comparables a la différence d'énergie entre la bande centrale
et les autres bandes. Ae prend une des valeurs Ag., ou Ag., pour les électrons.
On note, que ces énergies sont des caractéristiques de matériau qui dépendent
de la température et peuvent jouer un réle important sur le taux de diffusion

intervallée.
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2.4.2. Changement de la quantité de mouvement

Le changement de vecteur d'onde sans changement d'énergie est explique,
en geénéral, par I'effet du potentiel coulombien a cause de la différence de charge
entre les porteurs et les impuretés ionisées, et par la présence d'alliages. L'effet
de ce potentiel se traduit par une déviation du trajet des porteurs en conservant le

module du vecteur d'onde.

2.4.2.1. Impuretés ionisées

L'interaction des porteurs avec des impuretés prend une importance
croissante en fonction de la densité d'ion dans le milieu. On s'en sert pour
contréler le transport en champ faible. Pour des faibles densités de dopant, on
peut considérer que la variation du potentiel est inversement proportionnelle a la
distance entre le porteur et I'ion. Par contre, si la densité d'impuretés est élevée, le
porteur est affecté par I'effet d'écrantage et influencé par un autre potentiel formé
par un ensemble d'ions. Cependant, la perturbation causée par le potentiel du
porteur seul ou de l'ion seul, décroit exponentiellement en fonction de la distance
entre le porteur et I'ion [ANDE 85].

Pour calculer le potentiel, en compare cette distance a une longueur
dépendante de la densité de porteurs libres, elle est appelée la longueur de Debye
L,. Cette longueur caractéristique est équivalente a la distance maximale pour
laquelle l'effet de la charge d'un porteur reste dominant malgré la présence
d'autres porteurs de charge dans I'espace [SZE 81] [CASE 81].

La Figure 2.4 donne une idée qualitative de la variation du potentiel en
fonction de la distance d entre le porteur et I'ion, ou le changement de la forme du
potentiel d0 a l'effet d'écrantage est schématisé. Sans I'écrantage le potentiel
décroit avec la relation 1/d, tandis qu'avec l'effet d'écrantage le potentiel décroit
selon exp(-d/L,).
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d, Distance entre porteur et ion (u.a.)

Avec effet d’écrantage

Potentiel (u.a.)

Figure 2.4: L'effet d'écrantage sur le potentiel coulombien

entre les porteurs et les impuretés ionisées [ABOU 96].

2.4.2.2. Alliages

La présence d'alliages et dislocations dans le cristal cause un désordre
important dans le réseau. Ce dernier perd facilement sa périodicité pour crée un
changement de potentiel a I'échelle atomique. Cette différence brusque de
potentiel influe sur le mouvement du porteur et I'oblige a changer sa direction
durant son parcours [ANDE 85]. Le potentiel effectif qui contribue a cette diffusion
dépend de la nature d'alliage, notamment s'il est ternaire ou quaternaire. Son
calcul est possible a 'aide d'expressions d'extrapolation dépendant des fractions
des matériaux employés [HAUS 76] [LITT 78].

2.5. Initialisation

L’état initial des particules a I'instant t=0 est tiré au hasard par la distribution
de Maxwel-Boltzmann [XIAO 00]:

1 € 3
€)de =—exp —— avec g,=—k,T 2.6
ple) aol{aoJ 0 75K [2.6]
Alors
_ 3
€= —E.kBT.In(rl) [2.7]

Ou r, est un nombre aléatoire compris entre 0 et 1.
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2.6. Génération des temps de libre parcours

Un des points le plus important de [l'algorithme Monte Carlo est la
génération stochastique du temps de libre parcours respectant les probabilités de
collision propre a chacun des processus. On doit générer initialement un premier
temps de libre parcours pour chacun des porteurs simulés, mais a chaque fois
qu'un de ces porteurs subit une collision (a la fin du libre parcours), un nouveau

temps doit étre choisi pour ce porteur [FARI 02].

Connaissant I'(k)at, la probabilité totale pour qu’un électron de vecteur
d'onde k subisse une collision durant un intervalle ot, on en déduit que la
probabilité p au temps t pour que la collision ne se produise pas est donnée par

la relation suivante:

p. (k(t)) = exn{— [ F[k(t')]jat' [2.8]

La probabilité que le libre parcours (qui suit immédiatement la collision au temps
t=0) soit de durée t est donc la probabilité qu'il subisse une collision au temps t
et sans en avoir subi entre 0 et t, soit [JACO 89] [SHIF 98] [HEST 84] [MOGL 93]
[MOGL 90j:

P, ()0t = [[k(t)] exr{— tj r[k(t').at']}at [2.9]
0

Bien évidemment, la nécessité de calculer l'intégrale présente dans
I'argument de I'exponentielle (et ce chaque fois que I'on souhaite générer un
temps de libre parcours), rendait trés lourds les calculs nécessaires de la
simulation. Pour simplifier cette équation on introduit dans la simulation, un
processus de collision que l'on appelle Self Scattering. C'est I'approche la plus
répondue qui a été introduite par Rees [REES 68] [FAXC 69]. Pour simplifier
'expression, Rees a suggéré dajouter a I'ensemble des mécanismes
d’interactions entrant en jeu un processus d’interaction virtuel qui ne change pas

I'état énergétique du porteur [ABOU 96].
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On choisit la probabilité I, (Figure 2.5) de maniére a ce que la probabilité

totale d’interaction soit une constante:

Fo =T (k(t))+ Fsar (k(1)) [2.10]

L'équation [2.10] se réduit a:

P, (t)ot =T,.exg(- T, t)ot [2.11]

Il faut trouver une valeur aléatoire du temps de libre parcours propre a cette
probabilité. On utilise pour cela un générateur de nombres pseudo aléatoires
répartis uniformément sur lintervalle [0,1] pour lequel la probabilité P(r)arde
choisir un nombre compris entre r et r+dr, est simplement donnée la relation
P(r)or = ar , on a alors [JACO 83]:

P(r‘)ar' = ar‘ = I:)Iibre (t)at [212]
j.ar' =r= TF)Iibre(t')at' [213]

tV
r= '[Fo.exp(— [,t)ot = —exp(- Fot){;” =1-exd-,t,)[2.14]
0

t :—rim(l—r) [2.15]

0
Compte tenu que r est distribué uniformément on utilise plutét la forme:

t, = —iln(r) [2.16]
rO

Au temps t=0, on génére pour chacun des N porteurs simulés un nombre

aléatoire r, auquel on peut associer une durée t, de chacun des premiers libres

parcours. Puis, lorsqu'un des porteurs subit une collision, on doit choisir un

nouveau temps pour ce dernier, toujours en utilisant I'équation [2.16].
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Figure 2.5: Probabilité totale d'interaction et Self Scattering [CEM 03].

2.7. Trajectoire des particules
L'évolution temporelle de la position et du vecteur d'onde d'un électron traité
semi classiquement, sans champ magnétique externe, est décrite par les deux

équations suivantes [FARI 02]:

oKk _

e

— === 217
ot h [ ]
ﬂ:ﬂ [2.18]
ot m

Pour un champ électrique externe constant, le porteur passe de I'état initial
(k,r) au temps t a l'état final (k',r') au temps t+At. Ceci permet d'écrire
I'équation [2.17] sous la forme:

K (t+t)= k(t)—%.E At [2.19]

La variation du vecteur r pour le méme intervalle de temps At, en tenant compte

de la valeur de I'état initial et final peut étre déduite de I'équation [2.18] de la fagon
suivante:

. h e _At?

t+At)=r(t)+ —k(t)At -——E— 2.20
ran) = e+ oS 220
- h h e _ At?
t+At)=r(t)+ —kl(t)At + —k(t)At ——E — 2.21
ra)=rl) e toacs a2 A 2y
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: h h e
t+At)=r(t)+ ——k(t)At + — At| k(t) - — EAt 2.22
)=l e ka o s - Sea ] 22
- h ho .
t+At)=r(t)+ —-k(t)At + —k (t + At)At 2.23
o) =)+ Skt ok () 229
Etnous aurons:  r (t+At)= r(t)+i*. k(1) + kz(t i At).At [2.24]
m

C'est deux équations ([2.19] et [2.24]) réagissent le mouvement des porteurs sans
effectuer de collisions. Connaissant I'état initial de chacun des porteurs, on peut
donc, tout au long du libre parcours, déterminer son état, en répétant la procédure
dictée par les équations, jusqu'a ce que soit atteint l'intervalle de temps au cours
duquel se termine le libre parcours, c'est-a-dire au cours duquel survient une
collision. Nous avons représenté sur la Figure 2.6 un court fragment de la
trajectoire d’'un électron au cours du temps dans l'espace réel (a gauche)
correspond de I'énergie dans l'espace réciproque (a droite) . On remarque que le
porteur a tendance a se déplacer vers la droite qui représente la direction du
champ électrique. Les électrons effectuent un vol libre a chaque pas de temps et
subissent parfois des interactions (étapes 3,5 et 6).

7

Figure 2.6: Trajectoire d’'un électron au cours du temps dans I'espace réel (a gauche)

correspond de I'énergie dans I'espace réciproque (a droite) [GALL 05].
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2.8. Sélection du type de diffusion

A la fin d’un vol libre, la nature de l'interaction subie par la particule est
déterminée par tirage au sort. L’interaction k subie par la particule est déterminée,

a partir d’'un nombre aléatoire r compris entre 0 et 1 suivant I'expression suivante:

k-1 k

>P 2P

L <rg-t [2.25]
I_0 I_0

On calcule 1 avec I, est le taux de diffusion totale. En commence, par la

suite, a le comparer aux différentes sommes de taux:

+ Si T, =I,(k), alors le processus de diffusion I', est choisi.

+ Si M (k)<rr, =r,(k)+r,(k), alors le processus de diffusion I, est choisi.

& Et ainsi si [(k)+M,(k)+...+T (k) <, = (k)+....+T, (k) alors le
processus de diffusion I, est choisi [JACO 83] [SINK 06] comme cela est

représenté sur la Figure 2.7.

Figure 2.7: Choix du processus de diffusion [SINK 06].
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2.9. Sélection d'un état final

Une fois que la sélection d'un type de collision a été faite, il faut déterminer
dans quel état, k' I'électron se trouve aprés cette collision. L’interaction choisie a
pour effet de modifier la direction du vecteur d’'onde du porteur (sa vitesse) et

éventuellement le module du vecteur d’'onde (I'énergie cinétique du porteur).

L’énergie du porteur, aprés interaction est diminuée ou augmentée de

I'énergie 7w ,du phonon caractéristique de l'interaction [KASZ 79] [ZIMM 80]:
[2.26]

Le calcul de l'orientation du vecteur d’onde final demande d'une part, le
calcul du module de ce vecteur par I'équation [2.1] et d'autre part, par les angles
de déviation,a, l'angle polaire et (3, I'angle azimutal. Le calcul de l'orientation
finale du vecteur, d'aprés la Figure 2.8.a, tient compte des deux angles du vecteur
initial(e,q)). De plus, ces quatre angles sont portés par rapport a un repére d'axes
cartésiens fixe (kx,ky,kz) sans considération de la relation d'un vecteur par

rapport a l'autre.

On emploie une transformation de rotation pour amener la vecteur initial k
au k,, collé sur I'axe k,, et qui permet d'obtenir le vecteur final en fonction des
angles polaire a, et azimutal 3, par une simple opération trigonométrique [ABOU
96] (voir la Figure 2.8.b):

sina,.cosB,
k. =k, |sina, sinf, [2.27]
cosu

r

La transformation consiste en un produit de deux rotations T =Y,.Z,
consécutives autour de deux axes différents. Tous d'abord, avec Z,, on tourne le

vecteur k d'un angle —¢ autour de I'axe k, dans le plan(k,,k,), et ensuite, avec

X1tz

-42 -



Yyon le tourne d'un angle —6 autour de l'axe k, pour 'amener a l'axe k,. Ces

deux transformations sont exprimées sous la forme matricielle:

_cose 0 —sine— cosp -sin¢ 0
Yo=| 0 1 0 [2.28] et Z, =|sin¢ cosp O [2.29]
sin@ 0 cosd 0 0 1

La Figure 2.8.a montre les deux vecteurs dans le systéme de coordonnées
(kx,ky,kz) et la Figure 1.8.b montre les vecteurs transformés dans le nouveau
systéme (k,,,k,,,k,, ). Le calcul de l'orientation finale consiste & trouver l'orientation
de k. par rapport a k, dans (er,ky,,kzr) et ensuite, par rapport a k dans
k. k,.k,).

(a) (b)

Figure 2.8: I'orientation de vecteur d'onde initial et final
(a) Une représentation dans le systéme de coordonnées initial.

(b) Une représentation dans le systéme transformé.
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2.9.1. Angle azimutal

La probabilité de trouver un vecteur final avec un angle azimutal compris
entre B, et 3, +9f3, s’écrit [SING 93] [LUND 90] [CEM 03]:

{5, o8 = iBrJ:g);(k,)sinfx,.aar.kf’ak} |
[ 0B, f [ Mk )sina, o, k? ok,

0

[2.30]

Cette relation montre que le calcul des angles finaux dépend de la relation entre le
taux de la diffusion concernée, aprés le libre parcours et l'angle cherché. Les
diffusions sont caractérisées par une isotropie dans la direction azimutale. Le
porteur peut prendre tous les états finaux et les directions possibles avec une
probabilité égale, sans aucune dépendance de l'angle azimutale dans le taux de
diffusion. Cependant, le taux se simplifie dans la relation [2.30] et la probabilité

devient tout simplement:

P(B,)oB, = 6251 [2.31]

Ceci confirme que L’angle azimutal est uniformément distribué entre 0 et 2n. En

résolvant I'équation:

[°P(rpr = P(B, B, [2.32]
I'angle azimutal est déterminé par un troisieme nombre aléatoire, r; :

B, =2mr, [2.33]
2.9.2. Angle polaire

Le taux de diffusion dépend de I'angle polaire et par conséquent il influe sur

le calcul de la probabilité de cet angle.
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Pour I'angle polaire a,, I'expression de la probabilité peut se mettre sous la
forme [SING 93] [LUND 90] [CEM 03]:

sina, .da j j )oB. k 2ok,
jz"j [k, )sina, Joor, B, Kok,

Pla, )oar,

[2.34]

La résolution de cette équation differe du type de diffusion a une autre, la
discussion des différents cas étant réservée au chapitre suivant lorsque les
formules des taux de diffusions seront introduites. On donne ici le calcul de a,
pour le cas le plus simple, lorsque l'orientation polaire finale est aussi isotrope.
Ceci est valide pour les interactions intervallée équivalentes et non équivalentes,
les interactions avec les phonons non polaires et les interactions par déformation
de potentiel. Le taux de diffusion est considéré indépendant de [I'orientation
polaire, comme dans le cas précédent, la probabilité est réduite a une forme
simple écrite sous la forme [ABOU 96] [CEM 03]:

_sina,.0a,

P(a, )oa, = ; [2.35]

En résolvant I'équation:

Lr“ P(r)or = j: P(ar, Pa, [2.36]

l'angle a, est alors obtenu en tirant au hasard un quatrieme nombre aléatoire r,

entre 0 et 1 tel que:

P(r)ar _ sin0(2,.60(, [2.37]

Pour un générateur uniforme de nombre aléatoire, P(r) =1, et

Ts 1 . 1
jo P(r)or ZEJO sina, .da, :E(l—cosa,) [2.38]

Soit
cosa, =1-r, [2.39]
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Afin de trouver l'orientation finale dans le systéme de coordonnées initiales
(k,.k,.k,), on emploie la transformation inverse T* pour écrire

x1 vy Rz

k =T"k, =Z,.Y, k, . En effectuant le produit des deux rotations avec le vecteur

k= de I'équation [2.27], I'orientation est donnée par [ABOU 96]:

K, =|K.(cosb.cosp sina,.cosB, —sind sina, sinB, +sin6.cosp.cosa,)  [2.40]
k, =|K/{cos9sin¢ sina,.cosB, +cosp sina,.cosB, +sinBsing.cosa,)  [2.41]

k, =|k|(-sin8.sina,.cosB, ) [2.42]

2.10. Simulateur Monte Carlo Poisson

Avec la mise en place du simulateur Monte Carlo, le systéme peut étre
prolongé pour effectuer des simulations des dispositifs unipolaires, bipolaires et a
hétérojonctions. A mentionner que la section du simulateur Monte Carlo de
dispositif est identique que celle du simulateur Monte Carlo en volume. La seule
différence entre les deux est que le simulateur de dispositif a des modules
supplémentaires qui servent a modéliser des conditions physiques
supplémentaires dans les dispositifs réels. En couplant notre simulateur a la
résolution de I'équation de Poisson, on peut étudier le transport a deux
dimensions dans I'espace réel et extraire les propriétés microscopiques (profil de
bande de conduction, vitesse...) et macroscopiques (caractéristiques courant-

tension) de la structure étudiée.

2.10.1. Organigramme général de la simulation

L’intervalle d’observation est discrétise en un certain nombre d’unités
élémentaires, appelées pas de temps (de l'ordre de femtoseconde 10-15s).
L’algorithme de simulation est constitué d’'une boucle sur le temps, ou chaque
itération représente un pas. Il peut étre décomposé en deux grandes parties, une
partie de Monte Carlo et une autre partie Poisson. Entre les deux, viennent
s’intercaler deux autres phases: le calcul de la densité de charge et la mise a jour

des champs électriques [BANS 99].
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Dans la premiére (partie de Monte Carlo), toutes les particules sont
déplacées sous l'effet des champs électriques, puis la densité de charge p(x,y)
est calculée; la troisieme étape (partie Poisson) consiste a déterminer les
potentiels Lp(x,y) par résolution de I'équation de poisson; enfin, les champs
électriques sont réactualisés par dérivation des potentiels obtenus [BANS 00].
Sur la Figure 1.9, est représentée la séquence de ces quatre étapes a lintérieur
de la boucle temporelle, constituant un simulateur auto cohérent. En fait, seule la
durée de la partie Monte Carlo correspond a un pas de temps; les autres sont
considérées comme étant instantanées, et sont exécutées une fois le pas écoulé
[BANS 99] [BANS 00].

Initialisation . Partie Poisson
boucle sur les cellules

.
L

h J

Partie Monte Carlo St
boucle sur les particules

Mise a jour des
champs électrigues

hd

Densité de charge

Figure 2.3: Organigramme général de I'algorithme de simulation [BANS 99].

La partie Monte Carlo s’occupe de la dynamique de l'ensemble des
particules (vols libres et effets des interactions) pendant la durée d'un pas de
temps [KASZ 79] [BANS 99] [BANS 00]. La durée de chaque pas correspond a
une partie d’'un vol libre effectif; a la suite de celle-ci, la probabilité d’apparition de
chaque interaction est déterminée en fonction de I'état de la particule considérée,
et le choix de I'éventuelle perturbation a appliquer est réalisé par le tirage d’un
nombre aléatoire. Par ailleurs, il est nécessaire de tenir compte des limites
géométriques liées a la structure du composant: lorsqu’elles rencontrent une

surface libre, les particules doivent subir une réflexion spéculaire, afin de rester
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confinées a lintérieur de la structure; elles peuvent cependant en sortir aux
niveaux des contacts. L’entrée de particules supplémentaires permet de garantir la
neutralité électrique de zones situées sous les contacts source et drain, appelées
zones ohmiques [BANS 99] [BANS 00].

Quant a la partie Poisson, elle permet de mettre a jour réguliérement les
champs électriques en chaque point de la structure, par la résolution de I'équation
de Poisson, utilisant la méthode des différences finies [PERN 83]. Pour cela, une
discrétisation géométrique est utilisée et implique le plaquage d’'un maillage de
cellules réguliéres et rectangulaires sur la structure du composant. En chaque
point de ce maillage, I'équation de Poisson relie la densité de charge et le
potentiel, qui est ensuite dérivée pour donner le champ électrique. La densité est
déterminée une fois toutes les particules ont été assignées entierement a la cellule
la plus proche (selon le schéma NGP — Nearest-Grid-Point) ou réparties entre les
cellules voisines (selon le schéma CIC - Cloud-In-Cell) [HOCK 81] [BANS 99]
[BANS 00].

