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Introduction Générale

a demande actuelle sur des dispositifs microélectroniques capables d’opérer dans des

milieux hostiles ( hautes températures et fortes puissance) a conduit a une amélioration

remarquable des procédés de fabrication et donc les performances électriques de ces
dispositifs. Cette amélioration s’appuie sur [Iutilisation de nouveaux matériaux
semiconducteurs a larges bandes interdites appelés semiconducteurs de troisiéme génération
comme le carbure de silicium (SiC). Les propriétés électriques et cristallographiques de ce
dernier, les rend un matériau incontournable pour les applications de fortes puissances et de
hautes températures. Le polymorphisme du SiC reste la propriété la plus avantageuse en
comparaison avec d’autres semiconducteurs de méme type. Ainsi, pour bénéficier des
propriétés électriques du SiC et améliorer le rendement des dispositifs a base de ce matériau,
une modélisation approfondie des phénomeénes physiques régissant le comportement de ces
dispositifs est toujours exigée. L’étude du transport de charges constitue un outil adéquat pour
le suivi et I’analyse du comportement des charges électriques (électrons/trous) que se soit
dans les massifs ou les dispositifs, sous de différentes conditions (température, polarisation,
etc.). Aussi, I’étude du transport de charges fait souvent appel aux fameuses équations de
transport : de Boltzmann et celle de Poisson. Or, la complexité mathématique de ces deux
équations a, pour longtemps, constitue un défi pour la résolution analytique. L’amélioration
des moyens de calcul numérique a donné I’opportunité aux chercheurs d’implémenter des
méthodes numériques capables de surmonter cette complexité. Elles permettent aussi la
résolution numérique de ces équations dans un temps largement réduit. La méthode de Monte
Carlo présente un moyen efficace pour la simulation et I’analyse numérique des phénomenes
physiques. Dans le cadre du transport de charges, cette méthode offre un outil statistique
performant pour [I’extraction correcte des différentes caractéristiques électriques.
L’ implémentation numérique de la méthode de Monte Carlo, dépend fortement du modele de
la structure de bande utilisé ainsi que la géométrie du dispositif simulé. Une autre contrainte,
présente dans I’implémentation est le temps de calcul. Donc, de plus en plus que le modéle
mathématique utilisé devient complexe, cette méthode devient consommatrice en ressources
de calcul, a moins d’utiliser des approches simplificatrices.

| Youcef BELHADJI



Introduction Générale

C’est dans ce contexte que I’objectif de cette these a été défini. Il consiste a une modélisation

physique détaillée du transport électronique dans le SiIC-MESEFT submicronique. Afin
d’envisager I’efficacité de la méthode de monte Carlo, cette modélisation est suivie par de
nombreuses simulations du transport électronique dans le substrat SiC et dans d’autres
matériaux semiconducteurs. Dans le cas du MESFET, les simulations sont effectuées sur un
simulateur Monte Carlo a deux dimensions qui prend en considération les effets quantiques
intervenant durant la modélisation des dispositifs submicroniques. De méme, I’effet de
différentes interactions élastiques et inélastiques, sur les caractéristiques de transport, est
considéré.

Pour la bonne coordination entre la partie théorique et la partie simulation, la présente thése
est organisée en cing chapitres. Dans le premier chapitre, I’état de I’art du carbure de
silicium est évoqué. Les propriétés électroniques et cristallographiques des principaux
polytypes seront de méme discutées. De plus, un apercu sur le procédé technologique exploité

pour I’élaboration du carbure de silicium est présenté.

Dans le deuxiéme chapitre, nous présentons une description du principe de fonctionnement du
transistor a effet de champ : MESFET avec quelques caractéristiques de transport électronique
dans le cas du SiC-MESFET. Concernant, la théorie du transport électronique dans les
substrats semiconducteurs et les dispositifs au méme temps, elle sera discutée dans le
troisieme chapitre. Les démarches de la résolution des équations de Boltzmann et de Poisson
sont aussi exposées dans ce chapitre. Le quatrieme chapitre sera consacré pour la discussion
du modéle Monte Carlo, utilisé pour la simulation du transport électronique dans les massifs.
Aussi, les démarches adoptées pour I'implémentation de ce modeéle seront présentées. Le
modele a été exploité pour le suivi des déplacements d’un ensemble d’électrons dans le GaSb
(comme exemple) et dans deux polytypes différents du carbure de silicium : cubique (3C-SiC)
et hexagonal (4H-SiC). De méme, les déférentes caractéristiques de transport en régime
stationnaire et non-stationnaire, dans les trois matériaux étudiés seront analysées.
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Introduction Générale

Le dernier chapitre, consacré pour I’étude du dispositif, sera organisé en deux parties : Une

premiere partie dans laquelle une modélisation du transport électronique dans transistor a
effet de champ MESFET est présentée. Nous discuterons par la suite les étapes de simulation
et les différentes conditions a les considérer dans ce genre d’étude. La deuxiéme partie est
réservée pour I’analyse des différents résultats obtenus. On note que ces résultats sont
enregistrés sous différentes conditions de température, de dopage et de polarisation. A la fin
de ce travail une conclusion générale avec quelques perspectives utiles pour les futurs

travaux, seront proposées.
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Chapitre 1 Le carbure de silicium

1. Introduction

Pourquoi le carbure de silicium ?

a technologie de croissance des semiconducteurs peut étre retracée au

moins 150-200 ans en arriere. Ceci, lorsque les scientifiques et les
ingénieurs, qui vivaient sur les rives ouest du lac Victoria, réalisent de I'acier au
carbone fabriqué a partir de cristaux de fer, plutét que par le frittage des
particules solides [Har95]. Depuis ce temps, le silicium et ces composés ont joué
un réle majeur dans le développement des technologies modernes des dispositifs
a semiconducteurs. Cependant, le choix du silicium, dans la majorité des
applications, est d0 plus a la maitrise de la technologie de fabrication qu’a ses
propriétés intrinseques. En effet, ce matériau rencontre rapidement ses limites
de fonctionnement lorsqu’il est confronté a des températures élevées ou a des
milieux agressifs. Or, la nécessité en termes de dispositifs fonctionnant aux
milieux séveres (I’automobile, I’'aéronautique, I’aérospatial, etc.) a mener a une
révolution technologique dans le domaine de la microélectronique. Cette
derniére se traduit par la maitrise de nouveaux matériaux a fortes potentialités

technologiques qui sont les semiconducteurs a large gap (wide bandgap

semiconductor) tels que le GaN et le Carbure de Silicium.
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Chapitre 1 Le carbure de silicium

Le carbure de silicium (SiC) a tiré beaucoup dattention par les avantages
énormes qu’offre au-dessus d'autres matériaux dans un grand nombre
d'applications industrielles : militaires, d’optoélectroniques (a courtes longueurs
d’onde), de hautes températures et fortes puissances. Cependant, I'intérét
grandissant du SiC, dans le domaine industriel, est di essentiellement a la
disponibilité de substrats aux diaméetres remarquables et d’une qualité

meilleure.

Fig.1.1 Echantillon de carbure de silicium [WebO01]

Au court de ce chapitre, on propose d’établir un bilan sur I’état des connaissances
du carbure de silicium. L’historique de ce matériau, ses propriétés structurales,
physiques et électroniques, qui lui conférent les aptitudes remarquables pour des
utilisations tres diversifiées, seront discutés. De méme, un apercu sur le procédé

de croissance employé pour I’élaboration de ce matériau est évoqué.
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2. Historique sur le Carbure de Silicium

Le SiC est un composé IV-IV de la table périodique des matériaux. En faite ce
composé n’est pas un nouveau venu sur la scene des semiconducteurs, certains
diront qu'il est larriere-grand-pére de tous les
semiconducteurs. Les premiéres analyses physiques
sur le carbure de silicium remontent au 1824[Com95].
La découverte est attribuée au scientifique suédois

Jons Jacob Berzelius [Ber24], alors méme que ce

dernier essayait de synthétiser le diamant. Sur terre,

Y

J. Jac. Berzelius.

y a pas du SiC sous forme naturelle, la majorité des

Daguerrotypi, 1845, tagen av Prof. N. Mitscherlich,
Herlin

échantillons existants sont souvent d’origine extra-terrestre, apportés par des
météorites. Les propriétés de ce matériau étaient alors inconnues, et c’était
jusqu’au 1892 [VVan06], qu’ E. G. Acheson a réussi de faire croitre une couche du
carbure de silicium. Alors c’est lui qui I'identifia sous forme d’un siliciure de
carbone et lui donna le nom de sa formule chimique : SiC [Ach82]. Ce résultat est
une tentative de synthése accidentelle du diamant [Van06]. En 1905 Moissan
découvrit un des échantillons du SiC sur une météorite dans le célébre « meteor
Crater» en Arizona [NalO1] d’ou le nom ‘Moissanite’. En 1955 Lely [Lel55]
proposa un nouveau concept pour la croissance du SiC monocristallin (de hautes

qualités) par sublimation du SiC poly-cristallin.
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A cause de la taille extrémement faible des cristaux obtenus par la méthode de

Lely et I'apparition de plusieurs formes allotropiques lors de la croissance,
Tairov et Tsvetkov en 1978, proposaient une amélioration salvatrice de la
méthode de Lely. Cette amélioration consistait a I'introduction d’un germe du SiC
monocristallin dans la chambre de croissance [Tai78]. Cette technique est
appelée technique de croissance par sublimation ou technique «Lely
modifiée ». Dés la fragilité relative des substrats SiC, issus de cette technique,
ainsi que leurs colt extrémement élevé, on I’en préfére de travailler sur des
couches minces. Une meilleure alternative actuellement adoptée est I'intégration
du SiC sur des substrats de silicium [Cou00]. Dans la suite le principe
d’élaboration de ce matériau, ainsi que les principaux essors réalisés dans ce

domaine seront exposés.

3. Propriété du Carbure de Silicium

Afin de répondre a l'exigence croissante de composants électroniques
fonctionnant en hautes fréquences, hautes températures et hautes puissance, les
scientifiques se sont intéressés par de nouveaux matériaux a hautes potentialité
notamment le carbure de silicium. Ce dernier posséde un gap indirect jusqu'a
trois fois plus élevé (de 2.4 a 3.3 eV selon le polytype considéré) que ceux des
semiconducteurs utilisés jusqu'alors, comme le silicium Si, le germanium Ge ou

I'arséniure de gallium GaAs.
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Les propriétés physico-chimiques et électroniques du carbure de silicium les

rend un redoutable concurrent pour de nombreux matériaux. Leur avantage
apparait surtout dans les applications optoélectroniques, les applications de
hautes températures (1200-1750K), et les fortes puissances. D’autres paramétres
significatifs sont aussi a citer comme la vitesse de saturation des électrons de
I’ordre de 2.10” cm/s, sa grande mobilité de porteurs 1000 cm?/vs, sa grande
stabilité thermique, sa résistance chimique, ainsi que leur conductivité thermique
~5.10" W/cmK.

Les applications industrielles du SiC remonte en 1980 [Sad04] apres la
commercialisation de la premiere et la seul LED Bleu. Aujourd'hui, suite a la
demande croissante sur des composants opérants en haute fréquence, le carbure
de silicium forme un marché émergent pour de nombreuses applications telles
que : le transistor MESFET [Ram14],[Alel13] (voir deuxiéme chapitre), les capteurs
de gaz chimique SiC-FET [Kanl11], [Darl4] ainsi que les diodes Schottky en SiC a
forte tension de claquage, capables d’opérer sous températures tres élevées
[Ste93], [Ton01], [Fisl4]. Cependant, le plein potentiel de la matiere SiC n'a pas
encore été réalisé. La figure 1.2 présente une comparaison des caractéristiques
des diodes Schottky en Si et en SiC. Elle montre qu’il y ait une plus grande
répartition de l'intensité du champ électrique dans le cas du SiC, qui permet une

réduction de la longueur du dispositif de 1/10 de celle requis pour Si.
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Schottky contact Ohmic contact

= - : fl-

@ Dielectric breakdown voltage: h
n Vo= (E- W)/ /2

p—
Carrier density:
. Np = (&/g) (Ec/Wp) = 26E7/ gV
© 1\5dS10) ON-resistance:
& Ry, = Wp/gn Ny = AV /ep ES°
o .
% sic\ £4s) ON-resistance:
@ R, sic= Ry, 57300
w \si

Drift layer thickness

Fig.1.2 Comparaison des performances du Si et le SiC dans le cas de la diode
Schottky [Sad04]

3.1. Propriétés cristallographiques

3.1.2. Liaison Si-C
L’'une des exceptionnelles propriétés du carbure de silicium est la possibilité de
se cristallisé sous différentes formes. La cellule de base est une structure
tétraédrique formée par un atome de silicium entouré de quatre atomes de
carbone et vice versa (par une rotation de 180° par rapport a la premiere on
tombe sur la deuxieme voir figurel.3). La distance atomique entre le carbone et
le silicium est de 1.89 A et celle entre les atomes de carbone est de 3.09 A. Aussi,
la découpe du matériau se fait au niveau de la liaison Si-C, le résultat obtenu est

deux faces, I'une appelé « face Si » et I'autre « face C ».
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Fig.1.3 Structure tétraédrique formée par un atome de carbone entouré par
quatre atomes de silicium.

3.1.2. Notion de Polytypisme

Lorsque le chimiste américain E. G. Acheson a
instaurer les premiéres plaquettes du carbure de
silicium, il a pensé quelles ont une structure
hexagonale, mais quand il a envoyé une plaquette a
B.W. Franzier, professeur a l'université de Lehigh

(USA), il a identifié quoiqu’ils ont des structures

différentes, et la c’est apparu la notion de polytypisme

é-:'-ééw-,-tf (Fdrsuna

du SiC. Le polytypisme est une forme particuliére du
polymorphisme dans une direction privilégiée. Cette forme ne nécessite pas
forcément un changement du systéeme cristallin [Gas06]. En 1915, Braumhauer
[Cie05] été le premier a identifier trois formes cristallographiques différentes du
SiC. Aujourd’hui, on compte plus de 200 polytypes identifiés dans la littérature

[Sad04].
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Chaque polytype se caractérise par une séquence d’empilement de bicouches Si-
C (voir figure 1.4). Chaque bicouche est un empilement, compact, d’atomes de

silicium et de carbone selon trois emplacements A, B, et C arbitrairement
référenciées.
Selon les séquences d’empilements, on distingue trois structures de base du SiC :
e Structure cubigue : formée par un seul polytype de type zinc-blende qui
est le B-SiC

e Structures hexagonale et rhomboédrigue : regroupées sous le nom

générique a-SiC.

© group IT1
3 © group V

Fig. 1.4 Les séquences d’empilement des principaux polytypes du Carbure de
Silicium [Bec13].
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De plus, quelle que soit la variété allotropique, chaque atome de silicium se lie

toujours & 4 atomes de carbone par des liaisons sp®afin de former des tétraédres.
Au sein de ces tétraédres un atome de carbone est entouré de quatre atomes de
silicium comme le montre la figure 1.3. L’environnement des atomes vis a vis de
leurs premiers voisins est donc identique dans toute la structure cristalline du SiC.
Les tétraédres sont arrangés de telle sorte que les atomes se situent dans des
plans paralléles contenant des nceuds d’hexagones réguliers. Les polytypes se
different alors seulement par la séquence et la période d’empilement de ces

plans ou des bicouches silicium-carbone.

Les polytypes élémentaires les plus répondus dans les applications
microélectroniques sont: le cubique composé par un seul polytype 3C-SiC, le
rhomboédrique (15R-SiC) et I’hexagonal (2H, 4H et 6H-SiC). On note que ces
polytypes peuvent changer de formes a cause des effets thermiques. Par
exemple, il a été prouvé que le 3C-SiC peu se transformer en 6H-SiC au dessus de
2150°C [Ott99].  Pour mieux différencier entre les différents polytypes, une
notation décrivant la séquence d’empilement des bicouches Si-C a été attribuée a
chaque polytype. La notation la mieux adoptée pour la nomination de ces
polytypes est celle de Ramsdell [Ram47]. Dans cette notation, chaque polytype

est noté NX ou N représente le nombre des bicouches qui le constitue et X la

maniére d’empilement de ces derniéres (cubique, hexagonale, etc....).
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En plus de la notation de Ramsdell, il y on a d’autres qui sont moins adoptées

comme celle de Hagg et Jagodzinski [Jag49] et celle de Zhadanov [Zha45]. Ces
notations restent plus au moins intéressantes, du point de vue qu’elles précisent
I’environnement de chaque site. Par exemple, la notation de Jagodzinski, utilise
le “h” pour désigner la configuration hexagonale des seconds voisins tel que
I’'atome B dans la séquence ABA, et le “‘k’ pour la configuration cubique comme

B de la séquence ABC. Le tableau I.1 regroupe les principales notations

adoptées par Ramsdell comparées aux celles de Jagodzinski et Zhadanov.

P e

3C-SiC ABC... k 1 B
2H-SiC AB... h 1 11
4H-SiC ABAC... hk 2 22
6H-SiC ABCACSB... hkk 3 33
15R-SiC  ABCBACABACBCACB hkkhk 5 (32);

Tab. 1.1 Notations des principaux polytypes du SiC [Ram47], [Jag49], [Zha45].

3.1.3 Facteurs de Mérite
Puisqu’ils existent plusieurs matériaux a large gap, et afin de différencier entre
eux, certains auteurs comme Johnson [Joh66], Keyes[Key72] et Baliga [Balg89]
ont proposé un autre facteur appelé « facteur de mérite ». Ce facteur définit les
meilleures aptitudes du matériau semiconducteur pour une application désirée

(voir tableau 1.2).
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Facteur Formule Description

E V 2 Johnson prend en considération
Facteur JMF = (—Czﬂsat ) la valeur critique du champ électrique
de _ . . et la vitesse de saturation. Ce facteur
E.: champ électrique ) L ..
Johnson critique détermine I'aptitude du matériau pour
JMF q . . les applications de forte puissance et
Vet : Vitesse de saturation ,
[Joh66] des porteurs haute frequence.
Le facteur de Baliga apporte une
Facteur gvE = ¢ u.E 3 appréciation en terme de tenue en
- r e . . .
de Baliga _ —_ tension en inverse et une faible
i : mobilité des porteurs .. .
BMF résistance en direct.
[Bal89]
cV., Keyes a établit un facteur décrivant
— T _sa . ;-
KMF =4 A re I'aptitude du matériau pour la
by P . . R . , ,
Facteur réalisation des circuits intégrés, en
de Keyes C:vitesse de lalumiere tenant compte de la vitesse de
KMF communication des transistors et de
[Key72] leur limitation par auto-échauffement.

Tab.1.2 Facteurs de Mérite

Le tableau ci-dessous regroupe les valeurs, existantes dans la littérature, de ces
facteurs de mérite. On note que ces valeurs sont normalisés par rapport au

silicium.

JMF 1.0 790 410 64
KMF 1.0 1.8 5.1 4.7
BMF 1.0 910 290 130

Tab.1.3. Facteurs de mérite de quelques semiconducteurs [Dril3].
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3.2. Structure de bande et zone de Brillouin

Apres I'invention du Carbure de Silicium, plusieurs travaux ont été orientés vers
I’étude (d’une maniere intensive) de sa structure de bande dans le but de
comprendre ses propriétés physiques et électroniques. Une grande partie de ces
travaux été concentré sur la structure électronique du matériau pur et dopé, ainsi
que sur ses propriétés optiques et électriques [Now01]. Les caractéristiques des
bandes d'énergie électroniques sont obtenues en tracant les valeurs propres de
I'énergie des électrons pour différentes valeurs du vecteur d’onde « Kk » dans la
zone de Brillouin (voir figure 1.5). Cette zone représente la cellule la plus petite
dans le réseau réciproque. Ce dernier est invariant sous le méme groupe de

points que pour le réseau direct correspondant.

Fig.1.5 Zone de Brillouin
a. réseau cubique
b. réseau hexagonal

| Youcef BELHADJI




Chapitre 1 Le carbure de silicium

Dans le cas du SiC, Les propriétés électriques des différents polytypes sont pas
les méme. Ceci est di a la position du minimum de la bande de conduction qui
n’est pas la méme pour tous les polytypes. D’apres la figure 1.6 on apercoit que
les deux ploytypes 3C-SiC et 2H-SiC sont a gap indirecte mais la position du
minimum sa differe : (Xic.- N1sv) pour le 3C-SiC et (K, ['g,) pour le 2H-SIiC. Aussi, la
méthode la plus conviviale, pour la détermination de la structure de bande, dans
le cas du SiC est la méthode empirique pseudo-potentiel (EPM). Cette méthode
permet la reproduction, d’une maniére plus efficace, de la forme de la structure
de bande et aussi reste facile a interpréter par rapport a d'autres méthodes

comme la théorie de la densité fonctionnelle (DFT).

