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La seconde moitié des années 90 a connu une expansion explosive de la recherche sur les
semiconducteurs contenant de l'azote et s'est poursuivie sans relache jusqu'a présent . Les
premieres études sur le GaN et les composés et alliages apparentés avaient tendance a susciter un
scepticisme quant a la possibilité d'utiliser des dispositifs basés sur des matériaux présentant des
densités de défauts aussi élevées. Cependant, a ce jour, la plupart de ces doutes ont été dissipées par
les améliorations apportées a la technologie de croissance épitaxiale, associées a une meilleure
compréhension de la relation entre les défauts et les performances du dispositif.

Il existe deux classes, la classe des nitrures «classiques» GaN, AIN, InN et leurs alliages, et la classe
des nitrures «dilués», dans lesquels quelques pour cent en concentration d’azote (N) sont introduits
dans un semiconducteur llI-V plus commun tel que GaAs, par exemple, pour former le GaAsN ou le
GalnAsN. Bien que, a bien des égards, ces deux classes de matériaux IlI-V contenant de l'azote ne
soient pas étroitement liées, elles partagent le méme attribut, a savoir que les connaissances sur
leurs propriétés ont évolué assez rapidement en tres peu de temps.

Dans le cas des nitrures conventionnels comme les matériaux nitrurés d’éléments
Il : Ga(Al, In, B)N et leurs alliages ont été considérés comme des matériaux semiconducteurs trés
intéressants et trés prometteurs pour leurs potentialités d’application en microélectronique, pour la
fabrication de composants de puissance a haute fréquence, et en optoélectronique. Ceci est
principalement di au fait que I'écart d'énergie peut étre réglé sur une large gamme spectrale de la
région visible a la région ultraviolette du spectre électromagnétique. L'arrivée de ces matériaux a
large bande interdite sur le marché des semiconducteurs, constitue une avancée sérieuse pour
I’électronique de puissance. Les nitrures d’élément Ill présentent plusieurs avantages tels qu’une
large bande interdite, une mobilité électronique raisonnable, un fort champ de claquage et une
grande stabilité chimique.

Dans le cas des semiconducteurs a base de nitrure dilué IlI-V-N, tels que les alliages GaAs; N, et
In,Ga;,As;4N,, ont fait 'objet d’'une attention considérable en raison de leurs propriétés physiques
uniques et du large éventail de leurs applications possibles en optoélectronique, en particulier dans

23] et les cellules solaires multi-jonctions a haute

les diodes laser infrarouges pour 1.3 et 1.55 um
efficacité (MJSC) ' et les cellules solaire a bande intermédiaire IBSC et a multi-bande ' ®. Parmi ces
alliages de nitrure dilué, on s’intéresse au nitrure d'arséniure de gallium (GaAsN) qui est un matériau
optoélectronique important, car ses propriétés optiques peuvent en principe étre adaptées d'un

semiconducteur de type GaAs au semiconducteur de type GaN, couvrant ainsi une vaste région
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optique allant du proche infrarouge a ['ultraviolet o Cependant, contrairement aux systémes
d'alliages a base de nitrure de groupe lll, le GaN et le GaAs ont une miscibilité limitée aux deux
extrémités de l'axe de la composition et I'écart de miscibilité a été attribué a un déséquilibre

important dans leurs constantes de réseau ™. Weyers et al. *"

ont été les premiers a rapporter des
films d'alliages GaAsN riches en arsenic contenant 2% d'azote, qui ont été réalisés par dépot
chimique en phase vapeur par procédé chimique assisté par plasma (MOCVD). Contrairement aux
attentes, ils ont signalé un décalage considérable vers le rouge dans la limite d'absorption et de la
photoluminescence avec l'augmentation de la teneur en azote, ce qui a été attribué a une courbure
en bande interdite sévére.

Par la suite, des travaux expérimentaux et théoriques approfondis ont été menés sur les films des
alliages GaAsN riches en arsenic, dont quelques références représentatives sont données ici ™.
Ces rapports ont montré que, bien que le parametre de courbure soit important (~ 20 eV) a de
petites concentrations d’azote, le changement de bande interdite était extrémement non linéaire. Ce
qui entrainait une réduction du parameétre de courbure a des concentrations plus élevées d’azote. Le
comportement complexe et anormal de la bande interdite et I'incorporation d'azote dans les alliages

I1-N-V ont été expliqués par Shan et al. **!

sur la base d'un modéle de bande anti-croisement (BAC).

Les progres des techniques de croissance ainsi que les enjeux industriels de ces alliages stimulent
les activités de recherche sur les IlI-V-N.

Dans notre travail de recherche, on s’intéresse aux matériaux AlGaN et GaN du coté des
semiconducteurs de I’élément lllI-nitruré classiques et au matériau GaAsN du co6té des
semconducteurs de I'élément lll-nitruré dilués. Ces semiconducteurs sont beaucoup étudiés en
raison de leur important potentiel dans les dispositifs électroniques comme les diodes (SSDs), les
transistors HEMTS, les capteurs et les cellules solaires.

Le manuscrit se divise en deux axes de recherche.

Le premier axe concerne le domaine du photovoltaique. Le travail va porter sur les cellules
solaires a base d’alliages IlI-V nitrurés (llI-V,N,). Actuellement, de nombreuses recherches
s’orientent vers |'amélioration de ['efficacité des cellules solaires. En effet, la variation de
I'incorporation d’azote dans ces alliages ternaires permet la modification considérable de leurs
propriétés physiques et optiques. Généralement, ces nouveaux matériaux sont déposés en couches
minces et présentent des rendements intéressants, ce qui pourrait étre un avantage pour la
réduction des co(ts de production. A I'heure actuelle I'étude des cellules solaires a base de GaAsN
n‘en est qu’a ses débuts. L'étude théorique va porter sur la simulation et I'optimisation des

parametres de sortie de la cellule photovoltaique de types Schottky SchottkySC et a bande

intermédiaire IBSC a base de matériau Ill-V-N dilué GaAsN.
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Le deuxieme axe concerne le domaine des ondes électromagnétiques TéraHertz. Le travail va
porter sur les diodes auto-commutantes ou Self-Switching Diodes (SSD) en nitrure de Gallium.

Aujourd’hui, le domaine des sciences et technologies Térahertz gagne un intérét international en
raison de ses nombreuses applications allant des systemes de transmission sans fils ultra rapide, au
diagnostic médical, au contrdle de qualité et a la sécurité industrielle.

Le domaine des ondes électromagnétiques TéraHertz est compris entre le domaine optique
(infrarouge), en fabriquant des lasers dont la longueur d’onde est de plus en plus grande, et le
domaine électronique, en fabriquant des composants émetteurs de micro-ondes dont la fréquence
ne fait qu’augmenter. L’évolution physique de ces deux domaines les amene a se rapprocher de ce
qgue I'on a appelé jusqu’a maintenant le Gap TéraHertz.

Le travail proposé entre dans ce cadre et va porter sur la simulation et la caractérisation des SSDs
(Self-Switching Diodes) a base nitrure de Gallium. Le nouveau concept de diode est peut-étre non
seulement la diode la plus simple a ce jour, mais aussi le plus rapide des nanodispositifs
électroniques jamais rapportés.

Les composants SSD sont des dispositifs qui, sous certaines conditions de topologies, peuvent
produire sous forte polarisation des oscillations de courant. Ces comportements, modélisés et validés
théoriquement pour le nitrure de gallium, peuvent produire des oscillations dans la gamme THz.

Dans ce cadre, les caractéristiques électriques des différentes structures SSDs a base de GaN sont
étudiées a l'aide d'une modélisation physique. Le package de simulation ATLAS est utilisé et une
comparaison des résultats obtenus avec des résultats expérimentaux fournis et des résultats de
simulation Monte-Carlo publiés dans la littérature.

L'objectif fondamental de ces travaux est surtout d’apporter un regard critique sur les résultats
électriques issus d’une simulation par rapport aux résultats expérimentaux qui restent
indispensables. Les compétences de simulation, de croissance de matériaux, de processus
technologique et de caractérisation rassemblés nous meneront a une meilleure compréhension des

phénomeénes physiques et a suggérer de futures idées.

Ce manuscrit est organisé en deux parties

La partie I: Etude et simulation des cellules solaire a base des matériaux IlI-N dilués (GaAsN)

Le premier chapitre est destiné aux personnes qui n’ont pas de connaissance dans le domaine
photovoltaique (PV). C'est la raison pour laquelle nous allons introduire les principes du PV de
maniere la plus simple possible. Ce chapitre présente les notions fondamentales sur les cellules
solaires a jonction PN tels que I'effet photovoltaique, les paramétres de sortie (courant de court-

circuit, rendement, tension de circuit ouvert et facteur de forme) et la réponse spectrale.
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Un bref apergu sera donné sur les variantes de cellules solaires telles que les cellules solaires a
barriére Schottky (SchottkySC) et les cellules solaires a bande intermédiaire (IBSC). Ces notions vont
servir dans la suite de ce travail.

