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Introduction Générale

INTRODUCTION GENERALE

Les phenomenes de transport dans les materlaux semi-conducteurs pres;ntcnt une
Lonsc,qucnce du componemcnt des clecllons dans la bande de conduction. Une appmché
analyuqm du probléme exige en gencrdle la connamsancc de la fonction dc distribution de
Icnerg,u, des électrons: obtenus en résolvant I'équation de Boltzmann Vu ¢a complexité,

| cette €quation aux dérivés partlels admet des solutions sculumnt dans des cas p..ulncullurs
eet la raison pour laquelle on a fait appel a des techniques numér 1ques et en partlcullur la
méthode de Monte Canlo ' R v ' ' v
Cette dcrmere méthode permet par la slmple obsurvatlon d’un pdquet d’ electrons au
cours du temps, de mettre en évidence les calacterlsthues les plus i impor tantes du maleuau :

traité 501t en régime stationnaire ou en régime transitoire, ¢a souplesse en falt un. outnl

addptable a une grande dlver‘me d’ apphc.atxom ‘

' Ainsi le traitement des phenomenes de transport dans les matériaux peut etre géré par
la substltutlon de la simulation du comportement des eleclrons de Ia bande de conduction a

la résolution de- l'équation de Boltzmann cette formulation du probléme est d'une grande
souplessc car elle peut étre mise en ccuvre quelles que soient les condmons lmposccs et
peut par l]LLllleeru1t rcndre comple des phenomenes statlonnalrw et non slall()nnancs ct
elle permet - d'avoir "accés dircctement - a des grandeurs unporlanu,s en “dynamique.
elcctromque tel que la v1tesse et I'énergie. o -

Les matériaux HI-V ont prouvé leur 1mp0rtancc dans la base de tous Ics dommmx
lCthl()l()gl(]LlLb ce qun laisse la porte ouverle vers des lwhuchub appnolondlb concernant
cette filiére. Pc'llml ces malenaux on trouve 1'[nAs, un matériay qui posbudc un gap étroit et
une mobilité assez élevée. _ .

1 est donc intéressant d'effectuer une étude complele des pOSblblllle présentées par -
ce matériau et de déterminer ' mﬂuenw du mlllw mtuu.ul sur les effets qu il produit pour
comprendre son fonctnonnement on aura plus la ])Obblblllle de considérer le duplau,munl des

électrons dans leurs s ensembles, mais il devient necessalrc de calculer pour chaque particu'le
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La trajectoire qui fait appel aux lois de probabilité d’interaction entre les ¢lectrons et les

imperfections cristallines.

‘Nous avons structuré notre manuscrit de la maniére suivante :

Dans la premiére partie onétudie la structure des composés semi-conducteurs I -V

dont le réseau cristallin est de type zinc blende, on présente aussi la forme générale de leur

“structure de bandes d'énergie, et-plus précisément la structure de bande d'énergic de I'lnAs.

'

Dans la seconde partie on présente les différentes proprletes electromque% et opthues
des matériaux bemlcondueleurs -V, qui lem otirent un domaine trés vaste dapplleauon‘

dans la technologie des hyperfréquences.

La tromeme partie fera I’objet des techmques de 31mulauon par la méthode de Monte
Carlo en. mteg,rallte avec ses étapes, qui seront suivie-par la définition et le calcul des .

différentes probabllltes d'interactions des électrons dans la bande de COI’)dLlCthl’l avec les .

impuretés d'une part €t les vibrations du réseau dune autlc palt

~ Dans le: quatrleme chapltre nous’ donnons les résultats obtenus par la snmulaﬂon de
Monte Carlo, la vitesse de dérive des porteurs en régime statlonnalre et tramttmm, ainsi que
I'énergie dans les deux types de régimes, et l'effet de la temperature le dopage, la long,ucun

du matériau sur le comportement des porteurs llbres et enfin on fait une comparalson de nos

‘ -resultats avec. d'autres résultats obtenu par la méme methode de Monte Carlo sur-un autre

matériau de la méme filiére [II-V (le GaAs).
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: Chapil‘rel ' ‘ _ R L structuration a"eS matériaux 11I-V

: Introduct’ion‘

- Le domaine technologique et surtout I’ optoelectromque et I’ electlomquc a cormu un .
‘grand développement, il est di a-une grande partlc aux materlaux utlllSCS dans la fabncauon

des scmlconducteurs;

Palml les réussites des 1echerchcs "'application: d’une ‘nouvelle cdtez,orlc de
matériaux sumconducteurs telle que. la famille des composés III-V, qui- représente I° -u_mon
d’élément_s. de la troisieme et de la unqméme colonne de la classification périodique du

- tableau- du Mendeleiev.

Ces matériaux ont prouvé par leurs qualités tres spéc es (grande m()bllllc dus
ponlu.u% la facilité de balayer une large bande de longueur d’ onde etc...), lcur 1mportancc
dans’la babe ‘de presque tous: lcs domaines de loptoelectlomque Ils 1r0uv«,nt un champ
d’ appllcatlon trés vaste, et permettent un certain chmx de largeur de bande mterdlle ainsi

que la long,ueur d’onde pour les rayonnements émis ou detectes par le matenau concerne[()]

Ln partlculler les composées III V & bande . interdite étroite tel que I’ lnSb ou l InAs -

par cxcmple sont utilisé pour réaliser des photodetecteur dans mf raroug,e ou des emcttcurs
FLes composes llI-V & bande interdite indircclc-lcl que I’/\ISh et lc Gal’ permettent de
faire de bons émetteurs en utilisant des transitions par niv’cﬂu d’impureté.

D autre part le dév*loppement des supcr-réscaux s'est avérd important pour
P obtentxon des matériaux a A structure de- bande de type direct a fort rendement opUque a

_partir des matériaux constitutifs a bandc interdite mdnrulu au luldum,nl oplique plus l ublc

Ceci est d’une importance considérable ‘parce qu'il 'peu conduire a de nouveaux

dispositifs optoélectroniques.



C‘hapiire I

1- Généralités sur les matériaux -v-

 Les materlaux [1I-V sont constltues des elements des colonnes etV de la clasmﬁcatlon
périodique des éléments. Le tableau (I- ]) regroupe un extrait de cette cla331ﬁcatlon (les |
chiffres en haut et en bas representent respect:vemcnt le nombre atomlquc et la masse |

atomiqu,e) . Ainsi, de nombreux composés binaires peuvent étre réalisés.

" struCturaﬁdn des matériaux HI-V '~

11 Y R
5 6 7
B C N "
10,81‘. 12,01 14,01
: '13 “,.14 15
Al Si P
26,98 2809 30,97
31  32 3
Ga Ge As
69,74 ,72,5.9'_ 7492
49 50 1
In \Sn‘ Sb
114,82 118,60 12175

Tableau (1-1) : extrait de la classilication-périodique des ¢léments.




Chapitre [ SR : e structuration des matériqux [1I-V

L'étude de leur structure de bandes. montre toutefms que les. clemcms les plus légers
‘donnent des composés dont la bande mteldxte est larg,e et indirecte, et ddm laquelle la masse
effective des électrons est élevée. Des matériaux, comme les composés contenant du bore, ou
de lalummmm sont ainsi moins mteresaants pour l'élcctromque rapide. Le tableau (1-2)
resume cette situation en donnant l'energlc Eg de la bande mterdlte la masse. eﬁcctnve m /mo
“(ou m et my sont respectlvement la masse effective et la masse del electron dans le v1de) des.
éle trons du bas de la bande de conducllon la mobilité clcctromqu a champ faible p et le

parametre cristallin a.

Des semn-conducteurs bmalres comme Tarséniure de galllum (GaAs) I'antimoniure
de alhum (GaSb) le. phosphure dlndlum (InP), l'arséniure d'indium (InAs) larsemurc |
d'aluminium_ (AlAs), mais eg,alement les alllages ternaires et -quaternaires qui en decoulcnt
plu»unlun des pmprleles -res mlcrcwunlcs pour Ics‘ :lppliculiunq hyperfi¢quences.. Ces
alliages ternaires et quaternalreb sont réalisés par subqtllutlon pdltldle de I'un des cluncnts

par un élément de la méme colonm On sait, par u\cmplc obtenir dL‘h alliages du type
GayAl,. ‘Ab ou du type Gagln As[11].
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Composé

- Hor-v.

BN
Alp
Al As
AlSh
BP
Gai N
» Ca P
Ga As "
Ga Sb
'jhiim
e

‘InSb

m /myg

002

0.19

©0.82

10,067

0,042

0077

0,023

0.0145

- p(em*V.is)

- 200

380
1o

8500

5000
4600

33000

80000

Structuration des malériauy -

a(A)

U 36150
54510
13,0005

6.1355 |

4,5380

4=3.189
¢+5.185

5.4512

15,6533
16,0959
5.8686

‘<10584

6.4794

Tableau (I-2) : diﬂ'érerjts parameétres de quelque_composés n-v.
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I-2 propriétés des pri’nc_ipéux composés binaires IlI-V a 300 K
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= "

L) i

P e ¢ FRR1 Al
N i oo (3 .

-Parametre cristallin (A )

Figure (I-1) : évolutions de I'énergic de bande interdite et du parametre cristallin

des alliages.de composés HI-V.
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La Figure (I-1) présente les variations de' I'énergie de la bande interdite en-fonction
H ll

du parameétre cristallin qui varie lLll -méme avee la wmpomlncn." Dans ce diagramme les.

points présentent la position des composés binaires stoechi métriq-ues, et les lignes
représentent 1'évolution du gap "Eg" 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.

~Ce diagramme est done trés important. parce qu'il | pumu dc ummutu, 'Izn
composition de tout alliage ternaire susu,publu d'¢tre déposé en coun,hn, mlnu par Lplld)\lb

sur un substrat binaire.

Les matériaux I11- V oftrent dom une grandc variété de compomtlons pcrmclldnl de

modlhm leurs plOpl iétés électroniques.

=10
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-1- 3 Performances des composés lli-V:

‘La gén1ér'aﬁon d'ondes de plus en plus courtes ne put’ é'tre"sat‘isl’a'ité- qu'avee
I'apparhion de composants semi-conducteurs,  au. dépénd du nwghétmlr\. Toutelois, la
réduction de la l()thleLll' d'onde du ce‘ntivmétrique' vers le millimétrique  exige le
f déVclOppemem de cdmposants de plus en plus rapides. Cela re’posésur"la-bdimil'mti(m des
diiﬁcnsions_ des composants, sur l'utilisation de v'nu_liériuux. semi-conducteurs pGSSédum de
meilleures pl'opl;iétés de transport et sur lutilisation d&, structures nouvelles. En ce qui
concerne I'amplification nécessaire pour 'émission et ’l.a'récépt‘ion‘ des signaux, le transistor
est le composant clef. 'I‘oulcl’oi»s, bien que les transistors bipolaires ¢t MOS (Metal .(.)x'idc
Semiconductor) réalisés en silicium bénéﬁé_ient d'un. marché énornﬁ&.rcbosunt sur . la
simplici‘lé de mise en euvre et sur la gramlcmulurilé de cette li:chnologiu cette filiere-est
limitée a des lluqucncub de quclqms Gt l/,, lumlalwn mulnscquc au matumu |

Afin d’améliorer les pertonmanccs des dispositifs clcctromques les u,c,huc.hus se
sont orientées vers les matériaux M1-V, _c'estfz‘t-dire l'association d'éléments de la colonr_xerl'll _

et d'éléments de la colonne V du tabléau de la classification périodique des éléments.

l'arséniure dc, galhum (GaAs) ‘est alors imposé avec le duvcloppcmenl de
struetures MI'SI"I‘I' (Metal Semiconductor I'lcld Bflect -lrzuwwlor)‘ C'es . transistors
v'.purmeltent de répondre a des apphcatmm jusqu'a des hequemw d'environ ’%()OHHH'
Cependant. mdlbl ¢ la réduction des dimensions de la zone active, ce type de wmposanl est
limité en fréquence par le transport électronique s'effecthiant dans un malumu dopc l,cs
lmnslslms Al huuo)onumn(s) sont dlms dppanus pumcllanl d' oblum unce- mmmlanlu

densité de porteurs dans le matériau mtlmseque ou la mobnhtc et les vitesses. elccllomquus

“sont plus élevées| 12]

D'autres filieres de matériaux 11-V, comme la ﬁli.ére de l'arsenire d'indium (InAs) et
la filiere du phosphurc d'indium (lnP) sont étudiées afin de pouvoir “répondre a la montée en

[réquence des apphcatmns[lSl
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Les principaux avantages des matériaux III-V sont les suivants :
- leur propriété semi-isolante (substrat SI) permet la fabrication des circuits intégrés

“hyperfréquences,

- leur résistance aux radiations,.

- leur capacité de travailler a des températures plus importantes que celle du silicium

standard, ce qui est important pour les applications militaires.

- leurs performances vitesse/consommation nettement supérieure a celles des

calculateurs utilisant des circuits en silicium (applications numériques).

- leur trés vaste domaine de fréquences couvert puisqu'il s'étend de | GHz a plus de

100 GHz.

“Ce dernier aspect est fondamental, parce que les composants a base de silicium sont
actuellement limités a une {réquence inf¢ricure & quekques Giga Hertzf3].
§
La filiere. des composés 111-V est la seule filiere hyperfréquence dont la technologic
soit actucllement mature pour des réalisations au niveau industriel. Cette maturité et son
développement ont donc permis d'aboutir & des coiits de production abordables, qui restent

‘cependant largement supérieurs & ceux de la filicre silicium|6]. Les composés 111-V  sont -

donc parfaitement appropriés a la réalisation de circuits hypertréquences. On peut classer

ces circulls par type :

1- les circuits bas niveau

_ - amplification faible bruit.
- fonction de controle,

- commutation, etc.
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2- les circuits de puissance: parmi les applications évoquer par la nouvelle
- technologic. le domaine des télécommunications pour les composants discrets, et le balayage -

 électronique radar pour les circuits inlégrés micro-ondes. -

3- les circuits numerlqucb pour toutes 105 appllcatlons qui Ltalent (,ouvcrtf‘s ]usqua ,

présent par des circuits mtegres blpolams sxhclum

-4 S_tructure des matéria-ux.semi.-cond.ucteurs -V

I-4-1 Structure des composés IlI-V -

Les composés 1l RY bri'stal'lisent en majorité dans la structure zinc-blendekﬂx' les liaisons
alomiques ne sont pas: slmplum,nl covalentes mais elles sont beaucoup plus forte, I les.
reposent sur le transfert des Llcbll()l]b des atomes du ZDIOLIPL V sur ceux du ;:,roupc HL, Ia
structure zine blende peut étre considérée comme la .|uxl;|pnmlmnclc déux sous structure

cubique A face centrée décalée I'un par apport a l'autre d'un quart & la diagonale[1}].

Figure (I-2) : Maille élémentaire de la structure Zinc-blende

B ]3‘__
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" Figure(l-3) : Premiére zone de Brillouin de la structure zinc-blende:

Si on se limite & la premiére zone de Brillouin la structure des bandes des composés Il -V

“aura Matlure suivante;

Figure(l-4) : Structure générale de bande d'énergie des composés HI-V-

-14-



Chapitre | _ ' 3 - - : structuration des matériauy 1=
1-4-2 Structure de I'arséniure d'indium

Le matériau semiconducteur « InAs» ‘est censtitué de l'arsenic pentavalent et
d'indium trivalent qui forme une liaisOn covalente assez forte, ¢’est a dire que la haison entre

les atomes est semblable a celle qu1 reliec les atomes dans des molécules
comme » QIOZ NZ,HCI

Ce'sont des lldlb()llb tres dnu.,lmnnullus pmdullus par:la misc ¢n commun d*¢lectrons
appal‘tenant a plusieurs atomes. Ces forces ‘sont lcgcremcnt plus faibles que les forces
Llectrlques rencontrées dans les cristaux ioniques. (‘cs cristaux S(mt tous trés durs du point

de vue mccamquc[4]

Energy 300K £ =035eV
S - . - _,-_‘L:] s b’vl.
X-valley- » B : £,=137 eV
\ T-valley 4 E =041eV.
A .
L-valleyv _
. — _
E, ‘ + :
E &
X . q N . '
<100> 1 Y B PP

4 /__.._ Whve vector
E ' Heawy holes

Light holes

Split-off bahd

Figure (1-5) : allure de bandes d'énergic dans I'InAs
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" Chapitre 1 : SR o structuiation des malériqux 1V

1l posséde un gap direct clest a dire que I'énergie. minimale l(, de la bande de

conduction et les énergies maximales [7etI's de la bande de valenee font face ;.m"ccn‘l':rc de
la zone de brilloﬁin[14], _ | | |
On note ¢galement la présence de deux vallées latérales sur la bandc.dc_ conduClim'l. une -
vallée L<T11> et X<100>. | |

Dans l'espace réel il existe quatre vallées équivalént_es de type L et trois de type X, la
différence entre ses valléés,latérales et la'vallée centrale est que dans cette derniere l'a masse
effective est plus faible, inversement lavmobilité-est plus élevée, par contre dans les vallées
latérales, la masse effective est plus élevée ce qui rend la mobilité faiblel}‘)].

Le tabléau.(l—3) présente C1u'elq»ues pardmétrcs qui caractérisent la structure des bandes

dénergie de I'InAs, le GaAset I'InP.

. " masses effectives officiont de
distance ‘ bbbt Codhucnt de non
énergétique | - . ™ /mg 1 parabolicité o
' ) . I . .m ¥ . * ) . '
Matériau Agry, | Aepx | /my | /gl /gl e | o ax

€y

GaAs |143]033 | 052 (0.063| 022 | 058 | 0.610 | 0.461 | 0204 |

mP | 1.35]0.608|0.755 | 0.08 | 022 | 0.38 |0.635 | 0300 | 0.1

)

InAs  |035] 073 | 1.02 [0.023| 029 | 0.64 | 125 | 044 | 02

Tableau (1-3) : Principaux paramétres de structure de bandes d’énergie 4 300K

. pour quelques 111atéfiaL1x II-V.
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Chapitre ]‘ ' ’ . structuration dés matériaux -V

I- 5 METHODES D’APPROXIMATION

Le phénomene 'dé transport dans les. matériaux semi-cdnduc‘tcurs présente une
' cohséquc‘nce du comportement des porteurs dans la bande. de cohduétionﬂ donc ‘pQ‘L‘l'l'vb
comprendre ce phénomene de transport dans ces matériaux semi-conducteurs, on a essayé _dc'
décrire le comportement des porteurs dans la bande dé conduct‘ion mais pour effectué cette
description il est nécessaire d'etabln une dpplOXll]ldthll car nous avons 10 parllculcs/cm

| Bcaucoup de méthodes om été €laborées et cxplollccs pour lc calcul des structures de
- vbandes toutes ces méthodes essayent de calculer la relation de disper, sion cnlrc lenelg,lc le

vecteur d'onde Eq(k) et les fonctlons-d ondes proprc§ LlJ.,(_k)[].Sj.
.I§541 L’approximation de Born Oppenheimer

‘L approximation de Born—(ﬁppcnllcimcr dite aussi approximation Adiabatique est -
basée sur la description du mouvement ou du'comportcmcnt des électrons et des noyaux qui
sont trés différents. Le noyau ne pourra plus. reaglr au comportement dc, chaquc electron et

~se déplace dans le champ 1e>ultanl [Jn ‘oduit par ‘tous les électrons.