20

Energy (aV)
=R SR -

Energy (eV)

Fig.1.6 Structure de bande [Com95]
a. 3C-SiC b. 2H-SiC
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4. La fabrication du Carbure de Silicium

Produire des substrats SiC de haute qualité était I'un des défis les plus
rencontrés par les industriels des semiconducteurs. Ceci est di au fait que la
croissance d’un substrat SiC monocristallin parfait s’attache directement a la
nature physico-chimique de celui-ci. Le procédé de croissance du SiC est souvent
connu sous le nom procédé par sublimation. Le SiC se sublime a une température
environ de 1800C°. Lely [Lel55] est celui qui a réussi, en 1955, la premiere
croissance de cristal SiC monocristallin en sublimant le SiC polycristallin. Une
percée majeure est venue vers 1980 avec l'introduction du germe, au procédé de
sublimation. Ce dernier est souvent connue sous le nom : méthode de transport
en phase vapeur (PVT) ou la méthode Lely modifiée (voir figure 1.7). Cette
méthode a était affiné afin de produire des substrats SiC de grande surface
[Ste92], [Bar93] Jusqu’aujourd’hui, la PVT reste une technique dominante et
considérée comme un standard pour la croissance du carbure de silicium. Les
lingots SiC issus de cette méthode, sont de haute qualité et peuvent atteindre des
dimensions allant jusqu’au 100 mm. Actuellement, des couches homo-
épitaxiales de 4H-SiC et 6H-SiC (de haute qualité), avec différentes épaisseurs et
différents niveaux de dopages, sont disponibles. Le 3C-SiC gagne également
l'attention d’étre croitre par un procédé d’hétéro-épitaxie sur divers matériaux,

spécifiqguement sur le silicium.
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Bobine d’induction

Germe

Isolant en graphite
Suscepteur en graphite.
Source du matériau (poudre)
Chambre

S S e

0000000 OOO0O0O0O

T,

Fig. 1.7 Représentation de la technique PVT [Wij11]

Le principe de la PVT est assez simple. Un systeme formé d’un creuset en
graphite, partiellement rempli en poudre du SiC, est chauffé a une température
dite de sublimation (>1800°C). A cette température le SiC commence a se
sublimer lentement. Par la suite le matériau sera transporter de la source vers un
germe placé au couvercle du creuset (plus au moins froid) afin de se condensé.
Les principaux constituants qui se forment au cours de I'opération de sublimation

sont: Si, SiC,, et Si,C (voir équations 1.1, 1.2, 1.3)

SiC(S) - Si(g) + C(s) (1.2)
ZSiC(S) - SiCZ(g) + Si(g) (1.2)
ZSiC(S) - C(s) + SiZC(g) (1.3)
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Cependant, pour compenser les limites technologiques de la PVT et améliorer de

plus en plus la qualité des substrats SiC, d’autres techniques on été développées.
Parmi celles nous citons la CVD en haute température HTCVD (High
Temperature Chimical Vapor Deposition) et ses dérivées. La figure ci-dessous
donne un comparatif entre les technologies exploitées pour I'élaboration des

substrats SiC.

5 @

- PVT or 5eeded Sublimation

=

2

m

= 8

- § HT-CVD

o

o

o

g .

5 M-PVT

= CF-BVT 8
E H-CVD Liguid Phase Growth

Current Near Far

Technology Readiness for SiC Substrate Production

Fig.1.8 Actualité de latechnologie des substrats SiC
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Chapitre 2 Le transistor a effet de champ : MESFET

1. Introduction

e transistor a effet de champ est le type concurrent du transistor bipolaire.

C’est un composant actif unipolaire, c'est-a-dire la conduction électrique
est assuré par un seul type de porteurs de charges : électrons ou trous. Il existe
de nombreux types de transistors a effet de champ. La différence entre eux
réside dans le procédé de fabrication exploité et la structure interne de ceux-ci.
Les transistors MESFET et MOSFET sont les types les plus sollicités pour les
domaines hostiles ou la précision et le meilleur rendement sont exigés. Au cours
de ce chapitre une modélisation électrique du transistor MESFET sera exposée.
L’invention du premier transistor a effet de champ a barriére Schottky MESFET :
Metal-semiconductor- field- effect-transistor date en 1966 par Carver Mead
[Mea66]. Cette idée d’introduire une barriére Schottky, a été exploitée en 1967
par Hooper et Lehrer [Hoo66], dans le but de réaliser un MESFET a base
d’Arsénure de Galium (GaAs). Ce MESFET été élaboré a partir d’un substrat
GaAs semi-isolant sur lequel une couche GaAs, dopée N, est déposée par
épitaxie. Pour les contacts, la grille été fabriqué de I’Aluminium tandis-que les
le drain et la source sont fabriqués a I'aide de I’étain-tellure (voir figure 2.1).
Aussi, le plus souvent le MESFET est réalisé sur un substrat fortement dopé, dans

le but de minimiser la résistance parasite au niveau du drain [Ber04].
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- Contact ohmigue

- Grille SCHOTTKY
Couche H épitaxiale

77

Substrat semi-isolant

Fig.2.1 Structure d’un MESFET [Web01].

De plus, la barriére Schottky a pour réle de moduler un flux de courant a travers
le dispositif. Par rapport au MOSFET (et méme le JFET), la structure du
MESFET élimine les captures, par les centres de défauts, au niveau de I'interface
métal-oxyde-semiconducteur et réduit considérablement [Iinstabilité des
porteurs minoritaires [Neu09]. Un autre avantage apporté par le MESFET est que
la grille en métal nécessite un processus de croissance a faible température en

comparaison avec la grille en jonction PN qui se croitre sous haute température.

De méme, la jonction métal-semiconducteur améliore grandement la vitesse du
transistor. Les avantages cités ci-dessus ont rendus le MESFET un redoutable
dispositif pour les applications micro-ondes, de radiofréquences et de fortes
puissances. En 1970, Middlehoek [Mid70] réalisa le premier MESFET, en silicium
et d’une longueur de grille de 1um, capable d’atteindre une fréquence

d’oscillation >12GHz.
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Apres I'amélioration de la technologie de croissance et I’apparition de nouveaux

substrats semiconducteurs a large gap, les scientifiques sont intéressés de faire
opérer le MESFET en hautes températures et fortes puissances. A titre d’exemple
nous citons: les oscillateurs & base du SiC-MESFET fonctionnant a une
température de 475°C [Sch05] et les amplificateurs de puissance a haut

rendement [Dub03].

2. Fonctionnement du MESFET

2.1. Structure

La structure de base d’un MESFET est exposée dans la figure 2.2. Ce transistor
possede trois contacts : Grille, Source et Drain. Suite a la jonction métal-
semiconducteur, une zone de charge d’espace ZCE (zone dépeuplée des
charges) est naturellement formée au dessous de la grille. Le courant dans la ZCE
est nul. La largeur de cette zone dépend fortement de la tension appliquée au
niveau de la grille. Cette polarisation a aussi pour effet d’accélérer les électrons
de la source vers le drain, en traversant une région non-désertée appelée
“Canal”.

La résistance du MESFET évolue inversement avec la largeur de la ZCE selon la

relation ci-dessous :

R=-- 2.1)

SzcE
p . La résistivité du matériau qui dépend fortement de la concentration des

dopants (dans notre cas c’est Np ) ; L: estlalongueur de la grille.
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S,ce . Représente la surface de la ZCE qui dépend des dimensions géométriques
du MESFET (voir figure 2.2) et de la largeur de la ZCE «w », de telle sorte que
Szce = y.(x —w).
Selon I’épaisseur de la couche épitaxiale et le dopage utilisé, on distingue deux
types du MESFET :

0 MESFET a appauvrissement (Normally On).

o0 MESFET a enrichissement (Normally Off).

Grille Schottky

Source L Drain

Substrat SC
(Canal N)

Fig.2.2 Schéma de principe du MESFET
2.2. Principe
Le fonctionnement de tous les transistors a effet de champ peut étre assimilé a un
méme principe. Il consiste a moduler un flux de courant électrique dans le canal.
Cette derniére est formée au dessous de la grille sous I'effet d’une polarisation
extérieure Vgs (tension grille-source positive ou négative selon le type du

transistor).

| Youcef BELHADJI



Chapitre 2 Le transistor a effet de champ : MESFET

La polarisation a pour but de créer un champ électrique longitudinal attractif ou

répulsif, afin de former un canal a enrichissement ou a appauvrissement
respectivement. Donc on parle d’un canal contrélé en courant. Le courant Ips ne
circule dans le canal sauf si une tension Vps suffisante est appliquée aux bornes
du drain et de la source (figure 2.3).
0 Pour Vps=0 (quelque soit Vgs):
» Transistor bloqué (Ips =0)
0 PourVps>0:
= Lorsque Vgs devient négative, elle favorise de plus en plus la
pénétration de la ZCE dans la couche active en rétrécissant le canal. Ce
rétrécissement va par la suite limiter la circulation des électrons entre la

source et le drain, donc limité le courant.

Grille en
\_iGS métal

Source Drain

Substrat SC(N)

Fig.2.3 Polarisation du MESFET
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= De plus en plus que Vgs devient négative (Vgs = Vp avec Vp représente

la tension de pincement du canal), un phénoméne de pincement du
canal se produira du c6té du drain (voir figure 2.4). Ce pincement a

pour effet d’annuler le courant (Ips =0).

Grille en
Source métal Drain

Point de

_ Pincement

Fig.2.4 Démonstration du pincement du canal.

0 Pour Vgs constant
= L’augmentation de Vpg entrainera une augmentation dans la quantité
des électrons circulant dans le canal donc augmentation du courant Ips.
= Lorsque Vps atteint une valeur dite de saturation Vpssyt, l€ courant ne va
plus augmenter et donc le transistor sera saturé. Vpssq: €St €équivalente a
une largeur « w», de la ZCE, égale a I’épaisseur «x» de la couche

épitaxiale. Elle se traduit par : [Man05]

N
VDssat = x2 qz_gd - Vbi (22)

Vpi o c’est la tension de built-in, c’est une tension résultante de la

barriére Schottky (voir figure 2.5).
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Quand la ZCE vient de se coller au substrat, la valeur de Vp s’écrit :

N
VDssat = xzqz_gd - Vbi - IVGSI (23)

e Ff_,j
Te Fa
Semi-insulating Gads
n-type Crads

Fig.2.5 Diagramme d’énergie du barriere Schottky montrant la tension
de Built-in V,; [Man05]
2.3. Régimes de fonctionnement et caractéristiques
La caractéristique courant-tension Ips=f(Vps)|vesest du transistor MESFET est
donnée dans la figure 2.6. En analysant cette caractéristique on peut envisager
deux régimes de fonctionnement:

e Régime linéaire: Aussi appelé régime ohmique ou le courant vari
proportionnellement avec la variation de Vps. Donc le transistor se
comporte comme une résistance variable. Dans cette zone et pour des
faibles valeurs de Vpg le courant croit linéairement et le canal garde une

section sensiblement uniforme [Dub03] au dessous de la grille.
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e Régime de saturation: Dans cette zone, le transistor se comporte

comme une source de courant qui ne dépend que de la valeur de Vgs.
Lorsque Vgs=0, le courant Ips atteint sa valeur maximale de saturation
Ipss. Cette saturation est produite suite a I’élargissement de la ZCE. Cet
élargissement réduira considérablement la section du canal et limitera

par la suite le courant (quelque soit la valeur de Vpy).

600
——as=0V =Y gs=2V | | | | | |
| 1 1 1 | 1
=4V s os= GV I 1 1 | I 1
I 1 1 I 1
—— =gy eml—oc—_10V | | | | |
500 - Vgs=-8V Vegs=-10V| __ __ _ N _ - . N [ R
—— g |2 e eo— 14y ! A : : : :
1 1 | 1 1 1 | 1
1 1 I I 1 1 1 | 1
1 1 1 | 1 1 1
400 4 ----- T - - To---= q--—-=- [ttt - - o= To--——
1 1 1 I | I 1 I 1
1 1 1 | 1 1 | 1
_ 1 1 1 1 1 1 | 1
- 1 1 | 1 1 1 | 1
] 1 I 1 1 | 1
= 300 --—--fr-——-—- i 2 B AT T T T T T e — — = [ T
& 1 1 | 1 1 | 1
= 1 1 1 I 1 1 I 1
1 1 1 1 1 1 | 1
1 1 I 1 1 1 1
1 | 1 1 | 1
200 -—f4T------ i ST AT T T Lo e T [ T
1 1 I 1 1 I 1
1 1 1 1 1 1 |
| 1 | T 1 1 1 I
1 | 1 1 4 | 1
l 1 1 I 1 I 1
100 + - il el * i T i P T I el - T - - -]
i 1 I 1 1 1 1 | =
7 1 | I 1 1 | = 1
F 1 | | — | 1
o | 1 I - I 1 I |
. | = et W |
0 = o S QM.,
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
Vds (V)

Fig.2.6 Caractéristique Ips=f(Vps) a Vgs constant.

Un paramétre important caractérisant le MESFET est sa transconductance. Cette
derniére traduit la variation du courant de drain par rapport aux variations de la
tension V. Cette transconductance difféere d’une structure a une autre (latérale,

verticale, etc.)

_ Olps
m Vs

[Vps = cst (2.4)
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Pour des faibles valeurs de Vpg, la transconductance s’écrit sous la forme :

1
G ~ 22205 (2.4)

2% /Vp(lvaslwm)

V, et I, Sont respectivement la tension et le courant de pincement.

a b Crte
/ Source
: (rase _
JIC'“I'E nfﬂlhl : nt F
Ol .
] i [~ rr'- j.r i
/ \ f J
:I_ T .| i j-"l i
"'-..___‘_ I =~ M i i
* =T | & - [
i | r i} i | % {J‘:
.lid - - - : !'5_
. i
! - [
PH ! n :;':-
T byt gt |
Semi-insuloting Bulk T i
]

e NN A

Fig.2.7 Les structures du transistor MESFET [Ber04] :
a. Latérale (la plus adoptée).
b. Verticale.

3. Le MESFET en Carbure de Silicium

3.1. Description
Le MESFET a base du carbure de silicium : SiC-MESFET, est considéré comme un
redoutable composant, de la nouvelle génération des transistors a effet de

champs, dédié aux applications de fortes puissance et hautes températures.
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Cette exceptionnalité tire profit de ses meilleures caractéristiques électriques,

physiques et thermiques qui le rendent un vrai concurrent pour les autres
transistors. A cause de la qualité des substrats SiC disponibles, les SiC-MESFETs
sont souvent fabriqués a base du 6H-SiC et le 4H-SiC. Le tout premier transistor en
carbure de silicium, été a base du 6H-SIC fabriqué en 1977 par Muench et al.

[Mue77], [Mu77].

Ce MESFET a été réalisé sur un substrat 6H-SiC dopé P, sur lequel est déposé,
par épitaxie a phase liquide (LPE), une fine couche SiC dopé N (Nitrogéne de
I’ordre de 10% at.cm™). Muench et al. ont utilisé un mélange d’Or et du Titane
pour réaliser la grille et un alliage d’Aluminium et du Silicium (AI-Si) pour
fabriquer le drain et la source. Apreés les performances encourageantes obtenues
par le 6H-SIC-MESFET, les chercheurs sont orientés vers les autres polytypes
comme le 4H-SiC et le 3C-SiC. Le premier MESFET en 4H-SiC été fabriqué sur un
substrat semi-isolant [Par98]. En 1987 Yoshida et al. [Yos87] et Kelner et al.
[Kel87] fabriquent le premier MESFET en 3C-SIC. Par la suite de nombreux
efforts ont été menés afin d’améliorer la qualité des substrats et d’optimiser de
plus en plus les performances du MESFET a base de ce matériau [Buma88],
[Dav89], [Kon87], [Pow06], [Tre91]. Un antre avantage du SiC-MESFET est qu’il
peut étre combiné facilement avec un SiC-MOSFET pour réaliser un MOSFET de

haute tension [Mog11].

| Youcef BELHADJI



Chapitre 2 Le transistor a effet de champ : MESFET

La figure 2.8 donne une comparaison du SiC-MESFET avec d’autres MESFETs dans
le domaine de puissance. Cette figure illustre I’évolution de la densité de
puissance en fonction de la tension du drain , pour quatre types de MESFET.
Celui a base de 4H-SiC présente une meilleure densité de puissance qui le rend

un bon candidat pour ce domaine.

100

Densité de puissance ( W/mm)

10 100
Tension de Drain - Vd

Fig.2.8 Evolution de la densité de puissance en fonction de la tension du drain
pour des MESFET en Si, GaAs, 4H-SiC et GAN [Que01].

3.2. Structure et caractéristiques
La structure du SiC-MESFET differe selon le type du polytype utilisé et
I’application désirée. La figure 2.9 montre la structure d’'un 4H-SiC MESFET

fabriqué sur un substrat conducteur pour une application radiofréquence.
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Le réle de la couche buffer est d’améliorer les performances en puissance du

transistor. Aussi, elle permet d’optimiser, de plus, la conduction lorsqu’elle est

fortement dopée et a faible épaisseur.

TirAu
‘ AH-SIC(N*) \
AH-SIC (n) 0.3 f
Channel (1.5<10"7cm 3 ) AT

Fig. 2.9 Coupe transversale d’un 4H-SiC MESFET [Son04]
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Fig.2.10 Caractéristique Ips=f(Vps) a Vgs constant d’un 4H-SiC MESFET [Son04].
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Les travaux de recherches réalisés sur les SiC-MESFET montrent que ce dernier

est trop sensible a quelques effets parasites menacant leur rendement. Parmi ces
effets nous citons : ceux de canaux courts, les défauts de structure dans le substrat
(micro-pipes) et les effets thermiques et d’avalanche. Donc, afin de neutraliser au
maximum possible ces effets parasites, les modeles mathématiques de ces

derniers doivent étre considérés au court de la conception.

4. Le transport électronique dans le SIC-MESFET

Le choix d’un MESFET, pour une application bien déterminée, repose toujours
sur la connaissance de ses propriétés électroniques et notamment ses
caractéristiques de transport de charges. Ces caractéristiques nous renseignent
tant que sur la densité de courant que peut dissiper le transistor que sur les
conditions maximales d’opérations comme le champ de claquage, la vitesse de
saturation, la température maximale supportée, etc. La détermination de ces
caractéristiques s’appuie d’un cété, sur la bonne modélisation des phénomeénes
physiques mis en jeux et d’autre coté, sur I’exploitation de techniques (plus
souvent numériques telle que la technique de Monte Carlo) capables de

reproduire, d’une maniére fiable, les effets des phénomeénes pris en compte.
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L’étude du transport de charge dans les SiC-MESFET a beaucoup pris d’attention
ces dernieres années. Les figures ci-aprés montrent quelques résultats extraits
des études basées sur la technique de Monte Carlo. Une étude détaillée du
transport électronique dans le SiC ainsi que le MESFET a base de ce matériau,

par la méthode de Monte Carlo, sera présentée dans les chapitres 04 et 05.

== Sulaton sl [ — Gahs
- = Experimental results (s=e teat) | | == 7B-GaN
" —= 3C-SIC

n

Average energy [eV]

Zero-fisld mobility [cm MV s]

05r

_ i 0 i3 03 04 05
Doping concentration [cm ]

800
wor i e .
600 -
£
g 5001
E
5 400
g
(=
[=]
200
100 c
UU 5 10 . 15 20 25
Drain voltage [V]

Fig. 2.11 Comparaison des caractéristiques de transport électronique, extraites
des simulations Monte Carlo, dans le MESFET en 3C-SiC, GaN et GaAs [\Web05]:
a. La Mobilité en fonction de dopage, b. L’énergie moyenne en fonction de la
distance, c. Caractéristiques lps=f(Vps).
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1. Introduction

Aprés la découverte de I'électron en 1897 [Web01], par
le physicien anglais Joseph John Thomson (lauréat du
prix Nobel en 1906), les recherches sont orientés vers la
compréhension et la modélisation physique du transport

électronique (trous). Donc, parlé du transport de charge

revient a étudier les mécanismes physiques régissant le

T T

mouvement de ces charges. Pour le cas des
semiconducteurs, le déplacement des charges est fortement lié au gap Eq4(eV) de
ceux-ci. Ce gap définira I’énergie minimum nécessaire pour que les électrons
puissent étre transférer de la bande de valence vers la bande de conduction
laissant derrieres des trous ‘‘h’” (voir figure 3.1). Au niveau de la bande de
conduction les électrons seront plus libres a se déplacer. Ce transfert n’aura lieu
sauf si une excitation extérieure d’une énergie E 2 E,, est fournie aux électrons.
Cette énergie peut étre soit un gradient de température, une excitation lumineuse
ou une énergie électrique.