2.10.2. Assignation de la charge

Puisque le nombre de particules dans une simulation est tout a fait limite,
comparé au nombre de particules dans un dispositif de semi-conducteur réel, le
bruit sera toujours présent dans les solutions produites par notre simulateur. C'est
pourquoi nous devons employer un algorithme plus avancé afin d'éviter, au tant
que possible ce bruit. Dans ce but, nous employons dans notre simulateur
I'algorithme le plus répondu est le schéma de I'ensemble de charge dans un
élément, connu comme le schéma CIC (Cloud In Cell). Le schéma CIC se

présente comme une amélioration pour le schéma NGP.

Dans ce schéma, la particule simulée représente, en effet, un ensemble de
porteurs réels “super-particule * (Figure 2.10) équivalent a un nuage de charge.
La particule qui se trouve dans un élément, contribue a la densité de charge des
nceuds en fonction de sa distance a chacun de ces nceuds (Figure 2.11). Dans

I'espace réel la position de la particule divise I'élément en quatre surfaces
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différentes, comme le montre la Figure 2.11. Chaque surface est commune a la
particule et a un des quatre nceuds. La contribution de la charge de cette particule
a un nceud est inversement proportionnelle a la grandeur de la surface qu'elle
forme avec celui-ci. Ceci revient a distribuer la charge plus uniformément dans la
structure et a minimiser le bruit numérique dans le calcul du potentiel et du champ
[ABOU 96].

Super Particle

Figure 2.10: Ensemble de porteurs réels
“super-particule * [ABOU 96].

Dans notre simulation, la densité de charge pour un ensemble de particules
N est donnée par relation suivante [ABOU 96] [JACO 89] [MOGL 93] [SING 06]
[JENN 92]:

p(rp) =q) W(ri - rp) [2.43]

La fonction d'interpolation W est la distance entre la particule et le point

du maillage. La fonction d’interpolation W est de la forme:

1 (XY
w(r)= Ax.Ay[l ij(l Ay}|x|sAx,et|y|sAy 2.44]

0,x| > Ax,0uy| > Ay

Et on déduit que [JENN 92]:




Pour maintenir la conservation de la charge, la somme des poids précédents doit

étre égale a 'unité.

e+l o1 il Il ol

Figure 2.11: Schemas CIC (Cloud In Cell) [JENN 92].

2.10.3. Considération du champ électrique

Dans la simulation, il est difficile de mesurer directement le champ
électrique dans un milieu. Nous allons donc étudier le potentiel électrostatique ¢
qui est une grandeur étroitement liée au champ électrique. En général, le potentiel
électrostatique dans un dispositif satisfait I'équation de Poisson donnée par [JENN
92]

D2¢= [2.45]

™ |O

Ou p est la densité de charge totale, € la permittivité diélectrique du matériau. La
densité de charge dans un semi-conducteur est formée par la densité d’électrons
libres “n“, la densité de trous libres “p“ et les concentrations de charges fixes
[SZE 81]. Les charges fixes proviennent des dopants ionisés, accepteurs ou
donneurs. Les concentrations sont respectivement notées N, et N,. L'équation
de poisson dans un milieu semi-conducteur peut donc s'écrire sous la forme

suivante:

Dz(p:—e(p_n+l;|D_NA) [2.46]
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Ou e est la charge élémentaire et N, —N, =N est la concentration de dopage
ionisée. Dans la simulation de Monte Carlo, les trous sont habituellement ignorés,

de sorte que I'équation [2.46] se réduit a:

(N-n)

p=L=-e [2.47]
€
Le potentiel est associé a une matrice construite par les nceuds. Le champ
est calculé sur des éléments rectangulaires, dont chacun est entouré par quatre

nceuds comme cela est représenté sur la Figure 2.12.

+1

% LJf bR

il

Figure 2.12: Schémas du maillage en difference finie [ESTE 02].

Pour deux dimensions, I'équation de poisson peut étre discrétisée en utilisant la
méthode des différences finies [JENN 92] [KARE 89]:

- 02(P+ 0’ - G _qul,j TO; + @ i _Zq)l,j Qi
ox*> oy’ Ax? Ay?

02¢ [2.48]

2.10.4. Domaine de simulation et conditions aux limites

L'équation pour le systéme présenté dans le paragraphe précédent contient
les deux variables, le potentiel ¢ et la densité de charge p. Pour définir le
probleme en vue d'obtenir une solution unique, il faut associer les conditions aux

limites adéquates concernant chaque variable.
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2.10.4.1. Neutralisation de la charge

En général, le traitement des frontiéres est basé sur la loi de Gauss, qui lie
la charge nette a l'intérieure du dispositif avec le flux du champ électrique a travers
les frontieres. La variation de ce flux a travers les frontieres implique, par
conséquent, une variation du potentiel a l'intérieur du dispositif et I'on déduit que la
charge n'est pas neutre. Et comme on cherche a neutraliser cette charge, le
dispositif doit répondre a la variation du potentiel, soit par absorption des porteurs
supplémentaires ou par injection d'autre porteurs de charge s'il en manque. Ceci
crée, au voisinage des frontieres un mouvement d'échange continuel. Sa
modélisation consiste a maintenir la neutralité de la charge dans une région
adjacente au contact. De ce fait, le nombre de particules en simulation n'est plus
constant: il varie dans le temps pour répondre a la variation du potentiel d'une
facon auto consistante [ABOU 96] [MOGL 90].

Dans notre simulation, on définit deux types de contacts: ohmiques et
Schottky [MOGL 86] [MICH 05] qui sont différenciés dans ce module. Les deux
types de contacts ohmiques consistent a absorber toute particule qui heurte sa
frontiére interne et injecter un certain nombre de porteurs pour neutraliser la
charge dans les mailles adjacentes a sa frontiere. Le contact de Schottky absorbe

les particules qui heurtent sa frontiére interne sans faire d'injection.

Dans la cellule directement adjacente au contact ohmique, la neutralité de
charge est imposée. Si le nombre courant d'électrons dans la cellule est plus que
le compte d'électron de dopage, alors des électrons sont absorbés du dispositif
(par ce contact ohmique) jusqu'a ce que cette cellule soit de charge neutre.
Réciproquement, si le nombre courant d'électrons est moins que le compte
d'électron de dopage, alors des particules sont injectées dans la cellule par le
contact. Les particules injectées sont uniformément réparties sur la longueur de la
cellule du maillage, sur le bord adjacent avec le contact. Le résultat est une
couche de charge neutre de cellules directement au-dessous du contact ohmique
[MICH 05].
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2.10.4.2. Conditions de Dirichlet et Neumann

II'y a deux conditions aux limites différentes: Dirichlet et Neumann. Les
conditions de Dirichlet forcent, le potentiel électrostatique aux differents noeuds

est donnée par la relation suivante [MICH 05]:

(pl,j = Vapplied [249]

Les conditions de Neumann forcent le champ a zéro, ce qui signifie que le
potentiel électrostatique aux bords du dispositif est égal au potentiel au point
adjacent de la maille. Les bords du dispositif qui ne contiennent pas des régions
de contact sont modelés avec Les conditions de Neumann. Ce genre de frontiére
est considéré comme un "miroir réfléchissant" pour les particules. Ceci signifie, si
une particule interactive avec un tel contact elle sera simplement reflétée par
celui-ci c'est-a-dire réflexion spéculaire. Les conditions de Dirichlet sont
appliquées tel que la source et le drain aux contacts ohmiques, ou les tensions de
la source et drain sont fixées a une valeur donnée.

Contact Schottky

Contact chmigue

Source

Contact chmigue

Drain

|
Vs

E=)

E=D

|
Vg

E=0

|
vd

E=)

E=)

'l

Figure 2.13: Condition aux limites pour le dispositif.

2.10.5. Détermination du champ électrique

Le champ électrique est facilement calculé une fois que nous avons la
solution de I'équation statique de Poisson. La définition du champ électrique est
donnée par [ABOU 96] [MOGL 90:

E(x,y) =-O¢(x,y) [2.50]
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Apres avoir calculer la densité de charge, le simulateur peut calculer les
potentiels a tous les noeuds et le champ électrique E; peut étre calculé en utilisant
I'approximation des différences finies. Le champ électrique a deux dimension pour

le nceud (i, j)est donnée par:

E =EE )=—[%’12gx(p"“ ,(p"“;;;n""lj [2.51]

On fait une interpolation pour determiner le champ électrique pour chaque
particule. En utilisant I'équation [2.51], on calcule le champ électrique aux different
noeuds(i, j), de telle sorte quau point (x,,y,) on aura [FAUR 06] [BART 05]
[BART 03] [BIRD 91]:

(E) = ZEirfJ.W(xi - X0,y —yg) [2.52]

Spécifiquement, le champ électrique est linéairement interpolé, de telle sorte que
pour un calcul bidimensionnel, la contribution au champ électrique des particules
d’'un des nceuds environnants de pois p:(i,j) est donnée par I'expression
suivante [BOUAOQ7]:

E, = -

( ¢i+1,j_¢i,j +£y_yj _(¢i+1,j+1_¢i,j+1) (¢i+1j_¢i,j)_

g Ax Ay )| AX Ax

{ [2.53]
E :¢i,j+1_¢i,j + X_Xj _(¢i+1,j+1_¢i+l,j)_(¢i,j+l_¢i,j)_
L Dy A ) Ay AVEE

2.11. Simulation électromagnétique

L’électromagnétisme est [I'étude des phénoménes électriques et
magnétiques provoqués par le mouvement de corps chargés électriquement. Les
équations de I'électromagnétisme sont appelées équations de Maxwell. Tout corps
chargé électriquement modifie les caractéristiques physiques de I'environnant (on
dit « toute charge électrique crée un champ électrique ») d’ou la création de forces

d’attraction ou de répulsion s’exercant sur deux charges électriques voisines. Ces

-54 -



charges sont alors mises en mouvement par ces forces. Or tout mouvement de

charge électrique (qu’on appelle courant) crée un champ magnétique [SALM 08].

2.11.1. Les équations de Maxwell

Les équations de Maxwell qui nous intéressent ici, sont données par [SALM
08] [BART 05] [FOCH 06]:

( .
% _ rotg-t [2.54]
ot €
98 = -rotE [2.55]
{ @
dive=2 [2.56]
8O
| divB=0 [2.57]

ou les densités de charge p et de courant Jvérifient I'équation de conservation de

la charge ou I'équation de continuité :
@+divJ:O [2.58]
ot

L’équation [2.54] est appelée équation d’Ampere ou parfois équation d’Ampére
Maxwell. Elle signifie qu’une variation du champ électrique crée un champ
magnétique. L’équation [2.55] est appelée équation de Faraday et traduit le fait
gu’une variation du champ magnétique crée un champ électrique. L’équation
[2.56] est la loi de Gauss et signifie qu'une charge électrique crée un champ
électrique, c’est-a-dire qu’il existe des charges électriques). Enfin, I'équation
[2.57], appelée loi de Gauss magnétique traduit le fait qu’il n’existe pas de charge
magneétique [SALM 08]. On va se concentrer dans la suite de ce manuscrit aux
équations bidimensionnelles, et donc a celles qui sont rappelées dans cette
section. Le systéme des ondes transverses électriques correspond a la situation
ou le champ électromagnétique est invariant par translation dans une direction
(par exemple z). On peut penser au cas ou le champ est créé (au travers de p et

J) par des particules chargées qui ne se déplacent que dans des plans paralléles
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a (x,y). Comme chaque particule (x,(t),q,) est soumise & une force de Lorentz
[SALM 08]:
F ()= a Eltx )+ Blux )xv)) [2.59]

On voit que Eet §><vﬂi doivent appartenir au plan (X,Y). Donc

E,(txy)
E(txy)=|E,(txY) [2.60]

0

—

et comme Vi :%est aussi dans ce plan, on en déduit que Best dirigé suivant

'axe z. D’ou:
0
B(t,x,y)=|0 [2.61]
B, (t.x.y)

2.11.2. Couplage des méthodes particulaires avec le calcul des champs

électromagnétiques

Différents types de méthodes sont actuellement utilisées en pratique pour la
résolution numérique des équations de Maxwell. Les grands types des méthodes
utilisées sont les méthodes particulaires. Un petit historique des méthodes
utilisées pour la simulation montre que les méthodes numériques doivent sans
cesse évoluer et étre améliorées en adéquation avec les moyens de calcul. Des
situations de plus en plus complexes peuvent étre traitées lorsque les moyens de
calcul évoluent, mais cela nécessite le développement de nouvelles méthodes
numériques [FAUR 06].

Ainsi, la simulation numérique de particules s’est développée en fonction
des ressources de calcul disponibles: au début, dans les années 1960 et 1970 o'u
'on pouvait traiter uniquement des problémes 1D, d’innombrables méthodes ont
vu le jour, chacune avec ses avantages et ses inconvénients. Ensuite il s’est avéeré
que l'une de ces méthodes, la méthode désignée sous Particle In Cell (PIC) ou

Could-In-Cell (CIC), a été utilisée de maniére quasi-exclusive dans les années
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1980 et 1990, car elle permettait de faire des simulations de problémes
physiquement réalistes de maniere satisfaisante avec les moyens disponibles.
Depuis une dizaine d’années les moyens de calcul permettent de revenir a des
méthodes utilisant un maillage de I'espace des phases qui permettent d’avoir des
résultats plus précis dans certains cas. Ces méthodes doivent étre bien entendu
améliorées et analysées pour comprendre I'étendue de leur applicabilité. Plus
généralement il reste un travail important a faire pour la compréhension, voire

I'amélioration, et 'analyse de méthodes numériques existantes [FAUR 06].

Les codes de simulation PIC simule le mouvement des particules et calcule
toutes les macro-quantités (densité, courant) de la position et de la vitesse de ces
particules. La macro-force agissant sur les particules est calculée a partir des
équations de champ. Le nom « Particle-In-Cell » vient de la maniére d'assigner a

des macro-quantités les particules de simulation.

2.11.2.1. Algorithme général

Pour résoudre numériquement le systeme de Maxwell, I'algorithme de base
est le suivant [SALM 08] [GUEM 07] (Figure 2.15):

» Etape d'initialisation et génération d’'un maillage pour le solveur de Maxwell.

« Boucle principale: (x, (t, v, (t,)) noté ((x2,vi)).

1. Interpoler, aux positions des particules a partir des points de la grille
adjacents, le champ électromagnétique - (EL‘,BE).

2. Reésoudre les équations du mouvement des particules :

OXy _
a  «

1 m e = q, (B, (9.0)+ vixB{x, (0.0) [2.62]
Xk(O):Xg, Vk(o)zvg
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3. Calculer 'approximation particulaire de la densité de charge et de courant :

4. Déposer surle maillage ces densités

5. En utilisant ces densités dans les équations de maxwell, les champs
électriques et magnétiques auto-consistant sont calculés. Les
champs électriques et magnétiques sont insérés dans I'équation de
mouvement de Lorentz pour calculer les nouvelles positions et
vitesses des particules, ou ils sont employés pour calculer la densité

de charge et de courant, et ainsi de suite.

Génération du maillage

U

Initialisation des vitesses et
positions particules

g

Résolution de I’équation de
— Mouvement &
o _ ) ' ek

— B — v — | o ME0

H | § N ¢

Interpelation des champs aux
position de particules

(BBl — i S
ol I '.'..'.'-
b | At .;[r .
Résolution des équations de Interpolation des densités de
charge et de courant aux

Monte Carlo collisions

[ J-Imn“]],'E 2 neeuds du maillage
0.3), — (E.B) Y

Figure 2.15: Organigramme général.

Le cycle de base d'un code de particules est décrit schématiquement par la Figure
2.15. Le champ électromagnétique connu sur les noeuds du maillage doit alors

étre interpolé aux positions des particules, ce qui permet de les avancer suivant
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les équations du mouvement. On utilisera un schéma saute-mouton d'ordre deux

en temps:

~
Xn+1 —x" .
k =y V2
ot
< [2.63]

+1/2 -1/2 +1/2 -1/2
X2 -xp?_q En+XE]/+XE]/xBn
ot m( “ K

S

La méthode « saute mouton », illustrée schématiquement sur la figure ci-dessous
(Figure 2.16), permet d’obtenir une précision de second ordre sur le temps avec
I'utilisation d’un décalage d’'un demi pas temporel entre la vitesse et la position des
particules. Les particules étant avancées, on peut calculer la nouvelle densité de
charge et la densité de courant créée par le déplacement aux nceuds du maillage
[BART 085].

vitesse ——x //ﬁ\/‘——
| ¥ | |
position Y_W
o P » temps

T 2 l
n-1 n n+1

Figure 2.16: Méthode « saute mouton » [FAUR 06].

2.11.2.2. Discrétisation des équations de Maxwell

Afin de calculer les champs électromagnétiques, nous commengons a
résoudre les équations de Maxwell's suivant la méthode des differences finies
[LEVE 94] [TAFL 95]. Les composantes du champ électromagnétique, de la
densité de charge et de la densité du courant sont placées a la position

représentée sur la Figure 2.17 et sont pris a différents temps [BART 05] [BART 03]:




Ou:

(), :Ex(x LY, t“j, E) . =Ey(X, Y.l,t“]
i+—,] I+2 |,J+2 ]+2
1 1
B =
I+ )+ |+E ]+E
1 1 1
0.5, (% ¥ 0 = [0,
HEJ . i+= |,J+E § ]+E

On a alors le schéma de différences finies (schéma de YEE) centrées
d'ordre deux [BART 05] [BART 03]:

[ 1 el ol
E)T -(E), ., B)2.-(B)2,
2! AL 1 (J )n+5 +c2 "2 "y
At o iy Ay
et et
Ers-Era e B)EL-E)E
=-=(3,)"2 -c [2.64]
At EO 'rl+5 AX
nel I
(BZ)|+£j+ _(BZ)|+]2'2j+; __( y)in+1]j+2 _( y)irjj+; E )i+2,j+1_(Ex ey
\ At - AX Ay
- Ax —_— -
l
it1 :
|
l
nel I et
jet oo BT BT
|
l
|
|
i r'.—i—‘é it+1

Figure 2.17: Schéma de YEE [BART 05] [[BART 03].

-60 -



Il sera donc nécessaire de faire le lien entre, les champs (le maillage) et les
particules pour appliquer I'équation du mouvement puis, entre les particules et les
champs (le maillage) au travers de la densité de charge et donc la densité de
courant pour déterminer la position des termes sources dans I'équation d’Ampére.

Nous employons alors le terme d’interpolation [FAUR 06].

2.11.2.3. Interpolation des densités

Pour résoudre les équations de Maxwell sur le maillage, il faut définir les
termes sources p et J sur le maillage. Les densités de charge et de courant
associées au nceud (xi,yi) et au temps t" sont alors [SALM 08] [FAUR 06]
[BART 05] [BART 03] [BIRD 91]:

() =QiW(xi X0y, - i) [2.65]
(O, =a>, (W wik, - xiy, -vi) [2.66)

Ou g est la charge de la particule de position (x”,y”), W est le facteur de forme

d’ordre 1:

L (I Y Y
1-12 [ 1= | |x < Axely| < A
W(x,y)= AX-AY( |AX|j( |Ay| = Bxely|<hy [2.67]

0[x| > Ax,ouy| > Ay

On déduit alors que [JENN 92]:
/
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Une particule contribue a la densité de charge aux quatre noeuds les plus proches
[BART 05]:

/p.”. _ 9 (X=X Vi oY on = d X" =X, \[ Vi —Y"
Uoaxayl o axo I Ay ) " Axayl Ax ) Ay
) pl ., = q (X =X" ) Y'Y, PR .= qa_[x"=x Y'Y,
U axayl o Aaxo oAy ) R Axayl axo I Ay
\
Avec X, =X, +X et Y =Y HAY

2.11.2.4. Interpolation des champs

Il est nécessaire d’interpoler les composantes de champ, connues en des
points particuliers du maillage, sur les positions des particules. Pour ce faire, nous
repérons la position de chaque particule par rapport au maillage puis nous allons

chercher, pour E

X ?