Supposons’que les noyaux atomiques sont immobiles. en adoptant cette supposition,

on va slmplllncn notamment I’équation de S(,hlodlmau A
H, =T, +U +U (1)

avec :
| (U,=0.T,=0)"
Mais cette approximation est assez éerue, il scrait beaucoup plus naturel de tenir compte du
comportement  des noyaux. En faisant introduire un¢ nouvelle fonction d’onde qui
caractérise les noyaux W,. Nous pouvons maintenant représenter I'Hamiltonien du cristal i

1aide de deux opérateurs He et H,

M=, 411, (2)

- 1_7 -‘:‘v



Chapitre ]l =~ ' ‘ ' B structuration des matériaux 111-V

La fonction d’onde ' du cristal sera maintenant un produit de la fonction d’onde des
¢lectrons ‘W, et de la fonction d'onde des noyaux W,
o=y, 7
Avec: '

W =E .y

¢ T e

H,
et
H,y,=E,vy,
Cette approximation présente une certaine difficulté au niveau de la sommation des termes.

concernant les opérateurs Hg et HZ'.‘
I-5-2 Approximation de Hartree ou de 'I"électron.s-eul .

L.’approximation de Born-Oppenheimer montre que la fonction d’onde’ des. électrons doit
salisfaire a.I'équation :- ‘

(T, + Uy + U )W, =B, W, .(13)

¢
Cctte éqUatiQn reste trés difficile a résoudré, Cest pour’quoi'oh a essay¢ de la réduire & une -
éq(.mlibn caractérisant .un seul électron. Si on admet que les ¢lectrons n'interagissent pziS
entre eux (U;=0), le problémevde p électrons se raménera a un modele a un seul électron. Ce
‘résultat est acquit grace a l'introduction de la notion de champ "Self-Consistent” q‘ui.licn.l
, c'omptd des interactions coulombiennes des électroﬁs_,_;; el cela en remplagant le systéme -
d’éleclrbns en interaction bar un systéme d’électrons indépendants. De  cette. fagon,
l’Hamilwﬁtonien. du systeme peut s'écrire alors sous la forme d’une 561111ne d’Hamiltoniens de

chaque électron :

H, = 2_H, (14)

I.’hamiltonien correspondant a I’électron i sera donc : .
o , ‘ ,
h

Ho=— A+ O,)+ U (n) L (155)
2m ' _

- 18-



- Chapitre 1 R structuration-des matériqux 1=

avec:
Qi(r)) :. Présente = I’énergie - potentielle .de Pélectron  "i"- Hsoumi‘s v aﬁ _champ- ‘
produit par tous les autres électr ons. - o | o

Ui(r):  I'énergie potentlelle du méme clectl on dans le champ prodult par tous les noydux

~du cristal,

La fonction d’ondc du systcmc sera égale A un pl()dun de fonctions d° onde de tout
les du,lmns et lu\uyc du syslcmc sera ugalc a la wmmc du. énergies dc us les

dwtmns

W) = [T
CB.=)E; ..‘.(177)'

H'¥ = E;'Y;

Ce modele de 1’électron seul 4 résolu beaucoup de probléme de I’état solide.
I- 6 Méthodes de calcul de structures de bandes

L’étude théorique quantitative des solidés, comme la détermination des stru‘.ctur'cs' de
bandes, I’énergie de cohésion, la largeur des bandes interdites des sem:icomiué_tcurs. ..elc, est
I’un des problémes les plus ardus. |

Cependant pluswurs efforts ont ete concentres dans ce domaine pour une
detummdtmn précise de ces proprnctes la connaissance. de la dépendance en k (vcctcm dc.
réseau remproque de la zone de Brllloum) de la relation de dispersion E, (k) de toutes les
. bandes de valence et de conductlon '

Ainsi que lcs fonctions d’ondes associées aux transnllons inter- bande ne peuve ntse. |
réaliser que par une analyse des éléments de symelrlc dc la structure cristalline et par un

- choix |lelLlLU)\ du vrai potmllcl cnxlallm

T
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Chapitre I - ' . structuration des matériaux 11-V -

~ Aucours de ces dermeles années bcaucoup de methodes ont été developpccs danb le
but dc calculer les structures de bandes, parmi elles on peut citer
- Méthode de T1g11-Blnd1ng : liaisons fortes.
- Méthode cellulaire (wigner-seitz). R
- Méthode des ondes planes augmentés (APW).

- Mclhodc des fonctions de green ou K. K. R:e’ cst une dérive dc‘ Ia (/\PW)

- Methode des ondes planes orthogonahqes (()PW)

- Muthodc dc pseudopolcntlcl qui dberL de l ()PW qLu peut étre thlltbb avee des™.

informations empiriques.

Dans ce chapitre on va présenter le principe de trois méthodes : POPW, la pseudo potenticl-

et la méthode k.p.
I-6-1 méthode des Ohdes «Plahes Orthpgonal’isées

‘La méthode de% Ondes Planes Orthogonalisées est basée sur la (:»()ndilioﬁ
d’ oxthog,ondlltc entre la tonc‘uon d onde de I’ ¢lectron de valcncc et les Olblldlcb du uLur

Cette méthode a été 1nt1jodu1te par Herrmg en 1940-[28]. Il a découvert que, dans un
solide, la fonction d'onde d'un électron de valence ctait présque une on’_de plane dans la
régidn située entre les cceurs ioniques ainsi qu'a l'cnvironnement' proche des no’ya’ux' la

fonction d' ondc aura des oscillations qui pouvamnt ¢tre présentées par la méme onde’ plane

~en - soustrayanl de celle-ci lcs orbnalu% du cceur saturé. Ccttevsoustmctlon permet -

lortﬂhogonallsatlon de la fonction d onde en question aux états du cceur. -

1-6-2 Lies pseudo potentiels : théoréme d'annulation de Philips :

Leé chercheurs ont émé’l’idr,é la méthode des Ondes Planes Orthogonalisées
cette amclioration les a conduit.a une autre méthode dite Pscudo potenticl. e principe de
cette derniére a-été introduit par Phillips et Kleinman en 1959. Ce principe est 'basé‘ sur un
concept qui dit que les états cristallins des bandes de conductiQn et de valence doivent étre

orthogonaux aux états du cozur [28].

- -20-



Chapitre I~~~ ) : structuration des matériaux I11-V

Cette théorie a réalisé des succes inatlendus, clle a pu résoudre bcaucoup de
problémes, ainsi-elle a permis une prédiction des caractéristiques essenticlles de la strueture

électronique des solides avant qu'elles soient déterminées expérimentalement[13].

Le lhcou,mc d'annulation de Philips est basé sur le punupg de la muhodu des oudcb ‘
.plancs Or lhogonallscm (OPW) . ellc permet une dcscnpll(m de Iu l()numn d ()nclc
(superposition d’une foncllon d'onde: plane et d' une fonation de coeur). onlhogonal aux états
du coeur qui pulvmt étre a Iorlgmc d'un polc,ntlcl orthogonal.
Le rble de ce potentiel est d,e garder les électrons de valences en dehors du ceeur, doﬁc,il
représente 'un potentiel répul’sif, si on fait une sommation du vpotentiel. répulsif et du pbtehtie] -
attractif du coeur leur somme sera presque nul, donc le potentiel resultam est trés faible, ce

potentlel est dit pseudopotentlel[l2]
'1-6-3 Théorie des k.p

En réalité les théories de l.'élec'tron quasi libre et des liaisons fortes ,soﬁt rés
: .didEIlCtiqu‘e, mais souffrent d'un grave handicap, ii.cst extrémement difficile pratiquement, a
partir de dbnhée% expérimehtalescomme la structure atomique des atomes, la forme du-
cristal ..., d'obtenir une quelconque plcdlctlon physlquc comme la ldnguux de la bande,'
interdite de n’importe quel matériaux : InAs, InP .. o ' '

Ceci provient du caraclére Ionlumm réducteur des appmxnnallonb (.]Lll ont été ldll(, ‘
pour obtemr des resultats “simples. Ld momdre sophlstlcatlon des modéles COlldU]l
lapldunent a des calculs inextricables. L approche k. p est une methode semi empirique due a
Kane qul mtrodult dans les calculs de structure de bande des donnees acccsslble a-
expérience (optique,...). N
~ Nous rappelons que I'équation de schrodinger a résoﬁdre est

,

Hy,  (r)=(—+V{(r)Dw, i (r)=E, W, (). .(8)
2m S 4
Ou les fonctions 7, ; représentent les fonctions de Bloch ¢'est a dire que :

Ty —lkr -
Wop (r)=U, (r)e ™ (19
Or, on voit aisément que l'opérateur P = —ihV agit.sur les ondcs de Bloch-Floquet de la

“fagon suivante:
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Chapitre : o structuration des matéricux 1=V

PZ( k(r)e““’) l(P+hk) Uk(r)Je“‘ a2

En consequcnce la partie pmodlquc de la 1omuon de Bloch Uny est soluuon de
I equahon de type schrodmger ‘ '
b

(JD'—".J’ ki rﬁ./(.,/w1_/(;:)}(/”,,‘, (F)= Byt o (F) (1)

2m 7/11‘ 1

- Pour k=0. _
On constate que I’équation est totalement identique a celle de schmdmg,u qux

- s"exercerait sur la partie périodique des lomuons de Blod1 Floguet U,
(7)77?1—+v(r))'Uu\o(r)=_E),‘ol./n,o(r) 1.(1-12)

La théorie k.p utilise maintenant Uy comme base compléte pour Uy,

. U (I”)ZZ('///(/()(//II()(I) ) (l" | 3)

- Et I'équation de schrodinger se transforme-en :

] p2 ,h2k7 h ” Ym T . (Y. » L
"Z(Zmo vt kp+v(1))( (k)U,,,o(,) D Eu(k)C ,,,(k)L/,f,,()(r).,.gl 1‘4)‘

Ou en prenant Iaprojeétion sur l.JMj() .
(FA/<>+h k )(‘,',',(k)+'zj_k<l,/,\'/\q lp|Um.oS(f‘ﬁq(k):Eh(k)(',',’,(k) .(1—15)

Cctte équation presentc un problune hdbltuel de dmg,onahsatlon de la matrice d’un

hamiltonien effectif. Si nous c’onnalssmns tous les éléments de matrlce <l/A/‘<)|l’]U,,,.)'> , hous.

pourrions procéder a la diagonalisation. Or en premier licu cela n’est pas le cas, ef de plus

seules les bandes avoisinant ‘le gap présentent un réel intérét. Pour k proche de 0 les termes

dis a Popérateur k.p deviennent des perturbations, si nous détinissons :

H A =‘};€'})~k< U M,Ol [’| U o >

: L’équation (I-15) s’écrit :

2
~

'(/":,\,04-4-_72 = Ea(R)Ch)+ le,é/,', Calhy=0...(1-16)

m
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Chapitre 1 : L o , - Structiration des matériaux 11-V

~Dans cette derniére équation, nous utilisons l’indice supérieur «ny pour désigner une
des solutions pour laquelle E"(k) tuld vers By quand k tend vers 0. la blmplmcatmn du -
probleme vient mamtenant de la séparation des bandes en un ensemble M, de bandes qui

nous mtelessent car se couplent fortement ala bande n et un enbemble M, d’aulres bandes.

Nous avons donc

2

(EMHh2 k. —Eu(k)) ‘/,',(k)+ Z ' i Cin(k)+ ZH,’;;',sc;',ca,(k):o, L (1-17) |

meM e

Pour neMerMeMv la derniere somme est beaucoup plus pcutes que la ‘premiére. Ceci

d()nm

/./ﬁ v,,(k) . . - )
M ~
Cik)= ZAHME OB (1 18) .

- Pour neMietM eMn nous insérons lenebultat am31 obtenu et nous trouvons

kp kp oo
) 11/\«/)1: Hmm( III'I (k)
E/l,()—LmO _

(-EM,0+h k —E,,(k))Cm(k)+ > H ,é/:, "n(k)+ Z 0...(1-19)
‘ 2 ) men| meMlmean2 : .
Aprés la renumérotation m'—>m,m—>m' dans la double somme, l’équation est ‘maintenant un

probleme de dlag,onahbatmn uniquement ddns la base du lonulons appmlumnl aux banclc

pulmcnlcs AIGMt :

2

(1 Mo+ h k--~-~-1m(k))< kY Y (M H )¢ =0 ..(1-20)

A
T med

Aveée s

kp kp .
]—[/H:/“/ i Z [1/\////]1111;:1 - (1_2 1 ) .

mehs Ln 0~ ,_dll ‘0

Ou nous avons Supprimé Pargument k dans les coefﬁciehts ' Cm, de manicre
perturbdtlve nous avons donc ramené |’ influence des bandes mtercqsantcs aun hdmlltomen

effectif agissant sur les bandes mtcressantes Par cette méthode dite de lowdin, nous avons -

réduit la taille du probleme en 1edulsant la zone de validité autour de k=0, si I’on restremt_ v

Pintérét aux bandes toutes proches d’une energ,m FMO, la méthode esl équivalente a la’

méthode des pulunlmlmm stationnaires, pulmhalmn d un niveau qu,umu st Lo est

vdq:,u]uc perturbation sm]plc, si FMO est non dégénéré.
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' (.%apilre / ' ' strucluration des matériaux 111-V |

Dans les semiconducteurs -V de structure cristalline zinc blende, 1a bande de
conduction est non dégénéré (doublement dégénéré avec le spin) avec son minimum au -

centre de la zone de Brillouin. Plochc. de k=0 la dispersion de cetle bande est donc donncc

- par I’ equatlon ((I-21) dans la version la plus 51mplc ou I’ cnsemble M. ne contient que Ja

bande de conduction :

<l/(-‘q 'k',hi(]m‘() > * ‘
{ ",l: . R
E"U "Elu() ST e (1 22)

(bo+hk L(k))ih Z!
m m#c

Lh k h k ‘<(/(.‘q“k.[7|(//1:‘()>rv' .
(k) EoA m Z Eco_ i _...([-23)

" La partie la plus importante vient ev1demment des états les plus proches en energ,le les états -

- de la bande de VdILIILC et sion nuc,llgc les autres termes dans fa sommg on i

/, (/() Fo4 h k hk P2 . .(1-24)

2mo ”lll 0 /

2 _?4.<Uu.q lk.1)|U';,,,o >‘2

..(1-25) est ’élément de la matrice de Kane, et E, est le gap.-
o : S ~ _ 8 e

De la dispersion E°(k), nous déduisons la masse effective :

me_cp Loy U106
Pem(1h2) L (1:26)

Il s’avére que P? est mesurable par les propriétés optiques et qu’il varie peu

(20:25eV)d’un Semiconductéur 1I-V a I’autre. La formule trés simple prédit donc que, plus

un semiconducteur présente un gap petit, plus la masse effective dans la -bande “de
conduction est petite. 3
Cette prédiction est trés bien observée expérimentalement, et le fait que mg/my <<t

soit donc du au fort couplage P/E, >>1 entre les bandes de conduction et de valence.
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Chapitre 11 = . - proprictés électroniques el optiques des maiériaux 11-V

-1 ‘ln.t'roduc_:tion

A l‘équilibre ther’m@dynamique les. électrons dans les matériaux se repartissent sur |
des bandes d'énergies permises (de conduction comme de valence). La position relative du
niveau de fermi et des extremums des bandes d'énergie 'permet de prévoire le caractere
isolant, semlconducteur ou métallique d'un mdteuau or ‘d'aprés la théorie quantique dcs
\()hdbh, l'effet d'un champ ¢lectrique est de faire circul¢ pcn()du]ucmcnl les gluumns dans la
zone de Brllloum ce qul n est _pas observé expérimentalement. ., ‘ .

Dans ce chdpltrc nous plcsuucmns quclquu. ¢léments de théoric: qui pcnmulun de.
faire . le lien entre les -aspects- quanthuu et les aspccts classlqucs du wmpmtuncnl des
Llu;lnons dans l»a matiére [5]. Nous allons. ainsi montrer comment les mécanismes de
diffusion entre les différentes états de la structure de bande permettent de rendre compte des
propriéiés électroniques, macroscopiques des semiconducteurs comme la loi d'Ohm ou de:
.‘Fick l'avalenche A la ﬁn de ce chapitre, nous pourrons alors pu.smtu l'ensemble des
equatlons qui permettent dapprehenden tous les mecamsmes de tlampml dans les -

SLlﬂlLOndUClLUI S.
11-2 Equation de Boltzmann

e mouvunml d'un lebll‘()n dans une banck d' un semiconducteur sous I mﬂucnu

d™un champ electnquc E s'écrit :

qgEt

|a(k t)| a(k— ())l (112 1)»

‘ ' k+qL1
Si I'électron est dcmb un état k dans la bandc au lunps L= () il sera dcms I'état. T T au

temps t. Autrement dit, 'effet du champ est d'écrit par la formule : h ;l;t— =qlL .. (11-2-2)
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Chapitre II - ’ propriétés électroniques et optiques des matériaux 111-V
Sion appelle hikla pseudo 1mpult10n cette formule est analog,ue a la loi dc Newton '

la v1tesae d'un electron al'état k dans I’ espacc réel est 1dent|quc ala vxtcssc du gt oupe

v(k):-h_\”/k E(k)

Et done :

dl’ ~dv_dv. dk qF - ;;“ o N

Ot nous supposerons que la matrice M"de mas'se effective inverse -ne clépendv pas de

k pour un porteur qui se trouve & un etat proche d'un extremum -d'énergie dans lcspacc
réciproque. Cette description est valable dans un semiconducteur ou dans un autre solide

cristallin idéal & condition que le champ soit suffisamment talble pour ne: pas 1nduire de -

transition d'une bande & une autre et plus lmpouant qu'aucune 1mpulu,ll()n (phonon

- impureté) ne provoque de transition d'un état ka un autre état k , autant dire qu'e

R
=
=

d'aucune utilité pratique [16].
En revanche, cette description forme la ba% de lapproxrmatnon semi- clasanue du

lmnsp(nl Lluuonlquu Dam cuu dcmluc on suppose-qu'un porteur au tcmps t se trouve a’

une position 7 dans le semiconducteur et a l'état k dans la bande n, et que son évolution est

déterminée par le champ,‘locale’E(r)'SQIOh les équations (11-2-1) et (II-2-3).