Dans le cas d’une excitation lumineuse, cette énergie doit vérifier la relation :

E(eV)=hvu=E,, Avec: v = %, h : est la constante de Planck, C: la vitesse

g )

de la lumiére, A : la longueur d’onde lumineuse et U : sa fréquence.
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Bande de conduction
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Fig.3.1 Représentation schématique du déplacement des électrons, dans un
semiconducteur, sous une excitation extérieure.
Aussi, le transport de charges est assuré a la fois par: les charges négatives
(électrons) et les charges positives (trous). Pour améliorer la conductivité d’un
matériau semiconducteur, nous faisons recours au procédé de dopage. Pour le
carbure de silicium, par exemple, les meilleurs dopants sollicités sont :
@ Le Nitrogéne pour le dopage de type « N » (donneur) : il crée un niveau
donneur a 50-80meV [Got93], [Sch99] de la bande conduction.
@ L’Aluminium pour le dopage de type «P » (accepteur) : Il posseéde une
énergie d’ionisation environ 200 meV [Got93]).
De plus, la structure de bande d'énergie et la concentration des porteurs de
charges, sont des parametres clés dans la détermination des propriétés
électriques des semiconducteurs. Dans le cas des semiconducteurs a large gap,
la concentration intrinséque est totalement responsable du bruit thermique et
du courant de fuite dans les dispositifs. Cette concentration est souvent

négligeable au-dela de 600°C [Ber04].
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Cependant, les électrons qu’ils contribuent principalement au transport de

charges sont ceux ayants une énergie avoisinante des minima, les plus faibles de
la bande de conduction appelés « vallées ». L’énergie séparant les minima E. de
la bande de conduction et les maxima E, de la bande de valence, définira par la
suite le type du semiconducteur : soit a gap direct soit a gap indirecte (voir figure
3.2). Pour la plupart des applications électroniques une description simplifiée,
basée sur des modeéles analytiques simples, est adoptée pour décrire le transport
de charges. Dans ce chapitre, le transport de charge dans les massifs
semiconducteurs ainsi que dans les dispositifs unipolaires tel que le MESFET, sera

présenté.

Fig.3.2 Représentions sous forme de bandes d’énergie dans un semiconducteur.
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2. Transport de charge dans les semiconducteurs

Puisque les propriétés électroniques, optiques et magnétiques des
semiconducteurs s’attachent directement a la forme de leurs structures de bande,
et dépendent fortement des phénomeénes physiques régissant le transport de
charges dans ces semiconducteurs, la connaissance de la structure de bande (ou
au moins une portion de celle-ci) dans laquelle se trouvent ces charges est
toujours exigée. Dans ce contexte, plusieurs approximations analytiques ont été
élaborées pour le calcul des structures de bande. Toutes ces approximations se

basent sur la fonction d’onde de Bloch.
2.1. Fonction de Bloch

Considérons un réseau périodique dans I'’espace de volume “‘Q’’ et de période
““R’’. Le théoréme de Bloch affirme que I’équation de Schrodinger, dans ce
réseau accepte une solution de la forme [Pet99]:

Y(k,r) =exp(ik.r) u(k.r) (3.1)

¥ (k,r) : lafonction d’onde de Bloch, u(k.r) ; la fonction du réseau

Du fait que la fonction de réseau a la symétrie de translation que le réseau
directe, c’est adire: u(k.r) = u(k.r + R). Cette symétrie nous offre la possibilité
de simplifier la classification des structures de bandes, donc les états

électroniques.
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Quand I’électron se trouve dans un potentiel nul, la fonction de Bloch prend la

forme:
_1 ;
Y(kr)= mexp(lK. ) (3.2)
Selon I'approximation utilisée, pour le calcul de la structure de bande, deux

principaux modéles se distinguent : modéle parabolique isotrope et modéle non-

parabolique.

2.2. Modele de bandes paraboliques

Dans ce modeéle, la relation de dispersion d’énergie pour une vallée «i» est

exprimée par :

_ B?Ikq|?
Ei(k;)) = ﬁ (3.3)
k; : est le vecteur d’onde dans la vallée *‘i”’, m; : la masse effective des électrons
dans la vallée “i”’, h : est la constante de Planck réduite.

Dans tel type de structure de bande, la vitesse qu’acquiérent les électrons

s’exprime par la formule ci-dessous :

v(k) = %VkE(k) (3.4)
. hk;
Ou tout simplement : v(k;) = - (3.5)

L
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2.3. Modele de bandes non-paraboliques

Dans ce modele, le coefficient de non-parabolicité (dans chaque vallée) est
considéré dans le calcul de la structure de bande. Ce coefficient dépend
fortement de Ila pression et affecte directement les caractéristiques
thermoélectrique du matériau. Aussi, les travaux de J. Kundu et al. [Cho99],
effectués sur le substrat InSb dopé N, ont montré que la non-parbolicité des
bandes d’énergie a un effet remarquable sur le coefficient d’absorption des
porteurs libres dans ce matériau. Ce coefficient apparait directement dans
I’équation de schrodinger [Vil93] et donc dans I’équation de dispersion
d’énergie. Selon I'approximation de Kane, I’équation de dispersion s’exprime
par I’equation 3.6 telle que [AniO3] :

h

2k
3
2m;

E;(k)[1+ o E; (k)] = (3.6)

Ou a;: représente le coefficient de non-parabolicité dans chaque vallée

considérée.

Dans ce cas la vitesse des électrons s’exprime par la relation ci-dessous :

hk;
m§[1+2aiEi(ki)]

v(k;) = (3.7)

La figure 3.3 indique I'effet du coefficient de non-parabolicité sur la dispersion
d’énergie. Selon cette figure, pour un fort dopage, une décroissance rapide de la
valeur de la masse effective a été enregistrée pour la dispersion de Kane (figure

3.3.b).
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Fig.3.3 Démonstration de I'effet de la non-parabolicité [\Web02] :
a. Sur la dispersion d’énergie parabolique et de Kane pour (E=0)
b. Sur le coefficient de Seebeck.

2.4. L’équation de Boltzmann

Lorsqu’il s’agit d’étudier le transport de charges, dans les substrats
semiconducteurs, une équation clé a tenir en considération est celle de
Boltzmann. Elle est considérée comme une équation de continuité de la fonction
de distribution (dans I’espace des phases (r, k, t)) dans les conditions hors-
équilibre. L’avantage de cette équation est qu’elle peut décrire finement

I’évolution d’une population de particules, subissant des collisions binaires.

2.4.1. Modele mathématique
Dans I’'approche semi-classique [Bre99], les électrons contribuant a la conduction
peuvent étre considérées comme des particules semi-classiques. Ces particules
ont une masse effective et sont fortement liées a la courbure de la bande

d'énergie (proche du minimum).
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En absence du champ magnétique, I’équation de Boltzmann pour les électrons de

la bande de conduction peut étre dérivée de I'approximation du temps de
relaxation. Suivant cette approximation, toutes les interactions qui peuvent subir
les électrons sont traitées comme élastiques c’est a dire traitées par un méme

temps de relaxation. Dans ce cas, I’équation de Boltzmann prend la forme [Fer88]:

of (r,k,t) +Vi(k)af (r, k,t) B eE' of (r,k,t)

— - =C|f(r,k,t
ot ox! B ok’ [ (r )] (3.8)

Avec f(r k,t) représente la fonction de distribution des électrons en fonction du

temps (t>0), du vecteur d’onde et de la position spatiale. E': est le champ déduit
de I’équation de Poisson. C[f] : Exprime les effets des interactions. En absence

de ces interactions le transport est dit balistique.
Sous l'effet des interactions, un électron aura une probabilité P(I?,K) de se

transiter d’un état énergétique K a un autre état K telle que :

c[f]z(g)w“ ~[[PRLR )R -4zt (K)-P(R.R)F (R Jo- a2 (R )]ak  (3.9)

Le terme (1—4ﬂ3f(K)) rend compte du principe d’exclusion de Pauli. P (I?I?) et

P(K,K) rendent compte des probabilités de transitions (I?—K) et (K- K)

respectivement.
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Dans le cas d’un gaz d’électron dilué, le facteur de collision s’écrit de la forme :

(%) o [P k)t ) PK, K ) (K )]k (3.10)

Selon I’équation (2.10) I’équation de Boltzmann prend la formule (3.11) telle que :

%Hi(k)gi ) eii aalji - [[P(RK)F(K)-PK KD (K )k @11

2.4.2. La mobilité et I’équation de Boltzmann

La description mathématique complexe des taux d’interactions ainsi que la prise
en compte des conditions aux limites (pour le cas du dispositif) dans la résolution
de I’équation de Boltzmann rend la solution analytique de celle-ci trop difficile a
obtenir. Aussi, la forme intégro-différentielle de cette équation implique
I'utilisation de certaines hypothéses simplificatrices, de la fonction de
distribution, telle que la formulation de Maxwell dérivée : Drifted Maxwellian
Formulation. Pour surmonter ces contraintes, [l'utilisation des méthodes
numeériques pour la résolution de I’équation de Boltzmann est sollicitée. Ces
méthodes numériques offrent un outil adéquat pour I’extraction des différentes
caractéristiques du transport électronique a partir de I’équation de Boltzmann.
Parmi les méthodes, largement utilisées, y on a la méthode itérative [Nou73] et

celle de monte Carlo [Jac83].
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La méthode d’itération a été développée en 1973 par Rode [Rodb73] dans le but

de calculer la mobilité des électrons en présence d’un faible champ électrique.
Aussi, selon le type des interactions agissant sur les électrons, la mobilité de ces
derniers peut étre déduite directement de I’équation de Boltzmann. En utilisant
cette méthode ou I'approximation du taux de relaxation, la mobilité s’exprime par

I’équation ci-dessous [Kun07]:

p==2 (3.12)

m*

(1) : est le taux de relaxation moyen par rapport a I’énergie des électrons.

De méme, la résolution de I’équation de Boltzmann permet de déterminer la
fonction de distribution modifiée, sous I’effet du champ électrique constant. Dans
ce cas lafonction de distribution a pour forme :

fe = fo +x9x (3.13)
Ou f, est la fonction de distribution de Fermi-Dirac , g,: représente la fonction
de distribution modifiée (sous perturbation) et x: le cosinus directeur entre le
vecteur d’onde et le champ électrique appliqué. Une forme itérative peut étre
attribué a g, de telle sorte que [Roda73] [Fer00] :

g0

Iri+1 = ¢ (3.14)
0

Apres que la fonction de distribution g, est résolue (avec une précision
arbitraire), on obtient :

h [k3(gr/E)dk
3m* [ k2fydk

(3.15)
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A faible champ électrique et en dépendance de la température, la mobilité pour

le cas du 4H-SiC s’écrit [Ros01] :

Ho = Umin + w (316)
1+(m)“

Pour le 3C-SiC cette mobilité reste toujours difficile a déterminer. Ceci est
souvent d a la qualité des substrats disponibles (par hétéro-épitaxie) présentant
une forte densité de défauts. Un modeéle adapté, utilisant certain hypothése
simplificatrices de la mobilité de dérive, est celui donné par Matthias Roschke
[Ros01] :

N _
ﬂmax"‘c-(_N ) 8
Ho = N
1+ @
(o)

(3.17)

N : représente la concentration du dopage global, p,,..: est la mobilité dans les
régions non-dopées ou dopées d’une maniére non-intentionnelle. p,;,: est la
mobilité dans les régions fortement dopée ou les interactions par impuretés sont

dominantes. N,.s: représente la concentration du dopage la ou la valeur de la

mobilité est moyenne (entre tyq, €t Umin)- @: €st une mesure de la vitesse de
changement de la mobilité entre p,,,, €t Unin- 0 : C’€St une constante.
On note que MUmax: Hmin . Nyos, @, & SONt des paramétres spécifiques a chaque

polytype du carbure de silicium. Pour le 3C-SiC et le 4H-SiC ces paramétres

prennent les valeurs citées dans le tableau 3.1.
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[Ros01] [Ros01]
Hmax(CM?/VS) e -25 g5 ~2.4
*Goocky *Goocky
Womin(cm?/Vs) 40 * ( T )-05
300(°K)
111117
Nrer (em?) 2.10% 2.10Y7 x (oo—rs)
300(°K)
o 0.8 0.76
5 0.2 7177777
C (cm?/Vs) _2s
330 « (=) 2
300(°K) 1111111

Tab.3.1 Principaux parametres définissant la mobilité dans le 3C-SiC et 4H-SiC.
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Fig.3.4 Evolution de la mobilité en fonction du dopage dans le 3C-SiC a faible
champ électrique [Ros01].
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La figure 3.4, donne une comparaison entre des résultats expérimentaux et

d’autres tirés des simulations Monte Carlo de I’évolution de la mobilité en
fonction du dopage, dans le cas du 3C-SiC. On note que Rode [Rodb73] a aussi
présenté une autre technique d’itération par I'introduction un champ magnétique
variable pour le calcul de la mobilité de Hall (voir figure 3.5) [Nga09]. Dans le
cadre de la modélisation du transport de charges une forte mobilité est toujours
associée a une vitesse de dérive maximale. Cette derniére nous renseigne sur la
quantité de charges (courant électrique), en mouvement, dans un composant a
semiconducteur. Donc, la connaissance de la vitesse de dérive est primordiale
pour tout éventuel choix d’un composant pour une application désirée. La figure
3.6 donne des caractéristiques des vitesses de dérive pour certains
semiconducteurs. A partir de cette figure les semiconducteurs a large gap tel que

le 3C-SiC, sont ceux possédant le pic de vitesse le plus élevé.

10 T T —T— T r r r T T T T Trrry T T T T
= ot
1]
?F —
§ . ——s €
L 1'L—=xrt= S
= P
2 B b
2 ] K]
= 10 o

101 . o , . . ]05 4 s 0 g gl 1 L 3 oaaaaal
10° 10 100
Temperature (K) E(Kvjem)

—

Fig.3.5 Evolution de la mobilité de
Hall, dans le 6H-SIiC, en fonction de la
température et différents niveaux de
dopage [Nga09].
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3. Transport de charges dans les dispositifs semiconducteurs

L’étude du transport de charges dans les dispositifs a semiconducteurs nécessite
une modélisation plus approfondie. L’'une des démarches adoptées est basée sur
la résolution de I’équation couplée Poisson-Boltzmann. L’équation de Poisson
exprime la relation entre le potentiel électrostatique et la distribution de charge
dans le dispositif. Pour un modéle a deux dimensions cette équation a pour

formule :

(3.16)

@: est le potentiel électrostatique, p(x,y) la distribution de charge a deux
dimensions, € est la constante diélectrique.

L’équation (3.16) peut étre résolue analytiquement, mais a cause de la complexité
de la distribution de charge, la solution numérique est plus favorisée. Une
description détaillée de la résolution numérique, par la méthode de Monte Carlo,

de cette équation sera évoquée dans le chapitre 05.
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1. Introduction

’étude du transport de charges dans les semiconducteurs est I’'une des clés

du développement rapide de I'industrie des composants électroniques.
Cette étude nécessite une bonne modélisation des phénomeénes physiques
décrivant le comportement des charges (électrons/trous) dans le réseau
cristallin. Cette modélisation s’appuie sur des modeles mathématiques, utilisant
les lois de la mécanique quantique. L’équation de Boltzmann reste un bon atout
pour la description et I'analyse du comportement des charges, dans les
semiconducteurs. Cette description est basée sur la détermination de la fonction
de distribution d’énergie. Le plus souvent nous faisons appel a des méthodes
numeériques pour effectuer la résolution de cette équation. Au cours de ce
chapitre, les étapes de la résolution numérique de I’équation de Boltzmann, par
la méthode de Monte Carlo, seront exposeées. L’utilisation de cette méthode, non
seulement fournira la fonction de distribution, vérifiant I’équation de Boltzmann,
mais aussi offre des indications sur les fluctuations qu’elle subira cette fonction au

cours du temps [Jac89].
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2. Description de la méthode de Monte Carlo

La spécificité de la méthode de Monte Carlo est sa capacité de simuler
numériquement (avec précision), les phénomenes microscopiques, a partir des
modeéles mathématiques détaillés.  Elle reproduit efficacement la nature
stochastique de nombreux systemes physiques complexes, en utilisant les
nombres aléatoires. T. Kurosawa [Kur66] et W. Fawcett et al. [Faw70] sont les
premiers a appliquer cette méthode pour I’étude du transport électronique dans
les semiconducteurs notamment dans I’Arséniure de Galium. Par la suite, la
méthode de Monte Carlo est devenue un outil trés général et puissant pour
I’étude du transport électronique dans les matériaux et les dispositifs a
semiconducteurs a la fois. De plus, la méthode de Monte Carlo donne une
solution exacte de I’équation Boltzmann et fournira les parameétres (de transport
électronique) utiles pour les simulateurs macroscopiques.

Afin d’aboutir a une meilleure description du comportement des charges
(électrons), la méthode de Monte Carlo nécessite la bonne définition de la
structure de bande, dans laquelle se trouvent les électrons. Aussi, la connaissance
des paramétres physiques du matériau étudié, tels que : la masse effective, le
potentiel de déformation, la vitesse de son, etc., reste aussi importante. Le
principe de cette méthode est basé sur un procédé de tirage au sort (génération
de nombres aléatoires) a partir des lois de probabilité. Ces lois nous offre la
possibilité d’analyser I'effet des interactions, sur la fonction de distribution des

électrons sous différentes conditions de champ électrique, de température, etc.
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Les interactions se produisent au court des transitions, qu’ils effectuent les
électrons, dans les bandes d’énergie. Ces transitions peuvent étre classées en
deux types (voir figure 4.1) :
% Les transitions intra-vallées : Lorsque les transitions, d’un état énergétique
a un autre, s’effectuent dans une méme vallée.

o,

% Les transitions inter-vallées : Quand les électrons transitent d’une vallée a

une autre.
a b
&
}uF@
\\f
Y
P — e N TN --c-- -
p— L —— _—
-‘-"h"_______,_l'—f a b
& . .
~ k

Fig.4.1 Représentation des différentes transitions possibles dans un
semiconducteur [Jacl10] :
a) Dans le Silicium
b) Dans I’Arséniure de Galium.

Les principales causes des interactions sont les phonons (acoustiques ou
optiques), les impuretés (neutres ou ionisées) ainsi que les alliages sont les
principales causes des interactions. Dans le cas des semiconducteurs a large gap,
a cause de la variété des processus de croissance donnant naissance a des
différentes propriétés de symétrie cristallographique, une formulation

mathématique précise des interactions doit étre effectuée.
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De méme, la dépendance en énergie, pour la formulation des taux d’interactions,
n’est pas toujours utile [Kur66]. Pour la résolution de I’équation de Boltzmann,
une bonne approche est basée sur I'approximation des taux de relaxation ou
I’'approximation des moments. Cette derniére apparait directement dans le

membre décrivant les interactions suivant I’équation 4.1 [Jac10] :

—f-fr _ _ k)
coll B 7(€) 7(€) (4.1)

2 (k)

Ou: 1(e) représente le taux de relaxation. Il est assumé a une fonction de
I’énergie.

Cette approximation reste tres utile, lorsqu’il s’agit de traiter la réponse linéaire
de I’équation de Boltzmann. Aussi pour décrire finement le comportement en
régime hors équilibre. Sous I'effet d’un fort champ électrique, les électrons
gagnent plus d’énergie, donc acquiérent plus de vitesse en donnant naissance a
un régime de transport non-linéaire. Dans le cadre de la modélisation des
dispositifs, le régime non-linéaire est souvent décrit par le phénomeéne des
électrons chauds. Dans la suite de ce chapitre nous discuterons en détails, les
principales étapes d’implémentation de la méthode de Monte Carlo pour la
simulation du transport électronique dans les semiconducteurs ainsi que les

différents résultats obtenus.
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3. Démarches d’implémentation de la méthode

L’approche utilisée pour ressoude I’équation de Boltzmann s’appuie sur le suivi
continu des trajectoires d’'un ensemble d’électrons en mouvement. Cette
approche utilise un algorithme de génération de nombres aléatoires couplé avec
un algorithme de discrétisation pour la résolution des intégrales
multidimensionnelles et I’évaluation des effets d’interactions. Les trajectoires
des électrons sont a six dimensions : trois dans I’espace réel et trois dans I'espace
des vecteurs d’onde (voir figure 4.2). On note que le suivi des électrons a travers
leurs trajectoires, permet I’extraction des informations macroscopiques, d’une
maniere statistique, sur les déplacements des électrons. Ces informations sont

déduites en utilisant des estimateurs microscopiques.

-
»

Y]/ —=

i
I
%

Fig.4.2 Représentation, a six dimensions, de la trajectoire d’un électron [Bel09].
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L’implémentation numérique de la méthode de Monte Carlo, nécessite la prise
en compte de certains parametres qui sont:
% Le modeéle de la structure de bande : bande compléete (Full band),

trois vallées, parabolique ou non-parabolique, etc. (voir figure 4.3).

o &
-g der ( ]
Yoder {1994
= Full dispersion
c Notre Kunlkiyo (1994)
=] .
E travail Fischetti (1988)
@ LA*TAdispersion ische
@ (xedoptical i v
o
c
2 LAno dispersion ) Jacoboni {1983) Tang [1983)
5 fined intervalley Canali {1975) Yamada (1994) Sano ( 1990)
F-
- hytic Full band "
Analytic Ana ul
(parabolic) (nen-parabolic)
Electron Band Model

Fig. 4.3 Démonstration Historique des modeéles Monte utilisés Carlo pour
I'implémentation des bandes d’énergie.

%+ Le principe d’exclusion de Pauli.

% Les phénomenes d’interactions prisent en considération.

% Les modeéles mathématiques des différents facteurs, caractérisant le
transport électronique (interactions, énergie, etc.).