E, et H,, les 4 composantes (facteur de forme d’'ordre 1) les

plus proches de la particule que nous additionnons avec des coefficients
pondérateurs, qui dépendent de la distance entre la particule et la position de ces
quatre composantes sur le maillage. Cette interpolation est réalisée pour chaque
particule par les relations suivantes [FAUR 06] [BART 05] [BART 03] [BIRD 91]:

(E): =ZEP,,-W(Xi -X0,Y, —y{;) [2.68]

(B): = ZBirfJ.W(xi - X0y, —yg) [2.69]

Ci-dessous, nous illustrons cette interpolation dans le cas de la composante de
champ électrique suivant x (Figure 2.1 7) [FAUR 06].
E, = (1-rxo)(1-ryo)* Ex, + (1- rxo)* ryo* Ex, + rxo* ryo* Ex, + rxo* (1- ryo)* Ex,

X

avec (1— rxo)(l— ryo) + (1— rxo)* ryo+rxo* ryo+rxo* (1— ryo) =1
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Figure 2.1 7: Interpolation de la composante E, en 2D [FAUR 06].

Au final nous obtenons des composantes de champs a l'instant n centrées

sur les particules, permettant de déduire la nouvelle vitesse de chaque particule.

2.11.2.5. Calcul des densités de courant conservant la charge

Malheureusement, avec les méthodes d'interpolation des densités de
courant calculées ne satisfont pas I'équation de conservation de la charge (ou
I'équation de continuité), c’est a dire que la solution déduite des équations
d’Ampere et de Faraday ne vérifie pas loi de Poisson. Dans le couplage solveur
PIC et solveur Yee pour Maxwell, pour pallier ce probleme, plusieurs méthodes
ont été menées qui permettent de définir au mieux la densité de courant de sorte
que I'équation de conservation de la charge soit vérifiée. Parmi ces méthodes la
meéthode de Villasenor-Buneman [FAUR 06] [BART 05] [BART 03].

Le courant étant obtenu comme la somme des contributions de chaque

particule, il nous suffit de détailler le calcul du courant créé par une seule particule.

n+y2 ,n+y2

Nous notons x" = (x“,y“) sa position & l'instant t" =nAt, et v™? = (vX Vy )

sa vitesse a l'instant t"*2 = (n+1/2)At .
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2.11.2.5.1. Méthode de Villasenor-Buneman

Le premier a proposer une méthode de calcul du courant respectant la
conservation de la charge fut Buneman en 1968 pour p calculé par la méthode
NGP (ordre 0). Mais sa méthode s'avere souffrir d'un grand bruit numérique.
Morse et Nielson en 1971 élaborent une telle méthode pour p calculé par la
méthode CIC (ordre 1) en décomposant la trajectoire d'une particule en deux
mouvements orthogonaux. Nous décrivons ici la méthode de Villasenor et
Buneman [VILL 92] [ESIR 01], datée de 1992, qui ne découpe pas la trajectoire de
la particule [FAUR 06] [BART 05]. On a vu, qu'a l'ordre 1, on pouvait voir la

particule comme un nuage uniformément chargé, de la taille d'une maille.

Le déplacement d’une particule durant un pas temporel ne peut pas étre
supérieur a une maille. Nous déduisons donc trois situations concernant le
déplacement de la particule ou, en d’autres termes, le calcul de la densité de
courant sur une itération temporelle (voir figure 2.19) [FAUR 06] [BART 05] [BART
03]:

* La particule reste dans une méme maille durant [t”,t”*lj. Le nuage
particulaire traverse alors quatre arétes duales, ce qui donne lieu a quatre
courants. Ce cas est appelé déplacement de type 4 frontiéres (Figure 2.19
a).

* La particule traverse une aréte a l'instant t, D[t”,t””]. Le nuage particulaire
traverse alors sept arétes duales, ce qui donne lieu a sept courants, d'ou
I'appellation de déplacement de type 7 frontiéres (Figure 2. 19 b). Pour les
calculs, on décomposera ce déplacement en deux déplacements de type 4
frontiéres durant les temps [t”,tlj et [tl,t”*lj.

* La particule traverse deux arétes. Dans ce dernier cas, le nuage particulaire
traverse 10 arétes duales, crée 10 courants. Ce cas est appelé
déplacement de type 10 frontiéres (Figure 2. 19 ¢). On le traitera comme
trois déplacements de type 4 frontiéres.
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(a) 4 frontieres (b) 7 frontiéres () 10 frontiéres

Figure 2.19: Différents types de déplacements de la particule [FAUR 06].

Nous allons donc, pour chaque itération temporelle, déterminer la densité
de courant créée par le déplacement de chaque particule. Suivant la méthode de
Villasenor-Buneman a l'ordre 1, nous décomposerons le trajet de chaque électron
en « déplacement 4 frontiéres » ou, en d’autres termes, maille par maille. Au sein
d’'une maille, connaissant la position initiale et la position finale de la particule,
nous déterminerons une densité de courant totale décomposée en quatre
composantes, suivant chaque direction du maillage. Ces composantes sont
placées au centre du trajet effectué par la particule. La technique est la méme que
pour linterpolation des champs électromagnétiques. Nous calculerons les
densités (Figure 2.20) telles que:

‘]totale = ‘]xl + ‘Jx2 + ‘]yl + ‘]y2 [270]

n+1/2

Le courant (3, )77

est donc défini comme étant la quantité de charge

traversant I'aréte {X .., fX|y .2 ¥ .| du maillage dual durant I'intervalle de temps
n+1/2

[t”,t”ﬂ[- De méme, le courant (Jy)i,j+]/2

correspond a la quantité de charge
traversant 'aréte [X,.y,,X,.y2[X{y ..} durant rintervalle de temps [t",t™|(Figure

2.20) [FAUR 06] [BART 05] [BART 03].
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La condition de convergence du code pour le maillage en differences finies:
cot < +/0x*+0dy®> Courant-Friedrich-Lewy (CFL). On donc dans le cas d'un

déplacement de type quatre frontieres pour un maillage 2D cartésien, quatre

courants qui sont créeés:

( _ yn+l + yn
(J )n+7 _ 1 Xn+1 _ Xn yj+1 2
s AtAyl AX Ay
yn + yn+l _
()7 =L [x"-x 2 7
i+ AtAy JAVS Ay
< « Xn + Xn+1
§ )"% 10 2 y"™-y"
Vil AtAX AX Ay
Xn + Xn+1 —x
(o), =1 2 -y
Vil AtAX AX Ay

[2.71]

Pour les autres types de déplacement, on additionne les courants obtenus par

chacun des déplacements élémentaires de type 4 frontiéres. Il faudra cependant

veiller a avoir un nombre de particules importants a chaque itération pour limiter

les problémes de bruit numérique.

|
|
i I j+1 r:\
J41 \.IJ
|
l
P T e o Wl I X U -0
, [ ] 3 : arl
- i 1 x .r—""”"'_Jl'—'.
n [ )
n - i ] I
- _3+T.—— &
1 e+
! 7 J)___}};‘.
i i+1
i P41 < P
5 2 O ¥ "
Av
1
n+

Figure 2.20: Calcul de (J,) 2 [FAUR 06] [BART 05] [BART 03].
I+§,]
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2.11.2.56.2. Schéma itératif propre a la méthode de calcul de densité

Le déplacement d’une particule entre deux itérations temporelles ne pouvait
excéder la dimension de la maille. Cette propriété est directement liée au critére
Courant-Friedrich-Lewy (CFL) imposé pour la résolution électromagnétique et par
le fait qu’un électron ne peut pas se déplacer plus vite que la vitesse de la lumiere.
La particule ne peut alors traverser au maximum que deux arétes donnant
naissance a des déplacements nommés 4 frontieres, 7 frontiéres ou 10 frontiéres.
Nous présentons sur I'organigramme ci-dessous Figure 2.21 le schéma itératif
permettant de calculer, sur le maillage 2D, la densité de courant générée par le
déplacement de chaque particule [FAUR 06].

—

Déplacement i Caleul de T P

4 frontidres
non
Y
= oni
D“:F'I“C‘C_ﬂ"““ — Caleul de J L
7 frontiéres
non
Y ;
- oui
D“:PI"‘“'_““" — Caleul de J ——
10 frontiéres
Y

Décomposition de J sur le
maillage créée par 1
macro particule

Figure 2.21: Décomposition de calcul de J [FAUR 06].
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Chapitre 3

Le transport de charges dans Les semi-conducteurs llI-V

« Si le monde était clair, I'art ne serait pas. »
Albert Camus

3.1. Traitement des mécanismes de diffusion

Les mécanismes de diffusion sont lingrédient indispensable de toute
simulation de Monte Carlo. Ce sont elles qui régissent les phénoménes de
transport dans les composants et qui en général, fixent les performances. Si I'on
veut d'écrire d'une maniére fine le transport et I'ensemble des phénomeénes
physiques, un nombre important de mécanismes d'interaction doit étre considérés
[BONN 04]. Dans cette section, nous précisons le formalisme utilisé pour le calcul
des taux des différents types de diffusion. Nous verrons comment les taux de
diffusion sont calculés a partir des fonctions d'onde et des relations de dispersion.
Nous énumérerons ensuite les différentes diffusions incluses dans la modélisation

du transport avec la méthode de Monte Carlo.
3.2. Formalisme utilisé

Dans ce contexte on considére d'une part, que la dynamique d'interaction
des porteurs ne dépend pas du champ électrique appliqué et d'autre part, que le
processus de diffusion se produit d'une fagon instantanée. De plus, le taux de
diffusion est défini comme la probabilité par unité de temps avec laquelle un
porteur passe instantanément de I'état K a létat F Le taux s'obtient par un
calcul des probabilités de transition décrite par un Hamiltonien de perturbation. La
regle d'or de Fermi donne cette probabilité sous la forme suivante [ABOU 96]
[JACO 89:

A(E,F) = %.\(kf Mk, )" ale(k, ) -k, )+ ae) [3.1]
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Ou Hest I'Hamiltonien de perturbation et ka|H|ki>‘ représente |'élément de

matrice de l'interaction qui est exprimeé sous la forme:
(k¢ |HIK;) = je iker y (e acrGlk, K, ) [3.2]

U, est le potentiel de diffusion et G(k;,k, ) représente l'intégrale de recouvrement
entre les fonctions d'onde de I'etat initial Y, et I'état final g, . Cette intégrale est
donnée par:

=| [wi, (N, (r)-expliq.rjor 3.3]

cellule

Le calcul du taux de diffusion d'apres I'équation [3.1] consiste a exprimer
explicitement le potentiel de la diffusion U, ainsi que l'intégral de recouvrement
pour chaque type de diffusion inclus dans la simulation. Le potentiel de diffusion
et l'intégrale de recouvrement varient selon le type de diffusion. Le potentiel U,
dépend de la nature du cristal et peut étre exprimé en fonction des parametres

physiques comme la densité de matériau, la vitesse du son et de la température.

L'intégral de recouvrement relie seulement les fonctions d'onde qui
caractérisent le porteur dans I'état initial et final. Elle est égale a I'unité pour les
bandes paraboliques et peut dépendre de I'énergie ainsi que de l'angle polaire
final o, pour les bandes non paraboliques. Pour les électrons, l'intégrale de
recouvrement est donnée par [JACO 89] [JACO 83]:

(k)= el k) + o] [)cos(a))z [3.4]

avec az(ﬂ)z 1rae kﬁ [3.5]
1+ 2.a.elk

ot k)= 2K [3.6]
1+ 2a.elk
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En revanche, pour les trous, le facteur de recouvrement est différent pour
les interactions intrabandes et interbandes. Il a été évalué par Wiley [ABOU 96]
pour les bandes de trous lourds et de trous légers dans les composés llI-V et est
utilisé tel quel par Briggs et al. Il s’écrit [JACO 89] [GALD 92]:

.(1+ 3.cos’ r) pour les transitions intrabandes

()
/N
=i
=~
N
1]

[3.7]
pour les transitions interbandes

()
VR

=

~| ]
N—

I
Nlw N[k
(%)

>

N

=

3.3. Transitions des électrons

Le type de diffusion est déterminé aprés le libre parcours en comparant la
somme de taux a un nombre aléatoire [FAWC 70]. Tableau 3.1 liste des
interactions utilisées dans le modeéle. Les trois premiéres, inélastiques,

s'accompagnent d'un échange de phonon avec le réseau cristallin.

Interactions Type

Optique polaire inélastique

Optique non polaire inélastique

Intervallée inélastique

Acoustique considérée comme élastique
Piézo-électrique considérée comme élastique
Sur impuretés élastique

Sur l'alliage élastique

Tableau 3.1: Liste des interactions utilisées dans le modéle.

3.3.1. Transition Intravallée par phonon acoustique

Cette une interaction met en jeu un phonon acoustique de faible vecteur
d’onde et donc de faible énergie. Durant cette interaction le porteur reste dans la
méme vallée. La théorie de cette interaction a été proposée par BARDEEN
(1950) et modifiée par RODE (1975) pour tenir compte de la non parabolicité des
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bandes d’énergie (introduction de l'intégrale de recouvrementG(E,F)) [HEST 84].
C’est une interaction élastique, Le taux de diffusion est écrit sous la forme
suivante [MOGL 93] [KASZ 79] [SAYA 02]:

> 1 2
_2nK, TEZ, ‘(1+a-i ef + (o 2)
)\ac(g) psz 7 9 (El (1+ 2ai _5) [38]

Ou i est I'index de la vallée, K la constante de Boltzmann, T la température du
réseau, E_, constante acoustique, p la masse volumique du matériau, #

constante de Planck , la vitesse du son est définie par :

W 3(2c, +c,) [3.9]

S
Ou C, et C, sont les vitesses longitudinale et transversale du son.

La densité d’états d’'une bande non parabolique, de masse effective m™ est

donnée par:
* 3/2

gi(e) = prre

[s(1+ a, za)]]/2 .(1+ 2a, s) [3.10]

Les angles finaux aprés cette diffusion sont calculés par le choix de deux

nombres aléatoires. L'angle azimutal est défini par :
B, =2nr [3.11]

et I'angle polaire a, est déeduit de la relation [ABOU 96] [KASZ 79] [SAYA 02]:

cosa, = ((1+ 2('18)3 .(1— I‘a): f')}é - (1+ GE) [3.12]

Nous représentons dans la Figure 3.1 donne le taux de diffusion par les phonons

acoustiques calculé par I'équation [3.8] obtenu avec notre simulateur Monte
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Carlo. Les courbes montrent le taux en fonction de I'énergie pour les électrons de

la vallée T dans I'InP et I'lng53Gap47As calculé a 300 K.

1,2x10'%
InP |
—————— In. ..Ga ,As

1,0x10"

3,0x10"

6010

Taux de diffusion ( s_ﬂ)

4,010 —

2 ox10"

0.0 A | 1 i :
0.0 0.1 0,2 03 04 g5 08

Energie [ eV}

Figure 3.1: Taux de diffusion par les phonons acoustiques pour les électrons
delavalée ' dans I'InP et I'lnossGaos7As a 300 K.

3.3.2. Transition par phonon acoustique polaire ou piézoélectrique

La présence du champ de polarisation par les vibrations thermiques ne
forme pas seulement un phonon optique polaire, mais aussi un phonon acoustique
polaire. L'effet de ce champ a des longueurs d'ondes acoustiques ce traduit par un
effet piézoélectrique pour modifier le parcours du porteur et causer une diffusion
[ABOU 96] [JACO 89]. Cette interaction devient importante dans les semi-

conducteurs purs et a faible température [ABOU 96].

La probabilité d'interaction piézo-électrique par unité de temps est donnée
par [ABOU 96]:

lam Pk, T e . 2m' L2 .
(2] e KT 5 Yo 2 i 12T )| ot

Avec 6(8')28'.(1+ a.s') [3.14]
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Ou P, Potentiel piézo-électrique, L, est la longueur de Debye qui est définie en

fonction de la densité des porteurs libres N, =|N, =N,| par:

2
L, = e'—NI [3.15]
\} €. Ky T

L'angle azimutal aprés la diffusion est uniformément distribué entre 0 et2n, d'ou

B, =2nr. Pour I'angle polaire final, en écrit:

h? 8m’.L2
cosd, ¥ 8III*.L2D .5(8) { { h? (E):U [ ]

La Figure 3.2 présente le taux de diffusion piézoélectrique dans ['InP et

I'lno.s3Gaon.47As en fonction de I'énergie a 300 K de la vallée I obtenu avec notre

simulateur Monte Carlo.

1,210'
InP
————— In,,.Ga, As

1,0610"

3

2 g.mog" \

6,010 \

Taux de diffusion

4.0x10"

2.0610" —— .

1l M e S — = —
0,0 0.1 02 03 04 05 08

Energie (e\)

Figure 3.2: Taux de diffusion piézoélectrique pour les électrons
de lavalée ' dans I'InP et I'Inos3Gao4rAs & 300 K.
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3.3.3. Transition par phonon optique non polaire

L'interaction avec le phonon optique polaire est due aux variations du
déplacement atomique qui déplace les atomes voisins dans un sens opposeé. La
diffusion est causée directement par ce déplacement qui est considéré comme le
potentiel de la diffusion. Le vecteur d'onde de ce phonon correspond a des

fréquences de courte longueur d'onde, ou ondes optiques [SING 93].

Cette interaction est importante pour des énergies relativement élevées ou
le taux de transfert intervallée est dominant. Cette interaction est négligée dans la
vallée I' et appliquée surtout dans la vallée L, I'électron ne change pas de vallée
au cours de l'interaction. Les interactions optiques non polaires sont inélastiques.

L'expression du taux d’interaction est donnée par la relation suivante [ABOU 96]:

aD?Z,

MNe)=(z -0 0

.(Nno+%i%ng(s') [3.17]

Ou e=¢g*hw, [3.18]

N _ est la fonction d’occupation des phonons :

no

N _ = 1
" expliw,, /K T)-1

[3.19]

D

phonon échangé. Cette diffusion est isotrope dans les deux directions polaire et

est le potentiel de déformation non polaire, et 7w, représente I'énergie du

no

azimutale, et 3,= 2n.r etcosa, =1-2r.

La Figure 3.3 représente le taux d'absorption et d'émission d'un phonon optique

obtenu avec notre simulateur Monte Carlo en fonction de I'énergie a 300 K pour

les électrons dans la vallée L dans I'InP et I'lngs3Gag.47As.
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10"
InP
o T O A e A InD 53GaD.47AS
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Figure 3.3: Taux de diffusion par phonon optique nonpolaire pour
les électrons de la vallée L dans I'InP et I'nossGaocsrAs a

T =300 K pour le cas d'émission et d'absorption d'un phonon.
3.3.4. Transition intravallée par phonon optique polaire

Le déplacement atomique pour les phonons optiques peut former un champ
de polarisation entre les atomes si le semi-conducteur est polaire. Les atomes
forment des dipbles entre eux pour créer un seul mode longitudinal connu comme
le phonon optique polaire. Le potentiel de diffusion,U,=¢e u, est reli¢ au
déplacement atomique par la charge effective e du matériau. Cette charge
caractéristique est produite d'une part, par le dipble formé dans le réseau, et
d'autre part, par la contribution de la constante diélectrique du milieu. L'effet de la
charge effective se traduit en un champ de polarisation E, qui est en fonction de
€., la constante diélectrique statique a base fréquence et de ¢_, la constante
diélectrique a haute fréquence [ABOU 96] [SING 93]:

P he € €

00 S

em’ 7w
:—Op(i_i] [3.20]

On note, que la nature diélectrique du matériau varie en fonction de la
fréquence du phonon. Elle peut étre dominante a haute fréquence et contribuer a

la modification du champ de polarisation pour affecter le transport du porteur.