Il s'agit d'une approximation car la spécification simultanée de la position et de la
vitesse d'un porteur n'est pas possible en mécanique quantique Alors que l'appr()‘(imation
s'avére trés correcte si la taille des domaines de lespace ou les paldmchu (champ

électrique... ) ne varient pas, reste 5uﬁ|samment large par- rappmt a la distance parcourue

par le porteur entre deux chocs de dlffusm-n.




Chapitre II SRR __propriétés élecironiques et optiques des matériaux HI-V

la paltlcularlte de I'approximation semi- clamquc est que les aspects ondulato:res du

porteur- entrent en jeu indirectement par la structure de bande E(k) et via les. pnocessu«, d«.

dxiius:on qui sont recalculés comme des probabilités par umté de temps de transition par la

“régle d'or de fermi entre les fonctions - d'onde correspondaf_xt a I'état ‘initial k et a l'état |
final k' .

| 'L'en:semble des porteurs dans une bande peut maintenant étre décrit par une fonction

de distribution f(r.k,t), qui désigne soit la probabilité de trouver un porteur a l'endroit r dans

- I'état k, soit le nombre de porteui's dans un volume de phase & 1;c_l3k . Les deux interprétations

sont liées par la densité d'état  gid’r/(2n)’
O g=2 représente la dégénérescence de spin.

- En observant un volume dans l'espace de phase au temps t+dt, I'évolution de f (r,k.t)

entre tet t+d s'éerit ¢

O _ frki+diy-frhg)
o o ot :
,,;&,A—vdt,k~-§/f dbt)= fr ki)
B dt

=—\;(k)V,~_ ﬂr,k,t)—iliw Ard) ... (11-2'-4)

On ajoute aux partlcules qui on ainsi derwe Vers: (1 k) le nombne net de- partlculus lmpuxeles

- par collisions d’autres états k- _
(Q_’J—)_L.,,u :ZS(k‘—}k)f(r,k'.t)—S(k—%k’)f(r,/_c,l) '. .. (11-2-3)

Ou S‘(k'——)k)est la probablllte par unité de temps de transiter par collision de I’état k” a I'état k.

[.’équation qm déerit I’ evolutlon de f sans I’emprise de champ ductnquc el du wlhslons est

donce ¢

.af

Tt (k)V /+‘1B(’)\7 /= (a/ S e (11:2:6)
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Cette derniére équatlon falt le llen entre les aspec,ts quantiques et les aspccts-

classiques des clcctrons dans les solides ¢’est I cquallon de Bolt/mdnn

Une fois la solution f (r,k,t) de cette équation est connue, on peut calculer les véieurS»_

moyenneb macroscoplques telles que ld densité des, portcurs

()= jg :d k~f(r ko (1 2. 7)'
ny’

* Et la densité de courant particulaire :

| | s’ - |
,_j(r,t)zqj%y(k)f(r,k;t) oo (11-2-8)

_ - (2n) . o

Ainsi que ’énergie moyenne des particules :

. 3
<E(r,h>=—L [Ed X . (11:2:9)

n(r,t) (21t')3

Ft la variance de la vitesse :

o, ) Iés“—{ 2(k)-<y>AC, kl) (11 2-10}. |

—n(r t) (2 )

-3 Eq’uétions de transport dans un sémiconducteur

En principe lé descripﬁon semi-classique des propriété's' de tvransvpo'rf dans un
.~ dispositif semiconducteur est I’équation de Boltzmann, pour les eleclrom dans la bande de
valence et de conduction, Dans I’intégrale - de collision il 1audra1t speuhu touu,s les.
mteractlons pertmentes y compris les interactions qui diffusent un electron entre deux‘

bandes correspondant a des processus de generatlon et de recombmalson [19]

A cette équation s’ajoutaient les équations de maxwell pour la détermination des

champs qui_exercent des forces sur des Clectrons.

=29 -
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Les premieres équations_sdnt des équations de continuité, que 1’on peut dériver de.
I’équation de Boltzmann en intégrant la fonction de distribution sur tous les états ket en

séparant les trous et les électrons.

'én L
v a’ an—-Gn Rn

» (lI—3- 1)

6’;+;V1p—6/7 R/z

~Ce systéme d’e’Quation représente les équations de continuité ot G et R sont les taux
de génération et de redo.mbinaisqn et: | |
| | jn.-:;"'i’leVn
_ o : .-.]'/"—“-:PGV/) |
Représente les -densités de courant des électrons et des trous [20].:
En utlhsant la loi d’Ohm et la: loi de Fick, on détermine: le systénw}do’nm'mt( les
demltes de courants : | , | '
‘ ju= umE+eDiVn
Jr=pppE—eDpVp ... (11-3-2)

J oot =0t J0

Les equatlons (I1-3- 2) sont msplrees des resultats obtenus pour des champs et gradnents

- faibles. Mais les valeurs de moblhtes et les coefﬁcxents de diffusion sont obtenus soit pcll
des mesures exper1mentales soit par des solutlons numerxque de l equatlon dc Boltzmcmn
[21]. | |

Pour les équations décrivant la réaction des particules au champ s’ajoutent les équations

de maxwell qui déterminent les champs en fonctions des propriétés des matériaux [ 19]:

VD=p _ ,
VB=0 , B .'(11-3-3)
VXH-—jmml'f'. ol ‘
oB
V=22
k= ot
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“Ou pour des semiconducteurs non magnétiques, B=wH et D=¢E .
Avec':

& : La permittivité associée a la polarisation des charges localisées.

Dans la plus part des problémes de transport électronique des semiconducteurs, les.
“longueurs d’onde corrcspondant aux huqucnccs pulmcmcs sont beaucoup plus. g,mndub que

14 taille des dlsposmfs et les champs magnethues ne 10uuﬂ aucun rdle. Dans ce cas, les

equatlons lmportantes sont la loi de ponsson VE i? et le fait que le courant total

J= Jeond +%—1[2 est conservé,

.Lacharge p=e(p—n+Np +Na) ... (II-3-4)
Ou: |
- Np : est la densité de donneurs ”i'on:isés._

Na : est la densité d’accepteurs ionisés.

Les equatlons énoncées forment la base de la descrlptlon des dlSpOSltlf9 qemlconducteurs

classlqucs

23] -
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II-4-1 Effet Hall

propriétés électroniques et optiques des matériaux I1I-V '

_1l-4 Propriétés électroniques des semiconducteurs

-Dans le cadre de 1a descrlptlon seml-cla551que on peut montrer que 1’ eﬁet d’un :

force de Lorenz a I’équation (II 2-2)[7) :

o champ magnclnque B sur un electron ddnb un semlconducteur est mmplem(‘nt d’ ajoutcr la

' hdk-—q(E+v(k)xB) (114 1)

Si par mesure de simplicité nous nous restreignons a des electrons dans des partu.s '

de la structure de bande ou la masse effective est isotrope, v=—}’%- le mouve_ment de

~ {*électron est classique presque comme dans le vide :

| 'm*_—‘c-’i—f-=q(E+.v(k)xB)... (-4 2)

‘Continuons-les Simpliﬁcé_tions et admettons que E est paralléle 4 ’axe ox et B est .

parallclc al'axe oz.

' m*
Modcllsons cnswte les collisions par une fuctlon »._.:[,_L’ avec un tunps dc relaxation -

Et la solution stationnaire est :

~constant. La dynamique de I’électron s “écrit alors :

' m*%’—"—=q(E+V‘

(IoxB)-TYs

";‘ —qv\B-’”’;"-"' | L 43
wdv: __m*v:
" T
vx 9v 1 K
E m*lJr_(d)ct) 1+(cocr)
Vi @ e WP .. (H1-4 -4)
E- m¥ (et T+(ocr) :
v, =0
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qr

- Avec la mobilité M=

'ét la .frélquence dé cyclo'tron' We =z1—]i : On“voi_t que lé,charhp o

~ magnétique dé_toume‘l'a direction du courant de la direction du champ électr_iqué C’est Peffet
Hall. - ‘

Jr

Si I’on'mesure le courant j=n.q.v on peut donc déduire la mobilité rﬁa‘r ,le—'j B evt‘ la

densité de porteurs ”;L'Z;‘E séparément. 11 faut donc noter que la mobilité est négative pour’

un gaz d’électrons et positive pour un gaz de trous. En mesurant la conductivité et I’angle de”
Hall entre le courant et le champ électrique, on détermine donc le type et la dénsité des

porteurs ainsi que leur mobilité. o : ‘ ‘

4 4+
R R T o o o AP SR T RN R TR [
e S T
o . / - ++

- — — . ++
++

R Courant -
/ Champ électrique

Figure (1I- 1) :"p_résentation de la direction du courant par rapport au champ électrique

appliqué pour un semiconducteur soumis & un champ. magnétique B.

, ~ Sous I’effet d’un champ magnétique B, les 'porteilrs sont déviés de leur chemin d’un
contact a l'autre. Des charges s’accumulent aux cdtés de 1’échantillon créant une
composante du champ électrique perpendiculaire au courant. Le champ résultant est oblique

‘par rapport a la direction du courant qui finalement doit passer d’un contact a I’autre.
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- '11-4-2 Effet d’Avalanche

Sl le champ electrlque régnant dans un semlconducteur dépasse lar gement le champ
de saturatlon de la vitesse, certains electronb vont pouv01r gagner un exccdcnt d’énergie
‘cinétique au dessus du bas de la bande de conductlon plus gland que P c,nerf,le du gap. Le -
- processus d’1onlsat10n par 1mpact devient alors poss1ble L’électron interagit avec tous les
electrons ‘au travers de la bande 1nterd1te, ce qui correspond a une- creatlon de palr electron—
trou, donc 2 aun processus de g,eneratlon [17]. |

Dans ce pmccsaua, I énergic et la pscudo 1mpul>mn sont conservées: ‘Nous. avons
avant la colhsmn un electron dans I’état k; avec I’énergie E(k)), et un €lectron dans I’état -kj,
avec une énergie Jv(kh), aprcs la COlllSlOn il y-a deux électrons ddﬂS les états k, et k dan‘ la

bande de conduction et les lois de conservation seront :

K kh k] 1(2 i »
Ec(ki)+Ev(kn)= Ec(ki)}+Ec(kz)

Pour avoir une idée de Dénergie  de seuil pour ce pro‘cessﬁs_, utilisons
Vapproximat e des bandes Ekner. LK. N
- I’approximation parabolique des bandes _Ec-(k,)-Eg+W et Evki)= o Avee les

masses effectives des électrons m, et des trous my
Ki =k; +kotky

hzklz h k1 .h kz . h kh ‘(1‘14 -5)

2m. ' 2mL " 2me  2mn
On peut se convaincre que le minimum d’ énergie m1t1ale est obtenu quand tes 1mpulsmm
sont toutes orientées dans la méme direction. Le minimum se trouve dlors de mcmluc plus

élégante (methode de Lagrange) en minimisant la tonc‘uon

F=E, Jl ki T k A k" F Ak +hka+kn) .. . (11-4 -6)
zmc 2’71( 2Mh
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L on 1 A est le multiplicateur de Lagrange. Dérivant E selon k; ,k; et k, on trouve :

L= kl kzzkh (“_4 _7)
: mu m(' m‘h

- Par conséquent 1’énergie cinétique initiale minimale :

. 220 upme
min(hzll::’ )= - rZ:" Ey...(11-4-8)

nmn

Ceci conduit a des seuils d’énergie d’émission par 1mpacl un peu au- -dessus dc E,
S 1l s "agit de .trous lourds, mals de Pordre de (3/2)E 'si les deux masses m, et my, sont

proches Le seuil est donc plus bas pour la generatlon de trous lourds

Par symétrie le processus’ analogue ou la particule initiale -es‘t un trou, donne le
résultat qu’on obtlent en inversant me et my,. le seuil est généralement plus élevé dans ce cas.
Mais il faut bien se rendre comple que poun ces cmu,u.s 1 appxoxnmalmn par les bandu

paraboliques est trés mauvaise.

Un électron prlmalre qui génére une paxrc electron trous secondalre sera a nouveau
accéléré par le champ electrlque et peu générer davantage des pamcules secondaires. La.
‘méme possibilité existe pour les partlcules secondalres de generer encore davantag,e d’autres

vpartlcules secondaues créant ainsi une avalanche [23]

Ceci condult a une augmentatlon de la conduct1v1te par lmtermedlalre de

r au,(:,mentatlon de la densité de porteurs l]bres

_:35_
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II-5 Propriétés optiques

Nous avons vue dans le chapitre I que les états de l’électfon dans un solide, un cristal
-en-géncral et un sem1conducteur en particulier, sont repartls en bande d’ énergie ou il sont
repérés notamment par un indice variant continiment, le vecteur k. Dans cette partie on va
presenter les technlques mathemathues qui permettent de prendre en compte les interactions

entre la lumiére et ces états distribués continiiment, en énergie. Nous pourrons alllSl décrire

comment s’opérent les interactions entre la lumiére et un semiconducteur ma551t.

II¢5-1 Elémént dipovlaire dens Ies semiconducteur‘é gap direct

Considérons un cristal semlconducteur de volume V dont les fonctlons d’ onde des

etats propres |\pn «)d’énergie. En K sont les fonctlons de Bloch-ﬂoquet

nk( )= \“['5) ke <r,%,,k>: _'...(11'-5-'1’)‘

Avec : »
:"le vecteur d’onde de I’ état plopre appaw.nam ala premlérc zone de Bulloum du ‘
“semiconducteur et demgne la posmon de P’état dans la bande d’energle n dans une dlrectlon
bien précise. ) | '
Les fonctlons Un x (r) possede la perxodlclté du réseau crlstallm c est a dire que pour’
tout vecteur du réseau crlstallm riona: ‘
' Uni (041) =Upg ()

De plus elles sont normalisées sur le volume de la cellule élémentaire V; , c’esta dire :

] lUn,_k(r)| dr=Vi (@152
\/i ) . -

On a normalisé les fonctions$ stationnaires sur une boite fictive de volume v=N.V; de

telle sorte que :

" kn,.'k 2-d3r”=f » .,;.(11-5-'3)'
ﬂ‘V- | _ |
e

=36~



Chapitrell propriétés électroniques et optiques des matériqus -V -~

Ce qu1 a pour conséquence que | les vecteurs k sont pseudo-quantlﬁes o _
Le semlconducteur est soumis 3 une onde électromagnethue dont lHam1ltomen

perturbatif d’mteractmn est: _ ‘
| w(r t)—wcos(kOpr—cot)——qErcos(kopr—cot) ,‘(11'-5-4)‘.. |
Ou: | o
 : est I’opérateur position
kop : le vecteur d’onde de la lumiére
E: le champ électnque

L Hamlltomen d’mteractxon opthue va donc coupler les deux etats [Py k> et I‘P., K>

Calculons maintenant I’élément de matrices Wy k.

AWh-,k;n',k'=<\Vn',k'W'\Vn,k> B

_qE mU ()e'k' e'k’ U"k(")e d"r'...'(II-.s-S)

reseau
(k"" k 111; -k W
Cette derniére mtegrale se simplifie, en remarquant que la fonctlon e o

vVarle trés lentement vis & vis du prodult des deux fonctlons U“ K

On peut donc la décomposer de la maniére suivante :

cullulu

B i S
B W|;(k.n'.k'=—_q_v_ i el(k o=t J‘HUn _k‘(r)rUn k(r)d r . ‘ e (1I-5-6) v
~ Or cette intégrale peutvs."é'crire sous la forme :

1= ([, <R><R+r>U,,,,<R>dR

cellulei

celluleo

mU (R)RUnk(R)dR o 11-5T),
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O\‘J;:“

R : décrit la cellule élémentaire autour de 0.

Le terme mtégral enr;s ehmme dans l’equatlon (ll 5- 7) puxsque les tonetlons de -

Block sont orthonormales entre elles pour k = k’.

' Cette 1ntegrale est donc 1ndependante de la cellule ious effectue I 1ntegrale

I’ equatlon (II 5-6) devient alors ;

EI ‘ (k' op =~ KM E . . g ; ) .
Wﬁkn' k'=——q_]'7— e(k k‘ o =—‘q‘l}.—15(k""knp'—.k) - (II‘S"S) i
. i IR ' ' ‘

, Le terme en argument de la fonction Kronecker exprime la conservation des
moments dans l’mteractlon Electron—Photon

K’—k+k0p est la conversation des moments dans les transmons opthues

Or les vecteurs d’ondes des électrons et des photons dans le domalne de la lumxere v1srble et '

~ proche vmble sont fort dlSthtS

kop = A =10*:10° cm™
“Alors que les vecteurs d’onde de la zone de Brillouin sont de Pordre de ,k=227~r—‘ ,

'

soit 10%em™ .
a: la distance inter atomiques.
Le vecteur d’onde de- la lum1ere est donc neghgeable devant celu1 des électrons des

V_differentes bandes d’ou :k'~k.

=38
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II-5-1-1 Transitions optiques verticales

La dérniére équatien k'~k , exprime que les transitions optiques sont verticales.
Evidemment cette i‘égle de transition vertieale ne peut étre réspecté que si la bande interdite
est d1recte c’est & dire que le mlmmum de la bande de conductlon et le max1mum de la

bande de valence se s1tue au méme pomt dans la zone de brxlloum

Dorénavant, on ne s"i'ntér'essent plus qu’au transitions opti'ques'entre la bande de
conduction et la bande de valence on note Ugk les partles perlodlques des- fonctlons de
Bloch dans la bande de conductlon et Uy celle de la bande de valence, I’ element de la -

* matrice dlpolalre- ch(k) entre la bande de valence et la bande de conduction est alors :

| Wve(k)=—qErved(k—kop—k) 159
re i URRUGRER i ([5-10)

Cette derniére équation représente I’élément de la matrice dipolaire bde-tl_fansition B, vers Be.
1-5-2 Susceptibilité optique dans un semiconducteur.