% Le nombre d’électrons simulés: simulation d’un ensemble Monte
Carlo ou une seul particule a la fois.

% Le temps global de simulation.

%+ Latechnique de sélection des interactions.

L’organigramme de la figure 4.4 donne les étapes de la résolution de I’équation

de Boltzmann par la méthode de Monte Carlo.
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NON

Fig. 4.4 Organigramme d’implémentation de la méthode de Monte Carlo
pour la simulation du transport de charges dans les semiconducteurs.
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Selon I’organigramme de la figure 4.4, le suivi des trajectoires des électrons ainsi
que I’extraction des caractéristiques de transport s’effectuent comme suit:

1. Génération des particules simulées par un procédé de génération de
nombres aléatoires. Dans notre travail «20000» particules sont
considérées.

2. Initialisation de la structure de bande et lecture des parametres physiques
du matériau étudié.

3. Application d’un champ électrique et création d’un vol libre de durée ‘AT’
(mouvement sans interactions). Cette durée reste faible en comparaison
avec le temps moyen séparant deux interactions consécutives (voir section
3.1).

4. Sélection, par tirage au sort, d’une interaction a la fin de chaque vol libre.

5. Si une interaction est sélectionnée, elle sera placée a «t+AT » pour
calculer sa probabilité. Sinon le procédé du vol libre et le tirage au sort
d’une interaction seront répétés.

6. Aprés chaque interaction le vecteur d’onde change de direction. Donc
une mise a jour du moment et de I’énergie des particules est demandée a
la fin de chaque interaction.

7. Quand le temps de simulation « T » est achevé, le programme sauvegarde
les résultats: occupation de la bande de conduction, la distribution

d’énergie, la vitesse de dérive, etc.
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On note que les taux de transition des particules peuvent étre utilisés pour le
calcule de certaines constantes décrivant le temps moyen nécessaire a un
ensemble de particules de se disperser d’un état énergétique K a un état K. Ces
constantes sont de trois types :
% La durée de vie moyenne : c’est le temps moyen met par I’ensemble des
particules dispersées une seule fois.
% Le taux de relaxation des moments d’énergie.

% Le taux de relaxation d’énergie.

3.1. Création du vol libre

Toutes simulations Monte Carlo du transport de charges nécessitent la génération
des séquences de vol libre. Ces séquences correspondent a des densités de
probabilité inconnues [Yor86]. On appel temps du vol libre d’une particule, au
sein d’un réseau cristallin, le temps séparant deux interactions consécutives.
C’est un mouvement sans dispersion. Les interactions que peuvent subir les
particules chargés sont considérés Markoviennes. Elles sont dues aux:
collisions électrons-phonons, électrons-impuretés et électrons-électrons. Chaque
vol libre a une durée générée aléatoirement pour chaque particule. Quand une
particule subira une interaction donnée, on procéde a I'identification de sa nature

(élastique ou inélastique) tout en calculant sa probabilité.
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Supposons que P(k(t))dt est la probabilité qu’une interaction se produit durant la

duréedt. Dans un intervalle de temps [0, t], en absence d’interactions, cette
probabilité s’écrit :
W(t) = exp [— f, P(k(ty))dt;] (4.2)
Le temps « t » représente la durée du vol libre.
Pour créer un vol libre d’'une maniére stochastique, nous faisons un tirage au sort
d’un nombre «r» a partir d’une distribution uniforme, entre 0 et 1, de nombres
aléatoires. Par la suite nous essayons de résoudre I’équation :
w)=r (4.3)
En introduisant le logarithme dans I’équation (4.3) on obtient, dans I'intervalle [0,
At], I’équation (4.4) telle que :
—In(r) = [} P(k(t))dt; (4.4)
Pour une implémentation efficace de la méthode de Monte Carlo, certaines
techniques ont été introduites pour la résolution de I'équation (4.4) telles que:

o,

+ La Technique de Self Scattering.
+ La Technique du Constante Temps.
Cependant, I'utilisation des deux méthodes ci-dessus introduit certaines erreurs
au niveau des pas temporelles comme [Mus08] :
« L’erreur de fractionnement ou “’Splitting error’” [Ste09] qui est souvent
due au champ électrique mal appliqué, et qui est évalué a la fin de chaque

pas de temps.
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o,

+ L’erreur due aux fausses trajectoires des particules : cette erreur peut étre

optimisée par un solveur spécifique comme I’ODE.
“ L’erreur due a la fausse évolution du taux d’interaction surtout dans la
technique de la constante du temps.
Dans ce travail, pour tenir compte des effets des interactions, nous somme servis

de la technique de Self-Scattering pour la résolution de I’équation (4.4).

3.2. LaTechnique Self Scattering

Puisque I’équation (4.4) n’est pas intégrable analytiquement, et dans le but de

simplifier la résolution, Rees [Ree68] a suggéré d’introduire un processus
d’interaction fictif P, appelée « Self-Scattering » (voir figure 4.5). Cette derniére

est sans effet sur les trajectoires des particules chargées. Donc les particules
gardent leurs paramétres (énergie + vecteur d’onde) inchangés apres
I’interaction. Aussi, la technique Self-Scattering n’altére pas la distribution
statistique des interactions réelles mais la probabilité globale change. L’avantage
majeur de cette technique est quelle est simple a implémenter. Dans I'autre c6té,
elle reste consommatrice du point de vue ressources de calcul. Pour cela,
certaines améliorations on été proposées par Yorston [Yor86] afin de réduire le

nombre des interactions Self-Scattering et donc améliorer le temps de calcul.
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Ainsi, pour une bonne mise en ceuvre de la technique Self-Scattering et une
minimisation des erreurs systématiques, certaines méthodes comme celles de
Gamma individuelle [Mus08] (Individual-Gamma scheme) et la méthode de
la constante Gamma [Ree68] (Constant-Gamma scheme) sont exploitées. En
appliquant cette derniere, la Self Scattering sera implémentée de la facon
suivante :

Soit ' un nombre supérieur au plus grand taux de probabilité possible.

L’interaction Self Scattering Py; sera choisie de telle sorte que la probabilité totale
est:
[=Py+) P =cste (4.5)
La probabilité P(AT) s’écritalors:
P(AT) =Te ™ (4.6)

En appliquant I’équation (4.4) dans (4.5) on obtient :

AT = —1—.Lnr (4-7)
r

Pour utiliser I’équation (4.6) il faut que T' soit fixé au préalable. Ceci revient a
connaitre (de priori) la valeur maximale qu’elle prendra la somme des taux
d’interactions. Une fois AT est choisit, nous serons capable de calculer cette
somme et déterminer les interactions susceptibles de se produire a [I'instant

considéré.
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Toinl weall, b [150c)

Fig.4.5 Représentation du Self Scattering

3.3. Sélection des interactions et calcul de I’angle de déviation

La sélection des interactions est réalisée par un tirage au sort. L’ensemble des
interactions, prisent en considération durant la simulation, sont normés par
rapport a la probabilité totale ““‘T" *’. Donc chaque interaction ““i’’ est représentée
par un intervalle d’amplitude ‘“‘P’’. L’ensemble des amplitudes est rangée dans
un ordre bien défini entre [0, 1] (voir figure 4.6). Ainsi, le type d’interaction (vrai
Pi ou Self Scattering Pss) sera sélectionné a chaque fin de vol |ipre. Si I’interaction
Self Scattering est sélectionnée la particule garde son énergie et son vecteur

d’onde inchangés.
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Fig.4.6 Procédure de sélection d’une interaction

La sélection d’une interaction se fait de telle sorte que :
I =T (n,K)+I,(n,K)+T,(n k) +....+T (n, k) @.8)

Le nombre « n» représente I'indice de bande (ou de vallée) de la particule et k
son vecteur d’onde a la fin de chaque vol libre. Au court de la simulation, pour

certain nombre de valeurs d’énergie “¢ * allant de 0 a ¢,,, (énergie maximale

considérée), les valeurs des taux d’interactions réels sont stockées dans une table
dite de tabulation (look-up table). Quand une particule subira une interaction,
supposée instantanée, entre un état K et un état K’, le vecteur d’onde changera de
direction (voir figure 4.7). Ce changement de direction est repéré par des angles
0 et @ (cordonnées cartésiennes), dites de déviation. Le choix de ces angles
est fondé sur un tirage au sort de deux nombres réels aléatoires « rl » et « r2 ».
Ce tirage se fait suivant des distributions dépendants de [I'interaction

sélectionnée, tels que :

Q=2r1r .8)
cos(9) =1-2r, '
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Fig. 4.7 Représentation des angles de déviation du vecteur d’onde apres
interaction.
3.4. Formulation des interactions
Suivant leurs effets sur les électrons, les interactions se devisent en deux types:
élastiques et inélastiques. Au cours de la simulation les interactions prisent en
compte sont: les interactions avec les phonons acoustiques et les phonons
optiques polaires, les interactions inter-vallées et intra-vallées, les interactions
avec les impuretés ionisés (coulombiennes) et ainsi que les interactions
piézoélectriques. L’évaluation des taux d’interactions nécessite I'utilisation de
d’une théorie largement exploitée en mécanique quantique a savoir la théorie de
Fermi-Golden. Le choix de cette derniere tire profit de sa simplicité
d’implémentation et son efficacité de prendre en considération la dépendance en

temps des probabilités d’interactions. La formule de Fermi-Golden est [Man05]:

Wy, = 2?” (ke | H' ke, )28 (Eper — Ex, — hw) (4.9)
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Avec k/ et k, représentent les états de Bloch dans la bande de conduction et la
bande valence respectivement. La fonction « § » est introduite pour désigner la
conservation d’énergie. L’implémenter cette théorie et la détermination de la
matrice élémentaire des transitions, implique [I’identification du potentiel
d’interaction en exploitant la théorie de perturbation du premier ordre. Par la
suite, les taux d’interactions peuvent étre calculés suivant la formule (4.10) tel
que [Man05]:

1 = N0, 9, (4.10)
Avec :

e N, représente la densité globale des centres d’interactions.

e o, :estlasection globale des interactions.
o I, : estlavitesse thermique moyenne.

Les formules des différents taux d’interactions, inclus dans la simulation, sont

données dans I’annexe.

4. Applications : Simulation du transport électronique dans les
substrats semiconducteurs

Comme déja cité au par avant, la simulation du transport électronique dans les
matériaux semiconducteurs est un excellent atout pour [I’extraction des
caractéristiques électroniques des semiconducteur. Aussi, elle facilite beaucoup
le choix d’un dispositif électronique pour application désirée (optoélectronique,

de puissance, etc.).
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Les résultats de simulations présentées ci-apres sont obtenus) partir d’'un modele

trois vallées (T, L, et X) sphériques et non-paraboliques de la structure de

bande. Ce modele été utilisé pour le suivi des trajectoires de 20000 électrons
(super-particules) a la fois, sous l'effet d’un champ électrique variable ou
constant et pour différentes valeurs de la température. Ce modele prend en
considération les différents parametres cristallographiques, tels que les masses
effectives ainsi que les potentiels de déformation dans chacune des vallées
considérées, la densité, les coefficients de non parabolicité, etc. Aussi, les
différentes interactions élastiques et inélastiques déja citées sont inclues dans ce
modele. Les étapes de simulation sont celles citées dans la section 3. Dans ce qui
suit nous présentons les caractéristiques de transport électronique dans le GaSb
(comme exemple) et dans deux polytypes du carbure de silicium 3C-SiC et 4H-
SiC.

4.1. Exemple de simulation du Transport électronique dans le

GaSb : Régime stationnaire et non-stationnaire

Le GaSb est I'un des semi-conducteurs, a faible gap direct (0,7ev), finement
élaboré et purifié [Bell2]. Les propriétés de transport électronique de ce
matériau le rend un excellent promoteur pour une variété d’applications civil et
militaires telles que les diodes laser a faible tension de seuil, les photo-
détecteurs, les dispositifs travaillant en hautes fréquences, les cellules solaires,
etc. Comme un premier essai, hous exposons dans ce qui suit les caractéristiques

de transport électronique dans le GaSb extraites de notre modéle Monte Carlo.
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Des études récentes du transport électronique dans la GaSb sont disponibles
dans la littérature [Pod05], [Zhe02], [Mes02], [Bell2]. Dans cette partie, les
résultats de simulation en régime stationnaire et non-stationnaire pour différentes

valeur de températures et de champ électrique seront discutés.

4.1.1.  Vitesse de dérive : Régime stationnaire

La détermination de la caractéristique de la vitesse de dérive est importante et
indispensable dans toutes études du transport de charges dans les
semiconducteurs. La figure 4.8 donne I’évolution de la vitesse de dérive des
électrons a 300°K dans le cas du GaSb. Nous avons relevé un pic de vitesse de
2.5 *10’cm /s enregistré au faible champ électrique. Ce résultat est en bon
accord avec celle obtenu par Arabshahi [Arall]. La cause de ce pic est que les

électrons sont plus légers (une masse effective égale a 0.039m,) dans la vallée

centrale I'. Ceci rend les électrons faiblement attachés au réseau cristallin, donc
libres pour se déplacer dans la méme vallée ou vers les autres vallées. Sous
I’effet du champ électrique, les électrons seront plus accélérés et atteindront un
pic de vitesse autour de 1KV/cm. Cette vitesse permet aux électrons d’acquérir
des énergies plus grandes en comparaison avec celles des phonons. Par la suite,
des transitions de la vallée centrale vers les vallées supérieures (L et X) seront

favorisées.
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Fig.4.8 Vitesse de dérive des électrons dans le GaSb :
a) Ensemble Monte Carlo [Bel12]
b) Simulateur Monte Carlo 2D (en fonction de la distance)

Quand le champ électrique dépasse un certain seuil du champ électrique
(>1KV/cm) la vitesse tendre a se décroitre pour atteindre une valeur stationnaire
environs 1.1*10°cm/s. La cause directe de cette décroissance est les électrons
qui seront plus lourds dans les vallées L et X. Les interactions dominantes dans ce
cas sont les interactions intra et inter-vallées. Ces derniers induisent un
inversement de population dans les trois vallées. La variation, en fonction du
temps, des coefficients de repopulation des électrons dans les vallées gamma, L
et X est exposée dans la figure 4.9. Les courbes ont été relevées pour un champ
électrique de 400 KV/cm. Ces courbes montrent que l'inclusion des vallées

satellite (L et X) dans la simulation est trés importante.
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Lorsque le champ électrique dépasse la valeur de seuil, les interactions inter-
vallée deviennent importantes dans les vallées satellites L et X. Une explication a
cette augmentation du taux de ces interactions est que les électrons, liés aux
minimums des vallées, ont des petites énergies cinétiques et donc fortement
dispersés. De plus, la combinaison des effets de la faible masse effectif dans la

vallée gamma, la faible énergie de séparation (A, , et A, , ) ainsi que les faibles

taux d’interactions optiques polaires et acoustiques dans la vallée centrale, rend

les interactions inter-vallées les plus dominantes dans le GaSb.

——gamma_valley

—w— L _valley
—a— K-valley

I Coellecients de repopulation (%) |

Fig.4.9 Evolution des coefficients de repopulation, en fonction du temps, dans
les trois vallées Gamma, L et X [Bell2]
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4.1.2. Distribution de I’énergie et du potentiel électrostatique
Les figures ci-dessous montrent la distribution a deux dimensions (en fonction de
la distance) de I’énergie (figure 4.10.a) et du potentiel électrostatique (figure
4.10.b) dans le GaSb. Les résultats obtenus montrent que, sous I'effet du champ

électrique, les électrons acquieérent une énergie maximale dans un temps trés

court.
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Fig.4.10 lllustration 2D de : a) L’énergie, b) Le potentiel électrostatique dans le
substrat GaSb de type N.
4.1.3. Transport en régime non-stationnaire
Quand les électrons sont soumis a un champ électrique, largement variable dans
le temps (régime non-stationnaire), un phénomeéene de survitesse apparaitra. Ce
phénoméne a été largement étudié par de nombreux auteurs, qui n'ont pas
manqué de souligner l'intérét pratique de ce phénoméne, particulierement au

niveau des composants submicroniques.
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La figure 4.11 donne un apercu sur ce phénomeéne. Les caractéristiques sont
obtenues, a la température ambiante, pour un champ électrique allant de 50 a 600
KV/cm,. Nous avons constaté un pic de vitesse maximal de 9.5x10’ cm/s Ce pic
a été enregistré pour un champ électrique de 600 KV/cm et une concentration
de 8x10'" atomes /cm?®. Pour les différentes valeurs du champ électrique, les
pics de vitesse ont été enregistrés dans un intervalle de temps court de [0,5ps -
4ps]. Ce temps explique I'utilité de ce matériau pour les applications de hautes
fréquences. Aussi, de plus en plus que I'énergie de relaxation devient effective, la

vitesse des électrons tendre a se décroitre rapidement.

Vitesse de derive (10'cmvs)

Fig.4.11 Vitesse de dérive des électrons dans le GaSb pour différentes valeurs
du champ électrique [Bel12]
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4.2. Transport électronique dans le Carbure de silicium
Le carbure de silicium est un composé thermiquement stable, c'est-a-dire que les
dopants ne peuvent pas se diffusés sous I’effet de toute température raisonnable
[Tir04]. Ainsi, afin d’améliorer les performances des dispositifs en carbure de
silicium; la modélisation correcte des phénomenes physiques dans ce matériau
est toujours exigée, notamment lorsqu’il s’agit d’étudier le transport électronique
sous forts champs électriques et hautes températures. L’étude de transport sous
de telles conditions a beaucoup tiré d’attention par les nombreux travaux
théoriques et expérimentaux disponibles. Tous ces travaux montraient la
potentialit¢ des dispositifs en carbure de silicium d'opérer dans les
environnements hostiles [Tir04], [Be99]. En se basant sur les résultats disponibles
(dans un cadre comparatif), nous avons implémenté un modéle Ensemble Monte
Carlo (EMC) a trois vallées de la bande de conduction, pour extraire les
caractéristiques de transport électronique dans deux polytypes différents du
carbure de silicium : cubique (3C-SiC) et hexagonale (4H-SiC). L’étude a été

menée sous différentes conditions de température et de champ électrique.

4.2.1. Fonction de distribution des électrons
Au début de la simulation, et en absence du champ électrique, les électrons sont
aléatoirement distribués suivant les trois directions du vecteur d’onde Kx, Ky et
Kz (voir figure 4.12.a). En appliquant un champ électrique, les électrons seront
plus accélérés et fortement distribués suivant la direction du champ électrique

( Kz) (voir figure 4.12.b).
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Fig.4.12 Distribution des électrons :
a) Initiale : en absence du champ électrique.
b) Apreés I'application du champ électrique.

4.2.2. Distribution de I’énergie moyenne
Le champ électrique a pour effet d’accélérer les électrons, donc les fournir une
énergie suffisante (vitesse) pour se déplacer d’une vallée a une autre ou dans la
méme vallée parmi les trois vallées considérées. L’augmentation de vitesse a
pour effet d’opposer le mouvement des électrons et favorisant par la suite les
mécanismes d’interactions. Ces interactions vont appliquer une force opposée
freinant le mouvement des électrons et réduisant leurs énergies. La figure 4.13
montre I’évolution de I’énergie des électrons en fonction du temps pour les deux
polytypes 3C-SiC et 4H-SiC. La simulation est effectuée sous une température de
77°K, un champ électrique de 200 KV/cm et une concentration des dopants de

8x10*° atomes/cm?®.
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Fig. 4.13 Evolution de I’énergie moyenne des électrons dans le 3C-SiC
et le 4H-SiC.

Selon la figure 4.13, par rapport au 3C-SiC, les électrons dans le 4H-SiC sont plus
accélérés et leurs énergie atteint rapidement le régime stationnaire. Ce régime
se produira suite a I’égalité des forces dues aux interactions et celle engendrée
par le champ électrique. Ce dernier est enregistré dans un temps ~04
picosecondes pour le 4H-SIC tandis qu’il est atteint a ~09 picosecondes dans le
cas du 3C-SiC. De méme, l'apparition d’'un pic d’énergie, pour les deux

polytypes, signifie que le pic de vitesse de dérive est atteint.
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De plus, les transitions inter-vallées (a partir de la vallée centrale ou les électrons

sont plus lIégers vers les vallées satellites X, L ou les électrons sont plus lourds)
sont directement responsables du pic de vitesse et partiellement responsables de
I’'augmentation de I'énergie moyenne (voir figure 4.14). Ces transitions peuvent
se produire soit par effet des interactions soit par effet tunnel quand les électrons
seront fortement accélérés. Ainsi, la prise en compte des transitions inter-vallées
(durant la phase de dérive) reste primordiale pour une analyse correcte du

comportement des électrons.