Le deuxiéme chapitre aborde le portrait des connaissances actuelles sur les alliages GaAsN, traite
la particularité de la structure de bandes des alliages IlI-V,.,-N et présente une revue des études
théoriques de la structure de bande de GaAsN. Ce chapitre résume les connaissances théoriques et
expérimentales actuelles des propriétés électroniques et optiques des alliages GaAsN en incluant les
types des défauts existant dans I'alliage GaAsN.

Le troisieme chapitre présente une simulation numérique compléete concernant la cellule
SchottkySC a I'aide du simulateur SCAPS. Cette simulation nous permettra d’en tirer les parametres
géométriques et physiques optimaux permettant d'obtenir le meilleur rendement énergétique
possible de la cellule solaire Schottky a base de matériau GaAs;N,.

Le quatriéme chapitre présente une simulation numérique a I'aide d'un simulateur d'analyse de la
structure microélectronique et photonique (AMPS) concernant la cellule IBSC. Cette simulation nous
permettra d'explorer la possibilité d'accroitre le rendement de la nouvelle conception de cellule

solaire IBSC a base du matériau GaAs;N,.

La partie Il: Etude et simulation des SSDs a base de GaN

Le premier chapitre présente l'intérét de la technologie térahertz et I'intérét des diodes Gunn
planaires (SSD) comme émetteur et détecteur dans ce domaine. Ce chapitre aborde un état de I'art
des travaux réalisés dans ce contexte ainsi qu’un passage en revue des principales propriétés
électroniques du GaN et de I’AlGaN.

Le deuxiéme chapitre présente une simulation a 2D et a 3D sous environnement ATLAS-SILVACO
des SSD a base de GaN. Le but est d’étudier les caractéristiques électriques de ces différentes
structures et de les comparer avec les résultats expérimentaux disponibles pour valider le modele de
simulation configuré. La validation du modeéle configuré nous permettra de tester la capacité
d'émettre un rayonnement THz pour les différentes structures des SSDs étudiées.

Enfin, on terminera notre étude par une conclusion générale et des perspectives.
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1. INTRODUCTION

L’approvisionnement suffisant en énergie est une condition importante pour assurer la continuité
du progrés humain. Il est donc judicieux de se préoccuper des sources d’énergie durables. Les
combustibles fossiles aux ressources limitées sont le principal secteur qui contribue a la production
d’énormes quantités d’énergie. Actuellement, le pétrole couvre environ 40% de la consommation
énergétique mondiale et un quart de |'offre provient du gaz naturel et du charbon. L'énergie restante
est fournie par le bois, la fission nucléaire et I'hydroélectricité dans cet ordre.

La difficulté et le colt de la sécurité de I'élimination des matieres radioactives et des déchets
toxiques rendent ['utilisation de I'énergie nucléaire et chimique une solution discutable. Il existe en
fait une croyance massive selon laquelle ['utilisation de combustibles fossiles est un facteur
contribuant a la cause du réchauffement planétaire, qui aboutira finalement a la disparition de la
planete. La combustion de combustibles fossiles nuit également a la santé publique en contribuant a
la formation d'ozone troposphérique qui augmente considérablement le risque de décés prématuré.
De plus, chaque perte de 1% de I'0ozone total due a la pollution de I'environnement entraine une
augmentation de 3 4 5% des cas de cancer de la peau . Ces préoccupations en matiére de qualité de
vie sont toutefois minimes par rapport aux dégats considérables du gaz a effet de serre (GES) a notre
environnement. La communauté scientifique est largement d'accord que les émissions de gaz a effet
de serre (GES) sont la cause la plus probable du réchauffement planétaire, que les dommages causés
a I'environnement sont irréversibles sur une échelle de temps de plusieurs centaines d'années et la

3] Les niveaux d'émission de dioxyde de

réduction des émissions de CO, devrait étre une priorité
carbone que nous générons par |'utilisation constante de combustibles fossiles sont littéralement en
train de tuer notre planéte. La question fondamentale est donc de savoir pourquoi ne pas les stocker
et utiliser quelque chose de plus utile. Heureusement, notre planete offre de nombreuses sources
d’énergie renouvelables telles que I'énergie solaire, éolienne, hydraulique, marémotrice,
géothermique et la biomasse. A I'heure actuelle, les sources d’énergie renouvelables représentent

[ Les sources d'énergie

une partie négligeable de I'approvisionnement énergétique mondial
renouvelables ont besoin d'étre considéré sérieusement. Par conséquent, le moment est venu de
changer I'habitude d’utiliser des sources d’énergie conventionnelles et d’offrir une meilleure qualité
de vie aux générations futures.

Le soleil est I'une des plus importantes sources d'énergie renouvelable. En effet, I’énergie solaire
recue au sommet de I"atmosphére en une heure (1.7 x 10° térawatts) est remarquablement bien

6

supérieure a la consommation annuelle d’énergie du monde . ’enquéte de Nathan Lewis ® sur les
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importante pour répondre a la demande énergétique mondiale sans contribuer a la présence du gaz
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a effet de serre dans I'atmosphere. La puissance de la lumiére du soleil atteignant la surface de la
terre représente presque 6000 fois de la puissance moyenne consommée par les humains.

Ces chiffres nous incitent a rechercher des moyens d'exploiter I'énergie solaire et de la convertir
en d'autres formes pratiques. Le processus direct de conversion de la lumiére solaire en électricité
est appelé processus photovoltaique (PV). C'est le moyen le plus écologique et le plus fiable
d’exploiter I'énergie. La lumiére solaire est décrite comme une lumiére a spectre complet et
comprend la gamme de longueurs d'onde nécessaires au maintien de la vie sur Terre: infrarouge,
visible et ultraviolet (UV) (Figure 1). La lumiere du jour (spectre visible), chaque jour, ne représente

gu'une fraction de I'énergie totale émise par le soleil incident sur la Terre.

10'* meters 10° 10°¢ 10° 10° 10°
1 nanometer 1000 nanometer 1 millimeter 1 meter 1 kilometer

Cosmic X-rays Microwaves Broadcast
rays band
Gamma Ultraviolet Infrared
rays (UV) (IR)

YW NN DR e

Short Wavelenghts Long Wavelengths

Visible Light

Ultraviolet Infrared
(Uv) I (IR)

400 nanometers 500 nanometers 600 nanometers 700 nanometers

Figure 1: Le spectre solaire 7,

Le rendement de conversion d’énergie d’une cellule solaire est sensible aux variations de deux
parametres, la puissance et le spectre de la lumiere incidente. Par conséquent, pour une
comparaison précise du rendement mesuré des cellules solaires a différents endroits, c’est-a-dire a la
surface de la Terre et/ou en dehors de I'atmosphére terrestre, le spectre solaire standard et la
densité de puissance ont été définis. Les spectres solaires standards font référence a des
emplacements génériques. Les spectres solaires portent le préfixe "AM", qui signifie "masse d'air",
suivi d'un nombre faisant référence a la longueur du chemin a travers I'atmosphére par rapport a la
plus courte longueur si le soleil était au sommet. La figure 2 montre une comparaison des différents
spectres de masse d'air a différents endroits. La figure 3 montre l'irradiance spectrale de la lumiere
solaire en fonction de I'énergie des photons pour les normes standard AMO et AM1.5 G dont la
densité spectrale d'un spectre solaire standard AMO et AM1.5 G est respectivement de 136 mW/cm?

et 100 mW/cm”.
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AM1.5.
On tilted surface (37°) with
zenith angle 6 = 48°

-

Atentry pointinto
atmosphere

AM1.
On horizontal surface with
sun in zenith

Figure 2: Nombre de masse d’air AM en fonction de la position géographique 8

Light emitted from the sun

Light that reaches the
surface of the earth
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Figure 3: Variation spectrale de la puissance émise par le soleil et de celle regue par la terre 1,

La cellule solaire moderne a été réalisée pour la premiere fois aux laboratoires Bell en 1954 sous
la forme d’un dispositif a silicium cristallin (c-Si) avec un rendement de 6%. Les cellules solaires au
silicium ont une part dominante de 80% sur le marché du photovoltaique, car les dispositifs a base de

®l En raison de la

silicium cristallin sont bien compris et le processus de fabrication est mature
technologie bien établie des cellules solaires au silicium cristallin, les améliorations du produit final
en termes de rendement sont généralement obtenues par des améliorations progressives de la

) L'inconvénient majeur des cellules

chaine de production, au lieu d'avancées révolutionnaires
solaires au silicium disponibles dans le commerce est leurs faibles rendements de conversion. Depuis
2009, I'industrie des cellules solaires connait une croissance rapide supérieure a 30% par an. Malgré

l'augmentation rapide, la production d'énergie solaire représente moins de 1% de I'énergie totale

|
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P

produite. L'Allemagne est capable de générer 50.6% de |'électricité en utilisant I'énergie solaire. En
2014, la production totale d'énergie photovoltaique de 35.2 TWh couvrait environ 6.9% de la

consommation nette d'électricité de I'Allemagne %

. L'utilisation limitée de I'énergie solaire est en
partie liée a son co(t élevé.

