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INTRODUCTION

La compréhension de la dynamique des porteurs dans les materiaux semi-conducteurs
est nécessaire pour I’amélioration des performances des composantes. En effet, ce sont
les propriétés du matériau qui delimitent leurs performances. Ainsi, 1I’é¢tude des
propriétés physiques des matériaux, et les conditions améliorant a la fois les
performances de la vitesse, et le temps de réponse a toute variation du champ
électrique, permet le développement au sens large dans le domaine des semi-

conducteurs.

Il est donc nécessaire d’effectuer une étude des possibilités offertes par les matériaux
et déterminer 1’influence des conditions extérieures et les effets qu’elles génerent,

rendant ainsi possible une utilisation rationnelle de ces matériaux.

Le séléniure de zinc (ZnSe), le tellurure de zinc (ZnTe) et le sulfure de zinc (ZnS) sont
parmi les matériaux semi-conducteurs du groupe II-VI importants en raison de leurs
vaste potentiel d’applications dans différents dispositifs optoélectroniques
spécifiquement les diodes laser émettant de la lumiére visible et dans la région bleue
du spectre. lls sont largement utilisés aussi pour leur grande efficacité dans les cellules

photovoltaiques.

L'objectif de la recherche proposée porte sur I'étude du transport a champ variable dans
les matériaux semi-conducteurs ZnSe, ZnTe et ZnS, afin d'obtenir une meilleure
compréhension du processus de transport électronique dans les dispositifs semi-

conducteurs modernes.

Les phénomenes de transport et la dynamique électronique étudiés dans le ZnSe, ZnTe

et ZnS porte précisément sur I’énergie et la vitesse de dérive des é€lectrons libres

soumis & un champ constant ou variable au cours du temps et la diffusion.
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L’étude consiste a simuler le comportement des porteurs de la bande de conduction en
utilisant la méthode stochastique de Monte Carlo. Cette méthode s’avére tout a fait
adaptée a 1’étude des phénomenes de transport puisqu’elle permet la prise en compte
des caractéristiques physiques et électroniques du matériau considéré, en dehors de sa

souplesse et mise en ceuvre relativement facile.

Les phénomeénes de transport dans les semi-conducteurs résultent du comportement
des électrons de la bande de conduction. Une approche analytique du probleme
nécessite la connaissance de la fonction de distribution de 1’énergie des électrons.
Celle-ci est obtenue en résolvant I’équation de Boltzmann. A cause de sa complexité,
cette équation aux dérivées partielles n’admet pas de solution analytique sauf dans un
nombre limité de cas, en prenant en compte des hypothéses simplificatrices. C’est

pourquoi on fait appel a d’autres procédes, notamment les méthodes Monte Carlo.

La méthode de Monte Carlo fait intervenir le tirage de nombres aléatoires. Elle repose
sur 1’observation de ces nombres simulant directement les processus stochastiques
étudiés. Elle permet d’avoir acces directement a des grandeurs importantes en

dynamique électronique telle que la vitesse et I’énergie des électrons.

De fagon plus précise, I’application de la méthode Monté Carlo permet de se fixer un
triple objectif. Premie¢rement, en facilitant 1’étude des phénoméenes de mobilité ou de
diffusion en volume dans les matériaux, on peut déterminer un certain nombre de
parameétres physiques de transport. On peut apporter des éléments utiles et nouveaux
sur les mécanismes physiques qui déterminent la dynamique électronique dans un
semi-conducteur. Deuxiémement, en permettant une étude fine et précise des
variations de la vitesse de dérive et du coefficient de diffusion en régime stationnaire
ou non-stationnaire, cette méthode peut fournir les données de base nécessaires a la
résolution numérique des composants a partir des équations de 1’électrocinétique.
Troisiemement, les techniques de Monte Carlo permettent largement la simulation
directe de certains composants et s’avere plus précise, plus fiable et méme plus simple

que les méthodes classiques.
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Les méthodes de Monte Carlo ont effectivement connu un grand développement au
cours des dernieres décennies notamment dans 1’application aux problémes de la

dynamique électronique.
Apres cette introduction, nous avons divisé notre travail en quatre parties.

Dans un premier chapitre, nous présentons les bases fondamentales des semi-

conducteurs I1-VI considérés dans cette étude ; a savoir ZnSe, ZnTe et ZnS.