- 80 -



La diffusion par phonon optique polaire est la diffusion la plus importante
dans les composés llI-V. Elle se présente comme une interaction inélastique et
anisotrope, ou la non parabolicité des bandes joue un rdle primordial dans le
calcul du taux. L'intégrale de recouvrement devient différente de l'unité pour
obtenir une expression dépendante de I'état finale. Fawcett [ABOU 96] a présenté

une solution de I'équation [3.3] sous la forme:

1+ 2a.g(k) 1+ 20.e(k’ 1+ 2a.g(k) 1+ 20.e(k’

G(k’k‘){(ha.s(k) 1+0(.e(k‘))}%+( ael)  ask) )j%-c"s“rr 321

Le taux de diffusion est écrit sous la forme suivante [ABOU 96] [MOGL 93] [KASZ
79] [SAYA 02] [SHIF 98]:

*y2

_e€m w, (1 1)1+20€ 1.1
A(g)_—h.\/_ZA.nso ( 83} 56 Fle,e )(N +ok 2) [3.22]
ou [ &(e)=efl+ae)
3e)=¢(1+as) [3.23]
La fonction F(s,s')est donnée par:
g_ 1 |5¥2 (e) +6y2 (e) |
Fle,e)==| AL +B [3.24]
S
avec [ A =[2(1+ae)(d+a.e)+a(3(e)+3())
B = -20(5(e)8(e )2 [4(1+ a.e) (1+ae) + a(3(e) + 5(e )] [3.25]

C=4(1+ae)l+ag)(l+20.e)(l+2ag)
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N,, le nombre d'occupation de phonon optiques polaires et €, I'énergie finale

apres la diffusion sont définis par:
E=e+hw, [3.26]

_ 1
No = expli, /K 4 T)-1 13.27]

L'interaction avec les phonons optiques polaires est isotrope dans la direction

azimutale seulement, d'ouf3, = 2n.r. Pour I'angle polaire, on écrit:

cosa, = 1+t _$1+2f) [3.28]
avec f=, 2VEE [3.29]
G

La Figure 3.4 présente le taux de diffusion par absorption et par émission de
phonon optique polaire obtenu avec notre simulateur Monte Carlo en fonction de

I'énergie a T =300 K pour les électrons dans la vallée ' dans ['InP et

ki
I'lnos53Gag.47As.
1 10"
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5 o ~o=-- In, Ga, As
1,210 =
‘_-h_“‘——\.
g —
= 10x10” [ —=
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8 30 10"
2
s I
o 12
%B,DXWU ‘ ‘_“__
x
5 }f _____
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~— :
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0.0 !
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Energie (eV)

Figure 3.4: Taux de diffusion par phonon optique polaire pour les électrons dans la vallée [
dans I'InP et I'lnos3Gao47As & 300 K pour le cas d'émission et d'absorption d'un phonon.
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3.3.5. Transitions intervallée

Pour calculer le taux de transfert de la vallée i vers la vallée j, il faut choisir
le potentiel de déformation D, qui est déterminé par des mesures expérimentales.
Les transitions intervallées sont isotropes dans les deux directions polaire et

azimutale, avec 3, = 2n.r et cosa, =1-2r.

+ Intervallées équivalentes

Chaque bande posséde une ou plusieurs bandes équivalentes définies
dans différentes directions du cristal. Les porteurs peuvent subir une diffusion et
transférer dans une bande équivalente a celle ou ils se trouvent. Les bandes
équivalentes sont caractérisées par les mémes constantes physiques et cette
transition est analogue a une transition intravallée. Le taux de diffusion est donné
par la relation suivante [JACO 83] [JACO 89]:

A()=2, .T;h'(giz .(Ni +%i%j.gi ) [3.30]

Ou I'énergie finale £ et le nombre d'occupation des phonons dans ce cas sont

donnés par:

e=e1hw [3.31]

N, = 1
" expliw, /K, T)-1

[3.32]

Z, est le nombre de vallées finales équivalentes possibles du méme type (Z, =4,
Z,=3), D, le potentiel de déformation, et 7w, représente I'énergie du phonon
échangé. Les Figures 3.5 et 3.6 présentent des courbes du taux de transfert entre
les vallées équivalentes. Le taux de transfert L —-L et X —X est calculé pour I'InP

et lino53Gao.47As en fonction de I'énergie a 300 K obtenu avec notre simulateur

Monte Carlo.
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Figure 3.5: Taux de transfert des électrons dans les bandes équivalentes
des vallées L dans I'InP et I'lnossGaosrAs a T =300 K.
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Figure 3.6: Taux de transfert des électrons dans les bandes équivalentes
des vallées X dans I'InP et I'lnos3GaosrAs @ T =300 K.

+ Intervallées non équivalentes

Le taux de diffusion est donné par la relation suivante [JACO 83] [JACO
89]:

__, Tn.Dj 1 1 (1+ O(i.Ei).(1+ aj_g‘j)
)\ij (Si ) = Zij Do .(Nij +§ iaj-gj (Sj ) (1+ 2a ¢ )'(1_'_ ZGj.Sj) [3.33]

1
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Ou le nombre d'occupation des phonons N; et I'€nergie finale €; sont donnés par:

1
N. = 3.34
" exphw, /K T)-1 13.34]
€, =€ thw —Ag; [3.35]

Z; le nombre de vallées d'arrivée de type j quand on part de la vallee i et D; le
potentiel de déformation intervallée entre la vallée i et la vallée j, 7w, représente
I'énergie du phonon échangé, ¢, et g; sont les énergies relatives dans chaque

vallée et a, et a; les coefficients de non parabolicité.

Les Figures 3.7 et 3.8 donnent les courbes du taux de transfert calculées avec
I'équation [3.33] obtenu avec notre simulateur Monte Carlo. Le taux de transfert

de la vallée I' aux vallées L et Xest donné pour I'InP et I'lngssGags7As a
T=300 K.

1,.0x10"

InP
/ 77777 Ino.saeao 47AS
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S 5
i _ Emission L

200107 et S N PO, ol
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0.0 il f/ }
05 06 07 0.8 0.9 10 11 1,2 13 14 15

Energie (eV)

Figure 3.7: Taux de transfert des électrons dans la vallée I
aux vallées L dans I'InP et Inos3GacarAs @ T =300 K.
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Figure 3.8: Taux de transfert des électrons dans la vallée I
aux vallées X dans I'InP et I'lnos3GaosrAs @ T =300 K.

3.3.6. Transition avec les impuretés ionisées

Pour les matériaux dopés, les impuretés ionisées interagissent fortement avec
les porteurs de charge par lintermédiaire du potentiel coulombien. Cette
interaction est prédominante a basse température et est particulierement efficace
pour les porteurs de faible énergie. Plusieurs théories ont été développées pour
rendre compte des interactions entre les électrons de conduction et les impuretés
dans les solides. Dans notre simulation on a adopté I'hypothese développée par
BROOKS et HERRING ou on considere a la fois I'écrantement des impuretés par
les porteurs et par les autres impuretés. Le potentiel V(r) crée par chaque
impureté supposée ionisée [HEST 84] [ZIMM 80]:

V(r) = (ze?/ amer) exd-Br) [3.36]

Pour le calcul de ce type de diffusion, on utilise le modéle BROOKS-HERRING
[KASZ 79] :

—_ T[NI 'e4 , 1 \
Me)= n(e, &) 9 (8)'f52(4.|<2 +32) [3-37]
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Ou N, =N, —N, est la densité du dopant ionisé, c'est-a-dire la différence entre la
densité des donneurs et la densité des accepteurs et (3 le paramétre d’écran est

donné par le modele Debye-Huckel:

BZ_ Nl'eg

= [3.38]
€0-€.KgT

L'angle azimutal aprés l'interaction est 3, = 2n.r et I'angle polaire est donné par:

2r

1+(1-r)4k?/?) 13:39]

cosa, =1-

La Figure 3.9 montre le taux de diffusion par impuretés ionisée calculé pour I'InP

et Ino.53Gao.47As obtenu avec notre simulateur Monte Carlo en fonction de I'énergie
3

a T=300 Kpour N, =N, =10"cm .

4 o0
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3.5¢10™ \ _____ In0536a0.4?AS
7 30107
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=
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5,010 e [ ]
0,0 0,1 0,2 03 04 05 0,6
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Figure 3.9: Taux de diffusion par impuretés ionisée pour les électrons de la
vallée [ dans I'InP et I'lnossGacsrAs & T =300 K .

3.3.7. Transition d’alliage
Dans les matériaux ternaires, a I'’échelle microscopique, la stoechiométrie

du réseau n’est pas respectée: le potentiel cristallin est perturbé. Cette

perturbation est prise en compte par le potentiel d’alliage. Le modéle le plus utilisé
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est celui qui repose sur le raisonnement suivant : Un électron qui passe au
voisinage d’'un atome de type 2 sur un site normalement occupé par un atome

de type 1 subit un potentiel E_, dont I'extension spatiale est r,telle que:

all

Si r<r,

o si o [3.40]

Ou U, estle potentiel d’alliage et € la charge de I'électron. L’extension spatiale

J3

r, est définie comme la distance entre deux plus proches voisins: r, :T a oua

est la maille du semi-conducteur. Cette interaction a été discutée par Harrison-
Hauser et Littlejohne [MASS 91], ou Le taux de diffusion est donné par
I'expression suivante qui prend les interactions intravallée en considération [FARA
01]:

Aale)= 3T quz x(1-x)g(e) [3.41]

. all *
Ou Q est le volume de la cellule unitaire du réseau cristallin, x fraction molaire
du matériau et U, potentiel d’alliage. La diffusion est isotrope dans les deux
directions polaire et azimutale, et [3,=2nr etcosa, =1-2r. La Figure 3.10
présente la courbe du taux de diffusion par alliage ternaire obtenu avec notre

simulateur Monte Carlo. Le calcul est fait pour I'lng s3Gag.47As a 300 K.

3.0%10"
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[ - |t ]
‘))_. X /
5,0x10" s
R
0o |‘ |‘ .|
0.0 01 0,2 03 04 05 06
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Figure 3.10: Taux de diffusion par alliages ternaires pour les électrons de la

vallée I dans I'lnos3Gao47As et I'lno15GaossAs a T =300 K.
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3.3.8. Taux de diffusion totale des électrons

Nous avons représenté sur la Figure 3.11 le taux de diffusion totale pour les

électrons de la vallée I' dans I'InP et I'lnos3Gao.47As en fonction de I'énergie a

300 K.
1,0x10"
InP
______ InU SSGaEI.‘WAsJ

30010

6,0x¢10"

4 ox10™

Taux d'intéraction { s_ﬂ)

2 0x10"

Ookc__ e e
0.0 0,2 04 0.8 08 10 1.2 14 16 1.8 20

Energie (V)

Figure 3.11: Taux de diffusion totale pour les électrons
de lavalée ' dans I'InP et I'lnos3sGao47As a 300 K.

3.4. Transitions des trous

Dans la bande de valence, la structure des bandes est différente de celle
dans la bande de conduction. Les minima des bandes des trous (trous lourds,
trous légers et split-off) sont alignés avec le minimum de la bande I . Les trous
possédent en général des masses effectives plus grandes que celles des
électrons et la mobilité dans la bande de valence est significativement plus faible

que dans la bande de conduction.

Les types de diffusion dominante pour les trous sont les interactions avec
les phonons optiques polaires et non polaires ainsi avec des phonons
acoustiques. L'effet des impuretés et des alliages peut étre négligé, a cause de la
masse élevée de ces porteurs [ABOU 96]. L'intégrale de recouvrement donnée

par I'équation [3.7] est utilisée pour calculer le taux de diffusion.
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3.4.4. Phonons acoustiques

Dans sa forme générale, cette transition est inter bandes, mais les taux de
diffusion présentés sont aussi valides pour les transitions intra bandes. L'intégrale
de recouvrement dans les deux cas est calculée a partir de I'équation [3.7] est
€gale a une constante de (1/2) [ABOU 96] [JACO 89]. Le taux de diffusion est
donc donné par [ABOU 96] [COST 73]:

< \32
om’ 2K, TE
Anps® i’

Aeol€) = ( Jer [3.42]

L'énergie finale aprés la diffusion différe de I'énergie initiale seulement dans le cas
du transfert entre la bande split-off et les autres bandes. L'énergie est alors

donnée parg, =¢, £Agg , ou Agg est la difféerence d'énergie entre les bandes.

Les Figures 3.12 et 3.13 montrent les taux de diffusion des trous dans I'InP a

77 K et 300 K. Les courbes donnent le taux pour les transitions par des

phonons acoustiques intra- et interbande obtenues par notre simulateur Monte

Carlo.

4x 70"
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310"

2x10"
h-h

Taux de diffusion (s

13
1%10 LS
h-h 17

00 0,2 0.4 06 08 1,0 1,2 14
Energie (eV)

Figure 3.12: Taux de diffusion intrabande des trous par des

phonons acoustique pour I'nPa T =77 K et 30C K.
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Figure 3.13: Taux de diffusion interbande des trous par des

phonons acoustique pourI'lnPa T =77 K et 30C K.

3.4.2. Phonons optiques non polaires

Comme pour le cas des électrons, les interactions avec des phonons
optiques sont les transitions dominantes dans le transport des trous. Le potentiel
de diffusion est aussi calculé d'une fagon semblable au calcul du taux pour le cas
des électrons et l'intégrale de recouvrement de I'équation [3.7] est égale a l'unité
pour les deux transitions intra et inter bande. Le taux de diffusion pour cette

interaction est exprimée par I'’équation [ABOU 96]:

fem)frmik, TEL Nop
Morn(e) = 2mp. A% AW, e x N,, +1 [3.43]

Ou I'énergie finale €, et le nombre d'occupation sont donnés par:

€ thw,,
g = [3.44]
& —hw,,

Nop = L
® " expw,, k. T -1)

[3.45]
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Dans le cas du transfert avec la bande split-off, on tient compte de la différence
d'énergie At dans l'énergie finale. Les Figures 3.14 et 3.15 montrent les taux de
diffusion des trous calculés pour les transitions par des phonons optiques non
polaires. Les courbes donnent le taux du transfert intra- et interbande dans I'InP

77 K et 300 K obtenues par notre simulateur Monte Carlo.
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Figure 3.14: Taux de diffusion intrabande des trous par des phonons

optiques non polaires pour I'lnPa T =77 Ket 30C K.
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Figure 3.15: Taux de diffusion interbande des trous par des phonons

optiques non polaires pour I''nPa T =77 Ket 30C K.
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3.4.3. Phonons optiques polaires

L'intégrale de recouvrement de I'équation [3.7] differe dans ce cas des
transitions intra bandes de celle des transitions inter bandes. Le taux utilisé dans
ce travail est dérivé par Brennan [ABOU 96], qui a exprimé le taux de diffusion

intrabande sous la forme suivante:

* 1/2
e’ (2m; ] " .hw, N,
Ne)= (2 mflaggLE%fx@ylﬂx ’ [3.46]
h’e €, Es).f5 4 CJ| [Ny, +1
Pour le taux de diffusion interbande, on écrit:
*]/2
e’.m; " AW N,
Ae) = 9.’—*];’;’.(i —i}i .C{l— .D.(D —iﬂx P [3.47]
2 h.zs.(z.mj) £, &), CJ| N, +1

Ou les variables C et D sont données en fonction du parametre M, = ml/ml

C:In—m [3.48]
JM & —\/Z
p=1 Mzt +e) (3.49]
2 M, & &

L’énergie finale €, et le nombre d'occupation dans les deux cas sont donnés par:

€& thw,,
& = [3.50]
€& —hw,,

Nop = L
® " exphw,, ks T -1)

[3.51]

Pour les interactions avec la bande split-off, on tient compte de la différence

d'énergie Acg,. Les Figures 3.16 et 3.17 montrent les taux de diffusion des trous
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calculés pour les transitions par des phonons optiques polaires. Les courbes

donnent le taux du transfert intra- et interbande dans I'lnP 77 Ket 300 K

obtenues par notre simulateur Monte Carlo.
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Figure 3.16: Taux de diffusion intrabande des trous par des

phonons optiques polaires pour 'InP a T =77 Ket 300 K

9,00x10"
h-I
7.50x10" ]\
(h-l
"w g o0xi0" A
C
.8
0
£ 450010" -
P L
-: 2 s ‘kn:\ ‘"‘}f“f“*;\
3 30m10" h-s o T QL B 300K
- i ‘_h_“-}t“r—_ ‘-T‘I_—:::T?_‘_::_“TT__
1,50%10 77K
0.00
0.0 0.2 04 0.6 08 1.0 T 14
Energie {eV)

Figure 3.17: Taux de diffusion interbande des trous par des

phonons optiques non polaires pour I''nPa T =77 Ket 30C K.
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Chapitre 4

Transport dans Divers Matériaux IlI-V

« La recherche consiste a observer ce que tous ont observé
et a penser da ce que personne d’autre n’a pensé. »
Albert Szent-Gyorgyi

4.1. Mise en ceuvre de la simulation

Le détail de la mise en ceuvre du programme de modélisation du transport
électronique dans les matériaux est récapitulé par l'organigramme Figure 2.10
[TOBE 88] [PERN 83] [BOUR 91] [GALL 05]. Le programme débute par la lecture des
données et les diverses initialisations indispensables au déroulement de la
simulation. Elles concernent les parametres du matériau, le calcul ainsi que le
stockage en meémoire des probabilités totales d'interaction. Le coeur du

programme est constitué de deux boucles:

L’itération sur le temps dans laquelle est imbriquée l'itération sur les
électrons. A chaque pas du temps, toutes les particules sont animées grace a la
procédure Monte Carlo mono particulaire en respectant les conditions aux limites
géométriques. Ceux-ci, tour a tour, subissent I'effet du champ électrique et des
interactions. Si nous désignons par A; la probabilité d'interaction et ', la somme
totale des probabilités d'interaction par unité de temps, une procédure de tirage
aléatoire entre 0 et 1 permet de déterminer s’il y a eu interaction et dans
I'affirmative, de désigner sa nature (Figure 4.1). L'angle de déviation est alors
déterminé puis le vecteur modifié et enfin I'énergie réactualisée en prenant en
compte éventuellement un échange de phonon. Le pas de temps ot est
généralement choisi de maniére a ce que la probabilité soit trés inférieure a 1 pour

une grande gamme d'énergies.

A la suite de la boucle sur les particules, le traitement des contacts
ohmiques (dont la modélisation est traitée au chapitre 2), est réalisé. La résolution

de I'équation de poisson 2D est effectuée, puis Une fois les boucles sur les
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particules et sur le temps exécutées, le programme calcule les moyennes des

grandeurs physiques et les sauvegarde sur disque dur.

hdt »,dt C At

i ) I

0.0 r, r, 1.0
Figure 4.1: Principe de la procédure de tirage aléatoire pour déterminer l'interaction [GALL 05].

4.2. Approximations usuelles

Afin de permettre une implémentation informatique simple et des temps de
simulation raisonnables, quelques approximations ont été introduites dans notre
programme. Pour la structure de bande, notre choix s'est porté sur le modéle
simplifié de Littlejohn qui ne considere que trois vallées (I',L,X) isotropes et

quasi paraboliques [GALL 05] [KASY 79] (Figure 4.2).

Bande réclle d'énergie .
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Bande interdite

Figure 4.2: Modéle de structure de bande de Littlejohn. Les vallées (" ,L, X)

sont considérées comme isotropes et quasi-paraboliques [GALL 05].

Il est alors possible d'exprimer facilement la relation de dispersion pour
chaque vallée d'indice i [GALL 05] [KASY 79] [HEST 84] [FADE 83]:

| [4.1]

-08 -



Ou a; est le coefficient de non parabolicité et m; la masse de I'électron au fond
de la vallée. La densité d'état par unité de volume associée a ce type de modéle

prend la forme suivante [MOGL 93]:

\32
N(e) = [2m " Vel e 1+ 24, £) [4.2]

4% K3

Ces expressions simples de I'énergie et de la densité d'états permettent
une formulation des probabilités d'interaction dépendant directement de I'énergie
[TOBE 88] [KASY 79]. Au niveau des interactions, nous avons négligé les collisions
entre électrons qui sont des événements peu influents dans les matériaux massifs.
Aux densités usuelles, les interactions piézo-électriques et acoustiques sont
considérées comme élastiques a température ambiante car I'énergie des phonons
échangeés est faible. De plus le traitement de l'interaction sur impuretés ionisées
(Brooks-Herring) reste relativement approximatif. Le principe de Pauli et l'effet de la
dégénérescence sont également absents de nos calculs car ils nécessitent la
connaissance des fonctions de distribution électronique et la position du niveau de
Fermi. Malgré ces approximations dont certaines peuvent s'avérer génantes pour
des concentrations de dopants au-dela de 1018 cm=3, le modéele donne des

résultats en bon accord avec I'expérience.