Levelized Cost Of Electricity (LCOE) est une technique de calcul et de comparaison des prix de
I’énergie électrique généré par différentes sources. Elle représente le rapport entre le co(it attendu
du systeme durant sa vie (construction, financement, carburant, entretien, taxes, assurances, etc...)
et la durée de vie de ce systtme pour une technologie donnée. La figure 4 montre la
comparaison des colts de différentes sources énergétiques par rapport a I'énergie solaire en
Allemagne pour différentes sources d'électricité. En 2013, le LCOE pour les panneaux
photovoltaiques variait de 0.078 a 0.142 €/kWh', soit deux fois plus cher que le charbon

(0.142 €/kWh-0.053 €/kWh). Les valeurs LCOE pour la technologie de concentrateur PV (CPV) qui

contrairement aux cellules PV conventionnelles utilisent des lentilles et des miroirs incurvés pour

focaliser la lumiére du soleil sur de petits dispositifs, elles varient de 0.10 €/kWh a 0.15 €/kWh a des

emplacements avec un DNI° de 2 000 kWh/(m®a) et 0.08 €/kWh a 0.12 €/kWh avec

2500 kWh/(m?a). L'analyse montre que le CPV a un potentiel de réduire le LCOE, ce qui encourage le
développement continu de cette technologie. Le colt et la performance des panneaux solaires
dépendent directement du rendement de conversion d’énergie des cellules PV constituées d’un

matériau semiconducteur qui capte et transforme la lumiére du solaire.

ersion: Mow 2013 Fraunhofer
022 022 st
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Figure 4: Colt nivelé de I’électricité des centrales conventionnelles et

technologies énergétiques nouvelles, pour 2013 et 2014 en Allemagne ol

! Kwh (kilowatt-heure) : une unité d'énergie.
’ DNI (Direct Normal Irradiance) a un endroit est la quantité d'énergie solaire qui tombe par m? par an a cet endroit avec
unité de mesure kWh/ (mza).
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La fiabilité, la durabilité, le colt et le rendement de la conversion d'énergie photovoltaique
développé en utilisant différents matériaux ont amené la communauté solaire a les désigner en trois
générations, comme le montre la figure 5. La premiére génération contient des cellules solaires dont
la production est relativement colteuse et dont le rendement est faible. La deuxieme génération
contient des types de cellules solaires qui ont un rendement encore plus faible, mais sont beaucoup
moins cheres a produire, de sorte que le co(t par watt est inférieur a celui des cellules de premiere
génération. Le terme troisieme génération est utilisé pour désigner les cellules tres efficaces. La
plupart des technologies de cette génération ne sont pas encore commercialisées, mais il y a
beaucoup de recherches en cours dans ce domaine. Ces trois générations de cellules solaires

développées au fil du temps sont décrites ci-dessous.

US $0.10AV - US $0.200W US $0.50/W

Thernodynamic
Livait

S $1.004W

Efficiency, %o

Present
Lunit

100 200 300 400 00
Cost, US $w?

Figure 5: Projections d'efficacité et de colits pour les systemes photovoltaiques de premiéere,

oy FRESY sz . 11
deuxiéme et troisieme geénerations : ].

1.1 CELLULES SOLAIRES DE PREMIERE GENERATION

Les cellules solaires de premiére génération sont constituées de dispositifs a grande surface, de
haute qualité et a jonction unique, composés principalement de silicium. Le silicium a une bande
interdite indirecte de 1.12 eV, qui permet I'absorption de la lumiere visible. Le rendement le plus
élevé de conversion d’énergie obtenu avec une cellule solaire en silicium cristallin est de 25% sous

une puissance solaire sans concentrateur et de 27.6% sous concentrateur (92x) sous Amonix’. Cette

3 . . . s . . s I , . .

Amonix, Inc. est un développeur de systemes d' énergie solaire basé a Seal Beach, en Californie . L'entreprise fabrique des
modules photovoltaiques a concentrateur (CPV) congus pour étre installés dans des climats ensoleillés et secs. Les systemes
Amonix CPV utilisent des lentilles de Fresnel réfringentes pour concentrer 92 fois (92x) la lumiere du soleil sur des cellules solaires.
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génération de cellules solaires domine le marché, elle est utilisée principalement sur les toits.
Cependant, elles sont rigides et demande beaucoup d’énergie dans la production, ce qui les rend
relativement colteux, comme le montre la figure 5. Les principaux défis de cette génération de

cellules solaires sont *2!:

a) L'énergie lumineuse inférieure a la bande interdite (gap) n'est pas absorbée et elle est
perdue.
b) L'énergie lumineuse supérieure a la bande interdite est perdue et I'énergie excédentaire

apparait sous forme de chaleur.

Cette génération de cellules solaires présente un rendement de conversion de 24.5%. Cette
valeur est trés proche de la valeur maximale théorique de 31% 12 ce qui laisse peu de place a

I'amélioration, et pour cette raison, différentes approches des cellules solaires sont proposées.

Les figure 6 (a) et 6 (b) montrent des exemples des cellules solaires de la premiére génération.

Figure 6: Cellules solaires de premiére génération, (a) Cellules polycristallines,

(b) Cellules monocristallines 23],

Lors de la fabrication des cellules polycristallines, le refroidissement du silicium en fusion est
effectué dans des creusets parallélépipédiques a fond plat. Par cette technique, des cristaux orientés
de maniere irréguliere se forment. Cela donne I'aspect caractéristique de ces cellules bleutées
présentant des motifs générés par les cristaux comme montre la figure 6 (a). Les cellules
monocristallines sont constituées de cristaux tres purs obtenus par un contréle strict et progressif du

refroidissement du silicium.
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1.2 CELLULES SOLAIRES DE DEUXIEME GENERATION

La deuxieme génération de cellules solaires (cellules solaires a couche mince) a émergé en raison
de leurs faibles colts de production (Figure 5) et une consommation minimale de matériau, ce qui
rend ces cellules attrayantes pour ['utilisation. Ces cellules solaires également appelées cellules
photovoltaiques a couche mince, sont a base de silicium amorphe, de silicium microamorphe, de
cuivre indium gallium disélénide (CulnGaSe,, CIGS) et de tellurure de cadmium (CdTe), avec un
rendement de conversion d'énergie typique de 10 a 20%. Les cellules solaires a base de silicium
amorphe sont les cellules solaires les plus courantes et les plus utilisées dans le commerce, dans
cette génération de cellules PV. Les cellules solaires au silicium amorphe sont rapportées avec un
rendement de conversion maximal de 13.6%. Ces cellules solaires présentent plusieurs défis,
notamment la dégradation des dispositifs dans le temps et une faible absorption de la lumiére, ce qui
entraine un faible rendement de conversion par rapport aux autres cellules solaires au silicium.

Cependant, les cellules solaires a base de matériaux CIGS et CdTe sont plus stables et permettent
un rendement de conversion d’énergie supérieure. Par exemple, le centre national de recherche sur
les énergies renouvelables (NREL) des Etats-Unis a atteint un rendement de 23.3% pour les cellules
solaires basées sur le CIGS sous une lumiére concentrée (14.7x) et de 22.3% par Solar Frontier® sous
une lumieére non concentrée, alors que le rendement maximal de conversion rapporté pour la
premiére cellule PV a base de CdTe est de 22.1%. Les cellules PV de deuxiéeme génération ont un
avantage concurrentiel sur les cellules PV de premiéere génération, par exemple, les cellules PV CIGS
et CdTe offrent un rendement élevé a un co(t inférieur a celui du silicium. L'avenir de cette
technologie pourrait connaitre des difficultés en raison de ['utilisation de matériaux rares et

[14-16] " Ces inconvénients ont incité la communauté photovoltaique a rechercher une

toxiques
nouvelle génération de cellules solaires.
Un exemple des cellules solaires de la deuxiéme génération a base de CIGS est représenté sur La

figure 7.