—e—vyallée_gamma_3C_SIC
—e—vyallée_gamma_4H_SIC
—+—vwallée_L_3C_SIC
—e—vwallée_L_4H_SIC

vallée_X_3C_SIC
—e—vallée_X_4H_SIC

Coefficlent de repopulation

Temps (ps)

Fig.4.14 Coefficients de repopulation, dans les vallées Gamma, L, et X, pour un
champ électrique de 200KV et une concentration des dopants de 8.10*° at/cm?.
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4.2.3. Vitesse de dérive
Les caractéristiques de la vitesse de dérive pour les deux polytypes 3C-SiC et
4H-SiC sont données dans la figure 4.15. Ces résultats se coincident avec ceux
obtenus par [Web05]. Ces résultats ont été relevés pour : un champ électrique
allant de 50KV a 1MV, une température de réseau de 300°K et un dopage de
8x10% atomes/cm?®. Un pic de vitesse de 2.5 x10’ cm/s a été enregistré pour
le 3C-SiC. Ce pic est obtenu a un champ critique environ le 400KV/cm. Dans le
cas du 4H-SiC, ce pic été de l'ordre de 2.1 x10’ cm/s, obtenu & un champ
critique de 600 KVV/cm. Aussi, pour les deux polytypes et de plus en plus que le
champ électrique augmente, la vitesse de dérive tendre a se décroitre jusqu'a
une valeur dite de saturation. Les valeurs des champs critiques enregistrés,
montrent I’avantage du SiC d’étre un candidat promoteur pour les applications de

forte puissance.

Fig.4.15 Vitesse de dérive des électrons dans le 3C-SiC et le 4H-SiC.
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4.2.4. Transport électronique transitoire sous forts champs
électriques
Le transport électronique dans le régime transitoire, a tiré plus d’attention
reflétée par les nombreuses études et simulations effectuées dans les trois
derniéres décades. Cette attention avait pour but de modéliser le comportement
des dispositifs submicroniques pour des éventuelles applications [Lur85],
[Reg85]. Ainsi, I’étude de transport sous forts champs électriques nécessite une
modélisation approfondie basée sur des modéles mathématiques adéquats. G. Y.
Hu et R. F. O’Connell [Hu88] ont développé un modeéle quantique non-linéaire
pour I’étude de transport transitoire sous forts champs électriques. Ce modele,
considéré dans notre EMC, montre que I'effet du champ électrique n’altére pas
seulement le temps de transport mais aussi la masse des électrons. Dans la figure
4.16 nous présentons les caractéristiques de vitesse en régime transitoire pour les
deux polytypes 3C-SiC et 4H-SiC. Afin d’évaluer I’effet du fort champ électrique,
les simulations sont effectuées pour des champs allants de 50KV/cm jusqu’a
6MV/cm, a la température ambiante. Suite aux résultats obtenus, nous avons
constaté des pics de vitesse plus accentués vers les champs élevés. Pour un
champ de 6MV un pic de vitesse de I'ordre de 3.9 x 10’cm/s a été enregistré
pour les deux polytypes. Ce pic apparaitra dans un temps trés court moins de
‘0.2 pico-second’ tandis que le régime stationnaire se produira aussi rapidement
un temps moins de ‘01 pico-second’. Aussi, pour des champs moins de 6 MV/cm

le pic de vitesse reste plus important dans le 3C-SiC que dans le 4H-SiC.
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a. Dans le 3C-SiC
b. Dans le 4H-SiC
c. Comparaison entre les deux polytypes

| Youcef BELHADJI



Chapitre 4 La méthode de Monte Carlo & transport de charges
dans les semiconducteurs

En outre, pour les forts champs électriques, certaines quantités d'électrons sont
littéralement propulsées vers les hautes énergies ou ils vont acquérir une vitesse
élevée. Donc il devient possible de les transférer vers les vallées supérieures
[Bell5]. Par conséquent, en raison de la valeur de la probabilité de transfert
limitant a chaque pas de temps le nombre d'électrons transférés, une fraction des
électrons légers reste dans la vallée centrale. Ces électrons seront rapidement

portés a des vitesses plus grandes.

4.2.5. Effet de la température sur les caractéristiques de transport

Dans un réseau cristallin, la température est une grandeur physique trées influente
sur le comportement des électrons. Elle peut causer une destruction notable de la
cohérence quantique des électrons dans les semiconducteurs, en modifiant leurs
fonctions de distribution [Man05]. Cette derniere s’élargie quand la température
augmente. Aussi, l'augmentation de la température peut engendrer des
vibrations importantes (par agitation thermique) du réseau cristallin. Ces
vibrations vont favoriser les interactions électrons-électrons et électrons-
phonons, en réduisant leurs vitesses. Les courbes de la figure 4.17 donnent
I’évolution des taux d’interactions acoustiques et optiques polaires, dans le 4H-
SiC, en fonction de I’énergie du réseau et pour quelques valeurs de température.
On note que I'effet de la température sur les taux d’interactions dans le cas du 3C-
SiC est déja étudié par L. Tirino [Tir04]. Ce dernier a montré que les interactions

optiques polaires d’émissions restent les plus dominantes dans ce polytype.
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Ainsi, puisque la formule mathématique du taux d’interaction acoustique est une
fonction de la densité d'état (voir annexe), il va directement suivre sa forme. De
méme, comme pour le 4H-SIiC, les figures 4.17.a et 4.17.b montrent que les
interactions optiques polaires d’émission sont plus importantes que les

interactions acoustiques et leur taux augmente avec l'augmentation de la

température.
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Fig.4.17 Effet de la température sur la moyenne des taux d’intercations dans les
valléesT, L et X, pour le 4H-SiC:

a. Acoustiques.
b. Optiques polaires d’émission.
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Fig.4.18 Effet de la température sur [Bell5]:
a) Le pic de la vitesse de dérive
b) La vitesse de dérive des électrons
L’effet de la température, sur la vitesse de dérive, est ainsi analysé pour les deux
polytypes 3C-SiC et 4H-SiC. Les courbes exposées dans les figures 4.18.a et
4.18.b, sont obtenus sous I'effet d’un champ électrique de 200KV/cm et une
concentration des dopants de 8x10'° atomes/cm?®. De plus en plus que la
température augmente, les courbes enregistrées montrent une décroissance
remarquable au niveau du pic de vitesse. Cette décroissance, déja expliquée par
Zhang et al. [Zha] ainsi que Bezzera et al. [Bez99], reste plus rapide dans le cas
du 3C-SiC. Elle est fortement liée aux interactions acoustiques et optiques
polaires qui deviennent importantes sous les fortes températures. Aussi, lorsque
la température augmente, elle va induire plus de vibrations dans le réseau

cristallin. Donc elles vont favoriser plus de transitions inter- et intra-vallées.
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1. Introduction

’amélioration des procédés technologiques de fabrication a conduit a une
miniaturisation remarquable des écheles des dispositifs semiconducteurs.
Ainsi, toute fabrication doit toujours passer par des simulations capables de
reproduire quasi-fidélement I'effet des phénomenes physiques définissant le
comportement et les performances des dispositifs. Cependant, la compréhension
du mécanisme de transport de charges, dans les dispositifs a semiconducteurs
largement miniaturisés, reste I'un des défis de I'électronique moderne. Or, de
plus en plus en partant vers des écheles submicroniques, certaines phénomenes
quantiques, liées a la nature ondulatoire des porteurs de charges, sont a les
considéré. Donc, on aura recours a des modéles mathématiques plus avanceés,
assurant une description physique approfondie et satisfaisante de la dynamique
électronique. L’'une des théories utilisées, pour décrire ces effets quantiques, est
celle du potentiel effectif [Hei06]. Dans le cas du MESFET, et pour faciliter
I'implémentation de ces théories, I'utilisation des méthodes numériques est
majoritairement recommandée. Pour la simulation du MESFET par exemple, les
méthodes adoptées peuvent se devisées en deux groupes [Ber04]:
% Les méthodes basées sur le suivi et le calcul de la concentration des
particules : Elles sont classées selon les approximations utilisées comme

les modéles hydrodynamiques ou de dérive-diffusion.
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% Les méthodes basées sur le suivi et le calcul des trajectoires de particules
chargées: Dans ce cas différents niveaux d'approximations sont

introduites pour faire face a la complexité du probléme.

Aujourd'hui, les modéles les plus avancés sont souvent basés sur la méthode de
Monte Carlo. Un exemple de simulation Monte Carlo d’un MESFET vertical en
carbure de silicium est donné dans la figure 5.1. Le SiC-MESFET présente un type
offrant des meilleures performances (Radiofréquence, hautes températures et
hautes puissances) en comparaison avec d’autres MESFET a base d’autres
semiconducteurs [All97]. Aussi, la structure latérale, communément appelée
MESFET, est une structure largement explorée par de nombreuses équipes de
recherche [AllI97] (voir figure 5.2). Une autre structure, aussi répondue, est le
MESFET vertical [Ber0O4]. Dans ce chapitre, des simulations Monte Carlo d’un SiC-
MESFET submicronique latéral seront présentées. De méme, les démarches
d’implémentation de la méthode de cette méthode pour la résolution des
équations de transport de Poisson et de Boltzmann couplées, ainsi que les
différents résultats de simulation du transport électronique dans le SiC-MESFET

seront discutées.
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Fig.5.1 Distribution des électrons, issue d’une simulation Monte Carlo, dans un
SIC-MESFET vertical [Ber04]

(Substrat dopé N)

v

Fig. 5.2 Structure, a deux dimensions, d’un MESFET latéral.
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2. Effet de la miniaturisation sur la simulation des dispositifs

En partant vers des échelles des transistors fortement submicroniques, ceci
implique d’une part I'augmentation des effets de bord du cété de la grille et
d’autre part une injection profonde des porteurs vers le substrat [Bou91] [Kur89]
[MatO0]. Ainsi, il convient de noter que les effets quantiques dans les dispositifs,
largement miniaturisés, restent plus difficiles a simuler (avec précision) en
utilisant les modéles hydrodynamiques ou ceux de dérive-diffusion (restent
limités). Pour cela, la méthode de Monte Carlo est beaucoup sollicitée. La force
de cette méthode est le niveau d’abstraction élevé, ou peu d’approximations
doivent étre effectuées. Aussi, pour cette méthode peu de paramétres empiriques
sont impliqués. De méme, la simulation Monte Carlo des dispositifs
submicroniques présente un avantage remarquable en termes de temps de calcul
suffisamment réduit. La réduction du temps du calcul, est due principalement a la
réduction de la taille du transistor. Cela implique par la suite une réduction du
nombre des super-particules (électrons) simulés, en comparaison avec les
dispositifs plus grands. Néanmoins ce temps devient plus grand lorsque toute la

structure de bande est considérée dans la simulation [jun99].
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3. Equations de transport pour la simulation du Transistor

MESFET

bY

L’étude du transport électronique dans les transistors a effet de champ,
notamment dans le MESFET, s’appuie souvent sur la résolution parallele des
équations de Boltzmann et de Poisson couplées. L’équation de Boltzmann (voir
chapitre 3) représente une approche semi-classique pour la description du
transport électronique dans les semiconducteurs, sous différentes conditions.
Elle donne aussi une formulation statistiue exacte, des mécanismes

d’interactions affectant les électrons durant leurs déplacements tel que.

L Ve Tf —ZEVf = Q(f) (5.1)
Pour mettre en évidence I'effet du potentiel quantique d( aux électrons et aux
dopants donneurs, la résolution de I’équation de Poisson est recommandée. La
résolution de cette équation nous permettra la détermination du potentiel
quantique. Ce potentiel est en relation directe avec la densité volumique de
charge. Sous I'effet d’un champ électrique, I’équation de Poisson s’écrit sous la

forme:

92V (x) — _P(x) (5 2)

ax? £0er
Le champ électrique est déduit a partir du gradient du potentiel tel que :
E=-VV(x) (5.3)
Ou V(x) estle potentiel quantique, ¢, et &, sont respectivement la permittivité du
vide et la permittivité relative du matériau étudié. p(x) : La densité volumique de

charge (sur une dimension) qui est une fonction de la concentration des dopants.
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En présence des deux types de dopants (donneurs Njet accepteurs Nj ) aux
mémes concentrations, la densité de charges sera uniformément distribuée en
formant une charge neutre telle que :

p(x)=q(p+Ny —n—N;)=0 (5.4)
En tenant compte de la variation dans temps, la densité de charge p(t, x) sera liée

a la fonction de distribution des électrons suivant la relation 5.5 telle que :

p(t.x) = [y f(t,x, k)dk (5.5)
Dans le cas ou les électrons et les dopants donneurs sont les seuls considérés,

I’équation de Poisson prend la forme (sur une dimension) :

02V _ _(Np-n)
dx? Eo0Er

(5.6)

Dans le cas du MESFET (comme étant un composant unipolaire) la relation liant la
variation spatiale de la densité des électrons n(x) au minimum de la bande

conduction E, (x) est :

n(x) = N.exp (- ch("’ ) (5.7)

Avec N_.représente la densité effective des électrons. KgzetT: sont
respectivement la constante de Boltzmann et la température. Ey : définit I’énergie
du niveau de Fermi.

En absence du potentiel d’impuretés, on parle d’un minimum de la bande de

conduction plat (Flat-band Ec(r) =Eco). Dans ce cas la densité des électrons sera

uniforme et prend I’expression ci-dessous :

ng = Neexp (¢ “¢") (5.8)
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On note que la présence d’un potentiel d’impuretés cause une perturbation dans
la bande de conduction tel que Ec(x) = Eco+8V (x). Dans ce cas, la densité des

électrons s’écrit selon I’équation (5.9) :

n(x) = Neexp (—q 22200 = noexp (- 2-2) (5.9)
B B
Pour des faibles perturbations on peut écrire : 6V (x) < % donc (exp(x) ~ 1+ x)

n(x) = ny +exp ("—"; 8V (x)) (5.10)

Kp
En résolvant I’équation de Poisson, le potentiel 6V (x) peut étre déduit de la
distribution de charges. La charge de chaque électron sera distribuée a travers

les cellules les plus proches du maillage adopté pour le transistor (voir § 4.2).

4. Démarches de Simulation du Transistor MESFET par la

méthode de Monte Carlo

4.1. Condition aux limites
Le systeme d’équations (5.1), (5.2) et (5.3) forme le systtme de Poisson-
Boltzmann [Car06]. Ce systeme d’équations tient en compte les interactions
électrostatiques entre les particules chargées et les impuretés ionisées
environnantes. Aussi, le systtme Poisson-Boltzmann est établi avec I’hypothese
d’un champ électrique moyen et prévoit toujours un potentiel répulsif. Dés la
complexité de ce systeme, la résolution analytique s’avere plus complexe. Pour
cette raison nous faisons appel a la méthode de Monte Carlo comme outil de

discrétisation régulier et de suivie des trajectoires des électrons.
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Lorsqu’un électron se déplace, le potentiel qui lui est associé change. Donc le
potentiel doit étre recalculé en permanence a partir de I’équation de Poisson
(équation 5.2). Dans ce cas, une discrétisation spatiale est demandée. La
méthode des différences finies, élaborée par R.W. Hockney [Hoc65], est
considérée comme une méthode appropriée pour la discrétisation.
L’implémentation de cette méthode est basée sur la transformée de Fourrier
rapide (FFT). En outre, I'utilisation de cette méthode fournit une solution rapide
de cette équation, tout on la transforme d’une forme matricielle a une forme
arithmétique discrete. De plus, les électrons traversant les contacts ohmiques
(drain et source) contribuent fortement aux courants terminaux dans le dispositif.
D'apres Shaw [Ned89], un contact ohmique est considéré comme un contact idéal
injecteur de charges majoritaires. Donc, il est capable de fournir tous les porteurs
majoritaires excités (dans le substrat) sous I’effet du champ électrique appliqué.
Pour la grille, c’est un contact a barriére de Schottky c’est-a-dire qu’un électron
lorsqu’il atteint ce contact, il sera absorbé. Ainsi, aucune injection de porteurs de
charges n’aura lieu a ce contact. Dela, une modélisation plus attentive doit étre
effectuée durant le maillage de ces contacts. Dans ce cas, deux principales
conditions aux limites sont a les prendre en considération [\W0094] :

%+ Condition de DIRICHLET : ou le potentiel électrostatique est imposé.

% Condition de NEUMANN: ou la composante du champ électrique

perpendiculaire a la face considérée est nulle.
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L'application des conditions aux limites est basée sur la spécification de la valeur
du potentiel (ou celle du champ électrique) et de la densité de charge dans les
contacts ohmiques. Donc, au moins un point du maillage, doit vérifier les
conditions de Dirichlet. Ceci permet de réaliser une connexion de la structure
étudiée avec I'’espace réel [Web01]. En plus, le pas du maillage ainsi que du
temps seront limités par la longueur de Debye et le temps de relaxation
diélectrique [Tom93]. La constante de décroissance spatiale dite longueur de

Debye s’exprime par I’équation (5.11) [Web01]:

KT
Ly = /:2]’31) (5.11)

Avec N, exprime la concentration des donneurs, g: la charge élémentaire,

e, Kz T :sontrespectivement la constante diélectrique, la constante de Boltzmann
et la température du réseau.

Pour le temps de relaxation diélectrique, il définit comme étant le temps
caractérisant les fluctuations de charges, sous l'influence du champ électrique

qu'ils produisent. Ce temps peut étre estimé par I’équation ci-dessous [\Web01]:

_— &
Tg — IND I (512)

Ou u représente la mobilité des électrons.

Pour maintenir la charge conservée dans le dispositif, les électrons qui quittent
les contacts ohmiques doivent étre, a nouveau, réinjectés. En tenant compte des
différentes vitesses de distribution, plusieurs modéles sont proposés pour
modéliser les porteurs de charges injectés. Un modele adéquat pour le maillage

des contacts est celui proposé par T. Gonzalez et D. Pardo [Gon96].
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4.2. Maillage des particules et calcul du potentiel
En assumant que les charges des particules en concentrations "N, et “ n”’ (de
I’équation (5.6)) peuvent étre attribuées aux points de maillage “’i’’, I’équation de
Poisson peut étre discrétisée et résolue par un maillage a différence finie. Une
approximation de différence finie centrée sur la deuxieme dérivée du potentiel
aux nceuds i, j s’écrit [Li092] :

0%V _ Vip1j—2VijtViq;
dx2 (Ax)?

(5.13)

Ax : Le pas du maillage (uniforme) suivant la direction des ’ x”’
Pour un maillage a deux dimensions et plus, I’équation de Poisson s’écrira de la

forme ci-dessous [Lio92] :

0%V | 3%V _ Vi1 j=2Vij+Vioqj | Vigrj=2Vij+Vioqj Ni-n;
+ — J J J 4 J J J — __ i~ (514)

ox2 oy (Ax)? (8y)? €08y

N; et n; . Représentent respectivement les concentrations des dopants et des
électrons projetées sur le nceud “i”’.
Du fait que I’équation (5.14) s’écrira pour tous les nceuds (i, j) du maillage, un
systeme algébrique sera donc formé. Lorsque les conditions aux limites sont
imposées, diverses méthodes peuvent étre exploitées pour la résolution de ce
systeme algébrique. Ces méthodes se devisent en deux catégories :

% Méthodes Directes: comme la méthode d’élimination gaussienne [Buz70],

ou la méthode basée sur la réduction cyclique [Sch76].
“» Méthode d’itérations du gradient conjugué: comme la méthode ICCG:

Incomplete Cholesky Conjugate Gradient [Ave91].
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Afin d'éviter la grande allocation de mémoire pour les grandes matrices, la
méthode ICCG relaxée [Tan06], [Bot97] reste largement adoptée pour la
résolution rapide de ce systéeme d’équation en 3D. Sur tous les nceuds du

maillage, les potentiels résultant de la résolution de I’équation (5.14) par la
méthode ICCG sont interpolées dans les forces des champs électriques (F =

—qE). Deux approches sont couramment utilisées pour le maillage spatiale des
super-particules (n; électrons) :

% L’approche NGP (Nearest-Grid-Point): Cette approche se traduit par une
interpolation d'ordre zéro. Elle est trés simple et valable pour un maillage
1D, 2D ou 3D. A partir de cette approche, chaque particule est maillée au
point le plus proche de la cellule. Par la suite, la charge de la particule sera
concentrée au centre de la cellule considérée (voir figure 5.3).

Supposons, dans le cas d’un maillage a 2D, une particule de charge "q" est située
a un point (x, y), avec “x’’ se situe entre les points x; et x;,, , ‘‘y’’ se situe entre
les points y; et y;,,. Si la position (x, y) est plus proche au nceud (i, j), alors la
densité de charge due a cette particule serait :

Pm = =01, (5.15)

Avec p,, représente la densité de charge dans le maillage, §;; la fonction
d’interpolation de Kronecker. Cette fonction prend la valeur de « 1 » au nceud *’i,

J” et«0»ailleurs telle que [Jac10] :

Ax

0 ailleurs

IA
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En appliquant la méthode des différences finies entre les cellules du maillage, et
a partir de la densité de charge, on pourra facilement déduire les potentiels
électrostatiques dans tous les nceuds du maillage considéré. Pour un nceud (i, j)
d’un maillage uniforme, le champ électrique peut étre exprimé par I’équation ci-

dessous [Li092]:

= Vit1,j-Vi-1,j Vij+1—Vij-
E = (B By) =~ Ty, (5.17)

Ax,Ay : représentent les pas spatiales du maillage.