4.3. Transport dans divers matériaux

Les matériaux Ill-V sont constitués des éléments des colonnes Ill et V de la
classification périodique des éléments. De nombreux composés binaires peuvent
étre réalisés. Des semi-conducteurs binaires comme [l'arséniure de gallium
(GaAs), I'antimoniure de gallium (GaSb), le phosphure d'indium (InP), I'arséniure
d'indium (InAs), l'arséniure d'aluminium (AlAs), mais également les alliages
ternaires et quaternaires qui en découlent, présentent des propriétés trés
intéressantes pour les applications hyperfréquences. Ces alliages ternaires et
quaternaires sont réalisés par substitution partielle de I'un des éléments par un
élément de la méme colonne. On sait, par exemple, obtenir des alliages du type

GaxAl1xAs ou du type InixGaxAs. Ces alliages peuvent, comme dans le cas de
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I'Inos3Gao47As, donner des matériaux a trés haute mobilité qui pourraient
constituer le canal d'un transistor HEMT. Les matériaux IlI-V offrent donc une
grande variété de compositions permettant de modifier leurs propriétés

électroniques.

Le transport de porteurs de charge dans les semi-conducteurs se
caractérise, entre autres, par leur mobilité dans le matériau et par leur occupation
des bandes d'énergie a I'état stationnaire. La mobilité est spécifiée par la vitesse
de dérive. Elle est obtenue par le calcul de la moyenne statistique des vitesses
enregistrées aprés chaque libre parcours et lorsque la simulation atteint I'état

stationnaire.

Menons a présent une étude approfondie des propriétés de transport de
ces matériaux: I'InP, Ings3 Gao.47As, I'InAs ...etc: Ce travail constituera une base
pour étudier des structure plus complexes, et ce jusqu'au transistor complet. Pour
cela, nous utilisons une simulation Monte Carlo permettant de calculer les
principales grandeurs physiques qui caractérisent le transport électronique tout en
mettant en évidence les principaux effets physiques qui interviennent dans ces
matériaux. Ceux-ci pourront, par la suite, constituer le canal non

intentionnellement dopé d'un transistor.

4.3.1. Filiere InP

La filiere de matériaux sur substrat InP permet la réalisation des HEMT
ayant les meilleures performances en microélectronique surtout dans les
applications faible bruit. En microélectronique, I'InP, déja en usage dans les FET
classiques devient un matériau assez prisé dans la fabrication des HEMT car |l
présente deux qualités intéressantes. Utilisé comme barriére avec un canal en
GalnAs, il permet la réalisation de structure sans aluminium. Utilisé comme canal,
il devient, vis a vis du GalnAs, une alternative intéressante pour les applications
de puissance [GALL 05].
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4.3.1.1. Transport en régime stationnaire

Dans une approche Monte Carlo, comme c'est le cas dans cette étude, le
calcul des probabilités de collision est fondamental, puisque c'est grace a ces
derniéres qu'il nous est possible de décrire la physique des phénoménes
microscopiques qui entrent en jeu dans le transport électronique. Nous avons
donc calculé les taux d'interaction des différents mécanismes de collision pris en
considération dans notre modéle et qui décrivent le comportement électronique de
ces matériaux (voir chapitre 3). Ces mécanismes sont les collisions dues au
phonons acoustiques, les collisions piézoélectrique, les collisions dues a
I'absorption et a I'émission de phonons optiques polaires et non polaires, les
collisions intervallées, les collisions avec les impuretés ionisées et collisions

d’alliage.

A l'aide de notre simulateur Monte Carlo, nous avons calculé la vitesse de
dérive électronique dans I'InP faiblement dopé et nous I'avons reporté en fonction

du champ électrique dans la Figure 4.3 a température ambiante.

" |nP
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R e N
= - 'I- 4000
~ r ] F‘vg
Ag 15 . T
0 u “e
° h”ﬂ“ 8 3000
; 10 2 P~
8 . 2 [
> .k 2 s000 ]
0,5
0,0 1000
0 20 40 60 80 10C 0 1 2 3 4 ]
Champ électrique ( kV/cm) Dopage (10" cm’)
Figure 4.3: Vitesses de dérive des électrons Figure 4.4: Mobilité des électrons en
en fonction du champ électrique dans I'lnP. fonction du champ électrique dans I'InP.

On remarque qu'autour du champ critique 10 kV/cm, la vitesse pic est de l'ordre
de 2.5x107 cm.s! et une vitesse de saturation de 1x107 cm.s'. La mobilité

ohmique est de I'ordre 5000 cm?V-1s-1 (Figure 4.4), avec dopage faible.
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La Figure 4.5 donne l'occupation relative des bandes en fonction du champ
électrique. Les conditions initiales de cette simulation sont tirées de I'équilibre
thermodynamique, ou tous les électrons se trouvent dans la bande I'. Nous

pouvons donc remarquer trois zones d'intérét.

La premiere région, pour les faibles valeurs du champ électrique (<10
kV/cm) est celle ou les électrons simulés sont encore tous dans la vallée I et ont
une faible masse effective moyenne correspondant a la valeur de la masse
effective de la vallée I et une mobilité élevée, ce qui implique une vitesse de
dérive croissante (Figure 4.3).

La deuxiéme région (pour un champ =10 KV/cm) ou les particules
acquiérent de I'énergie, Figure 4.6, et favorisent le transfert aux bandes
supérieures. Cela correspond aux valeurs ou les électrons passent de la premiére
a la deuxieme vallée,L, dans laquelle la masse effective moyenne augmente

jusqu'a rejoindre la valeur de la masse effective de la vallée L .
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igu .6: ulati vallé igu .5: i s
Figure 4.6: Population des vallées en Figure 4.5: Energie moyenne des électrons
fonction du champ électrique dans I'InP. en fonction du champ électrique dans I'InP.

La Figure 4.5 montre, qu'a cette valeur du champ, la bande ' commence a
ce vider tandis que la bande L commence a ce remplir et les populations

s'inverse vers 65 kV/cm. Les particules dans cette bande commencent a avoir une
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vitesse de dérive plus faible, ce qui explique le maximum de la vitesse de dérive

dans la Figure 4.3.

Enfin, la troisieme zone correspond aux champs électriques élevés pour
lesquels tous les électrons sont désormais transférés dans la vallée X avec une
valeur de masse effective moyenne correspondant a celle de la vallée X . Pour un
champ trés élevé, la majorité des particules reste dans la bande L et dans la

bande X pour donner a la vitesse une valeur constante.

En peut remarquer dans la Figure 4.6 que I'énergie moyenne des électrons
en fonction du champ électrique peut étre décomposée en deux parties. La
premiére d'entre elles correspond a des valeurs tres basses du champ électrique,
pour lesquelles I'énergie moyenne reste quasiment constante. L'échange
énergétique entre le gaz électronique et le réseau est alors équilibré et la valeur

de l'énergie moyenne est celle de I'équilibre thermodynamique €, qui vérifie la

relatione, ZSKB'T' A la température ambiante 300 K, &, vaut 40 meV. Dans la

deuxieme partie de la courbe, elle correspond aux champs électriques plus
élevés, nous pouvons observer une augmentation de I'énergie moyenne avec le
champ électrique. En effet, lorsque celui-ci devient suffisamment important, les
collisions ne suffisent plus a dissiper I'énergie qu'il apporte aux électrons. Leur
énergie augmente alors, en méme temps que le nombre de collisions inélastiques,

jusqu'a ce qu'un nouvel équilibre soit obtenu. La relation précédente n'est plus

valable et doit étre remplacée par la relation E:SKB.TG. Du fait de 'augmentation

de I'énergie moyenne, cette température devient supérieure a la température T du
réseau cristallin. Tout se passe alors comme si les électrons s'échauffaient de plus
en plus au fur @ mesure que le champ électrique augmente. Nous parlons alors de

régime de porteurs chauds.

Nous avons porté sur la Figure 4.7 I'ensemble des vitesses de dérive des
électrons dans I'InP en fonction du champ électrique a 300 K. Les résultats sont
comparés avec des travaux expérimentaux (Majerfeld [MAJE 74], Windhorm [WIND
83], Robson [ROBS 75], Boers [BOER 71]) et théoriques (Maloney et Frey 1977
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[MALO 77]) obtenues par Monte Carlo. Nous constatons que les résultats données
par la Figure 4.7 sont en bon accord avec nos résultats obtenus par notre
simulateur Monte Carlo.
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Figure 4.7: Vitesse de dérive des électrons dans I'InP en fonction du champ
électrique a 300K des travaux expérimentaux [FISC 91] et théoriques [MALO 77].

4.3.1.2. Transport en régime non stationnaire

L'étude du transport en régime non stationnaire permet d'évaluer les
performances possibles d'un matériau pour des applications telles que les
transistors a effet de champ. Les électrons, sont sujets a une grande variation de
champ électrique qui leur confére un régime de survitesse. Les temps de transit
des porteurs et par conséquent les fréquences de fonctionnement des transistors
en dépendent largement. Pour étudier le comportement des électrons dans ces
conditions, nous avons simulé 20 000 porteurs sur une durée totale de trois
picoseconde avec un pas de temps At=1x10"* seconde sur 600 pas pour
différentes valeurs du champ électrique. Nous avons représenté, sur la Figure 4.8,
I'évolution temporelle de la vitesse moyenne du paquet d'électrons dans I'InP non
intentionnellement dopé. On peut y observer des survitesses jusqu'a 5x107 cm.s!
au bout de 0.13 picosecondes avec une distance parcourue 37 nm, Figure 4.9,
pour un échelon de champ électrique 50 kV. Le régime transitoire devient de plus
en plus court au fur et a mesure que le champ augmente. L'amplitude et la durée

de la survitesse dépendent essentiellement de la valeur du champ appliqué.

-104 -



Les Figures 4.8 et 4.9 montrent que la survitesse est d'autant plus élevée
mais breve quand le champ est élevé et apparaissent a partir du champ critique
ou champ de seuil (champ critique dans I'InP est égal a 10 kV).
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Figure 4.8: Evolution de la vitesse moyenne Figure 4.9: Evolution de la vitesse moyenne
en fonction du temps dans I'InP. en fonction de la distance dans I'InP.

Nous avons présenté sur la Figure 4.10, les positions moyennes des

porteurs en fonction du temps pour différentes valeurs du champ électrique.
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Figure 4.10: Evolution de la distance en

fonction du temps transitoire dans I'InP.

Nous constatons entre 3 kV/cm et 10 kV/cm que les positons évoluent de
maniére linéaire en fonction du temps apres un départ quadratique. Par contre au-
dela de 10 kV/cm, les courbes présentent un pic qui correspond au pic de

survitesse et on peut noter que pour les champs supérieurs a 15 kV/cm,
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I'amplitude de ce pic diminue lorsque le champ augmente. Ce qui est en bon
accord avec les résultats obtenus par la méthode de Monte Carlo a Montpellier
[FADE 83] et les résultats publiés par NAG [NAG A 87].

4.3.2. Filiere GalnAs

Parmi les alliages Ill-V, I'Arséniure de Gallium (GaAs) et le Phosphure
d'Indium (InP) joue un réle particulier car ils sont utilisés comme substrat. La
conservation d'un paramétre de maille constant dans la structure de couche d'un
composant implique que I'on ne peut pas utiliser n'importe quel matériau sur
n'importe quel substrat. Ainsi, le paramétre de maille de I''nP est d'environ 5.87 A,
et seuls des alliages ayant un paramétre de maille égal ou trés proche pourront
étre déposeés sur un substrat d'InP. Ces alliages se trouvent, dans la Figure 1.2 au
chapitre 1, sur une ligne verticale passant par I'InP, et sont Gaopas7Inoss3As,
Alo.4glnos2As, et GaAsosSbos. Le couple de matériaux ternaire Gaogs7lnossAs et
Alo.4glnos2As adapté en maille est un candidat de choix pour la réalisation de
transistors a haute mobilité d'électrons (HEMT). En effet, le Gao.47Ino.53As posséde

de bonnes propriétés de transport électronique (vitesse, mobilité) [BOURE 91].

4.3.2.1. Transport en régime stationnaire

Sur les Figures 4.11 et 4.12, nous comparons les vitesses de dérive et les
mobilités a température ambiante en fonction du champ électrique et du dopage
de quelques matériaux: InAs, Gaog47lnos3As, Gao.gslno.1sAs et Aloaslnos2As. Avec
une vitesse pic a 2.8x107 cm.s™' vers un champ de 4 kV/cm et une mobilité élevée,
14000 cm?V-1s1, le GaogasrlnossAs se montre supérieur a I'Alosslnos2As a
température ambiante. Le troisieme ne dispose que d'une vitesse pic de 2.4x107
cm.s! et la mobilité ne dépasse pas 6000 cm?V-1s-! et quant au quatrieme, le pic
de vitesse n'atteint que 2.3x107 cm.s' a 9 kV/cm et la mobilité ne dépasse pas
4500 cm?V-1s-!. La différence observée sur la valeur de la vitesse pic provient
principalement du fait que dans le Gao.sslno.1sAs, le transfert en vallée haute d'un
électron de la vallée centrale nécessite un peu moins d'énergie que dans le

Gao.47lnos3As et la méme chose pour L'InAs. L'InAs demande plus d'énergie que
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dans le Gaos7lnossAs, Figure 4.11. Celles-ci sont également illustrées sur les

Figures 4.14, 4.15 et 4.16 qui représentent les taux d'occupation, en fonction du

champ électrique, de chaque vallée par un électron.
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Néanmoins, les caractéristiques de vitesse présentent peu d'écart en champ

élevé. Dans le GalnAs, avec lI'augmentation de la composition d'indium, la mobilité

et la vitesse électronique a faible champ s'améliorent puisqu'elles atteignent
14000 cm?V-1s-1 et 2.8x107 cm.s™! pour une composition de 53% d'indium et 27300

cm?V-1s1 et 3.7x107 cm.s!' pour I'InAs. Ce matériau est excellent pour la

microélectronique avec une vitesse pic de 2.3x107 cm.s™! et 2.8x107 cm.s™! pour le
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Gao.sslno.1sAs et le GaoszlnossAs. L'augmentation du taux d'indium pourrait faire
tendre la vitesse pic a 3.7x107 cm.s™! (InAs).
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Figure 4.15: population électronique de la Figure 4.16: population électronique de la
Vallée L en fonction du champ électrique. Vallée X en fonction du champ électrique.

Nous avons porté sur la Figure 4.17 la vitesse moyenne de dérive des
électrons dans le Gao47Inos3As en fonction du champ électrique a 300 K. Les
résultats sont comparés avec des travaux expérimentaux (Marsh [MARS 80],
Windhorm et al. [WIND 82], Nag et al [Nag 86], Haase et al [HAAS 85], shigekawa et
al [SHIG 91]) et théoriques (Littlejohn [Kim 92], Brennan et Park [BREN 89])
obtenues par Monte Carlo.

Comme nous pouvons le constater sur la Figure 4.18 d’aprés Bourel et al.
[BOURE 91], la vitesse pour le GaoaszlnossAs atteint 2.6x107 cm.s-' et la mobilité
obtenue est de 12000 cm2.V-'s-1. En ce qui concerne I'Alp4slngs2As, la vitesse de
dérive obtenue est de 2x107 cm.s-' avec un champ de seuil égale a 9 kV.cm-et la

mobilité est égale a 3800 cm2.V-1s-1 pour un dopage résiduel égal a 1016 cm-3.

Nous constatons que nos résultats obtenus par notre simulateur Monte

Carlo sont en bon accord avec les résultats de Brennan et Park [BREN 89], Bourel
[BOUR 91] [BOURE 91].
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Figure 4.17: Vitesse de dérive des électrons Figure 4.18: Caractéristique de vitesse de

dans le Gao.47Ino.s3As en fonction du champ matériaux intrinseéques Gao.47Ino.s3As (trait plein)
électrique a 300 K des travaux expérimentaux et Alo.4slnos2As (trait discontinu) a température

et théoriques [BHAT 93]. ambiante obtenue par Bourel et al. [BOURE 91].

4.3.2.2. Transport en régime non-stationnaire

Nous avons étudié le transport non stationnaire dans le Gao.47Inos3As dans
les mémes conditions que I'InP. Sur la Figure 4.19, ou sont reportées les
évolutions temporelles des vitesses moyennes des électrons, on peut noter que,
pour un échelon de champ électrique de 50 kV/cm, la vitesse atteint 9.5x107
cm.s! au bout de 0.13 picosecondes avec une distance parcourue 68 nm, Figure
4.20. Ce qui est assez cohérent avec des résultats publiés antérieurement
[BOURE 91]. Alors qu'il est difficile de dépasser 9x107 cm.s! dans le GaAs et I'InP,
les électrons dans le Gaopas7lnossAs atteignent des pics de survitesse de 1.0 a

1.1x108 cm.s! en réponse a des champs trés élevés.

Nous pouvons voir aussi sur la Figure 4.21, que les positions moyenne des
porteurs en fonction du temps pour des valeurs de champ électrique supérieure a
5 kV/cm présentent une bosse qui est dle a la survitesse lorsque les porteurs ont
une énergie suffisante pour des transferts vers les vallées L. Cette énergie étant
atteinte plus rapidement a champ élevé, par conséquent la hauteur des pics est

donc atténuée.
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Figure 4.19: Evolution de la vitesse moyenne en  Figure 4.20: Evolution de la vitesse moyenne en

fonction du temps dans le Gao.47lno.ssAs. fonction de la distance dans le Gao.47lno.s3As.
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Figure 4.21: Evolution du temps transitoire en

fonction de la distance dans le Gao.47Ino.s3As.

4.3.3. Filiere Inoss3Gaog.137AS0.3Po.7

Malgré l'effort de recherche considérable consacré aux lasers InGaAsP/InP
au cours des 20 dernieres années, plusieurs parameétres physiques sont connus
avec une grande précision peu satisfaisante [CHAM 92]. Nous avons tenté, de

reproduire au mieux I'ensemble des mesures rapportées dans la littérature.
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4.3.3.1. Parameétre de réseau et fractions molaires

Pour obtenir des lasers de bonne qualité, il est essentiel que les fractions
molaires x et y soient choisies de fagons a ce que les parameétres de réseau des
semi-conducteurs In1xGaxAsyP1.y et InP soient accordés. La loi de Végard permet
d'exprimer le paramétre de réseau du In1xGaxAsyP1.y en fonction des paramétres

de réseau des composés binaires GaAs, GaP, InAs et InP [CHAM 92]:
a(x,y) = xya(GaAg+x(1-y)a(GaP + (1-x).ya(lnAs) + (1- x)(1- y) a(InP) [4.3]

Connaissant les parameétres de réseau des composés binaires, la condition
d'accord a(lnl_xGaxAsyPl_y ): a(InP), relie les fractions X et y de la fagon suivante
[CHAM 92]:

x = 0.4526y/1- 0.031y [4.4]

La Figure 4.22 illustre cette relation en indiquant également I'énergie de la bande
interdite du In1xGaxAsyP1.y en fonction des fractions molaires X et y. On constate
que l'énergie de la bande interdite du Ini1xGaxAsyP1y peut étre variée
considérablement [CHAM 92].
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Figure 4.22: Accord du paramétre de réseau et énergie de la bande interdite du InGaAsP. Le

paramétre de réseau InGaAsP est accordé a celui de I'lnP sur la ligne pointillée. Les courbes

en trait plein sont des contours dans le plan xy ou I'énergie de la bande interdite du InGaAsP
est constante [CHAM 92].
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4.3.3.2. Structure de bandes du InGaAsP

Le matériau In1xGaxAsyP1.y est un semi-conducteur a bande interdite directe
pour 0<y<1 lorsque son parameétre de réseau est accordé a celui de [IInP.
L'énergie de la bande interdite est un paramétre trés important qui détermine,
entre autres, la longueur d'onde d'émission du laser (A = hc/e, ou g, est I'énergie
de la bande interdite de la région active laser). Nous modélisons les variations de
g, par rapport a la composition du matériau et la température de la fagon
suivante:

363x1074.T?

g, =1421- _
1+162

- 072y + 012y [4.5]
La dépendance en température a été tirée du livre de Casey et Panish [CASE 78]
et la dépendance par rapport a la composition (Figure 4.23) a été tirée du livre
agrawal [AGRA 86].
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Figure 4.23: Energie de la bande interdite du
InGaAsP en fonction de la fraction [CHAM 92].