- Afin de calculer la sus_ceptibi-lite’ optidue associée au){ ;’rans‘itidns de la bande de
valence vers la bande de. conduction, on considére un cristal semiconducteur de V_olum'eV
- soumis a une condition de pseudb QuantiﬂcatiOn,»leS structures de la bande de valence et la
bande de conduction sont s'upposée's parabelique et bien décrites par l_eufs messes ‘.effeetives |
my et me , les transitions optiques sont verticalesl .nous rneus sommes interessés'par la
susceptlblhte optique X (w)diala transmon vers les éléments de la bande de conductlon |
de méme &, nous avons la relation entre les €nergies de la bande de conductlon Ec(k) et celle]

de la bande de valence E,(k) couplées par la transition optique :

o Bk 1 i
E®-E@=LE L 1y p sy
. : 2 ) mv EA ( .

ml.‘
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- Ou kest la norme du vecteurk , il est intéressant d’introduire la masse effective réduite :

Aol sy
m. mc mv :

- La susceptibilité optique. associée a la transition entre les niveaux ‘quasi discrets
E, (k) et E¢(k) est donnée par: . . '

q ch(k)T (w*(ovc(k))
n
‘ 80‘ L (m—O)vc(k)) T2+1

xk(w)* ’Nv(k) Nc(k)) a(-5-13)

Ou: jmﬁ(k): v repre’sente l’é‘lément de transition dans fuﬁe _direction' (ox) que I'on a
,_arbltralrement pr1v1legle pour alléger les notatlons :

T présente le temps de relaxations des electrons dans les bandes.
~ Ne (k).e't, NV (k) .présenté.la densité de particules pour les nivééux E. et E,.

'La susceptibilité totale y(w) est alors donnée par la somme de ces termes 'de’susceptibil‘ité‘

“sur tous les vecteurs & de la structure des bandes :

v X eT (- kNT=i o
x(w)=2 Y : ¥ —(N,(K)-N (k) ...(~I-5-14)
RS ety TN 0

O le facteur 2 correspond & deux états de spin ‘parvvecteur k.
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H-5-3 T,émps de»vle.-‘radiative dans un semiCondocteur .

On con51dére un semlconducteur de volume V, et un mveau Ev(k) dans la bande de' ; R

valence et un niveau Ec (k) dans la bande de conductmn "Pour un état k bien deﬁm

Sous I’ effet d’une onde electromagnethue de spectre large le taux de transmxsswn ’
; voptxque dans tout le volume V du niveau-E, au niveau E, est proport1onnel ala probablllté o
" que Iétat E, soit occupé, a celle que I’état B, soit vide. ' '

soit ;

| ggiu(k)=]3yc _- fv(EV)(l—fc(E‘c))pph(hv)- oo (11-5-15)
ou gve : taux de transitions optique en (s").

P ook () est la densité de photons par unlte d’energ1e dans le volume Vet B‘,c presente le

taux de transmon par photon dans la caV1te s obtlent a partlr de’la regle d’or de Ferm1 sous

A laforme o o o L l
B I o asae
B.=5;9 E. 1., o en(ll-5-16)

Ou:

Eo est le champ électrique associé & un-photon de volume V donnée par:

E‘ 2hp i(I-5-18)
80”011 ‘ . S ‘

D’ou;

E,
26‘07’10,;7}’2 (()V

... (11-5-20)
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‘Notons la présence du terme V au‘ dénominate’ur : ceci provient 'du caractére‘ e
‘delocahse des fonctlons d’ondes de Bloch qui nous ont obhgees a prendre comme volume

d’interaction - électron - photon le volume V du cr1stal On rappelle de plus que la'

conservatlon del’ energle 1mpose e

1o=hp=E()=E)-BE.(k) ..(@-5-21)
Le taux ‘eo'rrespondant"é l’émi‘s'sion: stimulée qui est donnée par : -

gcv(k) =B fEII-f, E))p,y(h0)

A cela il faut bien sur ajouter le taux. d’emlssmn spontanee rs,,o.l Y qu1 est mdependant de la

den31te de photons dans le semlconducteur elle est donnée par :
r.;},,,n(.")=Acvf L,(EL)(14 f E) - e@s22)

Acv presente le taux de transition spontanee dans le volume V.

Nous allons nous intéresser d’abord a I’équilibre thermodynamlque La densue de photons
‘par. unlte d’énergie dans le volume \Y est donnée par. le spectre du corps noir divisé par hv
' pour obtenir une densité numerlque et non une densité d’energ1e et 'h pour le ramener par _

unité d’energle et non de fréquence.

La condition de statlonnante a l’equlllbre thermodynam1que $ ecrlt

: Bvcf(Ev)[]”f(Ee)]pph(Evc):Bovf(Ee)[vl.‘_-f.. (Ev)]pph(Evc)+Acvf(Ec)[l‘_.f(Ev)]_ (11'5"23)_‘

et

AEVC ”n”EEt“ S24)
Boexp(pr)- Bcv h [exp( cv) 1] ’



|
C
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o1
A=

00 : 7, présente la durée de vie radiative donnée finalement par la relation’:

II-5-4 Coefficient d’absorption

e volume V de la cav1té)_. )

E :Chqpitre /. o __propriétés électroniques et -op tuig'ues"desvr'n'qtériaubc -y _:

Cec1 ne peut étre vrai & toute. température que si les coefﬁ01ents d Emstem Bc\,,B\,c et -

Agy verxﬁent le systéme d’ équatlons di- 5 24) ci dessous

o Bye=Bev

o _8mngELY R T I N
'Vc___——-nrr‘Bcv; (-5 -24)
' h'c - Blid

Nous pouvons remplacer maintenant B,c par son expression (I_I-S-_20) ce qui donne :

(2

o, N
__1_='q nopEng' :
T" ,2”C3Ih280me '

L (I1-525)

On notera la meme tendance pour les durees de vie rad1at1ve dans lesf

B semlconducteurs que dans les atomes, plus la bande 1nterd1te est large, plus la duree de vie -

, rad1at1ve sera petite et le systéme sera difficile a inverser. Ceci est vérifie lorsque P on passe

de semlconducteur dans le proche mfrarouge '(InAs) au sermconducteur a Bande Interdlte»

large comme le GaN [10]. i

Nous con81der10ns a partlr de mamtenant ‘une s1tuat10n radlcalement dlfferente cela

veut dire qu’on va chercher, I’absorption d’ une onde monochromathue de frequence v

‘ incidente sur le cristal, ¢’est & dire que ppn est une fOIlCthl’l de Dirac, ( 11 yaun photon dans‘

-43-“_ : N
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L,absorbtibn Rass(hv) provoquée dahs le volume V pdr les transitions sur outela
zone-de Brillbuin-ést dohnée pér s i :
Rab‘(h V)= 2Zrahs(kn) jpcrahs(k)d ko...(1526)
ok ‘ :

étant donnée la condition de conservation de l’énergie :

| et _ia fransformation des variables :
L me e B '
‘ pcdk-‘-_'—pJ(CDVC)d(oVC:z 2(7-[-) ((DVC _.___hjg_.) d.(DVC._.__([IaS-27)"

n .

C¢ci co'nduit‘e‘l un taux d’abs_drption Rub\(h V)= Ip,(h V) VBu[ f (Ev) e (Ec)}'i(h v)dE v ‘
| o AR | —pj(hV)VBvc[f(Ev) f(EL)] (11 -5:28)

- Le coefﬁc1ent d absorptlon a(h V) “est obtenue en exammant 1’exper1ence d’ecrlte.

comme suit : '
Une plaque de semlconducteur de surface S et d’epalsseur AZ reg:mt un photon d’energle =

- ho. L’energle absorbee pendant un temps At est egal a Rabsha)Al (dans un volume'
o [y 9 Lo M 2 ke | _h—q)—c-— | |
V==S. AZ ) et | ‘énergle_qul va traverser la surface est de on Al

le rapport entre ces deux energles est justement a(h V)AZ ce qu1 s *écrit :

- a(ha)) (pulssance absorbec par umté de volume)/(pulssance 1nc1dente par umte de surface) |

— Runsha
(hCUC)/n()p :
1

En tenant compte des équatlons (II 5- 26) et de r equatlon ho== > nﬂpao E o

e coefﬁment d’absorptlon peu s’écrire comme su1t

22

a(w)=—%);7i—g_—p,,(hy)[ﬁ(hv)— fc(hv)] ~(I5-29)



. Chapitrell .- " propriétés électroniaue-s”et‘bp_ti’aues: des matérid_z_ax'l]]ﬁ V
I1-5-5 taux d’émission spontanée

- Bien _évi'demment; '_l’/effet\que nous'vénons de fournir n’est pés seulement destiné a |
vérifier la cohérence ehtre les approches fondées sur-la matrice densité et celle fondée sur les
équations du bllan d’einstein. -~ | v o |
| - Nous avons en plus dans cette demnere approche la p0551b111te de calculer le taux -
d’ emlsswn spontanée Rab\(h vydue & une répartition de porteurs en qua51—équ111bre :
thermodynamique dans un semlconducteur Ce taux est donnee par la sommatlon de

I’équation (II 5- 22) sur la zone de Brillouin :

Ropon(h v)=2;n-,,,,,,’(k)=2z ﬁ(k)(l jv(k))d(h v) (;1-5-30)

(k)

avec ;hi/;—Ec—Ev

Cette sommation est effectuée pour tous les Vecteurs k Vérlﬁant la condltlon de

conservatlon del’ énergle

: 252
TN Y 4
Ec(k) Ev(k)—- . +LEy
- d’ou:
Rupon(h v)=%p,,-(h Wl E(hV)(1— fo( Ev(h ) (I1-5-31)
La formule (II-5- 31) exprlme la repartltlon spectrale du taux de recombmalson

‘ radlatxve dans un semlconducteur

Le taux d’emlssmn spontanée peu se mettre sous la forme suivante :

_a(hv8n n{,p(h W
spon = _ N h v/ 178

.hc e T

...(11-5-32)

La relation (II-5-32) d1te relatlon de- shockley, permet de calculer le - spectre .
d’emlssmn spontane Rsp(m(h V) & partir du spectre d’absorptlon elle exprime. umquement le -
' micro-équilibre . pour chaque énergie de photon Av entre l’em1ssmn spontane_e et

T’absorption due au spectre du corps noir. -

L ~4§ -



~ Chap itre I~ . . propriétés électroniques et optiques des matériaux III-V. fesy

Les fonctions de fermi Dirac dans I’équation (1I-5-3 1) peuvent étre approximées par
les fonctidns d,e‘Boltz'mann": ' v - : o

iBey~exp(- Ee EF‘)

- f(Ev)~exp( E 'E")
d’olr

AE@lI- f(Ev(hV))keXP( Z; ‘}f;z)

oit AEr est la différence des quasi niveaux de Fermi AEF =Ere—EFv
Par consequent on aura la relatlon sulvante

Ihpon(hv) Kspon(hv— El,) ’exp(—(h "kTE* (11 5. 33)

Qui représente la répartition spectrale du taux d’émission spontanée.

o em)? aprere
AVCC Kspon 2 - ( kT )
S nh Tr
11-5-6 Indice optique

La connaissance de 1’indice optique des semiconducteurs se révéle étre primordiale
pour la réalisation de composants électroniques. C’est un sujet assez complexé car les .
modéles dlfferent suivant les gammes de longueurs d’onde env1sagees deuk régions.

_ opthues présentent des comportements partlcullerement dlfferents
1I-5-6-1 Moyen et lointain infrarouge
L mteractlon entre un semlconducteur et une onde electromagnethue dans I’ mfrarouge‘ :

moyenne et lomtaln met en Jeu un phonon opthue du matériau.

. Pour l’mfrarouge lomtam cette région se dénomme la région de Reststrahlen oule materlau -

. est massivement absorbant et dispersif. .
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~Chapitre I o __propriétés électroniélues et optiques des matériaux II-V

Dans ces gammes de longueur d’onde, I’absorption et l’mdlce optiquesont- blen o

| f.decrlts par un modéle a un oscillateur harmomque dont la frequence propre est celle du -
phonon ‘optique transverse (v1o), Le modele nécessite la connalssance des _parametres
Csuivants: .' R | L

- Ia constante dlélectrlque a frequence nulle €,

- la constante diélectrique 2 frequence infinie.

- la fréquence 'd'ei:brésdna'ncv;e, etla éonSﬁante d’amortissement.

Une extension tr_ivialg du modéle de Lagrange_ donne _al_ors la constante diélectrique :

e=e—ig2=(Nop "‘ikop) —-6'00 +(6\ ”Ew)'—“zﬂ)'“;"""*" e (11'5'34)

Vll) | 74 +'7V ‘

loin de la résonance, cette relation se simplifie aisément est donne :
N . . ' ‘ o 12
Rap RA[E1 R

Ewo- (65~ 800)[ v 1 :I .

Cette relatlon est dite relatlon de Selllmeler Elle permet de calculer Pindice opthue

..(-11.-_5'-35)-

pour un nombre tres 1mportant de semlconducteur et méme pour des 1solants

R .-"47'.."
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-Chap}itre.ll_f:‘ I S | o Méthode'déMont‘eCdrlo.?}'

~ 11 Méthode de Mdnt‘e Cario

_ Le domame des composants microélectroniques ot I’on beneﬁme depuls longtemps
de ’apport des technlques de 51mu1at10n permettant d’etudler le comportement de ces -
dispositifs. Celles ci sont souvent basées sur la resolutlon d’equatlons macroscoplques et
'.mcorporant une représentatron simplifiée’ du matériau en ‘terme de - parametres (masse
effective, coefﬁc1ent de diffusion... ). Le progrés des techmques de calculs vont rendre ces -
"approches de plus en plus réalistes, les processus m1croscop1ques (ex : baruere pour la

dlfoSlOl‘l,’. .. ) et la structure de bandes réelles sont mieux décrits [26].

La simulation par la méthode de Monté Carlo est I'une des rares méthodes offrant la

possibilité de reprodulre ﬁdelement les dlvers phenomenes mlcroscoplques résidant dans les L

matériaux semiconducteurs. C’ est une techmque puissante qui donne des resultats exacts. -
Elle est devenue un outil trés important pour I’ etude des proprletés de transport de

'parttcules non stationnaires. La simulation employee dans notre cas, permet donc de suivre |

‘les évolutions de particules représentatives da.ns les dnverses couches de materraux, au cours

.du'temps [25].

~ L’histoire de ces partlcules est constrtuee d’une sequence de vols libres resultant de .
Jaction des champs électriques régnant. dans la_structure, entrecoupee d’mteractlons |

perturbant ainsi la trajectoire de partlcules [25].

'L’approche ‘microscopique .ou particulaire de Monte Carlo consiste a suivre e
compottement de chaque électron soumis & un champ électrique dans Iespace réel et dans
Pespace des vecteurs d’ondes, pour cela: | '

~-on a associé pour chaque porteur dont onva snmuler la trajectorre, un vecteur d'onde

initial K et une position initiale 7y

-On a utilisé la procédure du self scattering. Cette dermere cons1ste a construxre une

dlstrrbutlon des durces de vol libre suivant une 101 dont lexpressxon est srmphhe par

I mtroductlon d’une mterac‘uon fictive aux effets nul dite « self scattering ».
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 Chapirelll . Méthode de Monte Carle

-Pour le porteur numéro "p" on connait donc :

-on effectue un vol libre de durée At on aura-donc: R .

[ S

R, (t +At) K (t)+e:At

A

B, (t+At) = B(R, (t+At))
L (t+At)= [7,(dt
t A

--on cherche s'il y a eu une interaction pendant llntervalle du temps At par tlrage au

sort d'un nombre aleatmre

-s'il n'y a pas on ne modifie pas I'état du porteur.

-S'il y a eu mteractmn on place l'interaction précisément a l'instant t + At eton

cherche K’ apres le choc par tlrage au: sort d'un’ nombre aleatmre son ¢tat. mamtenant est-

vdeﬁmpar
K',(t+4t)
', (t+4t) = E(K (t+At))
Fé(tv.+A.t') (t+At)

-2 Présen'tat’io}n. de la simuiat,ion

~Au cours du temps les electrons de' la bande de conductlon vont avoir un

,.Kp(t);fp(t),Ep(t}.:E (f(p) (1Lk-1),

. (111_‘-2)‘

. ('111?3)_ “

@ -

- comportement qui résulte de l'actlon exterleure du champ electrlque apphque ainsi que . -

~ Teffet des interactions relatlves ala presence du réseau cristallin.
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Chepiwemnr  MithodedeMorteCarle

Le temps est distribué suivant une loi ‘dont. I'expression est “Simpliﬁéep'par ’

. Pintroduction d'une interaction fictive qui n'a pas deffets sur le eomportement des porteufs, 3
. cette procédure est appelée "self scattering", l'état d'un électron est-décrit & chaque instant
par son vecteur d'onde et:son énergie. | | SERIETEE R

L'effet des interactions et l'actlon exterleure du champ se tradulsent 51mplement par

une variation A¢ du vecteur d'onde ce dernier dev1ent sous lactlon accéleramce du champ-‘ ER

entrefet £ + A sousla forme: Lot o : SRR
k(t-i—At) k(l‘)-i—qEAt/h (111;4);_

Chaque pas At commence par une phase dite phase de vol llbre dont l'electron n'est :
sourms qual’ actlon du champ électrique, au bout de ce pas la probab1hte pour-qu il sublsse .

une mteractnon est determmee par tlrag,e au. sort d’un nombre aléatoire [22].

-Apres avoir subl les effets d'une 1nteract1on l'electron est mis a nouveau dans une autre

‘ phase de vol hbre'pendant un temps At ,upour qu'un n0uveau cycle vd'evolutlon ,pulsse av01r : |

lieu.
II'I-2-1‘ Procéd'ure du choix de l'interaction

Quand le réseau agit sur le parcourt du porteur ses possibilités d’interac‘tion _"sont' _
- multlples La densne de probalj)lllté par. umte de temps S(K K) pour qu une 1nteract10n

donnee j fasse passer I’électron d’un tat K & un état K" est supposee connue pour chacune ,.
_ d’e_ntre 'elles.. L’intégration sur tou_t les étafs finaux K' fou’mit la probabilité ﬂ'] =K par uhite’
de t‘emps'pour qu’un porteui' dans l"_état;l? ,subisse l’.interaction j‘ ZJKAt eSt alors la

fprobablllte P pour que l’mteractlon ait lleu au bout du temps At

Si N est le nombre d’mteractmn p0551ble la probablllte d’interaction totale est donnee par
P= ZB

Le pas est choisi au prealable suffisamment petnt pour qu a chaque instant P<1. 1-P
représente alors la probablllte_ pour que le porteur poursuivre son parcours sans pefturbation

provenant du réseau.
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" Chapitre Il R SRR . Méthode de'Mo»ht'_eAC’»'dfl'ov'f."'-‘.."'-.‘"jjvf

-Du pomt de vue prathue chaque interaction j est representee par un. 1ntervalle Pj. S

~ Tous les. 1nterva11es Pj sont ranges dans un ordre donne bout a bout a l 1ntér1eur d’un‘:-v' o

| mtervalle d’amphtude l

, s occupent au totale une fractlon P ZP; de l’mtervalle unitaire. Un nornbre reel est ch01si_:
: Jj=1 : o

- au hasard entre 1 et 0 sulva.nt une dlstrlbutlon unlforme La probablhté d’appartemr a l’un' ;
quelconque de ses mtervalles ne depend que de la largeur de chacun d’entre eux et pas de o
P ordre pulsque la dlstrlbutlon est umforme | A ' '

‘ Afin d’apphqué la- méthode de Monte Carlo sur. l’arsemure d’mdlum, nous: avons_
traduit les’ différentes étapes de cette dermére sous forme d’un loglclel écrlt en langage C en

respectant toutes les etapes decrltes sur I’ orgamgramme presente par la ﬁgure (III-l)
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Chapitre 11l : -

Entrée des données
S Et :
Initialisation -des parametres.