Une difficulté évidente de I'approche NGP est la densité de charge qui n’est pas
lisse. Cependant, un inconvénient majeur de cette approche est la discontinuité
du champ électrique a travers le maillage c’est-a-dire qu’une particule traversant

une cellule, va rencontrer une discontinuité du champ électrique (la force).

] i+1,]

WL/

™

Fig. 5.3 Principe de I’'approche NGP [Bir97]

% L’approche CIC (Cloud-In-Cell): Cette approche reste la plus populaire et
se traduit par une interpolation du premier ordre. Dans le cas d’un
maillage a 1D la charge d’une super-particule est attribuée aux deux points

les plus proches de la cellule.
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Dans une simulation 2D, cette charge est attribuée aux quatre points les plus
proches, et ainsi de suite (voir figure 5.4). Dans ce cas, la fonction d’interpolation

s’écrit de la forme [Jac89]:

|xl

_ r1- x |x| =ax
Si'j - fO 4 ailleurs (5-18)
La densité des électrons se détermine de la facon suivante :
Sij
;= gj_(xiﬂ —x)(¥j+1 — ) (5.19)
Si+1,j
nij= ﬁ(" - xi)(yj+1 - }’) (5.20)
Si, ;
Mij1 = ﬁ (41 = ) Yje1 — ¥) (5.21)
Sit1,j
Nip1je1 = A{i:i (x—x)(y—v)) (5.22)

Avec n; ; est la densité des électrons au point (xl- - yj), S;; le poids statistique de

la particule au point (x; — y;), A;; = Axi. Ayi

| | |
| | |
e —— e -
A | 2
| 8 [y :
|
|
N £ L
N |
| & | o |
34
I I r—-———77 ="
| | |
; ; !

Fig. 5.4 Principe de I’'approche CIC [Lem98]
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Aussi, dans le contexte des approximations de différences finies, le champ

électrique dans les différentes cellules sera calculé de la fagon suivante :

Vie1,j=Vi-1,j
Eyj=——2—"1 (5.23)
By = — Lo (5.24)

L’approche CIC permet d’obtenir une force continue a travers les cellules du
maillage. Elle réduira aussi I'amplitude des fluctuations dues aux forces inter-
particules. Dans notre travail, I'approche CIC a été adoptée pour le maillage de
notre MESFET et la répartition des charges a travers le dispositif. Pour plus de

détail sur cette approche se référer au [Lau95].

5. Présentation du simulator Monte Carlo

5.1. Description
Les simulations Monte Carlo, qu’elles seront présentés par la suite, sont
basées sur le simulateur Archimedes. C’est un simulateur Monte Carlo 2D
des dispositifs submicroniques. Basé sur un modele ‘““ensemble Monte Carlo”,
Ce simulateur nous offre la possibilité de simulé le transport d’un ensemble de
particules a la fois (01 million de super-particules), dans de nombreux
matériaux semiconducteurs et des dispositifs submicronique (MESFET,
MOSFET, Diode). Toutes les particules simulées ont un «poids statistique».
Aussi, Archimedes offre I'opportunité d’y intégrer, facilement, d’autres

structures de dispositifs ou matériaux semiconducteurs.
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De plus, Archimedes rend compte des effets quantiques et permet de simuler
le comportement des charges en régime d’équilibre, thermodynamique et
transitoire. La simulation de la dynamique des particules (résolution de
I’équation de Boltzmann) est couplée au potentiel électrostatique a travers
I'équation de Poisson. Cette derniére est résolue par la méthode des
différences finies. En plus, Ce simulateur offre la possibilité de choisir la
physique des différents contacts ohmiques en tenant compte des conditions
aux limites. Les effets quantiques sont prisent en compte par le biais de la
méthode du potentiel effectif. Plus de détail sur ce simulateur, est disponible
dans son manuel d’utilisation. Un exemple de simulation d’un MESFET par le

simulateur Archimedes est exposé dans la figure 5.5.

x10° diode electron densiy at 5.5 ps
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Fig. 5.5 Représentation du :
a. Profile de la densité des électrons dans un MESFET.
b. Profile de la densité des électrons dans une diode.
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5.2. Organigramme de simulation

[ Début ]
[

Initialisation des donnée : lecture de
la structure a simulé, Modele de la
bande d’énergie, etc....

!

Calcul de la charge

!

Résolution de I’équation de
Poisson et détermination des
potentiels

v

Suivie de la dynamique des
particules par la méthode de
Monte Carlo

Test du
temps de
simulation

Non

Sauvegarde des résultats

Fig. 5.6 Organigramme montrant les étapes adoptées pour la simulation des
dispositifs par le simulateur Archimedes.
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Les étapes adoptées pour la simulation d’un dispositif par le simulateur Monte
Carlo Archimedes sont regroupées dans I’organigramme de la figure 5.6. Au
début de chaque simulation, aprés la lecture des parameétres nécessaires, tous
les électrons (super-particules) seront aléatoirement répartis au niveau du
substrat. Cette répartition est effectuée de telle sorte que la densité
d'électrons soit égale a la densité d'impuretés ionisées. Dans le cas du
MESFET, la formation de la zone de charge d’espace au dessous de la grille,
va diminuer le nombre d'électrons simulés. Cependant, la charge attribuée a
chaque électron reste la méme tout au long de la simulation. Cette charge est

calculée au début de la simulation.

6. Applications : Simulation du MESFET submicronique

Les différentes résultats de simulations extraites du simulateur Archimedes seront
exposes et évalués dans cette partie. Ces résultats sont obtenus sous différentes
conditions de température, de polarisation et du dopage. Le suivi instantané des
trajectoires des électrons nous a renseigné sur la distribution des électrons a
chaque point du maillage considéré. Aussi, en connaissant la fonction de
distribution des électrons, des informations telles que la distribution du potentiel
électrostatique, la vitesse des électrons et d’autres caractéristiques sont extraites

par résolution de I’équation de Poisson (en tout point du dispositif).
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La structure du transistor MESFET étudiée dans ce travail, est donnée dans la
figure 5.7. C’est un MESFET latéral de type ““n*-n-n*’". Le maillage utilisé est un
maillage rectangulaire. Le nombre de cellules formant le maillage ainsi que le
nombre des super-particules simulées sont définis au préalable. L’attribution de
la charge a travers le dispositif est assurée par I'algorithme CIC. Ainsi, pour
rendre compte aux effets de bords lors de la résolution de I’équation de Poisson,

un choix judicieux pour le maillage et des contacts ohmiques été considéré.

Grille ]
Source Schottky
i

4

Fig. 5.7 Structure de base d’'un MESFET latéral.

'Y

x

6.1. Exemple d’un MESFET a base de matériaux I111-V.
Les caractéristiques électriques et physiques des composés IlI-V ont prés
beaucoup d’attention ces derniéres années. Cette attention est traduite par les
nombreux travaux scientifiques disponibles dans la littérature. Parmi ces

composés nous citons le GaSb et I’AlInSb.
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Pour le GaSb les propriétés de transport exposées dans le chapitre 04, montrent
I'aptitude de ce matériau d’étre un candidat promoteur pour les applications
optoélectroniques et de faible puissance. D’autres travaux comme ceux de A. W.
Dey et al. [Deyl2?] et de M. Mohapatra [Moh11] rassurent les excellentes
propriétés de ce matériau. Pour I’AlInSb, une étude récente de ses propriétés
de transport électronique a été proposée par Y. Zhang et al. [Zhal3]. Ces
derniers ont prouvé que I’AlInSb, utilisé comme une couche tampon dans
I’hétéro-structure  AlInSb/InAsSb, présente une trés grande mobilité
électronique. Cette mobilité le rend un bon matériau pour les applications a

haute vitesse comme le cas des transistors a haute mobilité (HEMT).

Dans ce contexte, des simulations Monte Carlo du transistor MESEFT en GaSb
puis a base de AlIn.,Sb (avec un coefficient stoechiométrique x= 0.24) seront
présentées. Comme déja cité ci-dessus, le MESFET simulé est de type ““n*-n-n*"’,
d’une longueur de canal égale a ’200 nm’’ (voir figure 5.8). Les simulations sont
effectuées pour une concentration des donneurs, au niveau du drain et de la
source, égale a ““Np=3x10%! at.cm™"’. La grille est prise & une polarisation égale

a "-1.5V" tandis que la tension entre le drain et la source est fixée a "1V". Le

nombre d'électrons simulés égale a ""500000" super-particules.
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Substrat -
Galb

Fig. 5.8 Structure du MESFET latéral simulée.

6.1.1. MESFET en GaSb
Dans les figures ci-apres, nous exposons les résultats enregistrés a partir des
simulations Monte Carlo du MESFET en GaSb. Sous I’effet de la polarisation une
quantité importante des électrons est injectée, de la source vers le drain, a
travers le canal submicroniques. Apres un certain temps, la densité des électrons
atteint sa valeur primitive dans les contacts ohmiques (voir figure 5.9.b). Aussi,
I’'augmentation de la concentration des électrons dans le canal, conduira a la
création d'un profil non-uniforme du champ électrique et du potentiel
électrostatique (voir figures 5.10 et 5.11). De plus, sous I'effet du champ
électrique, les électrons vont acquérir plus d’énergie ou ils seront fortement
distribués vers le drain (figure 5.9.a). A partir des figures 5.10 et 5.11, le champ
électrique reste plus important au dessous de la grille. Ce champ donne par la
suite une augmentation considérable de la vitesse de dérive des électrons (de
I’ordre de 2.10’cm/s) dans le canal (figure 5.12). Cette vitesse est beaucoup plus

importante dans la direction longitudinale (direction du champ électrique).
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Fig. 5.9 Représentation de :
a) Ladistribution de I’énergie des électrons.
b) La densité des électrons.
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Fig. 5.10 Répartition spatiale du champ électrique dans le GaSb :
a) La composante transversale (direction x).
b) La composante longitudiale (direction y).
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Fig. 5.11 Répartition spatiale du potentiel électrostatique dans le GaSb.
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Fig. 5.12 Vitesse des électrons dans le GaSb :
a) La composante transversale (direction x).
b) La composante longitudinale (directiony).
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6.1.2. MESFET a base de I’Alj »3lng 77Sb
Dans le cas du MESFET a base de I’Alg »31ng 77Sb, un élargissement de la zone de
charge d'espace (ZCE) est clairement visible au dessous de la grille (figure
5.13.b). Cet élargissement donne naissance a un champ électrique aussi
important dans la direction longitudinale que pour la direction transversale. Ce
champ atteint sa valeur maximale aux extrémités de la grille. Cette valeur est due
a une accumulation des électrons causée par la diminution de leurs vitesses de
dérive a aux extrémités de la grille (figure 5.15.b). Cependant, au-dessous de la
grille, pratiquement tous les électrons seront repartis dans le canal avec des
vitesses tres importantes (figure 5.14). En outre, le potentiel électrostatique

résultant atteint sa valeur maximale au niveau des contacts ohmiques (figure

5.16).
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Fig. 5.13 Représentation de :
a) La densité des électrons.
b) La distribution de I’énergie des électrons.
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Fig. 5.14 Vitesse des électrons dans I’Alg »3lng 77Sb :
a) La composante transversale (direction x).
b) La composante longitudinale (direction y).
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Fig. 5.15 Répartition spatiale du champ électrique dans I’Alg »3lng 77Sb :
a) La composante transversale (direction x).
b) yLa composante longitudinale (direction y).
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Fig. 5.16 Répartition spatiale du potentiel électrostatique dans I’Al 531N 77Sb.

6.2. Simulation du MESFET latéral a base du 4H-SiC
La structure du SiC-MESFET simulé est toujours une structure ‘n+-n-n+’
largement répondue dans le domaine industriel (voir figure 5.17). La longueur du
canal été de 200nm. On note, les mémes conditions de polarisation et de dopage,
appliquées aux exemples précédents, ont été choisies. Les résultats exposés
dans les figures ci-aprés sont obtenus aprés un temps de simulation égale a
‘0.75 ps’ et sous une température de ‘300K’. Les figures 5.18.a et 5.18.b
montrent, respectivement, la répartition spatiale du potentiel électrostatique et du
champ électrique a travers le canal submicronique. Les valeurs enregistrées
révelent un potentiel plus important pres du drain. Aussi, la valeur importante du
champ électrique conduira au phénomeéne des électrons chauds donnant par la

suite un pic de vitesse important prés du drain (figure 5.18.d).
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En outre, le nombre important des super-particules considérées dans la
simulation, favorise beaucoup plus les interactions avec les impuretés ionisées
qu’avec les phonons optiques et acoustiques. La figure 5.18.c représente la
répartition de la densité des électrons dans le dispositif qui reste maximale au
niveau du drain et de la source. De méme, il est clairement visible qu’une région
d'appauvrissement (ZCE) est formée sous la grille et que la masse volumique des
électrons est majoritairement distribuée dans les contacts ohmiques. La largeur
de la ZCE est fortement modulée par la tension appliquée au niveau de la grille.
En contre partie, lorsqu’une tension suffisante est appliquée au niveau du drain,
une quantité importante des électrons sera excitée depuis la source vers le drain
a travers le canal. Aussi, les électrons, fortement accélérés peuvent sortir de
l'intérieur du dispositif (par l'intermédiaire des contacts ohmiques) et donc la

densité de la charge totale diminua.

100 nm 200 nm 100 nm
«— + > +«—»
Source . Gate . Drain
N+ N*
N-Bubstrate 200 nm
600 nm
R TR B w

Fig. 5.17 Géométrie du SiC-MEFET simulé.
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6.2.1. Effet de la température sur les caractéristiques de transport
électronique du 4H-SiC-MESFET

L’effet de la température tire une grande importance dans la détermination
des performances d’un dispositif semiconducteur (conductivité thermique),
ainsi que son aptitude d’opérer sous des températures trés élevées. On note
que la prise en compte de la température dans la détermination des
propriétés de transport électronique (vitesse de dérive, énergie, etc.) dépend
fortement du modéle numérique utilisé. Pour le cas du carbure de silicium,
I’étude du transport électronique, sous I’effet de température, a été étudié par
de nombreux auteurs tels que R. P. Joshi [Jos95] et G. Pennington et al.

[Pen01] qu’ils ont souligné I'importance de la température dans telles étude.

Dans cette partie, I’effet de la température sur les différentes caractéristiques
de transport électronique dans le 4H-SiC-MESFET est considéré. Les résultats
enregistrés sont obtenus pour des températures allants de 273k jusqu’au
1073K. Ces résultats nous ont renseignés sur l'aptitude de ce dispositif a
supporter des températures élevées. La figure 5.19 donne l'effet de la
température sur la répartition de la densité des électrons a travers le
dispositif. Selon cette figure, de plus en plus que la température augmente, la
densité des électrons décroit et sera répartie sur une section réduite du

dispositif. Par la suite une quantité importante des électrons reste piégée dans

les contacts ohmiques.
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De méme, l'influence de la température, sur la composante longitudinale de
la vitesse de dérive, est considérée. On note qu’a des températures élevées,
les électrons seront fortement accélérés au dela de la grille et atteignent des
vitesses plus élevées aupres des contacts ohmiques. La diminution de la
vitesse, au dessous de la grille, est fortement liée a I'agitation thermique qui

favorise beaucoup plus les collisions électrons-électrons et électrons-phonons.
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Fig. 5.19 Effet de la température sur la répartition de la
densité des électrons dans le 4H-SiC MESFET.
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Fig. 5.20 Effet de la température sur la composante longitudinale

de la vitesse des électrons dans le 4H-SiC MESFET.
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6.2.2. Caractéristique I1(V)
L’'une des démarches pour la caractérisation d’un transistor MESFET est la
détermination de la caractéristique courant-tension. Cette derniére nous
renseigne sur les différents régimes de fonctionnement du transistor ainsi que sur
I’aptitude du dispositif, en termes de puissance, pour une application bien
déterminée. La caractéristique I(V) du 4H-SiC-MESFET, issue des simulations
Monte Carlo, est exposée dans la figure 5.21. Cette caractéristique est obtenue a
la température ambiante et pour une concentration des dopants donneurs égale a
3.10% atomes/cm?. A partir de la figure 5.21, nous constatons que le régime de
saturation est atteint lorsque la tension drain-source dépasse le 600V. Ainsi, le fait
d’avoir un canal largement miniaturisé, réduira beaucoup le temps de transit des
électrons sous la grille et par conséquent leur vitesse diminuera. En outre, de plus
en plus que les dispositifs se miniaturisent, leurs fréquences de fonctionnement

risque d’avoir une augmentation des petites tensions de claquage [Ara09].

—y—VGES=0V ' '
—=— v GS=-13V f--------- (SR
— %Y GS=-30V ; :

— A Y 3S=50V

___________________________________________________________

Courant drain-source (A/m)

400 800 800

| Tension drain-source (V) I

Fig. 5.21 Caractéristique courant-tension pour le 4H-SiC-MESFET.
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‘’exploitation de la méthode de Monte Carlo, dans le cadre de la simulation

du transport de charges dans les semiconducteurs et les dispositifs
électronique, constitua une bonne démarche pour le suivi et la compréhension de
la dynamique des charges (électrons). Cette méthode nous offre un outil adéquat
pour surmonter, d’une part, la complexité de la résolution analytique des
équations de transport (de Boltzmann et de Poisson) et d’autre part, d’évaluer
d’une maniére précise les phénoménes physiques (interactions) régissant le
déplacement des charges. Cependant, I'implémentation de la méthode de Monte
Carlo, pour la simulation du transport de charges, differe d’une application a une
autre. Cette différence se trouve au niveau du modele de la structure de bande
adopté, des phénomenes d’interactions considérées ainsi que du type des
structures simulées (dans le cas de la simulation des dispositifs). Dans cette these,
une étude du transport électronique, basée sur la méthode de Monte Carlo, dans
les substrats semiconducteurs et le transistor MESFET submicronique, a été
proposée. Cette étude été effectuée suivant deux grandes parties: Partie
matériaux et partie dispositif. Dans la partie matériau, un modele trois vallées
(non-paraboliques) de la bande de conduction, été implémenté pour évaluer les
caractéristiques de transport électronique dans le GaSb et dans deux polytypes
différents du carbure de silicium: le 3C-SiC et le 4H-SiC. Les résultats présentés
dans cette premiére partie sont jugés motivants en comparaison avec de

nombreux travaux disponibles dans la littérature.
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Aussi, Ces résultats nous ont renseignés d’une maniére fiable, sur la dynamique

électronique et le comportement des électrons sous l'effet de forts champs
électriques et fortes températures. Pour le cas du GaSb nous avons enregistré un
pic de vitesse trés accentué égale a 1,1x10’cm/s a la température de 77°K,
tandis qu’il est égale & ~3x10’cm/s a 300°K. De plus, ce pic diminuera,
rapidement, au fur et a mesure que la température augmente. En outre, la
connaissance de ce pic de vitesse est une particularité dans la détermination du
comportement des dispositifs de puissance ou de radiofréquence.

Le transport électronique, en régime stationnaire et non-stationnaire (sub-
picosecondes), dans le carbure de silicium a été aussi étudié. Pour ce matériau,
la premiére constatation déduite des caractéristiques enregistrées, est qu’elles
sont fortement liées au modéle de la structure de bande utilisé. Aussi, elles
s’attachent beaucoup aux parameétres physiques (masses effectives, coefficients
de non-parabolicité, etc.) de chacun des polytypes étudiés. En comparaison avec
le polytype hexagonale 4H-SiC, un pic de vitesse plus grand a été enregistré pour
le polytype cubique 3C-SiC autour d’un champ critique de I’ordre de 400KV/cm.
Ce pic, obtenu a un temps mois de 0,5 pico-second, décroit rapidement sous
I’effet de I'augmentation de la température et sous fort champ électrique. A partir
des caractéristiques obtenues nous avons aussi constaté que les deux polytypes
étudiés, du carbure de silicium, présentent des meilleurs rendements pour les

applications de puissance de hautes températures.
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Dans la deuxiéme partie de cette thése, une étude du transport électronique dans
le transistor MESEFT submicronique été présentée. Avant la présentation des
différents résultats extraits, une modélisation physique est effectuée dans le but
d’évoquer les équations de transport nécessaires pour de telle étude. Les
démarches adoptées pour I'implémentation de ces équations dans la simulation
Monte Carlo du MESFET submicronique, sont aussi discutées. Les simulations
sont effectuées sous le simulateur Monte Carlo Archimedes. Ce dernier, est un
outil puissant pour la résolution paralléele, a deux dimensions, de I’équation de
Boltzmann et celle de Poisson. Les résultats obtenus réassurent de plus I'efficacité
de cette technique. Comme pour le cas des massifs, l'effet des hautes
températures, les forts champs électriques ainsi que le dopage ont été prisent en
compte durant les simulations. Des caractéristigues encourageantes sont
obtenues. Néanmoins restent fortement dépendantes des parametres physiques
du matériau, des conditions de polarisation et de la géométrie du dispositif. En
outre, pour plus de précision et d’efficacité, la simulation Monte Carlo des
dispositifs submicroniques nécessite une tres bonne modélisation des conditions
aux limites. Ceci signifie que la géométrie des contacts ohmiques ainsi que la
répartition spatiale des charges électriques (le potentiel électrostatique) doivent

étre définis rigoureusement.
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Suite aux résultats encourageants, exposés dans cette thése, nous ne manquant
pas de signaler I'inconvénient majeur, opposant a I’amélioration de la filiére du
carbure de silicium et la commercialisation des dispositifs a base de ce matériau.
Cet inconvénient se réside dans la qualité des substrats disponibles et le prix
relativement cher du SiC monocristallin. Néanmoins les efforts de recherche n’ont
pas cessés et sont toujours en mesure de surmonter ce probléme par I’adaptation

de nouveaux procédés technologiques de croissance.