La masse effective des électrons dans I'lnGaAsP, on ne considérant que la

bande de conduction prés du minimum I, est donnée par [CHAM 92] [ADAC 82]:
m, = (0.080+ 0.039y)m, [4.6]

Ou m, est la masse de I'électron. La masse effective des trous est donnée par
[CHAM 92]:
m, = (080+ 0.060x — 0.349y)m, [4.7]
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%
Ou x =04526y/(1-0.031y). Soulignons que m, :(mvyﬁ +m%) *contient les

contributions de la bande des trous lourds et de la bande des trous Iégers. Notons

aussi que nous négligeons toute dépendance en température des masses
effectives m, et m,.

4.3.3.3. Transport en régime stationnaire

Nous représentons sur la Figure 4.24, la vitesse de dérive des électrons en
fonction du champ électrique pour I'lno.sssGao.137As0.3Po.7. La vitesse pic atteint
2.6x107 cm.s™! et apparait lorsque I'énergie atteint A, I'énergie de transfert dans
la vallée L, Figure 4.24, autour du champ critique 9 kV/cm et la vitesse de
saturation 0.9x107 cm.s™'. La Figure 4.25 permet de définir une mobilité statique
dans I'lng.se3Gaon.137As0.3Po.7 intrinséque de 5000 cm?V-1s-1,

5 5000
I, 5 Gy 15,A8, Py 7 \ INg 65,58 A8 Py 5

4000

3000

M
Mobilité { em V" .5

Vitesse de dérive ( 107cmn's)

2000

0 20 40 60 80 100 o 1 # 5 4
17
Champ électrique ( kW/em) Dopage (10 cm&)

Figure 4.24: Vitesse électronique en fonction du  Figure 4.25: Mobilité des électrons en fonction

champ électrique dans I'lno.ss3Gao.137As0.3Po.7.  du champ électrique dans I'lno.ss3Gao.137As0.3Po.7.

Il est intéressant de connaitre les pourcentages des populations de porteurs
dans les différentes vallées en fonction du champ électrique car ils interviennent
dans le calcul des énergies et des vitesses moyennes sur I'ensemble des vallées.
Sur la Figure 4.26 nous avons présenté les coefficients de repopulation dans les
vallées ', L et X. On remarque que pratiquement tous les porteurs sont dans la

vallée I jusqu'a 9 kV/cm environ, ce qui correspond au pic de la courbe de
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vitesse. Le transfert vers les vallées L commence aux environs du champ de pic

lorsque I'énergie dépasse l'énergie du transfert Al . A 100 kV/cm, il y a environ

55% de porteurs qui se trouvent dans les vallées de type L et 25 % dans les

vallées de type X . Ensuite les transferts en vallées supérieures font chuter les

vitesses. La diminution de la mobilité en fonction du dopage est représentée sur la

Figure 4.25. On notera que la réduction de mobilité est importante lorsque le

dopage atteint couramment la valeur de 1017 cm3, car la mobilité a la temperature

ambiante passe de 5000 cm2.V-1.s1 pour le matériau intrinséque a environ 1900

cm2.V-1.s-! pour N,=4.10"" cm3.
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Figure 4.26: Energie en fonction du champ

électrique dans I'lno.sssGao.137As0.3Po.7.
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Nous avons porté sur la Figure 4.28 la vitesse moyenne de dérive des

électrons dans In1xGaxAsyP1.y en fonction du champ électrique a 300 K.
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Figure 4.28: Vitesse de dérive des électrons dans In1xGaxAsyP1.y
en fonction du champ électrique a 300 K [ADAC 92].
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Les résultats sont comparés avec des travaux expérimentaux (Houston [POTZ 86]
pour y = 044 et Galvanauskas [BHAT 83] pour y = 042,065,0.8)( Figure 4.28).

4.3.3.4. Transport en régime non stationnaire

Les courbes relatives aux vitesses de dérive a différents champs
électriques en fonction du temps et la distance parcourue par les porteurs sont
illustrées dans les Figures 4.29 et 4.30.
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Figure 4.29: Evolution de la vitesse moyenne en Figure 4.30: Evolution de la vitesse moyenne en

fonction du temps dans I'lno.ss3Gao.137As0.3Po.7. fonction de la distance dans I'Ino.ss3Gao.137As0.3Po.7.

On peut remarquer que, pour un échelon de champ électrique de 50 kV/cm, la
survitesse enregistrée présente une valeur maximale de 5.05x107 cm.s™! et dure
0.15 picosecondes sur une distance parcourue de 44.6 nm. La Figure 4.31
représente les distances parcourues par les porteurs en fonction du temps pour
différentes valeurs du champ électrique. Elle montre que la pente de ces courbes
passe par un maximum avant que le régime stationnaire soit atteint. Ces pentes
sont constatées pour des valeurs du champ supérieures a celui du champ de seulil
(entre 10 kV/cm et 50 kV/cm). L'absence des résultats théoriques et
expérimentaux ne permet pas d'étre aussi affirmatif sur les résultats obtenus avec

notre simulateur.

-115-



500

—— 50KV
% —— 20 kY
400 //55 — 10K
S =
g — 3k
£ 00 / /// //
: L7
gzoo // ///
a8 //////
o ar
100 ,,//
0
0 1 2 3 4 5 6

Temps (ps)

Figure 4.31: Evolution du temps transitoire en fonction

de la distance dans I'lno.gs3Gao.137As0.3Po.7.

4.3.4. Fréquence de coupure optimale

Sur les Figures 4.32, 4.33 et 4.34, nous comparons les temps du régime
transitoire a la température ambiante en fonction du champ électrique de quelques
matériaux déja étudiés: InP, Gaop.as7lnossAs, Inoss3Gao.137As0.3Po.7 et I''nAs pour
différents distances de 0.05, 0.1, 1 micro. Avec un temps de transit minimal (0.1,
0.15 et 2 picosecondes) pour différentes distances (0.05, 0.1, 1 micro), L’'InAs se

montre supérieur comparé aux autres matériaux a température ambiante.
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Figure 4.32: Evolution du temps transitoire en Figure 4.33: Evolution du temps transitoire en
fonction du champ électrique pour 0.05 micro. fonction du champ électrique pour 0.1 micro.
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Le temps de transit T a Travers 1 micro, est réduit au minimum quand la
force appliquée du champ électrique est autour du champ de seuil des matériaux
étudiés. Le temps de transit minimal étant environ 6.6 picosecondes pour I'InP, 4.8
picosecondes pour I'Ings3 Ga 047As, 7.5 picosecondes pour I' Ing.se3Gao.137As0.3Po.7

et 2 picosecondes pour I'InAs.
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Figure 4.34: Evolution du temps transitoire en

fonction du champ électrique pour 1 micro.

Nous déterminons le temps de transit T minimal, correspondant aux choix
de la distance s’étendant entre 0.05 a 1 micro. Nous rappelons que la fréquence

de coupure pour un dispositif est donnée par la relation suivante:

fT :]/ZT[[ [4

ou T estle temps de transit. Nous constatons pour I'InAs que la fréquence de
coupure optimale s'étend d'environ 100 gigahertz pour 0.1 micro, 1500 gigahertz
pour 0.05 micro et autour de 79 gigahertz pour 1 micro. Pour une épaisseur égale
a 1 micro. Nous estimons les fréquences de coupure correspondantes a 24 GHz

pour I''nP, 33 GHz pour I'Ing.s53Gao.47As a et 21 GHz pour I'Ino.ge3Gao.137As0.3Po.7.

4.3.5. Filiere GaN

Bien que leur succés soit plutét récent, les composés IlI-V nitrurés font

partie des premiers semi-conducteurs mentionnés “Matériaux a grand gap” (Figure
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4.35). lIs peuvent se trouver sous deux formes différentes: la forme Wurzite (la
plus répandue) caractérisée par une maille hexagonale et sous certaines
conditions, la forme Zinc Blende qui cristallise avec une maille cubique a faces
centrées [DESS 98]. L'AIN a été mentionné pour la premiéere fois en 1907 mais
synthétisé par E. Tiede en 1928 [TIED 28] sous la forme Wurzite déterminée par H.
Ott [OTT 24]. Quant au GaN, sa synthése a été réalisée pour la premiére fois en
1932 par W.C. Johnson [JOHN 32], J.V. Lirman en 1937 [LIRM 37] ainsi que R.
Juza en 1938 [JUZA 38] ont révélé son caractere Wurzite. |l faudra néanmoins
attendre le début des années 70 pour obtenir des croissances épitaxiales de GaN
et d'AIN sur saphir [DESS 98] [DING 71].
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Figure 4.35: Comparaison des largeurs de bande interdite en fonction du
paramétre de maille pour la famille des IlI-V nitrurés [DESS 98].

A cause de son caractére instable, la croissance de la forme cubique de
ces composés n'a vraiment été maitrisée qu'a partir de 1986 quand différentes
équipes l'ont effectuée sur substrats GaAs ou Silicium [ZHEN 98] [GU 02] [WEI 00].
Pour désigner le GaN Wurzite nous utilisons I'écriture h-GaN et pour le GaN Zinc
Blende, l'écriture c-GaN. Dans le but de réaliser la modélisation des MESFET,
nous nous sommes penchés sur la simulation du transport dans le GaN. Nous
montrerons que les caractéristiques de transport peuvent évoluer différemment

dans les deux formes cristallines.
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4.3.5.1. Présentation des deux formes cristallines

Comme les deux formes cristallines présentent deux types de structures de
bande assez éloignées, il est nécessaire de considérer deux modéles de vallées

et deux jeux de parametres différents.

1. Forme Zinc Blende

Pour la forme cubique, la structure de bande, représentée sur la Figure
4.36, peut étre classiquement décrite par le modéle de vallées ' ,L et X non
paraboliques de Littlejohn [GALL 05] [KASY 79].
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Figure 4.36: Structure de bande calculée par Figure 4.37: Structure de bande calculée par
J. Kolnik et K. Brennan [KOLN 95] pour la J. Kolnik et K. Brennan [KOLN 95] pour la
forme Zinc Blende du GaN. forme Wurtzite du GaN.

2. Forme Wurtzite

La modélisation du transport d'électrons dans le GaN de type Wurtzite est
assez délicate car l'obtention des parameétres relatifs aux vallées satellites est
difficile. Beaucoup d'études ont été menées afin de mieux connaitre la structure de
bande [KOLN 95] [BREN 00] (Figure 4.37). Le choix d'un modéle avec quatre
vallées ', A, M et K (Figure 4.38), est motivé par le fait que les vallées A, M et
K sont dans les trois directions principales et présentent pratiquement le méme

écart énergétique avec le bas de la bande de conduction [DESS 98].
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Figure 4.38: Modéle de structure de bande employé pour la
simulation du transport dans le GaN Wurzite [DESS 98].

4.3.5.2. Transport électronique dans le GaN

Nous avons entrepris une étude comparative du transport électronique
entre les matériaux de la filiere GaN Zinc Blende et Wurzite. Nous abordons les
mobilités, les caractéristiques de vitesse et de survitesse avec quelques

confrontations a des résultats expérimentaux ou théoriques.

+ Transport en régime stationnaire

1. Mobilité électronique a 300 K

La Figure 4.39 représente les mobilités électroniques dans le GaN a champ
faible en fonction du dopage. Avec la forme cubique, nous obtenons des valeurs
de mobilité supérieures a celles déterminées pour la forme hexagonale. A
1018 cm3, la mobilité dans c-GaN atteint 325 cm?V-1s-1 et 230 cm?V-1s-1 pour le h-
GaN. A 2x10'6cm3, les électrons présentent une mobilité de 2300 cm?V-1s-1 dans
le c-GaN et de 860 cm?V-'s' pour le h-GaN. Ces écarts s'expliquent
principalement par la différence des masses en vallée I entre les deux formes
cristallines: 0.15mo pour le c-GaN et 0.20mo pour le h-GaN. Toujours sur la Figure
4.40, nous avons placé des valeurs expérimentales obtenues dans la littérature
pour la forme Zinc Blende et hexagonale [DESS 98] [DESS 97]. La comparaison

avec nos valeurs théoriques montre une bonne concordance sur toute la gamme

- 120 -



de dopages étudiés avec les résultats obtenus par Dessenne en 1997 (Figure
4.40) [DESS 98] [DESS 97].
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Figure 4.39: Mobilités fonction du dopage dans Figure 4.40: Mobilités fonction du dopage
le GaN a 300 K. obtenus par expériences et théoriques [DESS
98] [DESS 97] dans le GaN a 300 K.

2. Vitesse de dérive dans GaN

Nous représentons sur la Figure 4.41, les vitesses de dérive des électrons
en fonction du champ électrique pour les deux formes cristallines du GaN et un

matériau largement utilisé en microélectronique, I'Arséniure de Gallium (GaAs).
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Figure 4.41: Vitesses de dérive des Figure 4.42: Energie moyenne des
électrons en fonction du champ porteurs en fonction du champ
électrique dans le GaN et le GaAs. électrique dans le GaN et le GaAs.
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Pour c-GaN, la vitesse pic atteint 3.1x107 cm.s! et la vitesse de saturation
1.9x107 cm.s' tandis que, pour le h-GaN, ces mémes vitesses sont 2.9x107 cm.s™"
pour le maximum et 2.1x107 cm.s™! pour la saturation. Ces deux matériaux IlI-V
nitrurés offrent des vitesses électroniques trés supérieures aux vitesses
observables dans les matériaux semi-conducteurs plus classiques tels que le
GaAs ou le Silicium. Cet avantage dans le transport de charges fait du GaN un

matériau trés attractif dans le domaine de la microélectronique [DESS 98].
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Figure 4.43: Population électronique des vallées dans le

GaN Zinc Blende en fonction du champ électrique.

3. Comparaison avec d'autres résultats théoriques

La vitesse des électrons dans c-GaN dopé a 1017 cm3 a été calculée par
Brennan en 1995 [KOLN 95] grace a un modele Monte Carlo basé sur une
description compléete de la structure de bande. Nous l'avons représentée en
fonction du champ électrique sur la Figure 4.44. Elle présente une région de
mobilité différentielle négative a partir du champ de seuil, 110 kV/cm, pour lequel
la vitesse atteint un pic vers 2.5x107 cm.s'. La vitesse de saturation a 500 kV/cm
s'établit vers 1.7x107 cm.s!. Par contre Dessenne en 1997 [DESS 98] [DESS 97]
utilise le modele de type trois vallées pour calculer La vitesse des électrons dans
c-GaN. Les résultats sont assez similaires hormis un champ de seuil de 125
kV/cm et une vitesse pic qui s'éléve a 2.9x107 cm.s™!. Pour la forme Wurzite avec
le méme dopage calculé par Dessenne en 1997 [DESS 98] [DESS 97] (Figure

4.45), la vitesse atteint 2.75%x107 cm.s' pour un champ de seuil de 185 kV/cm.
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Aprés une décroissance, elle se maintient vers 2.0x107 cm.s*' a 500 kV/cm. En
régime d'électrons chauds, 'avantage du Wurtzite sur le Zinc Blende trouve son
explication dans la différence de la masse des porteurs en vallées satellites avec
environ 0.3mo pour la forme hexagonale et entre 0.4 et 0.7mo pour la forme

cubique.
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Figure 4.44: Vitesse de dérive des électrons en Figure 4.45: Vitesses de dérive des électrons
fonction du champ électrique dans GaN Zinc selon le champ électrique pour le GaN
Blende des travaux théoriques [DESS 98]. Wourzite des travaux théoriques [DESS 98].

En comparaison, d'autres études théoriques du Wurtzite s'accordent pour prédire
aussi 'apparition d'une mobilité différentielle négative apres 150 kV/cm, tant que le
modeéle prend en compte des vallées supérieures. Ce n'est pas le cas des calculs
de Littlejohn en 1975 [LITT 75], qui ne considérent que la vallée I et se destinent
plutét a la détermination de la mobilité a bas champ. Les vitesses déterminées par
Shur [GELM 93] et a nouveau Littlejohn [MANS 95] avec des modéles Monte Carlo
plus complets ne montrent pas un accord valable avec nos résultats tant du point
de vue du champ de seuil que des vitesses de saturation. Ces deux auteurs ont
adopté un jeu de parameétres assez différent avec une masse d'électron en vallée
I de 0.19mo et dans les vallées supérieures de 0.7mo a mo ainsi qu'une énergie
de séparation entre les vallées satellites et le minimum de la vallée centrale de
1.5 eV. Une mobilité plus élevée, un champ de seuil plus faible vers 130-150
kV/cm et une vitesse de saturation a 300 kV/cm bien en deca avec 1.6x107 cm.s™!
en sont les conséquences. Comme pour le Zinc Blende, seuls les travaux de

Brennan [KOLN 95], réalisés a partir d'une structure de bande compléte,
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présentent des points de concordance hormis dans la zone du champ seuil avec
une vitesse pic a 2.5x107 cm.s™!. Pour les deux formes cristallines, les calculs
réalisés par Brennan grace a un modéle Monte Carlo utilisant la structure de
bande compléte constituent notre référence majeure pour les vitesses de dérive
dans GaN. L'écart de performances avec notre modele est lié a la représentation
de la structure de bande [DESS 98]. Tout d'abord, le modéle simplifié ne tient pas
compte du caractére non isotrope de la zone de Brillouin. D'autre part, I'élévation
de la masse avec I'énergie par le terme m’ (1+ a.s) ne refléte pas celle décrite par
le modéle complet dans le haut des vallées. Sur la Figure 4.45 ou est représentée
I'énergie des porteurs selon le champ électrique pour la forme Zinc Blende, on

repére trois phases distinctes:

» La premiére entre 0 et 100 kV/cm ou les porteurs traités par le modéele complet
se montrent Iégérement plus énergétiques ce qui est cohérent avec les vitesses
(Figure 4.44).

* A partir de 100 kV/cm, les électrons commencent a transférer en vallée X mais
restent majoritairement en vallée I' (Figure 4.47) avec une occupation a plus
de 85%. Dans cette vallée, les porteurs peuvent monter plus haut en énergie
avec le modéle 3 vallées pour les raisons invoquées en début de paragraphe,
d'ou un pic de vitesse plus élevé vers 125 kV/cm. Ensuite les transferts en
vallées supérieures font chuter les vitesses. Avec le modéle complet, ils sont
moins nombreux car l'intervalle d'énergie entre les vallées I' et X est de 1.4

eV, valeur supérieure a 1.19 eV utilisé dans le modele 3 vallées.

» La derniére phase débute a 200 kV, ou la tendance s'inverse pour I'énergie. En
effet, avec le modéle simplifié, les porteurs assez hauts en énergie en vallée I
finissent par transférer en vallée X ou ils obtiennent une énergie plus faible par
rapport au modéle complet. A 500 kV, les occupations en vallée I' sont assez
proches entre les deux modeles avec 20% et 30%. Donc 80 % des porteurs
occupent les vallées supérieures et comme celles-ci sont plus hautes avec le
modele réaliste, les énergies obtenues par Brennan [KOLN 95] sont plus

importantes.
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Figure 4.46: Energie moyenne des porteurs dans Figure 4.47: Population électronique en
GaN Zinc Blende en fonction du champ électrique vallée [ dans GaN Zinc Blende en fonction

Dessenne [DESS 98].

4. Influence du dopage

Les vitesses de dérive en fonction du champ électrique pour différents

dopages ont été tracées sur la Figure 4.48 pour c-GaN et la Figure 4.49
pour h-GaN.
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Figure 4.48: Vitesses de dérive des électrons Figure 4.49: Vitesses de dérive des électrons
dans le GaN Zinc Blende pour divers dopage. dans le GaN Wurzite pour divers dopage.