]

L T=t+At:

Meéthodé de Monte Carlo.

Calcul des valéurs moyennes: énergies,
~ position, vitesse du vol libre

Calcul des prébabilités‘
d'interaction A(g)At

Tirage d'un nombre aléatoire et
test sur l'interaction et sélection

_de I'interaction

| non

v

" Calcul des nouvelles valeurs

- aprés interaction: I'énergie,
‘position, vecteur d'onde, angles

* de déviation

=

~non

~ Test sur le nombre,de
particules et le temps
maximum pour la simulation |

- Impression des .
~résultats

Figure (II-1) : Organigf-a’mrﬁe général de la méthode de Monte Carlo
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‘ChaDit'reH[‘.‘ ‘:' e e il '.Mé.thode d,?MOn?é*Caﬂ‘?--.*

- 11-2-2 procédure_du“Self"st:at't_ering .

Cette methode consiste a 1ntrodu1re une interaction fictive supplementalre dlte Self REEET

_ Scatterlng Ksc qui est sans effet sur le mouvement de I’ electron La probablllte 7\,sc est a

choxsle d’une manlere ace CIue I probablhté totale d’interaction F 7\.sc + Z 7\4 s01t une
constante

Ce qui fourmt une expressmn partlcuhérement 31mple pour P ( At). _
(At) re*m‘ A(I5)

et si. r est un nombre aleat01re a dlstrlbutlon umforme entre Oetlonaura:
R DEUEE T
At = ——I:Lnr ...(111-6)

" La succession des opérations est: alors: sans changement, mais le Self Scattering doit
- maintenant figurer parmi les interactions_’éusceptibl_es de se produire  la fin du vol libre.
Il faut cependant ~que I' soit au moins égale aux plus grandes sommes
Z?\.i‘ suséeptibles d'étre. atteintes, de telle maniére 2 éviter des valeurs négatives de Age
Etant donné que pour utlhser la relation (I1I- 5) il faut se fixer a l'avance la valeur de.

T, il est. nécessaxre de connaltre a prlon la valeur maximum que prendra la quantlte ’

Z 7» dans la s1mulat10n env1sagee
i

‘ Une f01s la durée de vol llbre At determmee, on calcule l'ensemble des probabllltés .

des - interactions” susceptlbles de se produlre a l'instant con31dere Comme on a

necessalrement par définition:
z A(k)=T | R (111-7)

Le ‘urage d'un nouveau nombre aléatoire r a d1str1but10n umforme entre 0 et 1 permet par le

test de 1'1negahte

<YM R) =hse + 30 () s
=0 =1 . e S
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Chapitrell -~ Méhodede MonteCarlo -

ET pour tout m, de choisir le processus d'lnteractlon qux 1nterv1endra effectlvement

1l apparalt dans ce test que la colllslon _choisie peut étre .une colhs1on ﬁctlve dont la :

probablhté est 7“5@ Si 'est le cas, elle laissera le vecteur d'onde mchang,é et le: mouvement :

se poursulvra dlrectement pour le At sulvant Dans le cas contrarre, de nouveaux nombres g
aléatoires permettent de déﬁmr la position du vecteur d'onde aprés le choc. 11 y a avantage :
“dans cette procédure a choisir la valeur de I de mamere a mlmmxser le nombre de COlllSlOIlS " ,

fictives pulsque ces colhslons ne Jouent aucun role sur la trajectmre de ¥ electron f' '

! faut s1gnaler que cette methode a été utilisée par de nombreux auteurs pour etudler unb :
grand nombre de matériaux. En particulier, elle est décrite aussi sur un plan un peu plus‘_
général par Albengi Quaranta, Jacaboni et Ottav1an1 en ce qui concerno l'étude des composés

1LV et I-VI[28].
- l-2-3 ‘Mouivem‘é;nt des éIeCtrons .

-Les propriétés relatives aux déplacemen'ts des "p'or'teurs_s_ous. .IYinﬂuonce_ des forces
appliquées sont appelées phénomenes de transport
Le mouvement de l’electron dans I’ espace des vecteurs d’onde, et dans I’espace réel
est presenté dans les ﬁgures (III-2) et (HI- 3) ' R |
IL . est modifié par les champs electrlques et magnethues, (les gradlents de.
température, les charges d'espaces etc.... ).‘ B o 8
3 Chaque mod1ﬁcat1on de. dlrectlon correspond a une mteractlon dont les proprletes .,ont les »
| ..survantes .
. - Collision avec les atomes du reseau, atomes d'1mpuretes defaut
"~ Collision entre porteurs. . v |
' Les ions ont une lnﬂuence msm,mﬁante au niveau local, mais- globalement ils
empechent le porteur de qultter le cnstal o |
La probablllte d'avoir une collision pendant un mtcrvalle de temps donné est constante.
Le porteur perd en moyenne a chaque choc I'excédent d'energ,le fourni. p‘ar' le champ
electrlque lors du libre parcours moyen, cet apport au crrstal se traduit . par un

echauffement c'est l'effet joule.




Chapitre 111 X L M e IR MethodedeMonteCarlo

v

: Figui'e d11-2) : Mouveme'n‘tvdu porteur dans I'espace des vqcteui's‘ __d'bonde:' ‘

.

Figure (III-3) : Mouvement d'un porteur dans lfespace_réel -
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La sxmulatlon que nous avons utlhse necessue une bonne conncussance des{{.«-:

caractérlsthues du ‘matériau - étudlé en loccurrence lInAs Plus pre01sement les .

'caracterlsthues de la bande de conductlon Jouent un role 1mportant dans. l'étu_dc des .'v o
' phénoménes de transport o S

t

‘Les nlveaux minimaux des vallees présentees dans le Iableau (III-I) 1nd1quent l'énergle a 'i.'?

partlr de laquelle un: electron peut étre transfere dans une vallee donnee l'évolutlon de |

lenergle en fonction de son vecteur d'onde determme la masse effectxve de lelectron dont il

‘ pourra acceder a des vxtesses plus au moins grandes suivant oa masse effectlve

Valée I' | vanger, | ValléeX
:Masse effective 0.023my ; 029m, -~ | _0~;v64m0’
Coefficientdenon | 125evT I R v e s
parabolicité S " S 1 S
Niveau d'énergiede| ~ 035ev | 1.08eV- | 137eV
vallées K ERR : , , - L

Ta'bleau -1y Les paramétres essentlelle caractérlsant L
' les dlfférentes vallees dans l’InAs :
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' Chapitre /11 o S 3 - - 'Méthodefde 'Mont’gi‘Cdr':l._oz' S

I1-3 Mécanisme d'interaction

Lorsqu un electron se deplace dans un cristal, il peut entrer en. 1nteract10n avec les T

‘charges électrlques presentees, atomes d’lmpurete ou autres porteurs ou par l’mtermedlalre S

du champ electrlCIue qu ’il crée, échanger des quanta d’ énergle ou phonons avec le réseau

crlstallm

Au cours. de ces 1nteractlons, son vecteur d’onde passe: de l’etat k & l état. K et la S

| _probablhté &’interaction par unité de'temps A s obtlent en 1ntegrant la den51te de probablhte_

de transmon S(k k’ )entre les états. k et K sur toutes les valeurs de k

x(E)':= js(Ey,F')’a?k‘ )

L'expressmn de S(k k’ ) ne falt en general mtervemr que le module des vecteurs k a -
Koet!l angle B qu1 les sépare. Dans les semlconducteurs 1Y comme le GaAs ou lInAs o

les vallées F sont 1sotropes et le module dé k- est- relié de fagon blunlvoque a P energle €

* (mesurée par rapport au bas de la vallée dans laquelle se: trouv_e r élqctrqn) b

hak,‘, =g(l+ag) Q10

' On peut donc exprimer les densités de probabilités S en fonction des énergies gete etde

’anglef} .
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1I1-3-1 TYPES D 'INTERACTIONS

~Lorsqu’on apphque un champ électrlque dun semlconducteur certams électrons vont' .
_pouvoir gagner un excédent d’energle au dessus de la bapde de conductlon L |
Ils vont donc transmettre cette. energle au cours des mteractlons, ils seront transférés vers. des .
hautes vallees Au cours de ce transfert I’ electron peut changer de trajectmre selon le type

d’ mteractlon qu’il a subxt
I1I-3-1-1 Les interactions acoustiques
Les 1nteract10ns acousthues sont de nature elasthue clest -a d1re qu elles se_ :

’mamfestent a une energxe constante

"Apres av01r sublt une’ interaction acousthue le vecteur d'onde du porteur concerné me.

change pas de module dans la méme vallee et reste constant L'angle de dev1at10n ,3 entre le -

vecteur d’ondeK (t) et le nouveau vecteur d'ondeK ( ) est tiré par un’e dnstribution
- umforme qui varie entre [0 T ] , cette 1nteractlon est trés falble enI’

Quand un. porteur passe de I'état K (l‘ ) a l état K ! ( t) sa dens1te de probablhte par umte o !

de temps est donnée par:

Sac(k.a )“FB“(K"K' N, S[E (R))- E(K )] (m””)'[

ou:

: ‘ Béc(Ki,Kr'i.

2h
2psv

K’ ,G(K.,K' )

(e EyiraEy  eEaE

\/(1+20“E )(1+2ouE) \/(1+20c.E (14208 )

‘ G(Kn,K' ) -cosp
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La probabilité par unité de temps' est donnée par:

KpTEZ m; 1/2 3(1+ oyB)? +(oyE)* (II1-12)
p32h4 3nJ— o 1 +‘_2°‘iEi

ac(E )=

l11-3-1-2 Interaction piézoélectrique -

Ce type d'interaction est aussi €élastique, leurs influences sont presque absentes a forte.
- "énergie, du fait que la probabilité est inversement proportionnelle a la racine carrée de .
1'énergie. ' [ ‘ o '

Quand le porteur change d'etat la densne de probabilité par unité de temps est donnee par:

| 2KB TP? G(K.,K)
4re thoEl

Spi(Ki;,Ki) b[E (i) E(K')] .(1-11-,1?3).

la probabilité par unité de temps est donnée par ;

| /2
ezKBTPplm. I T
4n\/—h2EoESy”2 (1+20c1E) ey

xp.(E )=

, D NG 2
I—(1+2a B, ) Inj—=— 20Lisi(l+2vociai)(1-+'cosa)+-—2——— 4(1-cosa)” |

l—cosa

avec Py : potentiel piézoélectrique.

a: angle< 0.01radian.



'C'hénitfe.lll o g e - SR Methode de :Montefé&f?o_ L

' Ill-3-1‘f3 I-hteraoti_o_n '.av_é"'c_:_ lés 'im-puretés .

- De nombreuses théones ont 6té developpees pour rendre compte dos mteractxons
entre les porteurs d'energle etlesi 1mpuretes dans les solides. le modéle de H. Brooks et C
Herrmg tient compte des effets de charge d’espace au niveau de I’ 'expression du potentlel
o V( r ), crée par chaque 1mpurete supposée .ionisée. Ils ont supposé que pour des’ ‘
- concentrations en 1mpuretes inférieures. a4 3. 10'7cm les 1mpuretes sont encore .
effectwement toutes 1omsées et que les interactions electron-electron sont encore trés peu

probables. -

Ce modele est prefere au modéle de E. M Conwell et V.F. Welsskopf dans lequel ceb'

- potentlel est smplement coulomblen

- L'interaction avec les 1mpuretés est une mteractxon elasthue dont la probablllte est
_ 1ndependante de la concentratlon en 1mpuretes cette concentrauon n 1nterv1ent que dans,
r cxpressxon de la dlstrlbutlon de P angle B de dévxatxon qui se rédmt a une ionctlon de dlrao

“ 8([3) Pour une concentration en 1mpuretés N=O Peffet de lmteractlon est nul Cette
dlstrlbutlon tend & etre umforme quand le dopage est élevé, contrlbuant dans ce cas & ‘

dlmmuer d autant plus la vitesse moyenne de r electron

Cette 1nteractlon est fortement preponderante en champ falble ou apres les premlers '

: transferts en vallée haute..
Son'éﬂét principél sera donc de diminuer la valeur de la mobilité en champ fhible. )

La probabilité d’interaction par unité de terﬁps est donnée p'ar': ‘

7\'()=\/—7TN 68' L+20L8) e
(4nsoes)2m/ 1+a g)/ (III'IS)': ,




- Chepirenmy ___ Meéthode de Monte Carlo

" Avec

'[1:+2ei.(9'/2'1'()‘2]’ s 2 | »(e/'zk)?':* :
I 4(6/2k)2[1+(6/2k)2j+ek[l+2ekIe/zk)] l:l—-—(—eﬁ-l;)—z—}-i»e

o a_.e.:,,‘é.. i
ek. = [ —— :
Ol le paramétre d'écran 0 est lié a la concentration en impuretés N p des électrons par :

2. NDe .
o 808 KBT

La pro_b'abilﬂi‘té .d"infceracti'oh sous ¢a forme simple est donnée par:

2 %12 |
e m kBT 1+2a5

ﬂ(g)—- > % (I-16)
4. 72'808 h V2 ;/ £ | |
I1-3-1-4 Interaction optique polaire
| - Dans les deux types d'interactiOns précédentes no'ﬁs avions néglige’ l'énergie ho _

devant celle des porteurs mais dans le cas des interactions optique polane l'energle du

_.phonon ha) est comparable a celle des électrons a la temperature ambiante. Ce type
‘ d'mteractlon est de nature melasthue l'interaction optique polaire est tres 1mpoxtante dans

toutes les vallées.
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Méthode de M fonte Carlo

 Chapirenmn

EE Quand le- porteur change d'état ¢a dens1té de probablhte par umte de temps est
, donnée parl équatlon (111-17) ' | S
| sop(k.,k ) ,Bo' ('Ki',Ké )(N op +1/ i2’i’l /._2)5[_13&(123;)—'-& (&, )i'hco;,p]

Apres 1ntegrat10n sur tous les etats Kl probable la probablhte par unlte de ternps sera donnee

: par r equatlon sulvante (III-18 )

2o} /2 '1 1 y1/2 [ . . Y2 ﬂ,1/2
" (800 es\1+2meL2g‘(E)+2gE')l 1/2_y1/2

- M(E,)._

~ Avec:

é(ﬁv’.')f [eEE@ 1) | aitm) +<1+oc E)+oED]|
S 873/2713/;_?": | 2,Y1/2Y11/; | 271/27 }/2

2EE (vl +v,)

gl (E ) 0"1

4V Vl
l1I-3-1-5 les interactions inter-vallées équivalentes et non équivalentes
Ce type d'interaction est aussi _dé nature 'vinélastiq_ue c'est a. dire qile, I'énergie du
E pdrteur'change apres avoir subi ce dernier une interaction. on peut conclure de la structure
des bandes que ses 1nteract10ns ne peuvent se produlre qu'a des valeurs. elevees d'energle :

elles ont donc une probablllte trés faible & falble champ

- Les vallées du départ et d'arrivée mﬂuent sur les energles des phonons absorbes ou

- émis pendant des 1nteract10ns 1nter-vallees



. Méﬂihbde-.dg-Mqhté Carlo s

La condition pour qu'une interaction inter-vallée ait une chance d'intervenir est ;-

e A lecart d énergle entre le bas de la vallee du depart i et celui de la vallee r < 000>
i AJ"' l'écart d'energle entre le bas de la vallée d'amvee ] etde la vallee 1" o |

E energle mesuree par rapport au bas de la vallée i i

Quand un electron est transfere dans une autre vallee les effets dlrects de la collision
$ aJoutent les vauatxons dues a la non equlvalence eventuelle entre les. vallees d'amvé_es et,de :
depalt - ,' B _ o v
| Lorsqu un transfert éventuel ait heu de la vallee F vers les vallees de symetrle
F:L<l 1 l> et X<100> la v1tesse moyenne dlmlnue car d'une part dans ces vallées les masses_- '

' sont plus grandes que dans la vallee centrale et d'autre part les directions de la vuusse sont E

valeatmres , _ ‘ L |

La probablhte d’mteractmn 1ntervallee par unlte de temps est donnee par la relatlon

‘sTlvante: | ' | B - _ R
‘ l 2

| -/1‘/(8.1)-—Zj “ Eu (N'ﬂfl 3 )5 (&) -(Ml Z@,(%c]))g 1) (15 1)'

- Ou Eij estle potentlel de deformatlon mtervallee entre la vallée i et la vallee j
: h 0), j est ] énergie du phonon echange

Zijle nombre de vallée d’arrivée de type j quand on part de la vallée i i

III-3 1-6 Les mteractlons opthues non polaire

‘ L’interaction opthue non polalre est mtravallee et 1nélast1que elle n1nterv1ent que' |
dans les vallées de type L<111>. : * '

| Elle s’exprime comme les colhslons mter-vallees ¢quivalentes avec Z; =1, l’énergie.'v

du phonon. opthue non polaire est d’env1ron 43 meyv. Elle est accompagnee d'une: ‘absorpt_ijon

ou émission d'un phonon opthue non polalre




 Méthode de Monte Carlo.