* Solar Frontier est une société photovoltaique japonaise qui développe et fabrique des cellules solaires a couches minces
utilisant la technologie CIGS. Il s'agit d'une filiale a part entiere de Showa Shell Sekiyu et située a Minato, Tokyo, Japon.

|
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Copper Indium
Gallium Selenide

(CIGS) .
N Zn0, IT0 - 2500A

O cds - 700A
¢ 2 CIGS - 1-250m
™ Mo - 0.5-1um

_a Glass, Metal Foil,
Plastics

Figure 7: Cellule photovoltaique au CIGS (7,

Cette figure montre la composition couche par couche d’une cellule photovoltaique au CIGS. Les
structures assemblées sur du verre (sglass) sont rigides. A I'inverse, celles construites sur des feuilles

métalliques (metal foil) ou sur du plastique (plastics) sont souples.
1.3 CELLULES SOLAIRES DE TROISIEME GENERATION

Les technologies de troisieme génération visent a améliorer I'efficacité de la conversion d'énergie
de la deuxiéme génération (technologies a couche mince) tout en maintenant des colts de
production tres bas. Cette génération de cellules solaires a le potentiel d'atteindre I'objectif de

1 $/W, comme le montre la figure 5, ce qui équivaut au prix de I'électricité d'origine fossile.
1.3.1 Cellules solaires multijonctions

Les cellules solaires multijonctions sont constituées de matériaux présentant différentes bandes
interdites pouvant absorber les différentes énergies utiles des photons. Il élimine en grande partie le
processus de thermalisation et de non absorption par les photons avec des énergies supérieures a la
bande interdite du matériau. Dans les cellules solaires multijonctions (cellules multiples), chaque
cellule absorbe une plage étroite de photons proche de sa bande interdite, comme le montre la

figure 8.

|
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Figure 8: Schéma de I'absorbance de la cellule solaire multijonction.

Les cellules solaires multijonctions sont I'une des solutions les plus prometteuses pour obtenir un
rendement élevé, car elles réduisent les pertes de transmission en divisant le spectre et en absorbant
efficacement différentes section en empilant plusieurs cellules présentant des intervalles de bande
différents. Cette génération de cellules solaires est actuellement utilisée avec succés dans les
technologies de photovoltaique a concentration (CPV), dans lesquelles les lentilles et les miroirs
focalisent la lumiere du soleil sur une cellule solaire de petite surface, ce qui réduit considérablement
la quantité de matériau nécessaire et, par conséquent, le colt global du dispositif photovoltaique.
Ces cellules solaires ont été largement utilisées dans les applications spatiales en raison de leur
efficacité de conversion de puissance élevée, de leurs petites tailles, de leur faible poids et de leur
résistance aux radiations supérieures.

Le rendement de conversion d'énergie actuel de 46% est détenu par les cellules solaires en GaAs a
quatre jonctions (GalnP/GaAs/GalnAsP/GalnAs) sous lumiére concentrée (508 soleils) ¥, Boeing
Spectrolab a obtenu une efficacité de 38.8% pour une cellule solaire a cing jonctions dans des
conditions sans concentrateur. Un rendement de conversion d'énergie de 44.4% en lumiére
concentrée (302x) et de 37.8% en lumiéere non concentrée est obtenu en utilisant une multijonction a
trois jonctions par Sharp. Pour une cellule solaire a deux jonctions, un rendement de conversion
d'énergie de 31.6% sous concentrateur est obtenu par Alta Devices’ et de 34.1% est obtenu sous

concentrateur (467x) par NREL®.

° Alta Devices est un ancien fabricant de PV spécialisé dans I'arséniure de gallium basé aux Etats-Unis, qui prétend avoir
atteint un record d'efficacité de conversion des cellules solaires de 29,1%, tel que certifié par Fraunhofer ISE CalLab en
Allemagne.

® National Renewable Energy Laboratory (NREL) (en francgais : « Laboratoire national sur les énergies renouvelables »),
situé & Golden, Colorado aux Etats-Unis est le principal laboratoire national du département de I'Energie des Etats-Unis. Il
est consacré a la recherche et au développement sur les énergies renouvelables et |'efficacité énergétique.
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Au cours des années 1980 et au début des années 90, divers laboratoires ont principalement
amélioré 'efficacité des cellules PV, principalement a I'Université de New South Wales (UNSW-
Australie) et a I'Université de Stanford (Etats-Unis). Ceci est illustré dans le graphique des meilleures
efficacités de cellules de recherche par les laboratoires internationaux d'énergie renouvelable
représentés sur la figure 9. Les données NREL montrent que le rendement de conversion de la
premiere génération des cellules solaires a été améliorée jusqu’en 1995, qu’elle sature sans autres
améliorations évidentes. La chronologie des cellules solaires de deuxieme génération (technologies a
couches minces) montre que |'efficacité de la conversion d'énergie de ces cellules PV s'est améliorée
jusqu'en 2000, avec une légere amélioration au cours de la derniére décennie. Ces cellules solaires
sont moins cheres que les cellules solaires de premiére génération, mais le rendement de conversion

d’énergie reste inférieur a celui des cellules solaires au silicium.
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Figure 9: Evolution de la performance des cellules solaires de 1977 a 2015 illustrée par NREL (el

Les concentrateurs multijonctions ont montré une augmentation spectaculaire du rendement de
conversion d'énergie par rapport aux autres technologies, ils offrent un rendement de conversion
d’énergie plus élevé par rapport aux cellules solaires traditionnelles constituées de matériaux
semiconducteurs avec une seule couche. Les technologies émergentes illustrées en figure 9 ont
suscité une attention considérable de la part du public, en particulier apres les résultats obtenus
dans la recherche sur les cellules pérovskites, leur rendement ayant récemment dépassé les

20,21 . Y s 7 . .o . s s
20% %% Les cellules solaires de troisieme génération (multijonctions) sont généralement
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constituées de semiconducteurs composés des groupes IlI-V du tableau périodique, car ces alliages
ont des bandes interdites allant de 0.3 a 2.3 eV, couvrant la majeure partie du spectre solaire.
Néanmoins, les recherches actuelles se sont orientées vers I'utilisation d’'un modeéle monolithique
capable de convertir la lumiére solaire en électricité avec des rendements réels supérieurs a 50% 2.
Pour atteindre cet objectif, de nouvelles approches des cellules solaires comprenant au moins quatre
bandes interdites sont nécessaires, comme le montre la figure 10. De ce fait, le rendement actuel
obtenu avec les cellules solaires multijonctions est trés élevé par rapport aux cellules solaires a base
de silicium. Cependant, pratiquement, il existe une trés petite gamme de matériaux qui pourraient
étre utilisés pour fabriquer ces cellules. Les cellules solaires multijonctions reposent sur des
matériaux dont la bande interdite correspond au spectre solaire, une mobilité et des durées de vie
élevées, une adaptation thermique et une adaptation du réseau. Ces paramétres critiques rendent
tres difficile la recherche de bons matériaux de fabrication. Pour surmonter la barriere de rendement
de conversion d’énergie de 50% **!, dans une cellule solaire a quatre jonctions a base de GaAs, un
matériau avec une bande interdite supérieure a 2.4 eV est nécessaire. Cependant, il n'y a pas
beaucoup de matériaux offrant une bande interdite supérieure a 2.4 eV. Les alliages de nitrure llI

font partie des rares matériaux pouvant fournir une bande interdite supérieure a 2.4 eV 2,

6-junction solar cell at 20X

6J Solar Cell Thermodynamic De-rating Ideal target

Band Gaps efficiency factor efficiency
0.89 13:3%
0.86 14.3%
0.84 11.7%
0.80 7.8%
0.74 3.7%
0.70 2.9%

Figure 10: Contributions prévues de chaque matériau dans une cellule solaire multijonction (25

1.3.2  Cellules solaires a bande intermédiaire (IBSC)

Le concept de cellule solaire a bande intermédiaire (Intermediate Band Solar Cell, IBSC) fournit un

moyen d'obtenir des rendements de conversion photovoltaique supérieurs a la limite d'efficacité de

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique

Shockley-Queissar (SQ) pour une cellule solaire a jonction unique en fournissant un photocourant

[26, 27]

supérieur tout en maintenant une tension de sortie élevée . Dans une cellule solaire a bande
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intermédiaire (IBSC), une bande d’énergie partiellement occupée, ou "bande intermédiaire" (IB),
située dans la région de la bande interdite d’un semiconducteur, sert de "tremplin" pour I'absorption
de photons de plus basse énergie, inaccessibles par ailleurs a la conversion par photocourant.
Contrairement aux cellules a multijonctions, la cellule solaire IB permet d'extraire le photocourant a
travers une seule jonction P-N, simplifiant énormément I'architecture du dispositif. Des calculs de
bilan détaillés montrent qu'une seule cellule de jonction formée dans un matériau avec un
emplacement approprié d'une bande intermédiaire (IB) peut atteindre un rendement de conversion

de puissance maximal théorique de 63% %!,
1.3.3  Cellules solaires a pérovskites

Une cellule photovoltaique a pérovskites est un type de cellule photovoltaique qui comprend un
élément chimique ayant une structure de pérovskite, le plus souvent un hybride organique-
inorganique de plomb ou un halogénure d'étain, dans sa couche active. L'efficacité des cellules
photovoltaiques utilisant ces matériaux est en constante augmentation depuis la fin des années
2000. Elle est passée de 3.8% en 2009 a 24.2% en 2019, et 28% pour le tandem de pérovskite et de
silicium, soit une efficacité supérieure aux cellules photovoltaiques a simple jonction en silicium. Les
cellules a pérovskites sont donc la technologie solaire ayant eu le développement le plus rapide de
I'histoire. A ce jour, des problémes de stabilité structurale n’ont pas été encore résolus. Cependant
avec un potentiel encore important d'amélioration de la performance et des colts de production
faibles, les cellules a pérovskite sont devenues commercialement attractives (291

Les matériaux qui constituent les cellules solaires photovoltaiques n'absorbent qu'une partie du
spectre de la lumiére solaire. Ce qui limite leurs rendements. Mais des chercheurs de l'université de
Californie a Berkeley (UC Berkeley) pourraient avoir trouvé une solution dans une technique nouvelle
dite de la bande interdite graduelle. L'idée est de combiner deux semiconducteurs aux bandes
interdites décalées afin de permettre a la cellule d'absorber un maximum de photons. Et si ces
semiconducteurs sont constitués de pérovskites, cette cellule pourrait en plus se révéler bon marché
et facile a produire.