L'élévation du dopage jusqu'a 10" cm=3 diminue le pic de vitesse de
3.1x107 cm.s-1 a 2.85x107 cm.s-! dans le cas du GaN Zinc Blende et de 2.88x107
cm.s?' a 2.67x107 cm.s' dans le cas du GaN Wurzite. Il faut noter aussi une

diminution de la vitesse de saturation de 1.95x107 cm.s-!' a 1.87x107 cm.s™! dans le
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cas du GaN Zinc Blende et de 2.18x107 cm.s" a 2.11x107 cm.s"! dans le cas du
GaN Wurzite. L'influence du dopage est beaucoup moins critique dans ces
matériaux que dans le GaAs ou le GaoasrlnossAs par exemple. Les résultats
obtenus avec notre simulateur Monte Carlo sont en bon accord avec Dessenne
[DESS 98] [DESS 97] (Figures 4.50 et 4.51), Stephen [STEP 05] (Figure 4.52) et
Foutz [FOUT 98] (Figure 4.53).
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Figure 4.50: Vitesses de dérive des électrons Figure 4.51: Vitesses de dérive des électrons
dans le GaN Zinc Blende pour divers dopage dans le GaN Wurzite pour divers dopage
d’apés Dessenne [DESS 98] [DESS 97]. d'apres Dessenne [DESS 98] [DESS 97].
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Figure 4.52: Vitesses de dérive des électrons  Figure 4.53: Vitesses de dérive des électrons
dans le GaN Wurzite pour divers dopage dans le GaN Wurzite pour divers dopage
d’aprés Stephen [STEP 05]. d’apres Foutz [FOUTZ 98].
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5. Influence de la temperature

Il est bien connu que la température joue un réle décisif en influengant sur
les caractéristiques de la vitesse de dérive en fonction du champ électrique. Les
vitesses de dérive en fonction du champ électrique pour différentes températures

ont été représentées dans les Figures 4.54 et 4.55 pour le c-GaN et le h-GaN.
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Figure 4.54: Vitesses de dérive des électrons Figure 4.55: Vitesses de dérive des électrons
dans GaN Zinc Blende pour divers température. dans le GaN Wurzite pour divers température.

Nous remarquons que la forme des caractéristiques de vitesse en function
du champ change sensiblement a mesure que la température augmente. En
particulier, la vitesse de dérive maximale et la vitesse de saturation diminuent
sensiblement avec la température. Il est intéressant de noter que la mobilité a
faible champ augmente pendant que la température diminue, tandis que, la
vitesse de saturation montre une dépendance moins prononcée de la
température. Ceci peut étre expliqué que pour les faibles champs, la dispersion
est dominée par les phonons acoustiques, des impuretés ionisées, et I'absorption
des phonons optiques polaires qui sont faibles pour des basses températures
améliorant ainsi la mobilité. Pour des températures allant jusqu’a 300 K, la bosse
dans les caractéristiques de la vitesse de dérive est liée a la présence de la
dispersion des impuretés. Aux températures élevées, la bosse disparait, due a la
dominance de la dispersion des phonons optiques polaires avec une réduction
dans la dispersion des impuretés. Le transport a champ élevé, est dominé par les

dispersions des phonons optiques polaires et intervallées qui ont une faible
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dépendance de la température du réseau. L'élévation de température diminue le
pic de vitesse de 3.2 x 10 7 cm.s' pour 150 K jusqu'a 2 x107 cm.s™! pour 1000 K
dans le cas du GaN Zinc Blende et de 3.0x107 cm.s! pour 150 K jusqu'a
1.9 x107 cm.s-', pour 1000 K dans le cas du GaN Wurzite. En plus, elle diminue la
vitesse de saturation (ou vitesse stationnaire) de 2.1x107 cm.s' pour 150 K
jusqu'a 1.4x107 cm.s"! pour 1000 K pour le c-GaN et de 2.2x107 cm.s' pour 150 K
jusqu'a 1.5x107 cm.s*' pour 1000 K pour le w-GaN. Les résultats obtenus avec
notre simulateur Monte Carlo sont en bon accord avec Stephen [STEP 05] (Figure
4.56), Foutz [FOUT 98] (Figure 4.57) et Anwar [ANWA 01] (Figure 4.58).
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Figure 4.56: Vitesses de dérive des électrons Figure 4.57: Vitesses de dérive des électrons
dans le GaN Wurzite pour divers temperature dans le GaN Wurzite pour divers temperature
d’aprés Stephen [STEP 05]. d’aprés Foutz [FOUTZ 98].
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6. Comparaison le GaN avec d'autres matériaux relatifs AIN et InN

Les vitesses obtenues dans GaN sont trées importantes par rapport aux
matériaux étudiés précédemment dans ce chapitre, aussi bien pour la vitesse pic
que pour la vitesse de saturation. Nous avons déterminé les caractéristiques de
vitesse champ de GaN, AIN et InN, en utilisant notre simulateur de Monte Carlo.
Sur la Figure 4.59, nous avons tracés les caractéristiques liées a ces matériaux

pour une température de 300 K et une concentration de 1017 cm-3.
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Figure 4.59: Vitesses de dérive des Figure 4.60: Vitesses de dérive des électrons en

électrons en fonction du champ électrique  fonction du champ électrique dans le h-GaN, h-AIN et
dans GaN, AIN et InN. h-InN Foutz [FOUT 98], Stephen [STEP 98] [STEP 05]

Pour la forme Wurzite, la vitesse de derive de InN est extraordinairement élevée,
autour de 3.8x107 cm.s1, a un champ électrique de 56 kV/cm. Ceci représente une
vitesse de dérive maximale la plus élevée pour un semi-conducteur IlI-V. La créte
pointue exhibée dans la caractéristique de vitesse en fonction du champ électrique
differe nettement des larges crétes prévues pour les cas de GaN et d'AIN. On note
aussi que les vitesses de dérive de saturation de GaN, AIN et InN sont
comparables. Dans le h-GaN, une vitesse de dérive maximale de 2.9x107 cm.s""
se produit a un champ électrique d'environ 170 kV/cm, alors que pour h-AIN, une
vitesse de dérive maximale de 1.8x107 cm.s™' se produit a un champ électrique de
450 kV/cm. Pour la forme Zinc Blende, la vitesse de saturation de AIN et la vitesse

pic sont respectivement 1.53x107 cm.s"! et 2x107 cm.s-1, alors que pour InN, une
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vitesse de dérive maximale de 3.71x107 cm.s™! se produit a un champ électrique
de 60 kV/cm. Nous constatons que les résultats sont en bon accord avec Foutz
[FOUT 98], Stephen [STEP 98] [STEP 05] (Figure 4.60). dans le cas du GaAs, la
vitesse de dérive maximale atteint 2.2x107 cm.s™! pour un champ électrique égale
a 5 kV/icm. Cela est dU en faite que AIN, GaN, ont des énergies de phonons
optiques polaires relativement grandes de 99.2, 91.2 et 89 meV, respectivement,
en comparaison avec GaAs, qui est égale a 35 meV, et des séparations d'énergie

d'intervallée relativement grandes.

+ Transport en régime non stationnaire

Pour mettre en évidence les effets de transport non stationnaire, nous
avons suivi un paquet de 20 000 électrons soumis a des variations de champ
brutales. Les Figures 4.61 et 4.62 permettent de comparer les variations
temporelles des vitesses pour différents échelons de champ entre le c-GaN et le
h-GaN. A 110 kV/cm, l'effet de survitesse n'est pas observable quelque soit la
forme cristalline. A partir de 170 kV/cm jusqu’a 560 kV/cm, seules les vitesses
dans la forme cubique présentent un pic franc ou la vitesse maximale augmente
de 4,2x107 cm.s' a 8.2x107 cm.s' et la distance parcourue diminue
approximativement de 52 nm a seulement 24.6 nm pour c-GaN. On peut conclure
qu'ont 560 kV/cm, le c-GaN affiche sa suprématie avec une vitesse maximale de

8.2x107 cm.s! surpassant les 6.6x107 cm.s' du h-GaN.
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Figure 4.61: Evolution de la vitesse moyenne Figure 4.62: Evolution de la vitesse moyenne
en fonction du temps dans le c-GaN. en fonction de la distance dans le c-GaN.
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Ces résultats sont validés par des travaux du méme type dirigé par
Dessenne [DESS 98] [DESS 97] (Figures 4.65 et 4.66), Foutz [FOUT 98] et
Stephen [STEP 05] (Figure 4.67).
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Figure 4.65: Evolution de la vitesse moyenne Figure 4.66: Evolution de la vitesse moyenne
en fonction du temps dans le c-GaN d’apés en fonction du temps dans le h-GaN d’apés
Dessenne [DESS 981 IDESS 971. Dessenne [DESS 98] [DESS 97].
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4.4. Conclusion

Aprés avoir présenté le principe et la mise en ceuvre de la méthode de
Monte Carlo appliquée au transport électronique dans les semi-conducteurs, ce
chapitre a retracé I'étude de deux filieres de matériaux. La filiere InP, qui est en
phase de maturité, doit beaucoup aux qualités de transport électronique de
GalnAs avec une composition d'indium égale ou supérieure a 53%. Ce matériau a
cependant un défaut majeur avec l'apparition rapide de phénomeénes ionisants.
C'est pourquoi nous étudions des alternatives comme I'InP qui présente des

caractéristiques comparables sans les inconvénients de l'ionisation par impact.

Le semi-conducteur GaN est un candidat trés prometteur pour la
microélectronique si I'on consideére I'estimation de ses performances en termes de
transport électronique par rapport aux matériaux classiques. Le GaN pourrait
concurrencer rapidement le GaAs dans le domaine des MESFET en électronique
de puissance. Entre les deux formes cristallines, notre préférence va au GaN de
type Zinc Blende car ce matériau présente une meilleure mobilité électronique,
une vitesse pic plus importante et des caractéristiques de transport non

stationnaire plus attrayantes. Le GaN Wurtzite, par contre, a aussi ses avantages:
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une vitesse de saturation plus élevée que celle de la forme cubique [DESS 98]
[DESS 97]. Foutz et autre [OLEA 06] estiment pour une distance égale a 1
micro, le temps de transit minimal, est d’environ 3.0 picosecondes pour le Nitrure
de Gallium (GaN) et autour de 5.4 picosecondes pour ['Arséniure de Gallium
(GaAs). La fréquence de coupure optimale pour un dispositif fabriqué par du GaN
est d’environ 50 GHz, elle est de 30 GHz pour le GaAs. Les premiers travaux
théoriques laissent penser que les applications en électronique de puissance ont

beaucoup a espérer des matériaux IlI-V nitrurés notamment en phase cubique.

4.5. Transport dans les dispositifs

Dans le cas des matériaux en volume, le champ électrique est uniforme
dans toute la structure. En revanche, pour simuler un composant, il est nécessaire
de connaitre le champ en tout point du dispositif. La position de chaque particule
étant connue a tout instant, on déduit la distribution de charge. La résolution de
I'équation de poisson fournit le potentiel et le champ. Le but essentiel de la
simulation de composants semi-conducteurs et de fournir des outils de validation
pour la conception de nouvelles structures telles que les transistors a effet de
champ. Dans cette partie, on va présenter quelques essais numeériques, par notre
simulateur Monte Carlo bidimensionnelle d'abord sur un exemple de diode n*-n-n*
en GaAs Puis on va effectuer d'autres essais numériques sur un transistor
MESFET GaAs.

4.5.1. Simulation d'une diode n+-n-n+ en GaAs

Dans cette section nous considérons le cas d'une diode n*-n-n* en GaAs
d’'une longueur totale de 1 micro avec un canal actif de 0.4 micro placé au milieu
du dispositif. Les profils de dopage sont: Np =5x10!7 cm-3 dans la région de n+ et

Np=2x10"5 cm-3 dans la région n avec une tension Vbias=2 V.

La densité des électrons, la vitesse de dérive, I'énergie moyenne, le champ
électrique et le potentiel électrostatique sont illustrés sur la Figure 4.68 pendant
10 picosecondes ou une comparaison avec des résultats analogues pour la diode

en Silicium n*-n-n* est également montrée dans le méme graphe.
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Figure 4.68: Densité des électrons, vitesse de dérive, I'énergie moyenne et le champ

électrique dans la diode n*-n-n* GaAs et Si pour Vbias =2V ( —— GaAs, —— Si).

Nous remarquons que la densité des électrons dans la structure est
quasiment constante dans les zones n* avec un léger excés au contact. Ces

variations resultant des conditions au limites, indiquent I'existence d'un courant de
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nature diffusive. A la frontiére de la jonction n*n de la cathode, a gauche, nous
observons |'établissement d'une zone de charge d'espace due a une depletion des
électrons du coté n* et une injection d'électrons de n* vers n créant une zone
d'accumulation. Le méme phénoméne existe a la jonction n*n de l'anode et
comme la zone n est trés mince, elle se trouve entierement en accumulation. La
répartition du champ dépend alors trés peu du dopage de la zone n. Pour le
champ électrique dans la structure, on remarque aux extrémités qu'il y a un champ
répulsif qui s'oppose a la diffusion des électrons depuis le contact. La répartition
du champ au voisinage des deux jonctions n*n correspond bien aux zones de
charges d'espace et le champ varie pratiquement linéairement dans la zone n.
L'énergie cinétique des électrons est constante dans la zone n* de la cathode et
croit fortement dans la zone n, les électrons se thermalisent rapidement lorsqu'ils
atteignent I'anode. De méme, la vitesse comme le montre la Figure 4.68, étant
faible et constante dans la zone n* croit fortement au début de la zone n puis

devient constante. Dans la zone n* coté anode la vitesse décroit rapidement.

A partir de certaines distances, les électrons les plus énergétiques ont

atteint une énergie de aw (r— 35 mevj et commencent a émettre des phonons

optiques polaires. L'énergie des électrons est de plus en plus importante et
I'émission de phonons optiques polaires conduit alors a une distribution des
vitesses de plus en plus anisotrope, et la direction du vecteur vitesse est trés peu
déviée. Lorsque les electrons atteignent la zone n* de l'anode, les interactions
avec les impuretés de la zone deviennent tres importantes et la vitesse se
redistribue de fagon isotrope, ce qui explique la décroissance de sa valeur

moyenne.

La grande différence dans la vitesse, qui peut étre vue dans Figure 4.68
entre le GaAs et le Si est essentiellement due a la différence entre les masses
effectives des électrons de silicium et les électrons dans la vallée I' du GaAs. En
effet prés de la premiére jonction I'énergie moyenne est basse et les électrons
sont principalement dans la vallée I ou ils ont une petite masse effective et des

vitesses par conséquent élevées. Prés de la deuxiéme jonction, ou le champ
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électrique atteint sa valeur maximum, la vallée L est presque exclusivement
peuplée. Puisque ici la masse effective est beaucoup plus grande que dans la
vallée I, elle est comparable a la masse effective du Silicium, d’ou la diminution

de la vitesse moyenne.

4.5.2. Simulation bidimensionnelle d'un MESFET GaAs

Dans cette section nous étudions un transistor bidimensionnel Métal semi-
conducteur a Effet de Champ (MESFET) GaAs dont la structure simulée est
schématisée sur la Figure 4.69 (a) avec une taille de 0.6x0.2 micro. Les contacts
de source et de drain sont dopés n*=3x10'7 cm-3 et la grille n=1017 cm-3. Nous
employons la géométrie présentée sur la Figure 4.69 (b) avec un maillage de
80x30.

source gate drain
0.2 [N 2200 O I 020 Saaaa——

n-t n+

n

01 0.2 0.3 0.4 0.5 06

@ (b)

Figure 4.69: Structure simulée du MESFET .a) Géométrie du transistor, b) Le maillage.

Dans les Figures 4.70, 4.71, 4.72, 4.73 et 4.74, nous présentant le potentiel
électrostatique, le champ électrique, la vitesse de dérive, la densité et I'énergie
moyenne des électrons pendant un temps t=4 picosecondes. Les conditions de

polarisation sont identiques a celle de la Figure 4.70.
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Figure 4.70: Potentiel électrostatique en fonction de la position dans le MESFET GaAs.

Le champ électrique sur le coté drain est extrémement important (Figure
4.71). On peut le voir aussi du coté source. On ne peut pas observer un champ
électrique si élevé (qui est beaucoup plus grand que le champ de seuil dans le
GaAs en volume) dans un canal long. Par ce champ électrique trés élevé prés de
la source, les électrons sont injectés vers n* du coté source et sont accélérés
quasi balistiquement et gagnent des vitesses treés élevées sur une courte distance

de la source.
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Figure 4.71: Champs électriques longitudinal et transversal en fonction
de la position dans le MESFET GaAs.

Si nous regardons I'évolution de la vitesse longitudinale dans le canal
présentée sur la Figure 4.72, nous constatons que les vitesses sous la grille sont

tres élevées, de l'ordre de 5x107 cm.s'. Cette valeur bien supérieure a celle
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enregistrée dans le GaAs en volume, est caractéristique du phénoméne de
survitesse. En sortie de la grille, la vitesse chute considérablement, non seulement
a cause de I'échauffement des porteurs par le champ longitudinale, mais aussi
parce que cela est due a 'accumulation des électrons lents de la vallée L dans

cette region.
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Figure 4.72: Vitesse longitudinale et transversale des électrons dans le MESFET GaAs.

La Figure 4.73 montre qu'une grande accumulation des électrons est tout a
fait présente a proximité de la source. Les électrons balistiques acquierent
rapidement des vitesses trés élevées a proximité de la source, et gagnent
finalement des vitesses aussi élevées dans la région du drain a I'extrémité du
canal.
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Figure 4.73: Densité des électrons dans le MESFET GaAs.
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Une observation détaillée des distributions indique la présence des
électrons de la vallée supérieure dans le canal a proximité de la région n* du
drain. Ceci peut étre expliqué par le fait que les vitesses de certains électrons prés
du drain sont faibles et ils ont une distribution symétrique bien que leurs énergies
soient au-dessus de 0.36 eV. Une partie des électrons de la vallée supérieure
entrent en rétrodiffusion (back-scattering) dans la région n* du drain, et le repos
commence par le transfert intervallée dans le canal lui-méme. La rétrodiffusion
(back scattering) de la région n* du coté drain dans la couche active a un autre
effet qui peut étre observé sur le Figure 4.74. Les électrons dans la région n* coté
drain avec des énergies plus grandes que la séparation d'énergie entre la vallée
gamma et le minimum de la vallée L, sont transférés de la vallée I' au L vallées.
Puis, ces électrons diffusent dans toutes les directions et certains d'entre eux
retourne dans la vallée I'. Ces électrons en rétrodiffusion sont l'origine de
I'accumulation dans la région active a proximité de la région n* coté drain, comme

il est représenté sur la Figure 4.74.
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Figure 4.74: Energie moyenne des électrons en fonction de la position dans le MESFET GaAs.

4.5.3. Validation des résultats
Pour la validation de notre simulateur Monte Carlo bidimensionnel, nous
comparons nos résultats a ceux obtenu au moyen d’un simulateur multigroup-

WENO [GAL 05] [GAL 06] et un autre simulateur de Monte Carlo, qui sont obtenus
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par Tomizawa [TOM 93]. La méthode de Monte Carlo que nous employons, utilise
un modéle trois vallées (I ,L,X ) non paraboliques incluant les interactions sur
phonons acoustique, optique polaire, optique non polaire, intervallée,
piézoélectrique ainsi que les interactions d’alliage et sur impuretés ionisées. Tous
les calculs sont exécutés a 300 K en simulant 100 000 électrons. Pour cela nous
avons étudié les mémes structures présenté dans leur simulations. Les graphes
du cété gauche se rapportent a notre simulation; ceux du cété droit sont obtenus
par le simulateur multigroup-WENO [GAL 05] [GAL 06] et Tomizawa [TOM 93].

4.5.3.1. Simulation des dispositifs de Silicium

Dans ce paragraphe, nous présentons des résultats numériques du
transport des électrons dans les dispositifs de Silicium (diode n*-n-n* et MESFET)

obtenue au moyen de notre simulateur Monte Carlo bidimensionnel.
+ Diode n+-n-n+ Si

La diode étudiée a une longueur totale de 0.25 micro avec un canal active
de 0.05 micro placé au milieu du dispositif. Les concentrations de dopage sont
égales a Np = 5x108 cm-3 dans la région de n* et Np =10'5 cm-3 dans la région n.

La tension appliquée Vbias=1 V pendant un temps t=10 picosecondes.