{dans I'esp_ e des moments par une vanatlon mstantanee du vecteur d'onde en

: § module eten dlrectlon

En effet le module du vecteur d'onde est rehe d'une faoon blumvoque a lenergle '

‘ rela‘uve a l'electron par rapport au fond de la vallée ou 11 se trouve par la relatlon

2,2
: fl——lf.-=e(1+ocs)
: _2m :
avec T (IIl-l9)
oc=—1—('1--‘-'51——)2 :
E, m; "

E Ou Q represente le coefﬁc1ent de non parabollcne _ -
m* la masse effectlve du porteurs au fond de la vallee ou 11 se trouve

Eg energle de gap

Donc tout changement eventuel d'energle au cours de I'interaction se tradult au
nlveau du vecteur d'onde ‘par une Varlatlon brutale de son module qui depend seulement des
: energles 1n1t1ales et des energles ﬁnales ‘
11y aura un changement d'ornentatlon du vecteur d'onde (ﬁgu e [1I-4]) qui decrlt la
dev1at10n sublt par I'électron, le nouveau vecteur d'onde k' est repéré par rapport au vecteur
d onde initial par un angle de dev1at10n B » . _
La densité de probablhte S (k, k) relative au passage d'un état k 4 un autre k’ ne
depend généralement que des modules de k et k', clest & dire qu'elle ne depend que- des
. valeurs d'énergles avant et apres interaction € et ¢', ainsi que. l'angle B entre le vecteur'

o d onde initiale ketle nouveau vecteur d'onde k'




) Methode dei_Momﬁe Y'Caflo' |

p(a) 27:8” j j S(kk )k’zsmﬂdﬂdk’ . (20)
O -

L On V/81t3 prééente‘»'la;»densjté'd;_état 'dans" I'espace des momenfs.

Apres av01r effectue une mtegratlon par rappox“t a I’ energle d'une autre fagon par

: rapport au module k' la probablhté d'1nteracuon peut se mcttre sous la forme suwantc
p(e)=c, ff[g,( BJag ... 21

. . : K 0 ] B " . -: . l. e
' _«’Lafor‘m.e normalisée d.onné, la fonction suivante :

gg(ﬂ)_ | fg(,b’)
jfé (B )dp".

.";.-(1-11,-22)

- Cette fonction définit donc Ia loi suivant laquelle Iangle B est distribué.

Si f(B) représente la fonction de répartition de I'angle B, et par de’ﬁnitipn df= gad[3=df.

our : présente un nombre aléatoire uniformément distribué entre 0 et 1.
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= Mét‘hodefd'e.benteCarld : S

jombre aléatoire r tiré au hasard suivant la relation :

r= I ga(B )dB' . (1-23)

i On assocle un angle B dont la fonctlon de dlstrxbutlon est gg, suivant cette procedure-v '

e ‘aleatoxre Comprls entre 0 et 1 correspond un angle B tel que :

r=Lisinpdp= L -cosp) .. (11124
20 2 ' o

| D’otl cosB:: {-2r

L angle (0] est deterrnmé lu1 aussi par tlrage au sort d’un nombre aleatmre r’ suivant

. une dlstrlbutxon dependante du type de I’interaction ch01s1e on se place dans un repére li¢ au

'vecteur d’onde k-avant la collision ﬁgure (III-5)

(P =2mr
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_Méthode de Mom‘e Carlo

o

- "'jj_:,:j T | , - Figure (II-4) : Direction du vecteur d'onde




B Mé(hode de'-‘Mont‘e; Cdflb L

Tk (t,)

- N R B : : F_iguré (III-S) Les angles.de déviatio'r_xl
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Meéthode de Monte Carlb

o ,f‘}l.v_l,l'-3.\.-3'v1.'etﬁps devol Iibre- Y'

: Le mouvement des partlcules est. constltue d'un ~ensemble de vols libres sous
llmﬂuence d’un champ electrlque, 1nterrompue par des mteractnons mstantanees

k(k(t))St représente la probablhté pour qu' un pom,ul subnt une interaction emrc tet L+bl

L La probablhté pour qu un porteur ne subxt pas une 1nteract10n est donnée par la relation :

"Pf(t)_‘=' I‘i'[(ll—v Mk()er) .. (IIIfi5)

RAOE exp[—'zk(k(;))ati] o | 3 (26 |
o | S IR
‘ Pf'(t) =.- exp[ —;jx(k(t‘))at‘] o . (1-27) .

A partlr de la: formule (III 27) on peut calculer la probablhte pour que lelectron

‘pourra avoir un temps de vol hbre elle est formulee sous l'expression suivante :

(Atv jx(k(t)) exp[ jx(k(t ))atJ .. (Ill- 28)
= 1 .r'—e)ip[—v ({tl(k(f))at} | ..;.(111-29) |

- C’est I’expression (11-29) qui donn_e les durées de vols libre"s"qui seront effectivement .

suivie par des interactions.



| Méthode de Monte C'aﬂb

‘ La procédure adoptee 1n1t1alement par KUROSAWA pour determmer le temps de
,vol hbre conmste a tlrer des nombres aleatoxres a chstrlbutxon unn‘,orme entre 0 et 1 et de

resoudre I equatlon sulvante qu1 sun

A o |
Mkt = <Lar ... au30)
0 : o

Dans le cas generale lexpresswn (I11-29) est difficile a resoudre analythuement et

~ | ’ S l'équatlon (III 30) n'est pas xntegrable analytiquement, ce qui rend les choses plus difficile,
A ahn de s1mphf1er lexpressmn (111-29), REES a suggéré o’ ajouter a l'ensemble des
— o | ‘mecdmsmes de colhslons un processus dmteractlon qui ne. modifie pas l'étdt du porteur

c'est le processus "Self Scattcrmg"

7L






ChapitrelV_ - ‘ SRR o Résultats et Interprétation

‘IV-1'|nteractio'ns prédbminantes dans I'lnAs

‘Nous avons effectué une étude microscopique sur-le matériau semicondﬁcteur HI-V,
arséniure d’mdlum InAs, il presente un gap direct et une bande de conductlon avec un

modele de trois types de vallees dlfferentes (T,Let X)

" Dans la simulation, nous avons etudle le modeéle de bande non parabohque qu1 presente une

approximation réelle du matériau.

Le coefﬁment de non parabolicité¢ o Joue un role 1mp0rtant il relie I’ energle au vecteur

d’onde k par la relation suivante :
- m* 2
h k ——s(1+a5) avec a‘=L( 1'7'”““”) :
E; est le gap d’énergie, mg est la masse de l’électr_o‘h libre et m* est la masse effective du - -

porteur dans la vallée ou il se trouve.

En fait, dans tous les matériaux il existe un nombre important. d’mteractlons ‘mais &
cause de la structure des bandes d’énergie et la structure cristalline pour chaque'materlau '
certaines interactions sé mamfestent d’une fagon forte que les autres types d’1nteract10ns

dans un matériau, alors qu’ils sont’ presque absentes dans un autre

Dans le cas de Parséniure d’indium « InAs», il existe ~quatre interactions. qu1 sont

prédominantes.

IV-1-1 Interaction 'acoustiqUé

'L’interaction acoustique, est une interaction de nature élastique c’est a dire qu’elle se .
mamfeste a une énergie constante Aprés avoir subit une. 1nteract10n acousthue le vecteur
d’onde ne change pas-de module dans la méme vallée est reste constant.

Ellc est presque inexistante en vallée centrale, on la trouve généralement dans les

vallées latérales,
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- Chapitre IV ‘ - _ Résultats et Interprétation

IV-1-2 Interaction piézoélectrique

L’interaction piézoélectrique est aussi de nature e]asthue ses effets sont presque -
absents a. iortc énergie, du fait que sa probablhle d’mteractlon est mversemenf
- proportionnelle 3 a la racine carrée de ’énergie. o '

~ Elle n’intervient que pour des ener;:,lcs inférieur a 0.03 (eV)
Son effet est trés falble et ne provoque quasiment aucune devxatlon sur le porteur '
| | |
IV-1-3 Interaction optique polaire '

L 1nteract10n opthue polaire se présente d'une fagon forte dans toutes les vallées, lors '-
de cette interaction il y a un echange de phonon optique polaire, et elle est spemﬁee par une
anisotropie trés forte sur I ensemble des états finaux probables. S

Les états correspondant: 3 une déviation quasi nulle du vecteur d'onde sont tfés

"fortement favorisés, donc le porteur entrainé dans la direction du’ champ électrique pendant "
| la phase du vol llbre ne sera que trés peu detourne de ¢a direction.

Par sa forte probablhté et malgré ses effets relativement talbles sur la trajectoire du
porteur libre, lmteractlon opthue polaire joue un role determmant sur la moblllte du porteur |

en falble champ grace a ¢a forte probablhte d'y etre

IV-1-4 Interaction avec les ii'npu_retés

L’ 1nteract10n avec les. impuretés est élastique, ¢a probablllte est mdependante de la
-concentratlon en impuretés. ' _
Son influence est. 1mportante en présence d’un champ electrlque falble Son effet

prmcxpal donc est la dlmmutlon de la valeur dela moblhte v
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IV-2 Résultats et interprétation |

- La méthode de Monte Carlo, ‘nous & offert r avantage d’etudler r evolutlon au cours
du temps de toutes les -grandeurs mteressantes quelles que s01ent les variations du champ
apphqué Néanmoms c’est une 51mulat10n qui . demande beaucoup de paramétres .
caractérisant les dlfferentes vallees (I‘ L, X) ex1stantes dans la bande de conductlon du
matérlau traité (InAs) _ _ '

Apres avoir injecter ses paramétres dans un programme traduit sous le langage turbo”
C, on a pu mettre en évidence les caracterlsthues les plus 1mportantes tel que la Vltesse de

dérive et lenergle de la.rsemure d’indium, que ¢a soit en régime statlonnalre ou non

stationnaire.

IV-2-1 Régime stationnaire ,
" Les grandeurs moyennes acces51bles dlrectement dans la s1mulat10n sont la vitesse de
dérive et I’énergie; nous avons tracé ses grandeurs en fonction du champ electrxque
ﬁgures (IV-1)et (IV—2) ) S -
V-2-1-1 Vi'te'sse‘ en fonct'ion du cham'p B , ,
.La figure (IV-1) illustre la variation de la v1tesse en fonction du champ electrlque on
‘constate que la v1tesse moyenne prend une ‘valeur maximale & E-3 63(kV/cm) puis elle

commence a d1m1nuer Jusqu'a atteindre un régime stationnaire ¢ 'est & dlre

Vitesse (10”cmis)

‘Champ '(kV/.cm)‘

Figure (IV -1) : Vitesse en fonction du champ

o eT5 .



Chapitre Ji4 Résultats et lntergrétaﬁon
|

. Qu.'a des valeurs de champ supérieures & = 50 ( kV/cm),la vitesse éleétroniq,ué ne -
change pratiiluément pas, par contre a faible champ I'électron est accéléré rabideme_nt vers
_un_é. »v.aleurs maximale. L'cxplica_tion de bce ,comportement_ Se trkoé ‘dan_s' la structure de
bande de ce semiconducteur, _ A o ‘ | | | |

4 A T'équilibre thermique, les états de ces vallées ne sont guére peuplés. Néanmoins, ‘
l'applicatipn d'un champ fort peut accélérer quelques éleétfonsde la vallée I a des énergies
proches de celle de 1a vallée L dans laquell}e(ils pourront alors étre transférés sous I'effet -
d'une diffusion. ' ' N - | | |

A l'état stationnaire, pour une augmentation du champ, la population . de la-valiée
satellite a mobilité réduite croit, et il est donc envisageable que la vitesse moyenne de tous

les électrons puisse décroitre comme il est illustré dans la figure (IV-1).
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- IV-2-1-2 Energie en foncticn du champ '

Nous rémarquons qu a bhamp nul ’énergie des porteurs est d’env1ron 50 meV, elle
est equlvalente a3n ke T (énergle thermique), dés quon apphque un champ falble lenergle
des électrons est subltement excédentaire par rapport aux nouvelles condltlons d'équlhbre,

les electrons vont donc transmettre cette énergie au court des mteractlons

- Energie (V) -

T T T _— T ' 1 T T

0 10 .20 30 40 50
' ' Champ (kV/cm)

| Figure (Iv-2) énergie en fonction duchamp -

Cette énergie va prendre des valeurs cr(.nssantes. mals dans un intervalle des valeurs : 
de champ assez petit qu1 varie de 0 (kV/cm) 43.63 (kV/cm) Une fois qu’on depasse cette.
B valeur de ch_amp, le porteur va avoir une énergie qui aura une variation linéaire en fonction ‘

~du champ. |
| C-ela signifie que lorsque le pbrtetir se .tr;)uve dans deé haltutes; valiées et 1’ors de
P apphcatlon des champs forts; I’ augmentatlon de I’énergie dev1ent moins raplde pulsque .
ses vallees sont moins peuplées

!
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IV-2-2 Régime non stationnaire

De nombreux auteurs ont examiné le comportement des porteurs libres dans les
semiconducteurs lorsqu’ils sont soumis & un champ électrique variant au cours du temps, ils
n’ont pas manqué de souligner I'intérét des différents phénoménes qui se manifeste dans ce

régime et surtout au niveau des composants submicroniques.
IV-2-2-1 profil de la Vitesse et I’énergie en fonction du temps

La figure (IV-3) représente la caractéristique v=F(t) pour différents champs, on a
remarqué un phénomeéne trés important c’est le phénoméne de survitesse, c’est un
phénomene transitoire ou la vitesse d'un paquet d'électrons peut prendre des valeurs

supérieures a la vitesse du régime stationnaire.

——— 10(kV/cm)
) — 20(kV/cm)
70 —— 50(kV/cm)
6,51
6,0 -
55 -
50 -
45 ]
40
3,5
30 ——— ‘
2,5
2,0
1,5
1,0
05 -
0,0

Vitesse(10" cm/s)

1 M T 4 ) T T ¥ T i
00 50x10™  1,0x10”  15x10™ 20107  25x10”  3.0x10™

Temps(s)

Figure (IV-3) : Vitesse en fonction du temps.
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- Pour le champ 10(kV/em) on remarque bien l'absence de ce phénoméne qui traduit
l'absence des électrons excédentaire par rapport aux conditions d'équilibre relative au champ
fort appliqué.

-Pour le champ (20kV/cm) le phénomene de survitesse se présente entre 103 (s) et
102 (s).

-Pour le champ(50kV/cm) ce phénoméne se situe entre 10(s) et 8.10°8 (s).

Par conséquent on peut conclure quil y a une diminution de la valeur maximale de la vitesse
avec la diminution du champ appliqué ; par contre quand le champ augmente le phénomeéne
de survitesse devient instanﬂtané.

Le r6le du phénomeéne de survitesse est trés important au niveau de Ia détermination
des performances en fréquences et en puissance des composants réalisés a partir du
matériau étudié.

Le phénomeéne de survitesse est conditionné par ¢a durée, le temps de transfert des
électrons sur une distance donnée, on a compar€¢ les possibilités offertes par 1InAs avec
d'autres matériaux tel que le GaAs et I'InP et on a constaté que Iarséniure d’indium « InAs »
représente mieux le phénomeéne de survitesse, point de vue durée de pic ainsi que la valeur
maximale de la vitesse atteinte par le porteur.

La figure (IV-4) illustre la variation de ’énergie en fonction du temps pour différents
champs électriques [10(kV/cm), 20(kV/cm), 50(kV/em)].

——50(kV/cm)
——20(kV/cm)
———10(kV/cm)

0,7

| 0,6 4
05
0,4

03

Energie (eV)

0,2 4

0,14

0,0

.,.,.,.,.,.,.,.ﬁ,
00 5 ox1p™ 4,0x10" 6,0¢10™ g ox10™ 1,010 1,2x10% 1 4x10™ 1,6x10™

Temps (s)

Figure (IV-4) : profile de I’énergie en fonction du temps
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Comme on peu le constaté I’énergie prend des valeurs croissantes jusqu’a atteindre
une valeur stationnaire.

Cela signifie qu’au début le porteur se trouve dans la vallée centrale. A cause des
interactions intervallées, 1’électron va pouvoir gagner le nécessaire d’énergie pour étre
transférer de cette vallée vers une des vallées latérales L ou X.

Une foi le porteur sera dans des hautes vallées, son énergie va converger vers une
valeur stationnaire puisque toute énergie gagnée par I’électron va compenser la quantité

d’énergie qu’il a cédé au réseau cristallin.

IV-2-2-2 Influence du dopage

‘ r

. Nous avons présenté la variation de la vitesse en fonction du champ pour différentes

concentrations : Np=0, Np=10" em™, Np=10"* cm?

intrinséque
8 — _antis -3
] —N, =10 "(cm™)
- ——N_=10"(cm”)
6
=
g 5
o -
+C> 4 ~
B 3-
[/
A
S 2-
1
0 4 1 ! { ' 1 1 i M 1
0 10 20 30 40 50
Champ(kV/cm)

Figure (IV-5) : Influence du dopage
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Cette représentation est caractérisée par une diminution de Ia vitesse de pic et une

légére augmentation duy champ de seuil et par conséquent une diminution de la mobilité en

faible champ.

Dans le cas d’un semi-conducteur intrinséque le champ de seuil est égal a
2.13 (kV/em) qui correspond & une vitesse de 6.78 107 (cm/s), alors que pour la
concentration de 1016(cm'3) il est égal & 3.63 (kV/em) pour une vitesse de 4.91 107 (cm/s),
ainsi pour 10" cm™ e champ de seuil est ¢gal 4 3.31(kV/cm) pour une vitesse de 5.56 .10’
(cn/s). L’effet du dopage sur la vitesse du porteur se situe au niveau d’application des
faibles champs, alors que pour les forts champs, cet effet peut €tre négligé puisque nous

avons une convergence des courbes.

IV-2-2-3 Influence de la température

La figure (IV-6) montre la variation de la vitesse en fonction du champ pour
différentes températures, on a pu constater que pour 300 K la vitesse maximale est égale a
4.91 .107 (cm/s) pour un champ de seuil de (3.63 kV/cm), alors que pour 200 K le champ de
seuil est de 4.08 (kV/em) qui correspond a une vitesse de 3.71 107 (cm/s), ainsi pour 77 K le

champ de seuil est de 5 (kV/em) qui correspond & une vitesse maximale de 2. 13 107 (cm/s).

———200K
- —77K
551 ———300K
5,0
4,5
4,0 S
’a .
E 3,56 -4
5 ]
& 3,0-
Ay o
K 2,5
&
2 204
> ]
1,5
1,0
0,5
T ¥ T L T * 1 ¥ 7 M 1 B
0 10 20 30 40 50

Champ(kV)

Figure (IV-6) : effet des faibles températures.
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Chapitre IV Résultats et Interprétation

A partir de ses valeurs, on peu dire que l'influence de la température est importante a
faible champ. Le champ de seuil diminue quand la température augmente par contre la
vitesse maximale augmente.

Quand on augmente la température I'énergie du porteur augmente par conséquent son
énergie cinétique va aussi augmenter clest a dire que ¢a vitesse va augmenter et son besoin 4
la force résultante du champ diminue, C'est ce qui explique la diminution du champ de seuil.