Un sandwich de pérovskites et de nitrure de bore (30]

Classiquement, lorsque deux pérovskites sont associées, leurs performances respectives ont
tendance a se dégrader. Pour contourner le probleme, les chercheurs d’UC Berkeley ont employé la
méthode du sandwich (Figure 11):

e La premiere pérovskite est composée de molécules organiques de méthyle et d'ammoniac et

contient de I'étain et de l'iode (CH3NH;sSnl;). Elle absorbe préférentiellement les infrarouges
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et la chaleur.
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e Une couche de nitrure de bore (BN) de seulement un atome d'épaisseur la sépare de la

seconde pérovskite.

e La seconde pérovskite est composée des mémes molécules organiques et d'iode, mais
contient aussi du plomb et est dopée au brome (CH;NH;Pbl;,Br,). Elle absorbe ainsi des
photons plus énergétiques du spectre visible.

Pour protéger le sandwich de I'humidité, car les pérovskites y sont particulierement sensibles, un
aérogel de graphéene est utilisé. Et pour finir, des électrodes d'or et de nitrure de gallium(GaN). Le
résultat est une efficacité moyenne de 18.4% avec des pics pouvant atteindre les 26%. De quoi
rivaliser d'ores et déja avec les meilleures cellules au silicium du marché alors que les chercheurs

promettent n'en étre encore qu'aux tout premiers stades de leur développement.

» Au (150 nm)
/, Ni (20 nm)
"~ Al (100 nm)
-~ Ti (30 nm)

—> GaN(-150 nm)
—> CH;NH,Snl,

> Monolayer h-BN
> CH;NH,5Pbl;_,Br,

> HTM/GA

» Bottom contact (Au- 75nm)

Figure 11: Cellule solaire a pérovskites 301,

La figure 11 montre que la couche active de la cellule solaire imaginée par les chercheurs d’UC
Berkeley, cette cellule ne dépasse pas les 400 nanomeétres d’épaisseur, |'électrode de nitrure de
gallium en bleu, les deux pérovskites en beige et en rouge séparées par une couche de nitrure de

bore en gris clair, I'aérogel de graphene en gris foncé et enfin, I'électrode d'or en jaune.
2. CONVERSION PHOTOVOLTAIQUE

2.1 THEORIE DES CELLULES SOLAIRES A JONCTION P-N B12

Une cellule solaire est un dispositif qui convertit la lumiere du soleil en électricité. La cellule est un
dispositif terminal qui se comporte comme une diode dans I'obscurité et génere un photocourant en
présence de la lumiére. Le principe de base de son fonctionnement est I'effet photovoltaique.
Lorsque la lumiere constituée de paquets d'énergie, appelés photons, frappe la surface de la cellule,

les photons d'énergies supérieures a la bande interdite Eg du matériau sont absorbés tandis que les
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photons d'énergies inférieures traversent le matériau. Chaque photon absorbé par la cellule solaire

excite un électron de la bande de valence a la bande de conduction, créant ainsi une paire

Partie |


https://www.futura-sciences.com/sciences/definitions/chimie-nitrure-bore-4790/
https://www.futura-sciences.com/sciences/definitions/chimie-brome-14808/
https://www.futura-sciences.com/sciences/definitions/physique-spectre-1663/
https://www.futura-sciences.com/sciences/actualites/physique-aerogel-graphene-imprime-3d-nanoelectronique-58010/
https://www.futura-sciences.com/sciences/definitions/physique-electrode-2669/
https://www.futura-sciences.com/sciences/definitions/chimie-nitrure-16768/
https://www.futura-sciences.com/sciences/definitions/chimie-gallium-14803/

CHAPITRE 1 : NOTIONS DE BASE SUR LA CONVERSION PHOTOVOLTAIQUE P

électron-trou. Les électrons générés dans le matériau de type p et les trous dans le matériau de
type n sont des "porteurs minoritaires" et existeront donc pendant une durée égale a la durée de vie
du porteur minoritaire avant leur recombinaison. Si une recombinaison se produit, aucun courant
électrique ne sera généré. L'objectif est plutdét de faire en sorte que ces porteurs minoritaires se
diffusent a travers les régions quasi neutres jusqu'a ce qu'ils atteignent la jonction, comme illustré a
la figure 12. Les porteurs sont ensuite balayés a travers la jonction P-N par I'action du champ
électrique existant dans la région d’appauvrissement. Les électrons se déplacent vers la région n,
tandis que les trous se déplacent vers la région p. Une fois que les électrons photo-générés (trous)
atteignent la région n (région p) de la jonction, ils contribuent a la création des courants porteurs
dans ces régions. L'action photovoltaique résulte essentiellement de trois étapes: la génération de
charges (photons générant des paires électron-trou), la séparation de charges et le transport de
charges. En raison de la présence de ces porteurs en exces, une tension est mise en place a travers la
jonction qui sépare I'équilibre de niveau Fermi en deux quasi-niveaux de Fermi, I'un pour les
électrons (Ef, n) et l'autre pour les trous (Ef, p) comme indiqué dans la figure 12. Lorsque les
contacts de la cellule sont isolés, la différence de potentiel a travers la diode a sa valeur maximale qui
est égale a la tension de circuit ouvert (Vco). Si la cellule solaire est court-circuitée, la densité de

courant qui circule est appelée densité de courant de court-circuit (Jcc).

Région-p |
Ec

Ef

Région-n
E

v

E. -
------------------ Ern )
Efp o e e e e e m _I_ Voc il
(b) sous illumination E,
:l \i ) \‘: )
Région Région Région
quasi-neutre de déplétion quasi-neutre

Figure 12: Diagramme de bande d’énergie d’une cellule solaire a jonction P-N non polarisée,
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(a) a Pobscurité (b) sous illumination.
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La densité de courant nette fournie, J, par une cellule solaire débitant dans une charge résistive

est donnée par la relation suivante:

](V) =Jec = Jobs(V) Eq.1

Ou Jops est la densité de courant d'obscurité. Pour une diode non idéale, /s est donnée par:

qVv
Jobs(V) = Jo(e  /mkaT —1) Eq.2

Ainsi, J devient:

J0) = Jee = Jo (" st —1) 0.3

Ou V est la tension aux bornes de la diode, J, la densité du courant de saturation, n le facteur
d'idéalité de la diode, kg la constante de Boltzmann et T la température. La condition de «circuit
ouvert» est définie par J(Vco) = 0 et nous pouvons donc réorganiser I'équation 3 pour déterminer,
Vco selon I’équation:

Vco = Mln (]i + 1) Eq.4
q Jo

L'équation 4 montre la relation entre la tension a vide et le courant de court-circuit. La tension de
circuit ouvert peut également étre considérée comme la différence entre les quasi-niveaux de Fermi
a travers la jonction P-N, et est donc limitée par la bande interdite du semiconducteur, comme le
montre la figure 12.

La figure 13 montre les courbes J(V) pour une jonction P-N a I'obscurité et sous illumination, ainsi
que le modele électrique idéal pour une jonction sous illumination. Dans ce modéele, la jonction est
représentée par une diode, et la densité de courant photogénéré est représentée par une source de
courant. La zone avec une puissance négative en convention récepteur, est la zone ou la jonction se
comporte comme un générateur d’énergie électrique. C’est cette zone-la qui nous intéresse pour la

caractérisation d’une cellule solaire.
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Ja

cC

Figure 13: Courbes J(V) dans I'obscurité (noire) et sous illumination (rouge). Inset : modeéle électrique pour

une cellule solaire idéale.

Un modele de circuit équivalent plus réaliste, comprenant des résistances en série et en paralléle,

est présenté a la figure 14.

Densité de la puissance

Densité du courant

- 7 7
Tension Vpar Veo

Figure 14: Caractéristiques J(V) et P(V) pour une cellule solaire sous illumination. Inset : modeéle électrique

simple pour une cellule solaire non idéale.