Nous avons présenté sur la Figure 4.75 I'évolution de la densité des
électrons, la vitesse de dérive, I'énergie moyenne et le champ électrique en
fonction de la position. Nous observons que les électrons diffusent dans la droite
du canal a to=0 picosecondes. Cette diffusion est rapidement équilibrée par le fort
champ électrique, et en résulte une survitesse des électrons. Le maximum de
vitesse de dérive est presque deux fois supérieur a la valeur stationnaire. Ensuite,
le profil de vitesse devient de plus en plus symétrique. D'ailleurs, on peut voir que
le moment nécessaire pour la relaxation de I'énergie moyenne différe a peine du
temps de stabilisation de la vitesse. En comparant nos résultats a ceux du
simulateur Multigroup-WENO [GAL 05] [GAL 06] et Tomizawa [TOM 93], nous
déduisons qu'il ya une bonne concordance sur toute la gamme entiere de x
(Figure 4.75).
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Figure 4.75: Densité des électrons, vitesse de dérive, I'énergie moyenne et

le champ électrique dans la diode n*-ni-n* Si pour Vbias=1V.



+ MESFET Si

Pour la simulation du MESFET Silicium, nous employons la géométrie
présentée sur la Figure 4.76 avec un maillage de 80x30. Les tensions de
polarisation appliquées sont: la source Vs=0 V, la grille Vc=-0.8 V et le drain
Vp=1V.

source gate drain
G D
02 [IEEEENEE 22000 SN 020 Saaaa——
n-+ n+
5
0.15 n
T T T T ! '
0 0l 02 0.4 0.5 0.6 0.1 0.z 0.3 0.4 0s 0.6
(a) (b)

Figure 4.76: Structure simulée du MESFET .a) Géométrie du transistor, b) Le maillage.

Les contacts de source et de drain sont dopés n*=3x10'7 cm=3 et la grille
n=1017 cm-3. La source et le drain agissent en tant que réservoirs de particules.
Les électrons peuvent entrer ou sortir par ces contacts. Le contact de Schottky est
une frontiere absorbante. Concernant les conditions aux limites, nous appliquons
la condition de Neumann sur les régions ou il n'y a aucun contact. Ces régions
agissent en tant que frontiéres isolantes, alors que les contacts de source, de
grille et de drain sont traités comme condition de Dirichlet, ou les tensions de

polarisation sont appliquées.
La Figure 4.77 illustre la densité des électrons dans le MESFET Silicium.

Nous observons une région de déplétion sous la grille due aux tensions

appliquées du drain et de la grille.
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Figure 4.77: Densité des électrons dans le MESFET Si.

Le champ électrique et les lignes équipotentielles sont représentées dans la
Figure 4.78.
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Figure 4.78: Champ électrique et les lignes équipotentielles dans le MESFET Si.

Les composants du champ électrique longitudinal et transversal sont

illustrés dans la Figue 4.79.
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Figure 4.79: Composants du champ électrique longitudinal et transversal dans le MESFET Si.

La Figure 4.80 illustre le potentiel électrostatique.
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Figure 4.80: Potentiel électrostatique dans le MESFET Si.
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Nous observons une bonne concordance entre les résultats simulées. La
Figue 4.81 illustre les caractéristiques du courant drain simulé pour plusieurs
tensions de la grille en fonctionnement normal: Ve<0 et Vp=0. Nous observons
que la tension de la grille contréle la largeur de la région de déplétion et, de ce fait,

le courant du dispositif.

FF_,__—e
100 p//’/?,/ //
//

Ids (Afm)
=

0 0s 1 15 2

Wis ()

Figure 4.81: Courant du drain Io en fonction de la tension drain Vb de drain pour différente tentions

de grille. B-VG=0V, < VG=-0.2V, - VG=-04V, 4 VG=-0.8V, VG=-1.2V.

Pour des tensions plus élevées de drain, les électrons sont accélérés par le
champ électrique résultant et peuvent passer a la grille. Par conséquent, le
courant de lagrille tend a disparaitre quand Vp augmente, comme il est présenté

sur la Figure 4.82.

Dans le fonctionnement normal, Nous observons que la largeur du canal
est a peine changée par des faibles tensions de drain par rapport au cas Vp=0 V.
Par conséquent, sa résistivité est constante et le courant Ip augmente linéairement
en fonction de Vp. Pour n'importe quelle valeur de Vp, la tension le long du canal
augmente de zéro de la source vers Vp du drain. Ainsi, la barriéere de Schottky
devient de plus en plus inverse, elle est déplacé de la source vers le drain, menant
a une forme asymétrique de la région de déplétion et a une largeur décroissante
du canal conducteur avec I'augmentation de Vp. Ceci a comme conséquence une
augmentation sublinéaire de Ip pour les valeurs moyenne de Vp. En conclusion,

Vp atteint la valeur Vpsat de sorte que la région de déplétion touche la frontiére du
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dispositif, la source et le drain sont pincés. Pour Vp>Vpsat, le courant de drain reste

essentiellement a la valeur Ipsat et indépendant de Vp.

200

1 (Afm)
-1
I [Am™']

VIV

Figure 4.82: Courant du drain Ip, courant de la grille I, courant de la

source |s en fonction de la tension du drain pour V=0 V.

4.5.3.2. Simulation des dispositifs de GaAs (2éme exemple)

Dans ce paragraphe, nous présentons des résultats numériques des

dispositifs GaAs (Diode n*-ni-n*, MESFET) obtenus avec notre simulateur Monte

Carlo bidimensionnel.
+ Diode n*-ni-n* GaAs

La diode n+-ni-n+ GaAs étudiée a une longueur totale de 0.75 micro. Le
canal est situé au milieu du dispositif avec une épaisseur de 0.25 micro. La
cathode et I'anode n* de 0.25 micro sont fortement dopée n*=2x1017 cm-=3 et la

région ni est égale a la valeur intrinséque.

La Figure 4.83 et 4.84 illustre la densité des électrons, la vitesse de dérive,
I'énergie moyenne et le champ électrique dans la diode n*-ni-n* GaAs en fonction
de la position pour Vbias=0.25V et 0.75 V a t=10 picosecondes. Ce long temps de

simulation garantit que le régime stationnaire est presque atteint. Les graphes du
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cbté gauche se rapportent a notre simulation; ceux du cété droit sont obtenus par
WENO et Tomizawa (Les lignes se rapportent aux résultats de Multigroup-WENO
[GAL 05] [GAL 06], symboles dénotent des données de Tomizawa [TOM 93]) pour
une tension appliquée Vbias=0.25V et 0.75 V.

Concernant le cas Vbias=0.25 V, nous constatons que le transport des
électrons a lieu principalement dans la vallée I . En d'autres termes, la plupart des
électrons ne gagnent pas assez d'énergie pour entrer en interaction dans les
vallées L. Cependant, l'influence des vallées L ne peut pas étre négligée méme
pour ce cas, puisque nous observons cela bien que les électrons de la vallée L
sont rares, ils contribuent de maniere significative a I'énergie moyenne. Par
conséquent, les quantités macroscopiques en fonction de la position sont

conformes qualitativement a ceux obtenues pour une diode n*-n-n* en Silicium.

Quelques nouveaux phénomenes de transport se produisent en étudiant la
diode n*-ni-n* GaAs pour une tension appliquée Vbias=0.75 V. Nous notons une
accumulation des électrons entre environ 0.4 micro et 0.5 micro dans la Figure
4.83, qui n'est pas visible pour Vbias=0.25 V. Comme discuté dans Tomizawa
[TOM 93], cette accumulation de charge n'est pas un résultat de la diffusion dans
la couche active, mais elle est provoquée par la Rétrodiffusion (back-scattering)
des électrons de la couche n* de l'anode. La Reétrodiffusion (back-scattering) de
ces électrons a lieu, puisque les électrons se déplacent presque balistiquement a
travers la couche active avec un gain d'énergie assez élevé pour passer dans les
vallées L de la couche n* de l'anode, ou ils sont dispersés de maniére isotrope
avec des probabilités dispersions importantes et sont ensuite retransferés dans la
vallée I'. Nous observons dans le cas de la vitesse de dérive et I'énergie
moyenne des électrons pour Vbias=0.75 V, qu'ils différent notamment dans leurs

formes par rapport aux résultats obtenus pour des Vbias=0.25 V.
En conclusion, nous notons que la valeur maximum de la vitesse de dérive

atteinte dans la couche active excéde la vitesse maximum stationnaire en volume
pour les deux Vbias=0.25 V et Vbias=0.75 V.
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Figure 4.83: Densité des électrons, vitesse de dérive, I'énergie moyenne et

le champ électrique dans la diode n*-ni-n* GaAs pour Vbias=0.25 V.
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Figure 4.84: Densité des électrons, vitesse de dérive, I'énergie moyenne et le
champ électrique dans la diode n*-ni-n* GaAs pour Vbias=0.75 V.
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En conclusion, nous notons que nos résultats obtenus avec l'aide de notre
simulateur Monte Carlo bidimensionnel sont en trés bon accord avec ceux
obtenus avec le simulateur multigroup-WENO [GAL 05] [GAL 06] et Tomizawa
[TOM 93]. Les légeres différences apparaissent aux frontieres du dispositif, qui
résultent des difficultés des conditions aux limites correspondantes imposées par

ces methods.
4+ GaAs-MESFET

La derniére structure étudiée est représentée sur la Figure 4.85 (a). Les
densités de dopage sont choisies tels que: n*=7x106 cm=3 et n=106 cm3. Les
contacts source et drain agissent en tant que réservoirs de particules. Les
électrons peuvent entrer ou sortir a partir de ces contacts. Concernant les
conditions aux limites, nous appliquons la condition de Neumann sur les frontiéres
de non contact pour simuler des frontieres isolantes. Les contacts de source, de
grille et de drain sont traités comme condition de Dirichlet, ou les tensions de
polarisation sont appliquées: Vs=0 V a la source, Ve=-0.4 V a la grille et Vp=0.8 V

au drain.

source gate drain
0.2 0.2
n+ n-+

015 F

0.1

n

o1 P R A R ]

005 E

o 0.1 0.z 03 0.4 05 0.6

@ (b

Figure 4.85: Structure simulée du MESFET a) Géométrie du transistor, b) Le maillage.

Dans les Figures 4.86, 4.87, 4.88 et 4.89, nous présentant les quantités de
transport les plus importantes, a savoir la densité, la vitesse de dérive, le champ et
I'énergie moyenne des électrons avec un maillage 75x30 (Figure 4.85 (b)) pendant

un temps t=4 picosecondes.
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Figure 4.86: Densité de charges des électrons en fonction de la position dans le MESFET GaAs.

La Figure 4.75 illustre la densité des electrons, elle présente une formation

d'une région de déplétion sous la grille, puisque les forts champs électriques

repoussent les porteurs de cette région. A cet égard, le comportement du

MESFET GaAs est conforme a celui du Silicium MESFET, étudié en détail dans le

paragraphe précédant.
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en fonction de la position dans le MESFET GaAs.
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Pour la diode GaAs n*-n-n*, cette augmentation de densité des électrons
prés du drain est une conséquence de la Rétrodiffusion (back-scattering) des
porteurs dans la région active aprés avoir déja entrée dans la région de drain du
dopage élevée [TOM 93]. En raison de cet effet typique, le contact de I'anode ne
peut pas étre simplement traité comme drain pour les électrons pour concevoir
des dispositifs submicroniques de GaAs, puisque cette région a une influence

forte sur la distribution des électrons dans la zone active.

La Figure 4.87 présente les composantes longitudinales et transversales de
la vitesse de dérive des électrons, nous trouvons que les valeurs excédent la
vitesse de dérive maximum GaAs en volume (environ 2xI07 cm.s' a 300 K) de
maniere significative. Ainsi, le transport balistique joue un rdle important dans le
dispositif étudié. L'énergie moyenne des électrons dans la Figure 4.88, égale
approximativement I'énergie moyenne (3ks.TL/2) dans la région source. Dans la
région active, les électrons sont accélérés par les forts champs électriques et
gagnent de I'énergie, menant les électrons a l'interface n-n* du drain a une énergie
maximum. Au contact du drain, I'énergie moyenne continue a diminuer. Ceci est
provoqueé par le fait que les électrons perdent leurs énergies dans plusieurs

phénomeénes de diffusion et qu’ils sont chauds.

Energie moyenne (gY)

[
08
06 r
04
02

Figure 4.88: Energie moyenne des électrons en fonction de la position dans le MESFET GaAs.

Pour illustrer les propriétés électriques de GaAs-MESFET, nous montrons

les composantes longitudinales et transversales du champ électrique aussi bien
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que le potentiel électrostatique en fonction de la position dans les Figures 4.89 et

4.90.
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Figure 4.89: Champs électriques longitudinal et transversal en fonction
de la position dans le MESFET GaAs.
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Figure 4.90: Potentiel électrostatique en fonction de la position dans le MESFET GaAs.
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Le potentiel est trés uniforme, alors que les composants des champs
électriques comportent quelques transitions dles a leurs singularités dans des
points qui changent les conditions aux limites. En plus, nous trouvons que le fort

champ transversal repousse les électrons de la grille.

Un résumé des Figures 4.89 et 4.90 est donnés dans la Figure 4.91 qui
représente le champ électrique et les lignes équipotentielles dans le MESFET a

t = 4 picosecondes.
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Figure 4.91: Champ électrique et les lignes équipotentielles dans le MESFET GaAs.

La Figure 4.92 donne I'évolution du courant Ids circulant entre drain et
source lorsque I'on fait croitre la tension Vds en maintenant la tension de grille Vgs
a une valeur constante. Les valeurs du courant de drain obtenues sont
satisfaisantes [TOM 93] ou nous observons d’ailleurs une concordance trés bonne
avec les résultats de simulation multigroup-WENO [GAL 05] [GAL 06] et Tomizawa
[TOM 93]. Ceci implique que la technique numérique présentée peut fournir des
résultats suffisamment précis sur les phénomeénes de transport dans les

dispositifs.
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Figure 4.92: Courant du drain Ip en fonction de la tension drain Vo de drain pour différente tentions de
grille. Graphe a gauche présente les résultats obtenus avec notre simulateur et celui de droite | résultats
de simulateur WENO et Tomizawa. Les lignes présentent les résultats de WENO, symboles les
résultats de Tomizawa: (—— ,0 Vs=-0.2V, (eeeue A NVe=-04V,(—.- O YVe=-06V.

4.5.4. Conclusion

Les résultats numériques présentés sur les quantités principales de
transport dans GaAs-MESFET aussi bien que leur comparaison aux résultats des
simulations multigroup-WENO [GAL 05] [GAL 06] et Tomizawa [TOM 93] prouvent
I'efficacité et la validité des résultats numériques proposés. Cependant, elle fournit
des informations détaillées et fortement précises sur les quantités macroscopiques
dans le dispositif. Par conséquent, le simulateur de Monte Carlo peut étre
utilement appliqué pour créer des repéeres pour tous les simulateurs pour la
simulation de dispositif semi-conducteur. Par conséquent, le simulateur Monte
Carlo s'avére un outil puissant pour la simulation de dispositif et une alternative

intéressante aux techniques habituellement appliquées de Monte Carlo.
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Conclusion

Conclusion Générale

« Tout est dit.......tout reste a faire. »
Luding Van Beethoven.

Nous sommes dans une société ou les appareils électroniques fonctionnant
aux hyperfréquences occupent une place de plus en plus grande. Les circuits
micro-ondes et hyperfréquences nous entourent et améliorent notre quotidien.
Mais I'essor qu'a connu ce domaine de la science et de I'électronique est-il arrivé a
son apogée ou peut-il encore évoluer ? Le but est désormais d'aller au-dela de
ces hyperfréquences et maitriser des applications et possibilités nouvelles liées a
I'exploitation de la plage de fréquences du TeraHertz. Mais comme tous les
domaines inconnus ou inexplorés, l'exploitation de cette bande de fréquences

pose son lot de problemes.

Au cours de ce travail, Nous avons donc étudié de maniere quantitative les
bonnes propriétés de transport des matériaux Ill-V. Nous avons essentiellement
utilisé la méthode de Monte Carlo, qui permet de décrire le fonctionnement de
systémes complexes a partir des lois élémentaires régissant le mouvement des
électrons. En effet, elle nous permet de tenir compte de tous les effets se
produisant dans un composant, de calculer les propriétés statiques et dynamiques

et de les interpréter a la lumiére des phénoménes physiques fondamentaux.

Dans la premiére partie de ce chapitre, la simulation numérique a été
présentée comme un outil désormais incontournable pour étudier le transport
électronique dans les dispositifs. La simulation numérique est un puissant outil
d’analyse qui permet I'étude détaillée d’objets et/ou de phénoménes physiques.
Elle permet également d’accroitre la capacité d’'innovation en ne se limitant pas a
la simulation du réel. Ceci implique que les modéles, indispensables a toute

simulation, doivent étre en phase voire méme en avance de phase par rapport a la
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technologie afin d’aider a la compréhension de phénoménes dans les dispositifs
existants ou a l'optimisation des générations technologiques, voire méme afin

d’évaluer de futures architectures.

Un certain nombre d'informations sur ces matériaux ne sont pas encore
présentés dans la littérature. Dans le but d'approfondir la connaissance de ces
matériaux, I'un des points importants de cette étude a consisté en I'extraction des
paramétres de transport en régime stationnaire a l'aide de notre simulateur
particulaire de Monte Carlo. Les valeurs stationnaires de la vitesse de dérive, de
I'énergie, de la population ont été calculées en fonction du champ électrique. En
méme temps, I'évolution de la mobilité électronique, parameétre trés important pour
évaluer les performances des transistors, a été décrite. Nous avons considéré
ensuite les effets non stationnaire ou Le phénoméne de survitesse apparaissant
dans les semi-conducteurs lorsque les porteurs sont soumis a des champs
largement variables dans le temps. Ce phénoméne a déja été souvent examiné
par de nombreux auteurs, lesquels n'‘ont pas manqué de souligner lintérét
pratique de ce phénoméne, en particulier au niveau des composants

submicroniques.

En second lieu, nous avons adapté notre simulateur Monte Carlo 2D a
'étude des dispositifs. Nous avons présenté quelques essais numeériques, par
notre simulateur Monte Carlo bidimensionnelle d'abord sur un exemple de diode
n*-n-n* en GaAs Puis on va effectuer d'autres essais numériques sur un
transistor MESFET GaAs.

Pour la validation de notre simulateur Monte Carlo bidimensionnel, nous
comparons nos résultats a ceux obtenu au moyen d’un simulateur multigroup-
WENQO et un autre simulateur de Monte Carlo, qui sont obtenus par Tomizawa.
Pour cela nous avons étudié deux types de dispositifs en Si et GaAs (diode n*-n-
n* et MESFET).

Nous avons ensuite présenté une analyse électromagnétique ou nous

avons utilisé une méthode numérique de type différences finies pour résoudre les
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problémes posés. Des codes PIC ou Particle-In-Cell, ont été utilisés dans la
modélisation de particules avec notamment, différentes méthodes permettant le
calcul du courant, généré par le déplacement des particules, respectant le critére
de conservation de la quantité de charges. Finalement, les résultats obtenus avec
notre code 2D concordent bien avec I'expérimentation en termes de bilan de

puissance et avec les simulations vues dans la littérature.

Il faut cependant noter qu’a I'heure actuelle, ce code est écrit en C++ et que
son utilisation sous PC n’est possible que pour un nombre minimum de particule
qui nous ont permis de le valider. Le passage a des structures réalistes nécessite
donc une adaptation du code dans un langage permettant I'utilisation de machines
tres performantes. Ce dernier point n’engendre aucun probleme critique et
finalement, la démonstration faite sur la possibilité d’obtenir des résultats
significatifs en 2D est de bons augures pour les résultats a venir en trois

dimensions.

Ce travail ouvre la voie a de nombreuses possibilités. Nous pouvons
émettre des perspectives de deux ordres. Tout d’abord, la possibilité de réduire
encore dans le futur les dimensions des composants électroniques nous semble
dépendre au moins autant de la maitrise de la technologie de réalisation de ces
composants que de la possibilité de bien contrdler 'ensemble des phénoménes
associés aux propriétés du composant MESFET, MOSFET,....... etc. L’autre
aspect concerne ['utilisation du code. C’est de le valider en 3D sur une structure
plus complexe. Nous aurons finalement un outil performant qui nous permettra de
fournir une expertise sur le fonctionnement des dispositifs en général. L’aspect
numérique sera un bon complément au développement expérimental de ces
dispositifs qui permettra de mieux appréhender linfluence de certains

phénomenes régissant le fonctionnement de ces derniers.
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