En cl6turant cette thése, il serait toujours évident de proposer quelques
perspectives et tracer quelques axes de recherches aux futurs doctorants et les
admirateurs de la méthode de Monte Carlo et la modélisation des dispositifs
électroniques. En premier lieu, di0 au nombre important des polytypes du
carbure de silicium, il soit toujours utile d’investir d’autres simulations sur les
autres polytypes et d’élargir la bande d’énergie considérée. En deuxieme lieu,
I’application de la méthode Monte Carlo pour la simulation du transport de
charges dans les SiC-MESFETs vertical fortement submicroniques est aussi
intéressante. Aussi, en se basant sur les résultats présentés dans cette thése, une
autre perspective aussi intéressante consiste a effectuer une étude comparative,
basée sur d’autres modeles comme celui de la dérive diffusion ou
Hydrodynamique. Finalement nous espérons que ce modeste travail soit un
apport de valeur aux ressources scientifiques de notre université et constituera

une référence bibliographique tres utile pour les futurs travaux de recherche.
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1. Introduction

our une bonne description du comportement des électrons, par I‘équation

de Boltzmann, nous sommes appeler a connaitre les probabilités de
transition (par unité de temps) d’un état énergétique vers une autre. Donc, la
formulation des interactions électroniques dans les dispositifs semiconducteurs
constitua un parametre important pour toutes études semi-classiques du transport
électronique |l existe de nombreux types d’interactions qui peuvent altérer les
propriétés électroniques des porteurs de charges (électrons ou trous) au cours de

leurs déplacements. Ces interactions sont divisées en deux types :

% Interactions Elastiques : Pour ce type d’interactions le mouvement
des électrons reste cohérent, c-a-d que I’énergie des électrons est
conservée tandis que leurs moments sont changés.

% Interactions Inélastiques: Elles ont un effet remarquable sur le
comportement des électrons ou les deux parameétres caractérisant

les particules chargées : moment et énergie sont changés.

La longueur moyenne |, séparant deux interactions élastiques durant une durée

égale a 7, est |, = 7 _,.v avec v représente la vitesse de groupe des
électrons.
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Dans le cas ou un modele multi-vallées de la structure de bande est considéré, les
interactions peuvent étre classées selon les vallées contenant les états de

transitions initiaux et finaux:

*» Les Interactions Inter-vallées: Si les transitions sont entre des

vallées différentes.

*» Les Interactions Intra-vallées : Si les transitions sont dans la méme

vallée.

Ainsi, un autre regroupement des interactions est fait selon leurs sources de

génération. On distingue :

7/
X4

» Les interactions avec les défauts de structure: comme les impuretés
(neutres ou ionisées) et les alliages (dans les matériaux ternaires et
quaternaires).

% Les interactions électrons-électrons

% Les interactions avec les phonons optiques (polaires et non-polaires) et les

phonons acoustiques (potentiel de déformation, piézoélectrique).

2. Formulation des probabilités d’interactions

Durant la simulation du transport électronique, chaque interaction j est
caractérisée par une densité de probabilité Sj(lz,F) qui ne dépend que des

vecteurs d’onde k et k' ainsi de I’angle de déviation (apres interaction).
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L’intégration de la densité sur I’espace des k', donne la probabilité par unité de

temps tel que [Bell12] :
P(k) = [ S;(k k') (A.1)

Autrement :

P(K)=

8\;3.2ﬂf IS(K,K’)K’Z.dK’ sin 0.d 6 (A.2)

0

vV . s

Avec Py désigne la densité d’état dans I’espace des moments. 6 : est I’'angle de
T

déviation.

La regle la plus utilisée pour la formulation des probabilités d’interactions est
celle de Fermi-Golden. Cette derniere, en considération, prend le terme de
conservation d’énergie. Dans ce qui suit, nous donnons les probabilités des

principaux types d’interactions considérées dans cette thése.

2.1. Lesinteractions avec les phonons

Les interactions électrons-phonons donnent naissance soit a une émission ou une

absorption d’un phonon optique ou acoustique. Ces interactions sont :

< Soit électrostatiques comme le cas des phonons optiques polaires.

< Soit piézoélectrique (acoustique polaire) dans les composés
semiconducteurs

< Soit le potentiel de déformation due a la variation des limites des bandes

d’énergie causée par la déformation du réseau cristallin.
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Du point de vue échange d’énergie, les intercalions avec les phonons optiques
sont de nature inélastique, tandis que les interactions avec les phonons
acoustiques modifient légérement I’énergie des électrons et sont considérés

comme élastique a la température ambiante [Jac10].

2.1.1. Phonons acoustiques

On distingue deux modes de vibration des phonons acoustiques: transversal et
longitudinal. Le dernier mode est le type d’interaction le plus dominant (avec les
électrons) dans les semiconducteurs intrinseques ou fortement dopés surtout a la
température ambiante. Ainsi, les phonons acoustiques ont une énergie faible par
rapport a celle des électrons. La variation maximale de I’énergie des électrons,
apres une l'interaction avec les phonons acoustiques, est directement liée a la
vitesse du son dans le matériau considéré ainsi qu’a la vitesse thermique des

électrons. Cette variation est exprimée dans I’équation A.3 [Man05]:

th

AEz4£uS)Ee (A.3)

Ou V, vitesse du son dans les solide (égale a 13,73*10°m/s dans le cas du 4H-

SiC), V,, la vitesse thermique moyenne des électrons.

S ¢ d K
Transverse mode: (i) (EJ (P —
Longitudinal mode: P ) 3 _—

Fig. A.1 Les modes de vibration des phonons acoustiques.
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2.1.1.1. Potentiel de déformation

Les vibrations du réseau cristallin, induisent un changement dans la structure de
bande et donc un changement point par point du gap. Quand le cristal est
déformé. Le résultat de cette déformation est appelée potentiel de déformation
ou interaction acoustique non-polaire. Cette interaction reste beaucoup
dominante dans les semiconducteurs intrinseques. Les formules mathématiques
du taux d’interaction ainsi que la mobilité sont donnés dans les équations A.4 et

A.5 tel que :

1 _ M, "keT EA(2E)”

T - Th'c (A-4)
a 1
_M_ 2\/27”31714(:1 T 3/2
Ha = —— (A.5)

m 3m *?m’k3’E}

C

2.1.1.2. Interactions piézoélectriques

Ce type d’interaction, souvent appelée acoustique polaire, est majoritairement
présente dans les matériaux piézoélectriques (composés II-VI). Le changement
de I’énergie aprées interaction reste faible. Le taux de ce type d’interaction est
inversement proportionnel a la température et il s’exprime comme suit [Man05] :
3/ 2 2
2 Th e € £ 102

T = m L/2g 2K szT (A.6)
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L’effet de I'interaction piézoélectrique sur la mobilité des électrons qui lui sont

associée est décrit par I’équation A.7 :

16 /27 hle, e,

3m P2 le|K 2 (kT )'?

Ko (A.7)

A 300k, le potentiel piézoélectrique est presque cinqg fois plus faible que le

potentiel de déformation.

2.1.2. Les phonons optiques

Ces interactions deviennent prépondérantes dans les hautes températures et les
forts champs électriques. Suivant I'ionicité du cristal, deux type de phonons
optiques se distinguent : polaires et non polaires. L’interaction d’un électron avec
un phonon optique non-polaire est usuellement traitée comme le cas du potentiel
de déformation. L’interaction avec les phonons optiques polaires est dominante
dans les cristaux ionique ou polaires comme les composés II-VI , VI-VI et IlI-V.
Pour ces derniers, le déplacement des atomes chargés positivement et
négativement donne naissance a un dipdle oscillateur. Le mode de vibration de
ce dipble est nommé phonon optique polaire. Aussi, du fait que les phonons
optiques ont une énergie moyenne par rapport a celle des électrons

(hw ~ kyT,aT =300K ). De méme, a 300K, le taux d’interaction ne pourra pas étre

calculé et le processus est considéré comme inélastique.
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Les interactions inter-vallées équivalentes et inter-vallée non équivalentes sont

aussi traitées. Elles sont moins importantes pour les électrons attachés au

minimum de la bande de conduction (vallée T atour de I’axe<100> ou vallée L

autour de (111)).
Absorption: k'=k+q Emission: k'=k-q
Ek‘ =Ek +ﬁ.ﬁ}q Ek'zEk_ﬁmq
k.E,
k.E,
Jho
“ q.hao, i 1

Fig. A.2. Représentation des interactions avec les phonons optiques.

Dans les semiconducteurs multi-vallées, comme le carbure de silicium, d’autres
interactions comme les inter-vallées sont envisagés. Ces interactions sont souvent
accompagnées par une émission ou une absorption d’'un phonon longitudinal
(voir figue A.2). Dans ce cas, la diffusion d’un électron est contrdlée par les

phonons optiques non-polaires. Le taux de ces interactions est exprimé par :

/2 1/2 1/2
1 :[mdn JW@DT 1/2[<n0 +1>[80 _HT_D) +<n0>[80 +0_|_—Dj ] (A.8)

e 0, représente la température de Debye.

o (ny)=[exp(6,/T)-1]" est une fonction approximative de la distribution

des phonons.
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e W est une constante qui exprime la puissance relative au couplage

électron-phonon, &, = iw/K;T est I’énergie réduite du phonon.

Cependant, dans les hautes températures, les interactions inter-vallées pourront
étre le processus dominant. La mobilité associée aux phonons optiques polaires

est exprimée dans I’équation A.9 tel que :

H o (A.9)

m

84a,, [ 1 _L]‘l(mo)“zx(zo)[exp (z,)-1]

"~ 3@2mmae, )7 e, ’ Z,'"”

S

2
g, . est la constante diélectrique en haute fréquence, €s = Sw(—j la

constante diélectrique en basse fréquence.

2.2. Les interactions avec les défauts

2.2.1. Impuretés
Les impuretés peuvent étre soit :

% lonisées : accepteurs/donneurs ionisés, impuretés substitutionnelle, etc.
Elles interagissent avec les électrons sous I'effet du champ électrique
intense (de Couloumb).

% Neutres: Elles ont un effet réduit sur les propriétés de transport

électronique.
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En raison de la grande masse des impuretés, ce type d’interaction est considéré
comme élastique. L’effet des impuretés devient plus important aux basses
températures. De plus, les impuretés sont toujours présentes dans les
semiconducteurs méme s’ils ne sont pas introduits autant que dopants.
Actuellement, suite aux améliorations technologiques enregistrées, I'effet des
impuretés a été limité de telle sorte qu’il ne soit présent que pour des

températures ne dépassant pas quelques Kelvin.

2.2.1.1. Lesimpuretésionisées

Ces impuretés sont un exemple classique des interactions élastiques [Li0O6], donc
le changement de I’énergie des électrons reste négligeable. Plusieurs modeles
ont été développés pour rendre compte ces interactions comme celui de E.M.
Conwell, de V.F. Weisskopf ainsi que le modele de Brooks et C. Herring. Ce

dernier tient en compte les effets de charge d’espace au niveau du potentiel de

q

el

Coulomb V(r) = crée par chaque impureté ionisé. Donc, il est considéré

comme le modele le plus approprié. Selon ce modele, le taux d’interaction ainsi
que la mobilité des électrons déduits de ce modele sont donnés dans les

équations ci- dessous [Man05]:

2 2

ciN In {Sm E et O'kBT}

1 ' hte’n
S S (A.10)
P T 16 ﬂ(2m*)/2(88 s )V E /2
o e<ri>= 64 V7 (sg o ) (2k, T )'? (A.11)
Himp T N etmoytm] M (keT) es g
' hte’n’
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Avec N : représente la densité des impuretés ionisées. N : La densité des

électrons avoisinant I'impureté ionisée.

Les équations (A.10) et (A.11) montrent que le taux d’interaction et la mobilité des

électrons sont des fonctions moins sensibles a la température et a la densitén .
2.2.1.2. Impuretés neutres

L’effet de ces impuretés a été identifié en 1956 par Erginsoy. Quand un électron
passe a travers un atome neutre, les moments seront transférés le long du
processus d’interaction ou les électrons sont échangés a l'intérieur [Kun07]. Le

taux d’interaction pour ce type d’impuretés est exprimé dans I’équation ci-apres :

1 80meg,N i’

> 7 (A.12)
Timpneutre m-e
La mobilité associée a cette interaction a pour expression:
p et m’e’ (A13)
mpneutre m” 807 .ce N 7 3 '

Ou N, : représente la concentration des impuretés neutres.

2.2.2. Les alliages
Le transport électronique dans les alliages désordonnés ou partiellement
désordonnés reste difficile a traité. L’'une des démarches utilisée consiste a

inclure I’effet des interactions alliages dans le calcul.
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L’approximation le plus fréquemment adoptée pour décrire les interactions avec
les alliages est celle donnée en 1931 par Nordheim [Vaul?2], [Jac10], [Nor31],
connue sous le nom «Approximation du cristal virtuel». Basé sur cette
approximation, Flinn [Fli56] développa un modéle mathématique adéquat pour
I’analyse de I'effet de ces interactions. Asch et Hall [Asc63] ont aussi développés
une autre théorie pour la modélisation des interactions d’alliages dédiée
spécifiquement aux alliages métalliques binaires. Dans le cas des alliages
semiconducteurs, le modéle le plus adéquat et celui de proposé par Harrison et
Hauser [Har76]. Ce modéle été fondamentalement basé sur les travaux de

Flinn, Asch et Hall. Il été destiné pour les alliages Ill-V. Le taux d’interaction

d’alliages est exprimé par [BelO1]:
3 3
Talliage = % VO Uglliagex(l - X)N(E) (A-14)

Vo : représente le volume de la cellule primitive dans le réseau directe, Uz, e
c’est le potentiel d’alliage aléatoire, x c’est la fraction molaire dans I'alliage, N(E)

représente la densité d’état.

De méme, le potentiel d’alliage peut étre obtenu par différentes méthodes
d’interprétations. L’'une de ces méthodes est celle évoquée par Littlejohn et al.
Elle est basée sur le principe de décalage dans la bande de conduction. Aussi, la
variation (dans l'espace) de la composition x de l'alliage produira une

perturbation, altérant par la suite les transitions entre les états de Bloch.

= x(1 =) SBLZE S |V (e - ) (A.15)

T (6)
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1. Introduction

Silicon carbide (SiC) was accidentally discovered in 1890 by Acheson, an assistant
to Edison, when he was running an experiment on the synthesis of diamonds.! After
this discovery, many scientists are oriented to elaborate and to study their prop-
erties. The polymorphism is the most excellent and remarkable property of this
material. It is the phenomenon of forming different crystal structures by stacking
identical layers in different sequences.? There are approximately 200 polytypes for
SiC in literature, very few of them are considered to be thermodynamically stable.*
The most known and used in electronic applications are cubic (8-SiC) and hexag-
onal (2H-SiC, 4H-SiC and 6H-SiC) polytypes or a-SiC.% In all structures, every
atom is tetrahedrally surrounded by four atoms of the other species.® Also, SiC
is only existing in the condensed state of compounds in silicon—carbon system.”
Actually, SiC became a promoter candidate for high power, high temperature and
high frequency devices like power metal-oxide—semiconductor field-effect transis-
tor (MOSFET) and metal-semiconductor field-effect transistor (MESFET), sensors
and Schottky diodes, operating up to the submicron level.® The first SiC Schottky
barrier diodes (SBDs) were released as commercial products in 2001.2 The use of
SiC in new generations of advanced devices is driven by their exceptional physic-
ochemical characteristics and electronic transport properties such as a variety of
bandgaps (1.2 ¢V < Ey < 3.3 €V), high chemical stability, breakdown fields eight
to ten times higher than for silicon,? high saturation velocity, low leakage current'©
and exceptional thermal conductivity (much stronger than those of metals).?!!
Furthermore, SiC is thermally so stable that doping impurities cannot be diffused
at any reasonable temperature.? So, to improve the performance of SiC devices; it
is advisable to properly model the physical phenomena in managing the material
under different conditions such as high field and high temperature behavior. These
phenomena, are already studied and referred in many theoretical and experimental
works and they show the effectiveness of SiC-based devices to operate in severe
environment.3!! The approach presented in this work, constitutes an attempt that
reposes on an ensemble Monte Carlo. It is used to follow the electron motion in
nonparabolic spherical band structure. We applied this method for two polytypes:
3C-SiC and 4H-SiC. The simulation was made for high field ranging from 50 kV to
600 kV and high temperature ranging between 200 K and 700 K. Obtained results
are compared to large references found in literature.

2. Electronic Transport Calculation Model

The Boltzmann equations give a detailed description and real characterization of
charges carrier state modification caused by various physical effects. This equation
constitutes a basis for all scientists who wish to study the electronic transport
in semiconductor material. There are some methods used to solve it, like drift
diffusion method (DDM), hydrodynamic balance equation method (HDM)'? and
Monte Carlo method (MCM).
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MCM constitutes a powerful way to solve, numerically, Boltzmann equation
within the momentum and energy relaxation. It reproduces, clearly and effica-
ciously, the most important electronic transport characteristics like energy drift
velocity and charge scatterings. The MCM principle is evoked by Fawcett et al.!?
Many models were elaborated for analysis of electron transport in SiC poly-
types.B101LI4IT The differences between all models reside on the band structure
model used in simulation: Full band or just some valleys. Nevertheless, the numer-
ical difficulties involved in MCM is in evaluation of the quantized levels, density of
states (DOS) and scattering rates. All these parameters make the utilization of a full
band structure model an impossible task.!? In case of 3C-SiC and 4H-SiC, it always
remains very difficult to use a multiband analytical MCM. However, for hexagonal
crystal symmetry, the complication is on the complex band structure with a large
number of bands and many regions in the Brillouin zone and smaller bands en-
ergy separation.'® Other important factors that define the correctness of results are
physical parameters which are sometimes difficult to obtain. In the present work,
we adopted the ensemble MCM to simulate, semiclassically, the transient motion
of 20,000 electrons. This motion is forwarded through (and between) three non-
parabolic spherical valleys I';, L and X [Eq. (1)]. I represents the energy reference
valley. L valley has a lower minimum related to X valley.

Ek)1+ aE(K)] = h—2 (M + k—§> ; (1)

2 m* m
L Il

where « is the nonparabolicity factor, a = 0.322 eV~! and o = 0.4 eV~! for
3C-5iC and 4H-SiC, respectively. m7 and mﬁ are the transversal and longitudi-
nal effective masses respectively. Thus, the model was previously applied in var-
ious studies of electron transport for some semiconductor materials, in a wish to
produce an excellent performance.'® 2! Simulation is made considering the defor-
mation potential under the effect of some elastic and inelastic scatterings. The
scatterings taken in to consideration are: Ionized impurities, polar optical scatter-
ing, acoustic scattering, inter- and intra-valley phonons scattering and Coulomb
scattering. The mathematical formulas of these scattering are evoked in detail in
Ref. 16. The doping concentrations in each considered valley is based on the formula

below!!:
o - mUkT\ ¥/ E
np =2 (Te) exp (—ﬁ) ; (2)
L\ 3/2
n_ (me _ABrg
=) (5. ®
X 3/2
nx m? AFErx
LS — 4
() e (5. @
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where Erj, and FErx give the separation energies at inter-valley I' — L and I' — X,
respectively. m!,
respectively.

In general terms, the model is based on the process of drawing lots from the

mL and mX are the effective masses in I', L and X valleys,

probability laws associated with the electrons undergoing scatterings during their

[199%)

movements within the crystal lattice.® Also, each simulated electron “p” (at each

7

time step), has an initial position “r,(¢)” in the wave vector plane “kp(t)” and
an energy E(kp). Then, to establish the time distribution, a fictitious scattering
based on “self scattering process” is introduced and a free flight (no scattering)
with constant period AT was performed. This period represents the average time
that separates two consecutive scatterings.

Each scattering process is characterized by a probability A(k) and a density of
probability S (k, k") [Eq. (5)]. This density is calculated according to the Fermi’s
golden rule. It defines, the probability for which an electron will pass from an initial
K state to another K’ state.

V ™ [e9)
MK) = ~27r/ [/ S(K,K')-K'?.dK'|sinf-d3, (5)
0 0

Y

where [ represents the angle of deviation when the wave vector changes its direction.

When a scattering takes place, we put it at t + AT and subsequently we define

its nature.!®

ky(t + At),
E,(t + At) = E(k,(t + At)) (6)
r,(t + At) .

The scattering will change, accordingly, the electron energy and wave vector. During

simulation, the electrons motion in the conduction band follows the applied elec-

tric field, lattice temperature and scatterings mechanism. The dependence of the

bandgap width as a function of the lattice temperature is expressed in equation®223:

Ey(T) = By — oT*(T + f) (7)

where a and ( are fitting parameters characteristics of a given material (see
Table 1).