Dans le deuxieme chapitre, nous étudions de maniere aussi physique que possible
I’équation de Boltzmann et sa résolution, en exposant comment elle est intégrée dans

le modele de Monte Carlo.

Dans le troisieme chapitre, nous étudions la méthode Monte Carlo basée sur le procédé
de collisions fictives et de self-scattering, nous étudions aussi les phénomenes
d’interaction entre 1’électron et le réseau cristallin et nous détaillons les probabilités

des différents types d’interaction pris en compte.

Dans le quatrieme et le dernier chapitre, nous présentons 1’ensemble des résultats
obtenus par la simulation de Monte Carlo. Nous présentons en premier lieu, les
résultats des probabilités de collisions considérées. En deuxieme lieu, nous présentons
et discutons aussi bien les parameétres du premier ordre (énergie et vitesse de dérive)
que celui du second ordre (le coefficient de diffusion). Nous étudions aussi I’effet de la
température et du champ appliqué sur ces matériaux. Le chapitre est divisé en trois
parties dont on expose dans chacune d’elles les résultats concernant les matériaux
semi-conducteurs étudiés ZnSe, ZnTe et ZnS respectivement. Nous concluons le

chapitre par une comparaison faite entre ces derniers.

Nous terminons ce travail par une conclusion genérale.
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LES MATERIAUX SEMICONDUCTEURS II-VI

Dans ce chapitre nous présentons les propriétés générales des systéemes que nous
étudions, a savoir les semi-conducteurs I1-VI suivants : ZnSe, ZnTe, et ZnS. Dans
un premier temps, nous faisons des rappels sur les composés I1-VI qui sont a la base
des structures étudiées. Dans une deuxieme partie, nous présentons les propriétés

physiques spécifiques aux matériaux étudiés.

1. Généralités

Les semi-conducteurs sont définis comme étant des matériaux qui possedent une
résistivité électrique qui s’étale de 1073 a 10° Qcm. Autrement dit, ils représentent
des matériaux qui ont une énergie de gap comprise entre 0 et ~3 eV. Les matériaux
qui ont une énergie de gap nulle sont appelés les métaux ou les semi-métaux, tandis
que ceux qui ont une énergie de gap supérieure a 3 eV sont souvent appelés des
isolants. Il y a des exceptions a ces définitions. Par exemple, le diamant semi-
conducteur (dont 1’énergie de gap est de I’ordre de 6 eV) et le semi-isolant GaAs
(avec une énergie de gap égale a 1.5 eV) sont frequemment utilisés. Le GaN, qui
recoit beaucoup d’attention comme matériau optoélectronique dans la région bleue,
posséde une énergie de gap de 3.5 eV.

Les semi-conducteurs se présentent sous plusieurs compositions chimiques avec
une grande variété de structures cristallines. On peut avoir les semi-conducteurs
élémentaires tels que le Si, le Ge ou des composés binaires tels que le GaAs.
Plusieurs composés organiques comme le polyacétilene (CH)» sont des semi-
conducteurs. Quelques semi-conducteurs présentent un comportement magnétique

(CdixMnxTe) ou ferroélectrique (SbSI), d’autres deviennent supraconducteurs
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lorsqu’ils sont dopés avec des porteurs suffisants (GeTe et SrTiO3). Certains
supraconducteurs a haute température découverts récemment et qui ont des phases
non métalliques sont aussi des semi-conducteurs. Par exemple, le La2CuQO4 est un
semi-conducteur mais il devient supraconducteur lorsqu’il est allié avec le Sr pour

former le (La1-xSrx)2CuOQa.

Les semi-conducteurs sont primordiaux en électronique parce qu'ils offrent la
possibilité de contréler, par divers moyens, a la fois la quantité de courant électrique

susceptible de les traverser et la direction que peut prendre ce courant.

Il'y a plusieurs familles des semi-conducteurs, a savoir les semi-conducteurs V-

IV, l11-V, ou I1-VI. Seuls les 1-VI font I’objet de cette recherche.

Les composés 11-V1 englobent, dans le sens large, les éléments du groupe Il et les
éléments du groupe VI du tableau périodique. En pratique, seuls les sulfures,
tellurures, séléniures de zinc, de cadmium et de mercure sont considérés car les
composés qui sont a base de I’oxygeéne et du polonium ne peuvent pas former des

semi-conducteurs.