La densité de courant nette en tenant compte de la résistance série Rg et de la résistance

paralléle R, est donnée par I'équation suivante:

qV-J.Rs) _
J=Jec—Jo <e( nkpT )_1>+V IR Eq.5

Rp

|
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Ou Ry et R, représentent des résistances spécifiques en 0.cm®. Dans les cellules solaires non idéales,
I'énergie est dissipée par les résistances en série et paralléle incluses dans |'équation 5. La résistance
série totale a des contributions du matériau semiconducteur massif, de la résistance de contact
associée a l'interface semiconducteur/métal et de la résistance des électrodes métalliques avant et
arriere. La résistance parallele découle principalement de défauts électriquement actifs introduits
soit lors de la synthése des matériaux, soit lors de la fabrication du dispositif. Les résistances série et
paralléle ont un impact négatif sur le facteur de forme (voir paragraphe suivant) et donc sur le
rendement globale d'une cellule solaire. La densité de puissance délivrée par une cellule solaire a

une charge résistive est donnée par:
P=]V Eq.6

La tension de circuit ouvert (I = 0) et le courant de court-circuit (V = 0) sont indiqués sur la courbe
J-V de la cellule solaire prototype représentée a la figure 14. Cependant, aucun courant n'est généré
a ces deux points. La densité de puissance dans une cellule solaire atteint sa valeur maximale a
certaines tensions Vm avec une densité de courant correspondante /m. La puissance maximale est

donnée par:
Pn =VyJm Eq.7
Le facteur de forme est un parametre important qui détermine la puissance maximale pouvant
étre extraite d'une cellule solaire. Le facteur de forme est défini par le rapport:

FF = JmVim Eq.8
JecVeo

Graphiquement, le facteur de forme décrit le carreau du tracé J-V en ce sens que, avec Vm = Vco
et Jm = Jcc, la courbe J-V délimiterait un rectangle et FF = 1. Elle représente également le plus grand

rectangle pouvant étre inscrit a l'intérieur. La courbe J-V est illustrée a la figure 15.
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Figure 15 : Caractéristique courant-tension d'une cellule solaire idéale.

Le rendement n d'une cellule solaire est défini comme le rapport entre la densité de puissance

maximale délivrée a la charge et la densité de puissance de la lumiére incidente:

_ JmVim _ JecVeo FF Eq.9

Pinc Pinc

Ces quantités Jcc Vco, FF et n sont les paramétres de sortie essentielles d'une cellule solaire.
Afin de pouvoir comparer utilement les performances des cellules solaires, ces paramétres doivent
étre mesurés dans des conditions d'éclairage "standard". Le spectre standard a la surface de la Terre
est AM1.5 G (le G signifie global et inclut les rayonnements direct et diffus).

L'impact de la recombinaison des porteurs sur les performances des cellules solaires est
représenté par deux quantités qui sont la durée de vie des porteurs minoritaires et la longueur de
diffusion. La durée de vie (7) de porteurs minoritaires est le temps moyen qu'un porteur

photogénéré passe dans un état excité avant de se recombiner.

%: LI - Eq.10

Tradiative Trauger TSRH

OU Tradiative, Tauger €t Tsru représentent la durée de vie des porteurs minoritaires suivant les
mécanismes de recombinaison radiative, Auger et Shockley-Read-Hall. Dans le processus radiatif, un
électron de la bande de conduction se recombine avec un trou dans la bande de valence et libére un
photon. La recombinaison par défauts ponctuels se produit par le mécanisme Shockley-Read-Hall, qui
se déroule en deux étapes. Un électron est piégé par un état d'énergie dans la bande interdite ceci
est dl aux défauts présents dans le réseau cristallin. Si un trou passe dans le méme état énergétique
avant la réémission de I'électron, I'électron et le trou se recombinent. Dans la recombinaison Auger,
trois particules sont impliquées. Tout d'abord, I'électron se recombine avec un trou dégageant de

I’énergie qui ensuite donnée a un électron dans la bande de conduction (trou dans la bande de

|
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valence) le poussant dans le haut la bande de conduction (valence). L'électron excité (trou) perd
progressivement cette énergie pour revenir au bord de la bande de conduction (valence).

La longueur de diffusion (L) est la distance moyenne de diffusion d'un porteur dans un gradient de
concentration a partir du point de génération jusqu'a la recombinaison, elle est calculée par relation

suivante :

L=+D7 Eq.11

Ou D est le coefficient de diffusion et peut étre trouvé en utilisant la relation d’Einstein. La valeur de
T dépend du nombre de défauts du matériau (bulk material) par le terme SRH de I'équation 10. De
plus, comme la surface d'une cellule solaire présente une rupture du réseau, la surface est un site de
recombinaison particulierement élevée. La vitesse de recombinaison en surface est le parameétre
utilisé pour quantifier la recombinaison a la surface. La recombinaison des porteurs de charge a un
impact majeur sur la tension en circuit ouvert de la cellule solaire. Une recombinaison élevée
augmente le courant de recombinaison de polarisation directe de la diode, ce qui diminue a son tour
la tension en circuit ouvert de la cellule solaire. La figure 16 montre comment des parametres tels
que la longueur de diffusion et la recombinaison en surface affectent le rendement quantique d'une

cellule solaire.

/Rendement Quantique idéal

» la réponse est
la réponse est ) réduite par la
i Une réduction est par
réduite par la recombinaison

causée par une courte
longueur de diffusion et
de réflexion des porteurs
minoritaires

recombinaison

en surface arriérg
en suraface avant :

Rendement Quantique Externe

Longueur d’onde

Figure 16: Rendement quantique d'une cellule solaire.

2.2 THEORIE DES CELLULES SOLAIRES A BARRIERE SCHOTTKY

Le diagramme de bande d’énergie d’'une cellule solaire a barriere Schottky (Métal/n-

Semiconducteur) est présenté & la figure 17. B!
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Métal n-semiconducteur
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Figure 17: Diagramme des bandes d'énergie de la cellule solaire a barriére Schottky sous éclairement

(aQm > q@;).

Le métal est déposé sous forme de film semi-transparent a travers lequel la plupart de la lumiére
peut passer. La lumiére transmise a travers le métal dans le semiconducteur est absorbée pour
générer un photocourant. Une trés petite partie du photocourant provient également de I'absorption
de la lumiére dans la couche métallique mince (bien que ce photocourant soit négligeable et ne soit
pas pris en compte dans I'analyse). La caractéristique de densité de courant en fonction de la tension
d'une cellule solaire a barriere Schottky sous éclairement est similaire a I'équation 3 pour la jonction

P-N (Eq.3). Sauf que la densité de courant de saturation J, est donnée par:

Jo = A™.T?. exp(—q. pp/kg.T)) Eq.12
Ou A™ est connue comme la constante de Richardson et @, la hauteur de la barriere Schottky.

La jonction métal-semiconducteur (diode Schottky) constitue un moyen simple de préparer un
dispositif photovoltaique. L'autre avantage principal d'une cellule solaire a barriére Schottky est la
présence de la région d'appauvrissement juste a coté de la surface du métal, ce qui réduit la
probabilité de recombinaison en surface et améliore ainsi la réponse spectrale des photons de haute
énergie. Cependant, les cellules solaires a barriere Schottky ont quelques limitations. Une cellule
solaire a barriere Schottky ne peut pas produire de tensions de circuit ouvert élevées car la valeur
maximale est limitée par la différence d'énergie potentielle entre le travail de sortie du métal et
I'affinité électronique du semiconducteur. Tandis que, pour une cellule solaire a jonction P-N, la

tension de circuit ouvert peut correspondre a environ 75% de la bande interdite du semiconducteur.

|
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Deuxiemement, dans le cas de semiconducteur fortement dopés, des couches de barriére minces
peuvent entrainer un effet tunnel des porteurs, ce qui réduira le photocourant. De plus, I'interface
matérielle entre le semiconducteur et le métal contient des états d’interface qui peuvent piéger la
charge et réduire la tension de circuit ouvert.

Le diagramme de la bande d’énergie d’un contact métal-semiconducteur a I'équilibre est présenté
a la figure 18. Les contacts métalliques a semiconducteurs constituent une partie importante de tous
les dispositifs a semiconducteurs. Une jonction métal-semiconducteur donne lieu a un contact
ohmique ou a une barriére de Schottky. Dans un contact ohmique, il existe une relation linéaire entre
le courant et la tension (pour les deux polarités de tension) et I'objectif est de minimiser la chute de
tension pour un flux de courant souhaité. La résistance de contact doit étre aussi faible que possible
par rapport a la résistance apparente du semiconducteur. La courbe courant-tension d'un contact
«ohmique» devrait idéalement étre linéaire. Cependant, dans la pratique, la caractéristique courant-
tension d'un contact ohmique ne doit pas nécessairement étre exactement linéaire pour étre utile.
Dans une barriére Schottky ou un contact de redressement, le courant est bloqué pour une polarité
de tension. Ainsi, la courbe tension-courant d’un contact Schottky devrait étre de nature a rectifier

comme une diode ¥,

Métal n-semiconducteur
ToTTTTTTTTTTTTm T E'L'::n:
X
P
Ps \“*-\__ E.
Ef.'l'll N e Ef,n
e E,

Figure 18: Diagramme des bandes d'énergie d’un contact métal-semiconducteur.