3. Results and Discussion

High field and high temperature subpicosecond transient electron transport charac-
teristics of 3C-SiC and 4H-SiC polytypes will be presented in this section. Caetano

Table 1. Fitting parameters for 3C-SiC

and 4H-SiC.

Polytype/parameter @ B8
3C-SiC 6.0 x 10-% 1200
4H-SiC 6.5 x 10~% 1300

1550107-4



EMC analysis of subpicosecond transient electron transport in 3C-SiC and 4H-SiC

et al.® were the first to investigate the ultrafast high field transient electron trans-
port characteristics of 3C-SiC using parabolic and nonparabolic band schemes. Sub-
picosecond behavior was already studied by Bezzera et al.'® The obtained results
show that electron drift velocities, in both polytypes, exhibit a gentle peak. Using
different band structure models, the electron transport in 4H-SiC was also studied
by many authors. Nilsson et al.'® used a two-band model with multiple minima
to simulate the steady-state behavior. As already described in the previous sec-
tion, our purpose is to use a three-valley model. This model was recently adopted
by Arabshahi?? to elaborate the transport characteristics in both semiconductor
materials and devices.

At first, we discuss the evolution of two most important scatterings versus lattice
energy in each considered valley, as shown in the Figs. 1 and 2. It is remarkable
that optical polar scattering manifests strongly than acoustic scattering in 3C-SiC
as in 4H-SiC. Also, because of the low electron effective mass in the I' valley, these
scatterings predominate in this valley and become greater when temperature and
electric field increase.

The effect of the strength of applied electric field, on the drift velocity evolu-
tion, is shown in Fig. 2. Simulations are performed between 50 kV and 600 kV
at ambient temperature. We note a notable electron drift velocity peak that oc-
curs in strong fields. However, under the strong fields, some electron masses are
literally propelled towards high energies where they acquire high velocity and it
becomes possible to them to transfer towards high valleys. Therefore, because of
the value of the transfer probability (which indeed limits, to each step, the number
of transferred electrons) a fraction of light electrons remains in valley. They are
quickly carried at increasingly high velocity. Then, for an applied field of 600 kV
this peak is equal to 3.1 x 107 cm/s for 3C-SiC as what is 2.3 x 107 c¢m/s for 4H-
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Fig. 2. (Color online) Average velocity at ambient temperature for different values of the applied
electrical field.
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Fig. 3. (Color online) Transient electrons drift velocity versus temperatures.

SiC. Also, this peak appears for less than 0.5 picoseconds and is much greater in
3C-SiC than in 4H-SiC. Figures 3 and 4 display the temperature effect on elec-
tron drift velocity. The results are obtained for temperature varying from 200 K
(top) to 700 K (bottom) under an applied field of 400 kV. When the tempera-
ture increases we note that the peak of the velocity is decreased. This decrease
was already explained by Zhang et al.!” and Bezzera et al.'® This fall is effectively
due to the effect of acoustic scattering that becomes important as the tempera-
ture increases. Thus, when temperature increases, it will induce more vibration
in more lattice vibrations, that support thereafter more inter- and intra-valley
scatterings. Also, polar optical scattering becomes dominant among all elastic
scatterings in both materials. In Fig. 4, we show the evolution of electron drift
velocity peak versus temperature (for 3C-SiC), under an applied field of 1 MV.
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Fig. 4. Drift velocity peak versus temperature.

We note that the peak decreases quickly when temperature increases. More en-
ergy relaxation becomes effective as the distribution function and the drift velocity
decrease.

4. Summary

The subpicosecond transient electron transport characteristics in two SiC polytypes
was evoked in this work. We note that the obtained results are directly attached to
the band structure model and physical parameters used in simulation. In the present
work, a three-valley model was used to elaborate high field and high temperature
behavior. The effect of some scatterings on the transport characteristics was also
studied. The maximum electron drift velocity peak was registered at 0.5 ps for both
polytypes and is more important in 3C-SiC than in 4H-SiC. This peak decreases
when the applied electric field or lattice temperature increases. Then, because of
its good electron transport characteristics, 3C-SiC is considered as an excellent
candidate for high power MESFET applications.
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Abstract

In this work, an investigation of the steady state and transient
electron transport, at high electric field and high temperature, in
n-type GaSb material was presented. We applied a Monte Carlo
model considering the three valleys of the conduction band (T, L,
X), isotropic and non-parabolic centered on the important
symmetry point of the first Brillouin zone. This model provides a
detailed description of the electronic dynamic and the electrons
behavior at high electrical fields and high temperatures in these
materials in each considered valleys. The calculation is made for
different values of applied electrical field ranging from 50 to
600KV at different values of temperature. The scatterings rates
taken into consideration are coulomb scattering acoustical and
optical scattering, intra and inter-valleys scattering.

Keywords: Gallium Antimonide, Electron Transport, Band
Structure, Monte Carlo Method, Polar Scattering.

1. Introduction

Over the last several years, the III-V binary compounds
started showing considerable interest towards the study and
use in microelectronic manufacturing [8, 19]. The Gallium
Antimonide (GaSb) is one of these materials, with a direct
bandgap that can be grown with high purity. The M-V
ternaries and quaternaries (AlGaln) (AsSb) lattice matched
to GaSb seem to be the obvious choice and have turned out
to be promising candidates for high speed electronic and
long wavelength photonic devices [18].GaSb based
structures are promising candidates for a variety of military
and civil applications, notably for laser diodes with low
threshold voltage, Photo-detectors, high frequency devices,
and a promising material for optoelectronic semiconductor
devices in the near infrared [4].

Copyright (c) 2012 International Journal of Computer Science Issues. All Rights Reserved.

Because it's narrow bandgap (0.7ev), the GaSb-based
structures are of great interest for application in
mechanically stacked tandem solar cell, in thermo-
photovoltaic [1] and in rechargeable lithium batteries [15].
As the unintentionally doped GaSb is invariably p-type in
nature [14]. In our work we choose to study the n-type
GaSb substrate. Recent investigations of the electron
transport in the n-type GaSb are proposed in literature [4, 5,
16, 14]. In this work we investigate the steady state and
transient electron transport properties, at high field and
high temperature. It’s known that the electron transport at
high fields and high temperatures has reached an important
stage in the last years and is dominated by the complex
conduction-band structure well above the lowest band edge
[8]. For the n-type GaSb the transport properties are more
complicated due to the contributions from /I, L and X
conduction bands [18]. However, the electronic transport
and phonons scattering is always described by models
based on the resolution of the Boltzmann transport equation
(BTE) who characterizes the modification of the function
distribution of particles, caused by various actions, in space
and time. The most used models are: the drift diffusion
models, Hydro-dynamical models and Monte Carlo
Models. This last is computationally intensive in fact that
we can simulate the trajectory of a large number of
electrons in physical and momentum space. Nowadays the
microscopic transport model based on the Monte Carlo
method appears to be adequate for studying of electronic
transports characteristic in bulk and semiconductor devices
[20]. In what follows, we give, in section 2, a detailed
description of our MC code which uses analytic
descriptions for both the electron bands and the phonon
dispersion, and the results of transient and steady-state
transport simulations are discussed in the last section.
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www.lJCSl.org



IJCSI International Journal of Computer Science Issues, Vol. 9, Issue 1, No 1, January 2012
ISSN (Online): 1694-0814
www.lJCSl.org 161

2. Monte Carlo Model Description

Including the charges transport in semiconductors the

Monte Carlo method is a statistical method, as a popular
and effective mathematical tool for the study and analysis
of the physical phenomena. This method was first applied
to the study of transport by Kurosawa in 1966 [10] and is
widely used since 1981 [11, 12]. The Monte Carlo method
provides an additional advantage in which can be used as a
theoretical laboratory in that parameters can be varied at
will and their effects on observables assessed [17].
The principle of the method is to follow over time one or
more electrons in real space and reciprocal space wave
vector k. After the identification of symmetry L valleys
which have minimum related lower to X valleys [11], this
model has been used by many authors [6,8] and more
recently by H. Arabshahi [16] in the studies of the electron
transport in GaSb and other materials[17].0ur model is
developed considering the deformation potential of each
considered valley, the effective masses, the dielectrics
constant, the energy gap structures, and the main scattering
mechanisms in details [3]. In general terms, the model is
based on a process of drawing lots from the laws of
probability associated with the electrons undergoing
scatterings during their movements within the crystal
lattice. The number of electrons simulated is 20000
electrons subjected to a varying field, at different
temperature. Mainly, the simulation is done using the
following steps [9, 7]: for each simulated electron “p” we
associate an initial position “r”, and an initial wave vector
k, and using the method "individuals-dispersing" or "self-
scattering”, we introduce a fictitious scattering which aims
to establish a time distribution.

K, (0,7, (0,E,(t)= E(K,) Q)

We performing free flight (no scattering) time period At
constant, and low before the average time between two
consecutive scatterings, such as:

K, (t+A0)=K (1) + ek

n
E, (t+At)y=E,(K,(t+At)) 2
ro(t+ At) = va(t)dt

During a free flight the electron is subject only to the
electric field E, which changes the wave vector k
according to the relationship [21]:

0K _4E 3)
o
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The integration of this equation, give the time evolution of
the wave vector, and the knowledge of the band structure
form ¢ (E) , permit to deduce the carrier’s energy such

as:

272 4
s+ ae)= (k)= 1K v
2m.

1

[33¢2]

¢; denote the non-parabolicity coefficient of the valley “i”.

ml* is the relative effective masse in bottom of the valley.

The density of state, by volume unity, associated to this
model has the following form:

N(s)= (Zm;)?.Ng(1+a,.£)(1+2.ai£) &)

4z’n’

The expressions of the energy and the density of state
permits the formulation of the scattering probability that
directly dependant to the energy. During the simulation,
when scattering occurs, we place at time t + At, and we
determine subsequently, its nature by lot, and we modify
accordingly the energy and electron wave vector. Each
process of scattering characterized by a density of
probability S(k, k') characterizing the probability, for
which an electron will pass from a state of energy K to
another state K'[6].

2, (& )= [s,(&.&) 6)

over .all . possible .states K '.

A(K)= 823.ZET{TS(IE,IE’)K’Z.dK'}sin pdp (7)

4
gz’

denote the density of states in momentum space.

The factor 2x reflects the symmetry of revolution around
all possible states. P represent the deviation angle. In
Monte Carlo studies, the obtained results are strongly
related to many physical parameters characterizing studied
materials, which are sometimes badly known.

Therefore, the treatment of different information obtained,
their analysis as function of the material parameters
entered in the simulator, and compared to available
experimental results, permit a real knowledge of physical
effects and their consequences that occurs in the material.
The basic and band structure parameters of GaSb material
used in our simulation are shown in tablel.

1JCSI
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Table 1: Basic parameters of GaSb material [16, 18, 22] Because of the dispersion relation of phonons is not
. Parameters Values constant; in this case the scatterings rate remains more
Relative mass for gamma-valley 0.039 licated t leulat d th hen the i
Relative mass for the L-valley 0.22 complicated to ca C]_‘l ate, .an ey occ.:ur W en the 1ons
Relative mass for the X-valley 0.52 through the crystal vibrate in the same direction.
High-frequency permittivity 14.2 . . . .
Low-frequency permittivity 155 According to Flgur.e 2, due.to the hlgh value of effective
Energies separation between gamma and L valley | 0.04 mass, these scatterings are important in the X valley and
A, [eV] increase more and more as energy increases. For high
Energies separation between gamma and L valley 033 enough fields, the acoustic scatterings become dominant
Ay, [eV] ' and subsequently the electron energy will be important.
Crystal density[g/cm’] 5.613 But as soon as the electron acquired energy greater than
Sound velocity [cm/s] 6070 .
Phonon energy (mev) 29 the energy separation A, and A, the transfer to the L
and X valley become possible.
3. Results and Discussions S
The Monte Carlo model adopted in this work is used for 8005013

calculating and retrieval features of electronic transport in
the n-type GaSb in the transitional regime. Interestingly,
before describing the results and interpret them, establish a

6,00E+013

4,00E+013 o

acoustic scattering

function of electric field and the valley occupied a

hierarchy between the different scatterings experienced by 200E+013 = —

the user. The results achieved by this model are given in

the figures below. In ‘77" Valley, if the electron energy is “DDE*“DDD_D/ " o g;?ma - ™
very weak, then the scatterings predominate with a fairly eneray(ev)

low probability. According to Figure 1, the predominant
scatterings for electrons in the valley X and L are those
with polar optical phonons, with low wave vector. These
scatterings are accompanied by an absorption or emission
of a phonon. In this case the electron energy varies by an 10Er0ns

Fig. 2 Acoustic scattering rate .

1,40E+014

amount equal to the phonon energy AW .

1,20E+014

2,00E+013 = iimrarvalley_ _X

1,00E+014

— | polar_X_e

8,00E+013

1.50E+013

6,00E+013

e

4,00E+013

inter and intravalleys scattering

polar_L_em

o

£

5 ;

% 1.00E+013 2,00E+013 . intervalley_gamma_L : —

] : #7 - int lley_ gamma_X
5 — intrarvalley L L ° C —
= 0,00E+000 T —_— T

a 0.0 0.2 0.4 0.5 0.8 1.0

SL00E+012 —f -l energy(ev)

polar_gamma_em

0.00E+000

; Fig. 3Piezoelectric inter and intra-valley scattering rate

T
0,0 X 04 0,6 0.8 1,0

energy(eV)
Thus, when energy increases, we can see the beginning of

the other type of scattering inter and intra- valley (figure

Fig. 1 Polar emission scattering rate .
3). We can say that from energy for which transfers to the

When the electron energy is sufficient, the emission of a L and X Vall§ys are .po.ssible, .these processes - are
phonon is a much more likely that absorption. The predominant. Piezoelectric interaction types are resilient
beginning of the phonon emission is easily identified in and they are important in low field especially after the first
the curve of the valley from 40 mev. Also, the scatterings transfers to valley level. Its main effect is decrease the
probabilities are greater in emission than that for value of mobility at low field. For acoustic interactions are
absorption, and their value increases significantly when the most favored among the elastic scatterings, they are
the electron energy increases. mainly caused by the electron doping effects.
1JCSI
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The figure below give the electronic population as a 35

function of time in each considered valley gamma, X and

L for an applied electric field of 400KV/cm. This result

shows that the inclusion of the satellite valleys in the =

simulation is very important [16]. When the applied field 20 1 /

is significant and exceeds the threshold value, the inter-

valley scattering becomes important into the satellite

valleys L and X. This can be explained by the fact that

electrons closed to the valley minimum have small kinetic 5

energies, then more scattered. Thus, due to the combined ) | |

effect of a lower gamma effective mass (0.039), lower ° 5 1 s 20
. . Electric field (KV/cm)

separation energy ( A and A ._, ), and the lightly

lowers phonon scattering rate within the central valley

gamma, the intervalley scattering is substantially larger in
GaSb over the range of applied electric fields.

30

Drift_velocity (*10 “cm/‘s)
o
1
T —

r-L

Fig. 5 Electron drifts velocity in GaSb bulk

When the electrons are subjected to fields largely varying
in time (non-stationary mode), a phenomenon of overshoot
velocity appears. This phenomenon was often studied by
2, many authors, which did not fail to underline the practical

0.8 = (=]

0.8 4

o

o
—C— gamma_valley 9, /
—<s— L_valley ES

<+ X-valley Doo o

5, interest of this phenomenon, in particular on the level of

the submicronic components. Figure 6 give the look of the
average electrons velocity. The calculation is made for

0 s electric fields ranging from 50 to 600KV/cm. We note a
& \ notable maximum velocity for the strong fields. Due to the
0.2 1 ..o’. low effective mass in valley, this maximum is important at
o high field (9.5x10” cm/s for a value of 600KV/cm of the
o electric field and a donor concentration of 8.10'7 cm™).
The maximum velocity is situated between 0.5 and 4 ps.
More energy relaxation becomes effective as the
distribution function and the drift velocity decreases.

Repopulation coeffecient (%)

0,0

g T
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 25 3.0

time (ps)

Fig. 4 The electronic population of the valleys depending on the time

The evolution of the electron drifts velocity as a function e B SOKy.
of field at room temperature was studied (see figure 5).
There is a pronounced peak drift velocity located to
25x10%m / s that occurs at a significantly lower electric
field [16]. This result is the same obtained by H.
Arabshahi [16]. In Central Valley T, the electrons have
small effective masses (0.039 my), as soon as one applies a
lower energy than the phonon scatterings there are only at
the T valley.

Drift velocitie ('10’cm/5)

time(ps)

By increasing the applied field, speed increases and
reaches its maximum value near the threshold field
(~1KV/cm), at which time the electron energy will be
higher than the phonon, we have in this case a transition to
the holder’s side valleys L and X. When increasing the
electric field, the speed decreases because the electrons are
heavier side valleys. The interactions involved in this case
the interactions are polar optical, intra and intervalley
interactions.

Fig. 6 Electron drifts velocity in GaSb bulk at 300K for
different value of the applied electrical field

The temperature effect on the electrons velocity is also
studied. The relating curves to drifts velocity at different
values of temperature, for an electric field of 400KV/cm
are presented.

1JCSI
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When the temperature increases the peak of velocity
decreased. This last is due to the effect of acoustic
scattering that becomes important as temperature increases
and to the increase in the lattice vibrations (result of the
increase in the temperature) supporting thereafter the
transitions inter-valley and intra-valleys in another side.
Nevertheless, the electron saturation velocity is significant
in the GaSb what explains the increasing interest of this
material within the industrial framework. Thereafter, polar
optical interactions become dominant among all elastic
scatterings.

)
5
2 :
§ \ A
° \ M
s o VN %;MTKJV\V vy :/w,.ﬂ{\\
& n . CEVAN
& VA el
o T T
o 2 4 ] 8 10
time(ps)

Fig. 7 Electron drifts velocity in GaSb bulk at different
values of the temperature for an applied electrical field of 300KV

4. Conclusion

The electron transport in the n-type GaSb was studied. We
adapted the Monte Carlo model written in FORTRAN,
which is accurate, reliable and sometimes even simpler
than the conventional numerical techniques. The transport
characteristics and properties of GaSb obtained by this
model, are satisfactory compared to other calculations in
literature, and inform us about electronic dynamics as well
as the behavior electric high fields and high temperatures
in this material. The obtained results show that GaSb have
a peak velocity little weak compared to other material.
Therefore, we note an important overshoot velocity at low
temperature (~11*10’cm/s at 77K). The overshoot velocity
phenomenon is major, particularly, in the determination of
executions in the frequency and power components made
from the material studied. However, analysis of results as
the drift velocity of electrons demonstrates the remarkable
effect of temperature and applied field on the dynamics of
holders within the lattice as a result of interaction
mechanisms.
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Résumé La modélisation et la simulation des phénomeénes physiques,
régissant le fonctionnement des dispositifs électroniques fortement
submicronique, constitue une étape primordiale dans le processus de réalisation
pratique. La simulation ne peut étre effectuée sans avoir recours a des modeles
numeériques adéquats. Ainsi, la miniaturisation rapide des dispositifs exige des
modeles physiques puissants, comme celui de la dérive-diffusion ou le modéle
hydrodynamique, afin de reproduire quasi-fidelement I'effet de tous les
phénomenes physiques misent en jeux. La méthode de Monte Carlo est I'une des
méthodes les plus précises et répondue dans ce genre d’étude, sauf qu’elle
nécessite plus de ressources de calcul. Cependant, le temps de calcul, dans la
méthode de Monte Carlo, peut étre réduit en utilisant des approches bien
adaptées. Dans cette thése, la méthode Monte Carlo a été exploitée pour
analyser le comportement du transistor MESFET submicronique en carbure de
silicium (et d’autres semiconducteurs) pour les applications de haute température
et de forte puissance d’une part et I’extraction des caractéristiques de transport
électronique d’autre part. Les démarches d’implémentation de la méthode de
Monte Carlo, de la structure simulée ainsi que les différentes conditions de
polarisation, de dopage et de la température sont exposées. Les résultats
enregistrés ont été valorisés avec de nombreux travaux de recherche.

Abstract The modeling and simulation of physical phenomena, governing the
operation of submicron electronic devices, is a primordial step in practical
implementation process. The simulation cannot be performed without using
adequate numerical models. Thus, the rapid miniaturization of devices scales
requires powerful physical models, such as drift-diffusion or hydrodynamic
model, to reproduce faithfully the effect of all physical phenomena taken into
account. The Monte Carlo method is one of the most accurate and an answered
method in this field of study in except that it requires more computing resources.
However, the calculation time, in the Monte Carlo method, can be reduced using
well-adapted approaches. In this thesis, the Monte Carlo method it implemented
to analyze the behavior of submicron silicon carbide (and other semiconductors)
based MESFET transistor, for high temperature and high power applications on
one hand, and to extract the electron transport characteristics in other hand. The
implementation steps, of the Monte Carlo method and the simulated structure
under different bias conditions, doping and temperature are exposed. The
recorded results were valued with many available research works.
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