L'objectif de la recherche proposée est d'analyser les performances des semi-
conducteurs 11-VI a gap direct a phase cubique zinc-blende. La pertinence de cette
recherche provient de la demande croissante des applications de hautes
performances et hautes puissances. Ces composes ont recu beaucoup d'attention
dans plusieurs secteurs. Par exemple, dans le marché des téléecommunications, les
transistors micro-ondes de tres haute puissance sont demandés dans les stations de
bases cellulaires. En outre, les applications dans le stockage de données ont exhorté
le développement des courtes longueurs d'onde, y compris les détecteurs et les

émetteurs dans le bleu et l'ultraviolet.

Les hétéro-structures étudiées sont a base de semiconducteurs 11-VI de la famille
des tellurures : le tellurure de zinc (ZnTe), de la famille des séléniure : séléniure de

zinc (ZnSe), et de la famille des sulfures : sulfure de Zinc (ZnS).
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Par la suite nous présentons un certain nombre d’information concernant ces
matériaux massifs. Par soucis de clarté, la plupart des paramétres et grandeurs

physigues sont présentés sous forme de tableaux.

2. Propriétés électroniques des semiconducteurs 11-VI

2.1. Structure cristalline

Ces matériaux binaires cristallisent dans la structure cubique zinc-blende :

Les atomes de zinc et les atomes de séléniure, tellure ou sulfure, forment deux sous-
réseaux cubiques a faces centrées, décalés 1I’un par rapport a I’autre d’un quart de la
grande diagonale du cube (figure 1). La différence du parametre de maille entre
ZnSe, ZnTe, et ZnS est tres importante car ce désaccord joue un rdle primordial

dans la réalisation d’hétéro-structures.

Figure 1 : La maille élémentaire d’une structure zinc-blende
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Figure 2 : la zone de Brillouin pour une structure zinc-blende

2.2 Structure de bande d’énergie

Les matériaux binaires I1-VI sont des semiconducteurs a bande interdite directe : le
minimum de la bande de conduction et le maximum de la bande de valence se
situent au centre de la zone de Brillouin (point I" sur la figure 2).

L’absorption et I’émission de la lumiére peuvent alors se faire avec conservation
du vecteur d’onde sans impliquer d’interaction avec d’autres quasi-particules

comme les phonons.

La bande de conduction est deux fois dégénérée au point I" et possede la symétrie
I's. On attribue aux états de la bande de conduction un spin effectif s = 1/2. Le
couplage spin-orbite décompose le maximum de la bande de valence en un
quadruplet de symétrie I's (spin effectif j = 3/2) et un doublet I'7 (spin effectif
j = 1/2). Leur différence d’énergie est Aso. Dans les matériaux considérés, ces deux

niveaux sont suffisamment séparés pour qu’on puisse les traiter comme
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complétement découplés (tableau 1). Les structures de bandeE k , calculées avec

le formalisme de la méthode du pseudopotentiel [1], sont représentées sur la figure
3.

Les composés 11-V1 se caractérisent par la transition directe avec un minimum au
point . La raison a cela est que le rapport des intervalles et
dans les cristaux homopolaires est plus petit que les rapports correspondants aux

frontieres des zones, par exemple . Il en découle que le point

se trouve abaissé par rapporta et

La tendance générale, est telle que pour une formule donnée des composés I1-VI par
exemple, la largeur de bande interdite tend & diminuer lorsque le numéro atomique
moyen augmente. Cette diminution de la largeur de la bande interdite est due au fait
que les niveaux «s» cherchent a se situer au dessous des autres niveaux

électroniques, notamment les niveaux «p» des atomes les plus lourds.

Les informations concernant la bande de valence ont été obtenues par 1’étude des

propriétés électriques. Ces données ont permis de postuler I’existence d’un

maximum en , dans le cas ou la masse effective moyenne des trous est
~ 0.6 mo.

Une étude de piézo-résistance confirme ces résultats. Ces études des proprietés

optiques confirment également le modele d’une bande interdite directe.

Le tableau 1 récapitule les grandeurs caractéristiques pres du point I' ou Eg est la
largeur de bande interdite, soet &.: constantes diélectriques statiques, et mn, me :

masses effectives des porteurs (trous et electrons).
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