La hauteur de barriére Schottky d'une interface métal /semiconducteur de type n est donnée par:

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique
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Ou g, est la hauteur de la barriere, ¢, le travail de sortie du métal et y I'affinité électronique
du semiconducteur. Pour un semiconducteur de type n, pour établir un contact ohmique, le travail
de sortie du métal doit étre plus petit que l'affinité électronique du semiconducteur. Pour un
semiconducteur de type p, la formation d'un contact ohmique nécessite que le travail de sortie du
métal soit plus grand que la somme de I'affinité électronique et de I'énergie de la bande interdite du
semiconducteur. Pour le contact Schottky du GaAsN type n, on utilise généralement I'alliage Ti-Au

[36]

(Titane-0r) B4 B oy seulement le Cu (Cuivre) B® et pour le contact Schottky du GaAsN type p, on

utilise le Au (Or) #7.,

2.3 THEORIE DES CELLULES SOLAIRES A BANDE INTERMEDIAIRE

Une cellule solaire a bande intermédiaire (Intermediate Band Solar cell IBSC) est un nouveau
dispositif photovoltaique qui pourrait dépasser la limite du rendement de conversion des cellules
solaires monogaps. Dans une cellule solaire a bande intermédiaire, les électrons sont excités dans la
bande intermédiaire, comme illustré sur la figure 19. Les cellules solaires a bande intermédiaire
fournissent une augmentation de I'absorption en raison d’absorptions supplémentaires a la fois a
partir de la bande de valence (BV) a la bande intermédiaire (IB) et de la bande intermédiaire (IB) a la
bande de conduction (BC). Par conséquent, dans ce type de cellules, le courant de court-circuit (Jcc)
peut étre augmenté, ce qui conduit a une amélioration du rendement de conversion. La limite de
Shockley-Queisser (SQ) des cellules solaires classiques ne permettait pas d'espérer un rendement
supérieur a 41%. Mais pour des cellules solaires de troisieme génération a bande intermédiaire, un
rendement de conversion de plus de 63%, fut rapporté en 1997 % En outre, ils peuvent étre
facilement fabriqués sur un substrat non cristallin et offrent un moindre colt par unité de

puissance. 281 5%

vB O o) l

p contact IB matenial n contact

Figure 19: Schéma de transitions optiques dans les cellules solaires a bande intermédiaire

(BC: bande de conduction; IB: bande intermédiaire; BV: bande de valence) [38],
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Le concept d’une cellule solaire a bande intermédiaire IBSC dépasse la limite d'efficacité de
Shockley-Queisser (SQ) par la récupération des pertes dues a I'existence de la bande intermédiaire
tout en maintenant la tension de fonctionnement de SQ. La cellule solaire a bande intermédiaire IBSC
utilise la lumiére qui a une énergie inferieure a I'énergie de la bande interdite pour générer des
porteurs via deux transitions radiatives a travers une bande intermédiaire dans la bande interdite
(Eg). En supposant que les transitions sont radiatives et aucun contact électrique n’est appliqué, la
limite maximale de la tension de circuit ouvert (Vco) reste Eg/q. L’absorption de deux photons est un
t. [38] [39]

procédé optique non linéaire, dans lequel deux photons sont absorbés simultanémen

L'énergie de I'atome ou de la molécule excitée est égale a la somme de |'énergie des deux photons.

hvy + hv, = E Eq.14

Ou h est la constante de Planck, v; et v, sont les fréquences du photon absorbé et E est la différence
d'énergie entre le niveau d'énergie supérieur et inférieur. Dans le processus de deux photons, la
molécule absorbe les photons simultanément, par la médiation de ce qu'on appelle «état virtuel »,
selon la mécanique un schéma représentatif de processus d’absorption de deux photons

(Figure 20) &,

, Excite state
AW
___________________ Virtual state
A
Wy
. Ground state

Figure 20: Schéma représentatif d’absorption de deux photons (Two-photon absorption, TPA)

simultanément.

Le concept de l'introduction de bande intermédiaire pour augmenter au maximum le

photocourant a été introduit par Wolf en 1960 8. En raison de la présence d'une impureté ou un
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défaut dans la bande interdite, provoqué par des joints de grains, dislocations, ou d'autres

imperfections du réseau, qui pourrait agir comme des centres de recombinaison non-radiative pour
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B8l ont observé une amélioration du courant de court-circuit dans une cellule solaire de

Queisser
silicium avec impureté. lls ont découvert que le niveau de Fermi divisé en trois quasi-niveaux de
Fermi distincts peut maintenir la haute tension de sortie d'une cellule solaire. Plus tard, la prévision
sur la cellule solaire a bande intermédiaire a suggéré que, globalement, leur puissance de rendement
de conversion théorique pourrait étre jusqu'a 63%, ce qui dépasse largement la limite de Shockley-
Queisser. La limite du rendement de conversion est basée sur I'hypotheése que tous les transports des
porteurs de charge pour les électrons sans recombinaison non-radiative des charges, et des bandes
de transition d'absorption ne se chevauchent pas avec les autres. La formation de la bande
intermédiaire est due 3 la forte désadaptation dans les alliages. Des calculs Ab initio” ont également
été effectués pour identifier les matériaux a bande intermédiaire. La premiere cellule solaire a bande
intermédiaire a été fabriquée par Phillips et al. utilisant de ZnTe dopé avec de I'oxygéne en 2009 B8,

Pour que cette cellule fonctionne, il faut que la bande intermédiaire soit partiellement remplie. Si
la bande est pleine, I'absorption entre la bande de valence et la bande intermédiaire est impossible
car celle-ci ne peut plus accepter d’électrons. Si la bande intermédiaire est vide, aucune absorption
n’est possible entre elle et la bande de conduction 39,

Une cellule solaire a bande intermédiaire optimale est obtenue dans la condition que I'énergie du
photon absorbé couvre la majeure partie du spectre solaire. Dans ces conditions, les largeurs des
bandes interdites entre la bande de valence (BV) et la bande intermédiaire (IB), et entre la bande de
valence (BV) et la bande de conduction (BC) doivent étre supérieures a la largeur de la bande de
conduction. En outre, la bande interdite entre la bande intermédiaire (IB) et la bande de conduction
(BC) doit étre supérieure 2 la largeur de la bande de valence (BV) 2.

En 1997, Luque et Marti ont défini sept conditions nécessaires pour atteindre un IBSC idéal, qui

| 28 Ces

servent de base au calcul de la performance de limitation théorique d'un IBSC idéa
conditions sont résumées dans le tableau 1. Ainsi, du point de vue des matériaux, |'absorbeur IBSC
idéal aurait une recombinaison non radiative négligeable (C1), une mobilité élevée (C2) et un
coefficient d’absorption élevé (C4). Du point de vue de la conception du dispositif, la structure IBSC
idéal aurait un circuit IB isolé électriquement avec des contacts ohmiques parfaits (C3), une épaisseur
de cellule suffisante pour assurer une absorption totale (C4), un miroir de haute qualité (C5) et un

fonctionnement en concentration élevée avec concentrateur idéal (C7), tandis que |'absorbeur

maintient une température de fonctionnement de 300K.
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Un calcul est qualifié de calcul ab initio (ou « depuis les premiers principes ») s'il repose sur les lois physiques
de base et établies sans postulats additionnels ou modéles spéciaux.
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Condition implication de conception

Seules les transitions radiatives entre les Maintenir la  recombinaison non

bandes sont considérées radiative faible

Mobilité infinie des porteurs Utiliser des matériaux a haute mobilité
Aucun électron n'est extrait de la bande IB doit étre isolé électriquement
intermédiaire vers le circuit externe

Absorption totale des photons Utiliser des matériaux possédant un

coefficient d’absorption élevé
Diminution de la réflexion du rayonnement Un miroir de haute qualité doit étre
focalisé sur la cellule placé a la face arriere de la cellule
Pour chagque gamme d'énergies, une seule Les matériaux ont des coefficients
longueur d'onde des trois longueurs d'absorption optique élevés
d'absorption est importante
Un fonctionnement en concentration élevée  Utiliser la  concentration  solaire
utilisant un concentrateur idéal maximale

Tableau 1: Conditions nécessaires pour un IBSC idéal [281,

3. ARCHITECTURE D’UNE CELLULE PHOTOVOLTAIQUE

Dans une cellule photovoltaique a base d’une jonction P-N, on dépose des électrodes métalliques
de chaque c6té de la jonction afin de collecter les charges photogénérées. Sur la face avant, celle qui
recoit la lumiere, I'électrode a une forme de grille afin d’optimiser la collecte des porteurs tout en
laissant passer la lumiére. Si la grille est trop espacée, la lumiere pourra passer facilement, de
nombreuses charges seront créées, néanmoins, une partie des porteurs n’aura pas le temps d’étre
collectée avant de se recombiner. A I'opposé, si la grille est trop resserrée, tous les porteurs pourront
étre collectés, cependant moins de lumiere pourra passer et étre absorbée par le matériau créant
ainsi moins de charges.