Finalement l'effet de la tefnpérature s'alterne pour des champs forts, car on remarque

que les courbes convergent asymptotiquement lorsqu'on atteint des champs forts.

On peu constaté de la figure (IV-6) que I’effet des hautes températures est caractérisé

par une diminution de la vitesse des porteurs libres.

——300 K
64 ————400 K
——600 K

Vitesse (10°cm/s)

Champ électrique (kV/cm)

Figure (IV-7) : effet des hautes températures.

On remarque que pour la température 300 k la vitesse maximale est de 491
107 (cm/s) pour un champ de seuil de (3.63 kV/cm), alors que pour 400 K le champ de seuil
est de 3.86.(kV/cm) qui correspond & une vitesse de 3.78 107 (cm/s). Pour la température
600 K le champ de seuil est de 6 (kV/em) correspondant 4 une vitesse maximale de 2.51 .10”
(cn/s).
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Chapitre IV Résultats et Interprétation

Cela est di & une grande partie de ’effet de I"agitation thermique qui conduit & une

augmentation des interactions ce qui n’offre pas a I’électron le temps nécessaire pour

acquérir de fortes vitesses.

IV-2-2-4 Influence de la longueur

Nous avons étudié le comportement de la vitesse en fonction du champ pour différentes

longueurs du matériau.

———L=3e"m
——L=3e"m

Vitesse (10" cm/s)

Champ(kV/cm)

Figure (IV-8) : Influence de Ia longueur du matériau.

D’apres les résultats obtenus, on peut discuter ses courbes en deux phases -
- A faible champ.

-Et lors de l'application des champs forts.
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Chapitre IV o | o _Résultats et Interprétation

Une fois qu'on ait au dessus de champ de seull a quelques (kV/cm) la vitesse
.dlmmue lorsqu’on augmente la longueur du matériau, or quand la longueur augmente le
nombre des porteurs libres augmente par consequent le nombre d'interactions croit auss1 :

d'ou la diminution de la vitesse,
v L’effet de la longueur du materlau se poursult pour les forts champs comme pour les
faibles champs car comme il est 1llustre dans la ﬁgure (IV-8) nous avons une convergence,
asymptothue des courbes. ' |

Finalement on peut dire que la diminution des dimensions de la zone active a des

' valeurs nanometrnques constitue le pnnclpal challenge des prochames années.
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Chapitre IV . ) e ‘ . Résultats et Interpréiation

V-2-2-5 vafiation de la Vitesse en fonction de la distance

Vitesse(10"cm/s)

- J 1
00 o107 20x107 30107 40x107 50x107 60107 70x107  8,0x107
' position (m)

Figufe- av-9) . Vitesse en fonction de la po_sitioh.

Comme on peut le constater, le phenomene de survitesse apparalt aussi dans la ﬁgure
(1Vv-9) qux represente la variation de la vitesse au cours de la dlstance parcouru par le
porteur. '

Dans un- domaine de dlstance trés étroit, la v1tesse prend des valeurs extremement :
croissantes puis elle commence & diminuer j Jusqu’a atteindre une vitesse stationnaire,
- Au début, le porteur libre dés qu’il gagne une énergie excédentaire, il va étre accéléré
jusqu’a ce qu’il atteint une vitesse max1male cela est due a sa falble masse dans la vallée r,

ainsi | que. sa moblllte elevee

~ Quand le porteur sera dans une nouvelle vallée (vallee L la plus proche) sa v1tesse

diminue j Jusqu a ce qu’il aboutit & un régime stationnaire,
Parce que, une fois le porteur est dans une nouvelle vallée il va changer de masse et

- sera alourdit, par conséquent ¢a mobilité va diminuer. Ainsi il sera bloqué par les autres

porteurs existants.dans la nouvelle vallée.
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- Chapitre IV ’ ’ P o __Résultats et Ihterprétation

IV-3 Comparaison des résuitats _

Dans,les deux figures (IV-IO) et (IV-11) qui suivent on a fait une cc}mparaison de.
nos re'sultats obtehus par la .r‘néthod'e de Monte Carlo sur Tarséniure d’indium (InAs) et des.
- résultats obtenus par la méme methode sur I’arséniure de. gallium (GaAs), on a compare |

Pévolution de la vitesse en fonction du champ pour les deux matériaux.

20
Ty 15+
o
"M N
o : e
o T T
e
L e
[ .
&=
g
Co00
F} " , ) . ! — L .b I —
0 ' 10 . 20 30 a0
: Champ(kV/cm) ‘

Flgure (IV—lO) Vltesse en fonctlon du champ pour le GaAs
- Résultat obtenu par la méthode de Monte Carlo.

Vitesse(10" cnvs)

Champ«(kV/cm) _

" Figure (IV-1 1) : vitesse en fonction du champ pour I'InAs.
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ChapirelV . S - A Résultats et Interprétation

~On peut remarquer que le champ de scunl est de 5 (kV/cm) pour le GaAs alors qu’il
est égal 3 a 3.63 (kV/cm) pour I'InAs.

Le porteur existant dans I’ arséniure d’indium a besoin d’un champ électrique
mferleur a celui appliqué aux GaAs pour avoir une vitesse de pic superleur que celle atteinte
~dans le cas du GaAs. Cela est dd 4 la faible masse des porteurs dans la vallée centrale et par

consequent la moblhte élevée.
Pourl lnAs m; =0, 022m0 alors que pour le GaAs . "=0. 0635y, -

_ Cela est due aussi aux distances energethues qu1 séparent les vallées latérales de la
_vallée certrale; qui sont plus grandes que les distances énergétiques pour le GaAs, et qui '
donnent lespace nécessaire pour que les porteurs puissent atteindre une vitesse de dérive
importante, qu1 depend fortement de l’energle gagnee par le’ porteur ainsi que le champ

- appllque sur ce: dermer

GaAs: AEp=033 gV InAs : AEy=0.87 eV,
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Chapitre IV

7

Résultats et Interprétation -

En ce qu1 concerne la deux1eme comparalson effectuée dans les figures (IV-12) et

) (IV 13) on I’a consacré al evolutlon de l’energle en fonction du champ.

“a,0x10% |

Energie (Ajou!e )

1,6x10™ -
1,4¢10™
1,210™

1,010™

Enefge(IOUIG)

2,107

80x10”* -
6,0x10% -]

4, ox10“‘-

00

Champ(kV/cm)

Figure (IV-12) : Energie en fon‘ction’du champ pourvl’lhAs.

5.0x10" F -

3,0x10™ |
2,0x10% |-

1,0x10% |-

ol

1 2 -
Champ (kV/cm)

Figure (IV-13) : Energie en fonction du champ pour le GaAs.
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On a procédé a une interpolation de la partie supérieure des deux courbes, c’est 4 dire

ou ces derniers commencent & changer d’allure a une fonction linéaire, nous avons constate.

que I’arséniure d’indium possede une pente gf— supérieure que celle trouvé pour le GaAs.A

C’est a dire que dans les mémes condmons exteueums (champ électrique- dppllque)
I’énergie transportée par le porteur dans 1’InAs est plus grande que celle transporte par un

autre porteur dans le cas du GaAs.
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| applicatibns technologiques surtout en hyperfréquences.

Chapitre IV v : | ) ) Résultats et Interprétation

V-4 Concl-USion

- La méthode de Monte Carlo que nous avons appliqué dans notre siTulation, nous a
permis. une compréhension plus nette du comportement des porteurs dans I’arséniure
d’indium et de mettre en évidence les caractéristiques les plus importantes des propriétés de

ce matériau en régime stationnaire et en régime non stationnaire.

Au cours de ce travail on a aboutit & des résultats intéressants, parmi les résultats
important obtenus est celui de la survitesse, qui caractérise le temps de réponse du matériau
et au cours duquel la vitesse du porteur peut dépasser trés largement la vitesse en régime non -

stationnaire.

La simulation par la méthode de Monte Carlo p_rése‘nte une souplesse au niveau de la

“détermination des caractéristiques du matériau en régime non stationnaire, ainsi on peut

remarquer nettement les deux paramétres qui favorisent le phénoméne de survitesse, la
faible masse effective en vallée centrale et 1’écart énergétique entre la vallée centrale et les

villées latérales les plus accessibles, ce phénoméne joue un role important au niveau des
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Conclusion Générale

CONCLUSION GENERALE
ET PERSPECTIVES

~Une etude mrcroscoprque A 6té eftectuee _sur larsenlure d md1um ‘nous avons decrrt le
: comporumcm des porteurs de point de vue dynamique et énergétique dans le régime statronnarre et

. non statlonnalre cette etude a été réalisée a partir d’une simulation utrllsant la méthode de Monte

Carlo

Cette derniére méthode nous & permis la connaissance des différentes 1nleractrons
prédominantes dans. larsemure .@’indium. Ainsi, la possrblhte de prévoir le comportemem des -
porteurs dans ‘ce matériau, envers les drfferentes condrtrons exterreurs (temperature dopage,

longueur du matériau, champ appllque)

La srmulatlon des phenomenes de transport par la methode de Monte Carlo constitue donc
une uape essenlrelle vers la’ connaissance des propriétés des différents maturaux Sa souplesse

d’ unplm en fait un outll adaptable & une grande diversité d° apphcatlons.‘

Le domaine d’appliéation de l’arséniUre d’indium « InAs » est treé vaste, nous citons 4 titre
d’exemples les appllcatlons en électronique Ultrarapide (application numérique). Il est tres consellle‘
détre utilisé .p'our‘ des crrcu1ts intégrés qui sont utilisés a leur tour dans la réalisation des _
éalcrnlateurs, cela est confirmé par les résultats obtenus en reglme non statronna1re dans la courbe
qui représente la varlcltlon de la vitesse au cours du temps, ou l ona constate une vrtesse de plc trés.

grande avec un tempsde reponse 1nstantane

-
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__Conclusion Générale

le domainé de Ia t,echnologie‘vrﬁicroélectronique connait aclucllumcnl un développement tle
' g,rand cela est di a une grande partle au developpement des techniques de 51mulat10ns utilisées
pour la comprehensmn des phenomenes microélectroniques. Donc, on a intérét a fourmr plus -
d’efforts dans ce domame pour pouv01r comprendre mieux les différents phénomeénes qui se
mamfcstent l’echelle mlcroscopique au niveau des dlfferents materlaux afin &’ améliorer les
per tormances des dlsposmfs electromques utlllses dans les différents domaines technologlques.

En falt la methode de Monte Carlo nous a permis une descrlptlon du comportement des
porteurs libres dans des situations et des .conditions’ extérieures dlfférentes d'une autre fagon on

peut dire qu'elle a jouer un double rdle :

- Interprétatif : c'est a dire qu'elle nous a permis d'interpréter le comportement des

porteurs,

- Predictif : c'est & dlre que cette méthode nous a condu1t a donne des prevmons sur le

comportement des porteurs dans des dlfferentes conditions extérieurs.

Enﬁh, I’étude qui vient d’étre.effectuée sur l’Arséniure d’indium peut étre tfanspos‘able a
n 1mporte quel autre materlau HI-V, elle peut méme €tre generahsee pour des composés ternaire et
quaternaue Ainsi on aura la possxblhte d’ effectuer des études comparatxves et amellorer les
.pertormances des dlfferents dispositifs a base de semlconducteurs selon I’ appllcatlon enVISagee

avant méme toute reahsatlon technologique.
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Annexe A

- Masse effective

Notiqn' de la massé effective

- La relation qui décrit ’énergie en fonction du vecteur d’onde k se situe au voisinage

~ des extrémités de la bande interdite principale.Prenons un cas unidimensionnel et plagons

nous au voisinage d’un. extremum (Eq_ ko), ainsi nous allons- effectuer un developpement

lnmltc de |’ em,rg,nc E en fonction du vcucur d’onde k on aura :

dE| .,

dk |

d’ou

' .' ldz
E Eo+2 d kz
On pose
171*:~-—7'h—‘———

ko)

JdE
‘"Eo dk

m( ‘ko) ~

ke )1dE
ko+y e

K

La quantité m* homogéne & une masse appelé masse effective :

- Si Eg est un minimum : m*>0 on parlera de la masse effective de ’électron.

-~ SiEy est un maximum : m*<0 on parlera de la masse effective des trous.
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Annexe A - ~ ‘ __Masse effective

Masse effective: lien avec l'électron peu perturbé
Une bonnc interprétation du comepl de la masse effective - ¢t d(, la relation avec la _

largem de la bande interdite - vient lors de I'examen du modele de I'électron falblement

pcrlurbé Le potentiel avaxt été devcloppe sous forme d une série de l*ouner (perlodlute

' obht,c) Et ony avait appliqué lcs condmons de bord pulodxquub ou wndmonb de Born-

von Karman Ces conditions de bord font l’hypothese que le crlstal est en fait une chaine
repliée sur elle-méme. De cette_ mamere, il est pos31ble de dcvelopper-la fonction d'onde en

série de Fourier sur la longueur du cristal L :

Tk ‘
ol k=2Lﬂ

n':est un entier. L'équation de Schrodinger s'éerit:

R TR Co |
| '(-ﬁ-— 0 2+ZV(,-eM'J'V’-T—‘E V@)
mox @ :

En remplagant y par son développement:

h‘ \ 2 ' ikx | .i((i+/\'}\'__ ‘ B
Z a—,;“CAk ~£ e +‘ZZV(;3 =0...03)
K . kG
Dans.le deuxiéme terme, on substitue k’=G+k et donc C=C PaCh
: 2 ikx . ; 5 ikx
S\Eck-ele sz coo o

Par définition, chacun des termes d'un développement de Fourier doit étre riul_ pour que leur

somme soit nulle et donc:

» (%Ckkz-ECk+Z,:V(/Ck_GJ=O“.(5)

pour tout k.
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Annexe 4 ' - ' . Musse effective

L'équation 4) est ,difﬁcile a re’soudre dans le cas général, car une infinité de C sont

“couplés & une infinité de V . Regardons néanmoins une solution s:mpllﬁée dans le cas’

ou k—; donc au’ bord de la zone de Brllloum la ou la bande mterdlte va s'ouvrir. Posons

aussi:

=27
£=%,

égalala lélrgehr de la zone de Brillouin. Poursimplifier I'écriture, appelons le terme .

'hzkz_
2m

cinétique j o= et remarquons aussi que ﬂg = ,’LN P

Nous n'allons ici garder que le premier terme de la série de F durier'(aussi bien pour le

potentiel que pour la fonction d'onde). L'equatlon 4)s ecrlt pour k= +g avec A /1 /, :

(/i -k )Cw*V C_w

(2~ F)C’ /»+V oCy=0

Ce qui aboutit a I'équation caractéristique suivante:

dont la solution est évidemment

| ’1sz&+ E*’V grv:o‘..

(6)

(7)

'E:Ai\/ _,12.—( ,12—‘[/ gr" (8)

Nous avons malntenant montle par le calcul lex1stence d'une bande interdite au bord de la-

* zone de Brllloum dont la largeur est de 2“/ ‘ .De plus nous pouvons aussi conblrunc les

fonctions d'ondes a l'aide des coefﬁmcnts C sq20 €1 pal't'ic_ulierrces coefficients remplissent

la condition
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- On peut donc construire la fonction d'onde a I'aide des deux possibilités pour les oefficients:

=g e (10)

Essayons de développer la solution autour de (g/2). Pour cela, gardons les mémés fonctions
“de base pour déVelQpper la fonction d'onde mais en changeant les coefficients C(k) et
C(k-g): v | .
| W)=Ch)g"“ +Clk-g)e" ™ ...(11)
‘Cette fonction d'onde introduité,_dans. I'équation (4 ) nous donne le systéme suivant a
" résoudre: ' | L
A-EX U+ Clh-g)=0
| (12)

uk_g—E)ZL‘(kfg)+V_gC,'(k—g)f0
Dont I'équation caractéristique est | » » ‘
e B g‘ =0..(3)

meéne a la solution

—

qu

| E%@k%k-gi\/%(Ak—/lk-g)z*rng -(14)

[l nous faut encore un peu de calcul pour bien comprendre ce résultat.
" Le mieux est d'exprimer la valeur de 1'énergie en fonction d'un vecteur d'onde dont l'origine

est en bord de zone (k=k-g/2). On aura les termes:
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d'ou les quantités: '

2 "2
l B 8
—i(ﬂ‘k-kﬂrk*'x—zm(k + 4 ) _

: ...(16) .
2 k thZ
YA ) =4y (*gy =42
4 & 2m ( 2 ) 2m
| Finalémenf, les solutions s'écrivent - »
2 2 22 ",
B B Lk l
| Et,_zm(k + 4v)__ 4‘ 2m'/1+'Vg ...v.(17)  |
| Ces soluﬁons peuVent étre simplifiées encore en déV‘éloppanf la racine avec
I'approximation v+ £ =1+~g— :
_KE . 24 Wk
e |
- ...(18)

By [P s 2

1<)

Cette solution est :es,quissé_e sur la figure (1).
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k ‘

Figure (1) : Formation d'une bande interdite pour un électron faiblement perturbé'

L’équation (17) est trés intéressante éar elle montre des phénoménes trés généraux .
" pour la formation de bandes de cristaux. Nous savons quve,'" une pertdrbation périodique du .
potentiel d'un électron méne & la formation d'une bande interdite. De plus, dans I'équation
(17), on-montre que ces bandes sont paraboligues pour les valeurs de proches de celles ot la
“bande interdite appafait. On peut donc définir une masse effective él_par'tir‘ de 1'équation

suivante :

(1£24 y

v,

1
m

1.

m
.

v,

Ce résultat s'observe en pratique dans la grande majorité des semi-conducteurs avec

et donc m* est d'autant plus faible que est grand et donc que ‘Vk’ est petit (a A fixé).

une bande interdite directe. Prenons des cas pratiques: le GaAs a une bande interdite -

‘ EH'=1 .SeV et une masse veffe'ctive_bm*=0'.067m0 ,I'InAs a une bande i‘nterd_ité beaucoup .

plus faible Eg=0.3‘6eV et une masse effective auééi plus faible m'*=0.022m(;.
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CALCUL DES PROBABILITES D’ INTERACTION AINSI QUE
L’ANGLE DE DEVIATION

Dans cette partie, on va calculer la probabilité d’ interaction par umte de temps d’un’

o
=

électron avec les phonons du réseau cristallin ainsi que les 1mpuretes On va détermin
-aussi, 'angle de déVldthll B du vecteur o’ onde coruspondant au porteur au cours de

Iinteraction. -

I. Forme générale de p'rbbabfillité par unité de temps

On considére un porteur, dont le vecteur d’onde au cours d’une interaction, passe de .

k a k La probablhte d’interaction /1(8) par unité. de temps pour qu’un porteur qui se

trouve dans I’état k subisse une mteract10n se calcule en intégrant sur tous. les états finals, g
: den31_te de probablllte S (k,k )de passage de Iétat k a k au cours de I’ 1nteract10n En notant

B angle entre £ et & ,la probablhte s’écrit alors :

V Tl oo __’b__‘ . . . C .
k(k)_:—j.Zn. j IS(k,k‘)(‘zdk‘ sin B°.dp (A
8x 00 . o
ol S_T est la densité d’état dans I’espace des moments et le:factetlr 27 désigne la

symeétrie de révolution autour de % de ’ensemble des états possibles.
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Annex‘e B . , ' : - calcul des probabilités

La premiére des choses est que I’ 1ntegrat10n se fait par rapport au module k. grace aux :

relatlons entre le module du vecteur d’onde et I’énergie :

NS

:s(l+oc.s) o . (A-2)
2m '
et
p2ke? R
-------- -—a(1+ou:) o (A3)
2m :

il devient donc possible de tout exprimer en fonction des énergies € et &°.

Apres intégration sur I’énergie ,la probabilité /1(8) 'deviept :
Me)= c,:.J‘PE B)dp | o (A-4)

La réalisation de cette intégration, nous permette de calculé la probabilité

' B .
d’interaction. Il s’agit donc de résoudre I’ cquallon I P, (B )dB =r f P, (B )d[} en fonction

du paramétre T, t1re au hasard entre O et 1, pour avon un angle [ de dev1auon sulvant la

distribution P, (,3)

1.1. I’ntéfaction optique polaire

‘L’interaction optique polaire est une interaction inélastique : elle est accompagnée

- d’une émission ou d’une absorptlon d’un phonon d’ energle hwo . Les seules énergies

possibles aprés 1nteract10n ont'la forme sulvante

g=¢gt htoo ... (A-5)

la densité de probabilité qui décrit le passage d’un état k & un autre état k" est donnée par la
formule suivante : '
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; Annéxe B ' . _ ' = caleul dey probabilitds

sk, E‘)=-2£--Bo(§,1?)(No +%i-;—).5(s(k*)).5(e(k‘ )-s)Eh0,) ...(A6)

‘et

'Qtl
ey 2melhe. [ ' : .
Bk k)= 222 . .[‘—1——'—1~J.G(k, k) A
dmeofi-k| \Pe &) T |
avec':
Gl k)= 1+oc.s(k).1+ocfs(k) s a.e(k) . ag(k’) cosB| (Ag)
a 1+2ae(k) 1+208(k’) A+ 2ae(k) 1+ 2ae(k) -
N, = L | (A-9)
0 exp(th/KBfT)—'l e ST
ol

Ny repréS_énte la fonction de fépaﬁition des éhohons.
, G(k,k‘) est I’intégrale de reéouVrefnént, prenant en compte la non parabolicité des bandevts" .‘
“d’énergie. \ | | | |
Eq 'ét €, sont les permittivités diélectriques relatives.
T est la température du réseau. |
| - K la constante de Boltzmann.
h. la constante de planck .

e la charge de 'l"électron.'v
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1.1.1. Calcul de la probabilité d’interaction [1],[2] :
- Comme nous ’avons vu L’intégration sur tous les états & s’écrit sous la forme: )
- 0Lo

}»(l\)~é—;~ 2m, j[ _[S(k k)k dk‘}sin (s.afs (AJQ)

. | . SN . Rk
'Le changement de variable donnée par la formule (A-3) : e(l+ag)= .

2m” | »
Puis I’intégration illllnédiate sur é“'.comptc tenu des propriétés de la fonction de dirac
donnent, aprés avoir pos¢ : |
8(e)=e(l + a.e)
. o
8(e)=¢ (1 +oue’) |

}»(e),. Z g (L__L] ﬂs—) ' (A

hf4nso'

“(J1+o.e J1+aa +anEe cosB) N 1 l'
x in p.dp. Ny +
5 8(8)+8(8 2cost/8isi6is 2

gg’ ',]_'+ 20.€

[¢]

Aprés intégration sur I’angle £ on aura :

“e’m /Z_.co‘o ( 1 )1+2a.8‘

vx(.g)= nal24me, 5(e) 272

€, Eg

- 105 -
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. ou

| | i b/(a)+6/(a)’ | | :
F(s g)= E[ Aln 6/(8) 5/(3)‘ +B ...-(4-13)

A = [2 .(i + a.e)(l+ oc.s;)+ a(S(e)+ 8(8‘)‘)‘]_2 7 L .‘;‘.(A-14) |
B= _.20((8(8)8(8))%[4(1 +og)l + ag’)+ a(8(§)+ 6(8))] ....(VA-1_5)

C=4(1+ a.s);(l +og)(l+2ae)(l+208) . ... '(A-l 6)

11.1.2. Détermination de ’angle

L’équation ( A-11) donne la possibilité &’ écrire la fonction P, (B) de distribution de

Tangle f sous la forme suivante :

(\/1+as«/l+as +oc«/as cosB)

r6)= .4 6(s)+8 - 2COSB«/8i8i8185

smB ..(A-17)

.maintenant soit un. nombre réel r tiré au hasard entre 0 et 1, il s’agit donc de

déterminer ’angle /3 vérifiant : |
- s . B ' '» o ‘
[P @)= [PB)aE (AR
S0 o

aprés avoir intégré la derniére équation (A-18) elle aura donc la forme suivante :
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L 2 “6(£j 0 ig ‘ (- cozs B) ( —cosp)—a’ .5(8.)6(8‘).(1 — cos? B)
2 ( [5e) - RS )) .2' , :

)
G- Jsﬂ

=r| ALn

;4Am

Cette derniére expression ne nous donne pas la possibilité d’exprimer cos B sous forme
analytique. On peut toute fois remarquer que ¢ a ¢été introduit'en développant en série au -
premier ordre en & , la relation de dispersion. Il eét donc légitime de faire la méme

démarche pour I’équation (A-20). En développant (A-20) au second ordre en « , il vient :

VP v r
,mw:H1$+ﬂ) - (A20)
avec :
_ 2Jee

..(A-21)

(e ey

1.2 Inter_actioh intervallée équivalente et non équivalente [11, [2]

Ce type de transiﬁons permettent le transfert des porteurs d’une vallée a une autre
- vallée équivalente ou non s.quwalente Elles sont accompa;_.,nees d’une émission ou d’une
absorptlon d’un phonon intervallé dont la valeur depmd de la vallée de départ et de la vallée
d’arrivée. Une interaction intervallée, ne peut avoir lieu que si I’énergie aprés absorption ou
émission du. phonon est supérieure a I’énergie du‘fond de la vallée d’accueil. Les'énergies

étant repérées par rapport au bas de vallée centrale I .

La densité de probabilité de passage de ’état k& I’état & qui permette le transfert

de la vallée 1 vers la vallée j équivalente ou non, s’écrit sous la forme :
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»si_.,-(E,E‘).—.%.Bijv(k,kf).(Nﬁ+_—i—¢;) [ (k) £; (k)+A -4, +h(o ] ...... (A- 22)
ou :

L QL “(H(x g )(l+0cj.t;__i).k
me i V(1+20,;€; )(1 +20 .8 )

B; (E, ié") . (A23)
et »
N. = l

U explho; i /K T)-1

.. (A-24)

ho)ij' représente l’énergie du phonon échangé.
Ajet A sont les énergies relatives aux fonbds des vallées i et .
 £,~ et & sont les énergies relatives dans chaque vallée.
a;et o sont les cobefﬁci'ents de non parabolicité.
Z j estle nombre de vallées d’arrivée de type j quand on part de la vallée 1.
E i est le potumd de déformation intevallée entre la vallée i et la vallée j.

yo, desng,ne la masse volumique du matériau .

I’ intégration sur tous les états £ finals conduit a.la formule suivante :

(A25)

‘*3 : : . ‘ o A '
A E% 1 3. (s)(1+oc £ )(1+oc £ )
, 7‘..(8 )’“ 4 Ny + +
| n«/—pm h 2°2) (1+20;8;)
On constate que S(E,;) ne dépend. vpas de P’angle de déviation f3, sur la sphere
représentatrice de 1’énergie finale, tous les états finals k' sont équiprobables. L’angle

est alors obtenu en tirant au hasard un réel r entre 0 et 1 tel que

B oo ' o
J(EnBdB  a2e)

02
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soit : : . ‘ »
cosp=1 ~2r : (A_-27)

1.3. Interaction acoustique [1]
Ce"ty'pe d’interaction est aussi élastique, la densité de probabilité s’écrit sbus la
forme : B
Slk, k)= —;.B,‘w k, KN, .8(e(k)~e(k)) . (A-28)
avec

B, (kf;).z.iLV B2,

E—l—(‘|.G(k,'k‘) | . (A29)
’expression de _G(k,k')_‘ est donnée par :

L) 1.+boc.8(kv) " 1+o@a(k‘) % V“OL'.S(k); B ;jc.a(k‘) Y
Gllol)= (1+2Q-S(k)'1{r2oc.s(k‘)] +[1+2oc.a(k)-."l+‘2a.8(k‘)j

.cosP |

Bt o |
N = 1 - | ~‘} KgT
T (explislk k(K T)-1) ‘lg_ﬁrl_h,’s

.. (A-30)

E,. : est le potentiel de déformation acoustique
s+ est la vitesse du son.

p : la masse volumique du matériau.
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- L’intégration sur I’énergie donne :

" | . ' 5 / ' 9 .
Ay (€)= KB'T'E“C m 5/2(8)j(1+a8+(18 cosP) .sinp. dB ...(A-31)

~ Elle devient aprés intégration compléte sous la forme :

\; : . _K TEaL m / 3(1+ou-:) +(0L8) )
i SR hacle)= ps .h4.3n.«[— 572e) (1+202) (A5

L expresslon (A-31) fait apparaltre la fonctlon de dlstrlbutlon de I’ angle, Apres

‘tirage au hasard d un réel r comprls -entre 0 et 1, on obtient I’angle ,Ben résolvant -

I’équation :

T . ‘ ‘ X [3 ‘ ’ .
. ' T j'(l + OL€ + OLE COS B7)2 sinfop = I(l + OlE + OLE COS B‘)2 sinfB'.op’  ...(A-33)
| " 0 0 ' '

dont 1a solution s’écrit sous la forme:

N l " . .
3y 5 _ |
- ((1+20ca) {1 r)+r)/ Ly lasey

i Généralement og est petit devant 1 ; cette distribution est alors quasi-uniforme.

4. Interaction piézo-électrique [1], [2]

C’est une interaction élastique dont la densité de probabilité relative au passage d’un

B état & aun état k° sécrit sous la forme :
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.—’ . 2 N " . - . ' ‘ )
S(k,k‘).f K LE ((kl)5($ £) L {A-35).

An? he, e,k -k

L’expression de G(k,k ) est la méme déja donnée pour Pinteraction optique polaire et

" I'interaction acoustique.

La constante P qui intervient est un coefficient piézo-électrique sans dimension qui
s’exprime en fonction de constantes piézo-électriques connues /;4,C1y,Cy et ¢4y parla

relation :

. (12 16

T35 e ¢ I
- _
3¢, + 2¢y, + 4c, o
ou | ¢ == 5'2 -4 (A3T)
ﬁ O 6 + 3¢y,
c, =— 5

.
Aprés avoir intégré sur l’énérgie, I’expression de la probabilité d’interaction devient :
2 2 /

e’KzT.P m (1+oca+ocscos[3) sdeB

42 mh? gyeg (1+20L8)6/(a) 0 I—COSB‘

‘L’intégrale sur 3 présente une indétermination & 1’origine, la loi de probabilité au voisinage

-.(A-38)f

- Me)=-

de B est impropre, cette difficulté est purement mathématique, car -pour B —>0;
‘ ﬂ,(&‘) —> 00 . Mais, si on se concentre. sur ﬂ(&‘)cn fonction de 1’énergie, nous constatons
que Dinteraction piézo- -électrique est la plus improbable parmi toutes . les interactions

etudlees De plus I’interaction piézo-électrique est €lastique. Si, I’interaction n’a aucun effet -

sur.le parcours de I’ electron Pour contourner cette difficulté purement liée aux lumtes du

S 11 -
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modele mathemathue la borne inférieure est ramenée & une valeur «a» suff hsammcnt peute'
pour que la perturbation apportec par cette dpprox1mauon soit moperante enl' occuxrence

a=0.01 radians. L’expressmn dela probablllte d’mteractmn s’écrit alors apres mlegratlon

Sk, TP2m
Api = 2 o) .(1+2- £) e
, 4\/5.7z.h £9-E5.0 2(8) &

ou

I (1+ 2OL £)’ l n —2—- 2061+ 20a.e)(1+cosa) -

—- COS d

‘ ... (A-40)
+-_(9ﬁfl_ .[4—(1 —¢os a)z] | |
L’ equatlon (A 38) falt dpparaltre la tonctlon de dxstrlbuuon de I ang,le ,B Apres avoir tlre

‘ un réel r comprls entre 0 et 1, l angle ,B de devxatlon est obtenu en resolvant P equatlon

‘]-l+ocs+ocscos[3)

I=cosf’

_% sinfdpt (A4

a

qui peut se mettre sous la forme :

2 2

| e [(1 cosB) ~—(l — COS a) ] | 2(18(1-*—‘20(8).[(1‘—- c’os‘B)—li(l fcosa)]

+(1+ 20e)? In(-l—"—ff’-s—g) —rl=0 ..(A42)
- “\l=cosa o

C’est une équation qui est tres difficile a résoudre analytiquement. .
* Elle est résolue numériquement par une méthode de dichotomie initialisée & la valeur la plus

probable 3 =a.
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1.5. 'Inferaction optiqUe non polaire [1], [2] .

L mte1act10n optique non polaire est 1nelast1que mtravallee et ne peu y étre que dans '

‘les vallées de symétrie L. Elle est accompagnee d’une absorption ou emlssmn d’un phonon '

optique non polaire.

La densne de probablllte S(k k’ ) aura la méme forme que celle des interactions
intervallées (avec j=i ). Le traitement de cette interaction est donc compalable a celui des

interactions mtervallees.

1.6. Interaction avec les impuretés ionisées [1]

P()Lu ce typc d mluactlon on ne lient compte. que d’ mtudulmns avee les impuretés.

{totalement ionisées. La densité de probablhte 1elat1ve au passag,e d un état k aun etat k au

cours de cette interaction élastique s’écrit ©

v et N s
i) 2N G o)
(4neye,) Y ‘(1k—’k‘|+92) . , -

- N,  estlaconcentration en 1mpuretes

6 est l inverse de la dlstance d’écran, elle est rehee a la concentratlon en 1mpuretes par

Np.e?
02 =D _ . (A-44)
epesKpT
G(k , k ) a la méme expression que I’interaction optique polaire.
Aprés intégration sur I’énergie, la probabil_ité d’interaction aura la forme suivante :
enom -
Np m 8 (e + S
AMe) =~ — ) .[ (l o T ae o B) . sin B(IB ... (A-45)
' \/zn(ﬁogs) F’ (Zk (1-cos [3)+6 '
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“derniere approx1mat10n peut s’appliquer pour T calcul de Pangle de déviation ﬁ et apr:_sv

_Annexe B : L - \ calcul des probabilités

- qui devient aprés intégration compléte

/
k(a)— 27tNDe £ (1+20L€) I

(A-46)

(47‘8035) m (1'*‘0‘5)/ o

| } [1 +2eh _(e/lzk)z_]zv , ) (9/2k'>2 e
avec = 4(9/21()2 -l1~+ 0/ J [1+2 e (9/2k) 1 | [—-———~————l (9/21()2}—6[\ : (A-47)

ou

14208/

L o |
ek——-( ae )2 L (A4)

w

Nous avons constaté dans l’expression 1, que les 2°™ et 3°™ termes sont négligeable

devam le 1" terme, La probablllte d’interaction s’écrit alors sous une forme slmpllhee

N

| "%
»)»(8)_ erm 2kp T 1+20LS (A9

' 4.%.80 .Ss.h - .’\/—— S(S)A
L’equatlon (A-45) met.en évidence la tonctlon de dlstubutlon de 1 angle dev1auon [ La

avoir tiré au hasard un réel r entre O et 1,1’ angle de devxa‘uon S correspondant sera donné

-apres ‘calcul, par la relation qui suit :

o 2r -
L+ (1-r)ak?/0% )

‘cosB =1- .. (A-S_O)
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' Principaux paramétres du matériau InAs Utilisé dans

~ la simulation de Monte Carlo

l. Paramétres relatifs au matériau
Constante du réseau = 5.05 e-10 m-
Densité = 5.67 e3 Kg-m’

Affinité élecfronique = 7.34 e-19 joule

Constante p'iéz(_)-électll'ique = ‘,():027 C-.m'2

~ énergie ;iu phohon LO% 48.‘].28 _-c-l‘)joulg

~ vitesse acoustique l‘dlblgitudinale = 428e3 m/sec
conrstante diélgctrique statique = 15.15

constante diélectrique en haute fréquence = 12.75 -

t
|
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. PARAMETRES RELATIFS A LA STRUCTURE DE BANDE

Vallée I’ Vallée L Vallée X
Masse effective (kg) | 2093632 | 2.639 31 5824030
Coefficientde non 15050051 161018 125 e18
parabolicité (joule™) : o :
Gap par rapportala , L ‘

- i I S6e-2 .728e-19 2.192 e-19 -
bande de valence (joule) e-20 1.728¢-1 .‘ 192 el
Energie qui sépareles | LI68 19 | 1.6326-19

vallées (joule) o
Potentiel de déformation | o 1| 172819 15.36 ¢-19

“acoustique (joule) . v N N S
Potenticl-de déformation 6.064 -9 ' 6.064 0.0 6.064 é-‘)
optique (joule/m ) . : : T
- Energie du phorion 5232021 | 5888 c2l 6176 ¢-21
optique (joule) : | J . :
Nombre de vallées T N 4 3
équivalentes ' o
o 0 1.2512 e-19 1.8112¢-19
Potentiel de = ‘ - : —
déformation L 1251219 1.0224¢-19 | 1.088 ¢-19
intervallée : . o , FT
(joule/m) - - ; —
' X f1.8112¢-19| 1.088 ¢-19 1.3648 ¢-19
| ro| 0 | 406de2r | - 4l12e2
¢nergie du . o .
_phonon L |4064e21 | 388821 | . 4832621
~intervallée o : S T
~(joule) T N P ,
| X [4112e21 | 4.832¢-21 4.528 ¢-21
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