Pour certaine technologie, il est possible d’utiliser des électrodes transparentes comme I'ITO
(oxyde d’indium-étain) ou le ZnO. Dans ce cas, le probleme de la grille ne se pose plus puisque cette
couche recouvre toute la face avant de la cellule.

Sur la face arriére, un contact métallique « plein » est déposé. Cette couche sert également de
couche réfléchissante pour les photons qui n’ont pas été absorbés a leur premier passage.

Pour le GaAsN et le GaAs, les contacts sont des alliages de matériaux. Pour de type n, on utilise
généralement I'alliage Au-Ge “% ol Au/Au-Ge-NiB¥ B3 BT ot hour de type p, I'alliage Au-zn™*" .

Afin de minimiser les pertes liées a la réflexion de rayons lumineux a la surface de la cellule, une
couche antireflet est le plus souvent déposée sur la face avant. La technique la plus utilisée est une

texturation de la surface en forme de pyramides (Figure 21 et Figure 23) ou de pyramides inversées

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique

(Figure 24) 1“2, Cette texturation peut se faire au niveau du substrat (Figure 24), dans ce cas toutes

les couches déposées ensuite présentent la méme texturation, ou bien seulement sur la derniére
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minimiser les réflexions directes a la surface grace aux facettes, et deuxiemement, elle piege la

lumiere a l'intérieur du composant a I'aide de réflexions totales internes.

[43]

Figure 21: Image MEB de la surface d’une couche de silicium texturée en forme de pyramides

i(a-Si)

n(c-8i)—

i(2-8i) —— v
ntas) YV VV_\

botiom electrode metal

Figure 22: Schéma de fonctionnement Figure 23: Structure de la cellule Figure 24: Structure de la cellule
de la texturation de surface pour les PERL a base de silicium avec une HIT a base de silicium avec une

couches antireflets *2, texturation de pyramides inversées texturation de toutes ses

[42]

[42]

en face avant couches

Grille de I'électrode
Couche antireflet

- ——Matériau N

Jonction PN
Matériau P

Contact arriére

Figure 25: Schéma d’une cellule solaire avec la jonction P-N, les électrodes, la couche antireflets, et une
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La figure 25 montre I'architecture d’une cellule photovoltaique typique avec la jonction P-N, la
couche antireflet, les électrodes sur les faces avant et arriére.

Les cellules photovoltaiques industrielles en silicium sont généralement dimensionnées par carrés
de 10 ou 15 cm de coté. Cependant, ces dimensions dépendent de la filiere, par exemple, dans la
filiere 1lI-V a concentration, les cellules sont beaucoup plus petites, de I'ordre du centimetre carré.
Plusieurs sont ensuite connectées les unes aux autres en série, afin d’augmenter la tension de sortie,
et en parallele, afin d’augmenter le courant. Les cellules photovoltaiques forment alors un module
photovoltaique. Par exemple, le module HIT-N235SE10 de Sanyo présente une puissance maximale
de 235 W avec 72 cellules (6 x 12). Les cellules sont des hétérojonctions de silicium composées de
silicium monocristallin mince et de couches ultrafines de silicium amorphe sur les faces avant et
arriere. Ce panneau produit une tension maximale de sortie de 43 V et un courant maximum de

sortie de 5.48 A 3,

. CONCLUSION

Ce chapitre est destiné aux personnes qui n’ont pas de connaissance dans le domaine PV. C’est la
raison pour laquelle nous avons introduit les principes des PV de maniére la plus simple possible.
Nous avons rappelé les notions fondamentales de cellules photovoltaiques telles que I'effet
photovoltaique des cellules solaires a jonction P-N, leurs parametres de sortie et leurs réponse
spectrale.

Un bref apergu a été donné sur les variantes de cellules solaires telles que les cellules solaires a
barriere Schottky (SchottkySC) et les cellules solaires a bande intermédiaire (IBSC). Ces notions vont

servir dans la suite de ce travail.
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1. INTRODUCTION

Les alliages de nitrure GaAsN dilué ont attiré une attention considérable ces dernieres années.
L'énergie de bande interdite du GaAsN est sensiblement réduite lorsque la composition en azote, N,
augmente, c'est-a-dire que pour environ 1% de N ajouté a GaAs, I'énergie de la bande interdite est
réduite d'environ 150 meV ™. Les premiers alliages en GaAsN ont été fabriqués par épitaxie par jet
moléculaire (EJM) en 1994 par M. Kondow et al Bl Le ternaire GaAsN a été fabriqué avec environ 4%
d'azote sur substrat GaAs en utilisant une source plasma azote, et un tres fort coefficient de
courbure du gap (bowing parameter, b) de 18 eV a été observé. En utilisant I'épitaxie en phase
vapeur aux organométalliques (EPVOM), M. Weyers et al © ont réalisé la croissance de GaAsN avec
~1.5% d’azote, une tres importante réduction du gap dd a l'incorporation d'azote a été observée par
photoluminescence’. Ceci a permis d’accéder a la gamme télécom 1.3 - 1.55 pum pour les applications
optoélectroniques. Mais, malheureusement cette réduction du gap s’accompagne d’une forte
dégradation de la qualité du matériau avec I'augmentation de la composition en azote. Dés 1995,
Kondow et al. " proposent I'utilisation de nitrures dilués accordés en maille au GaAs en utilisant
I'alliage quaternaire InGaAsN, ceci a permis de plus d'obtenir de faibles gaps tout en limitant la
concentration en azote dans le matériau et les contraintes. Dés lors, de nombreuses études
expérimentales et théoriques ont été conduites sur ces alliages pour expliquer ces propriétés
exceptionnelles et pour développer les alliages et les composants optoélectroniques.

Dans ce chapitre, nous allons établir le portrait des connaissances actuelles au sujet des alliages
GaAsN. Nous passerons en revue les études théoriques de la structure de bande de GaAsN. Ensuite,
nous résumerons les connaissances théoriques et expérimentales actuelles sur les propriétés
électroniques et optiques des alliages GaAsN. Enfin, nous présenterons les types des défauts existant

dans I'alliage GaAsN et les techniques de fabrication.

. LE GaASN, L’EXCEPTION DES SEMICONDUCTEURS I11-V

La prévision la plus simple des propriétés physiques des alliages ternaires a base de
semiconducteurs est une extrapolation linéaire entre les propriétés des éléments terminaux ou des
composés binaires, a savoir la loi de Vegard (la loi des mélanges) B La figure 1 montre un graphique

de I'énergie de la bande interdite par rapport au parametre de réseau pour les alliages ternaires

'la photoluminescence (PL) est un processus par lequel une substance absorbe des photons puis ré-émet des photons. En
science des matériaux, la photoluminescence est une méthode de spectroscopie avec laquelle il est possible d'analyser des
matériaux semiconducteurs ou isolants, en fournissant des renseignements sur les propriétés du matériau (I'énergie de
bande interdite, la composition du matériau dans des alliages), les défauts superficiels radiatifs tels que les accepteurs et les
donneurs, et les impuretés qui présentent des transitions internes.
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InGaAs (en bleu), GaAsSb (en rouge), GaAsBi (en mauve) et GaAsN (en vert) ainsi que pour l'alliage
quaternaire InGaAsN (zone grise). [1120]

En régle générale, les bandes interdites des alliages des semiconducteurs composés élémentaires
ou binaires ne sont pas des interpolations linéaires des extrémités (comme le prévoit la loi de
Vegard), mais sont légérement inclinés a des bandes interdites inférieures. Un tel comportement est
généralement décrit par un écart quadratique par rapport a la loi de Vegard, avec un coefficient de
courbure du gap (bowing parameter, b). Dans les alliages IlI-V classiques, le bowing b est

typiquement indépendant de la composition . Par contre, pour le GaAsN, I'énergie du gap (Figure 1)

et la valeur du coefficient de courbure b (b = 20.4-100x) dépendent de la composition en azote N.

1.5
GaAs In,Ga; ,As; (N,
1.44 ®
(ln)GaAsN(Sb?
accordé en maille
1.34
E 1.2 GaAsN GaAsBi
Ldu Gé
Ing 067Gag.933AS0.9783N0.0217
1.14
1 GaAsg 95Ny g5 ) GaAs;q3Big o7 [ng3Gay;As
& > '\ GaAs, 7,‘Sb;3:\
0.9 T T T T T
5.55 5.6 5.65 5.7 5.75 5.8

Parametre de maille (A)

Figure 1: Diagramme du gap en fonction du parametre de maille pour les alliages ternaires InGaAs (en bleu),
GaAsSb (en rouge), GaAsBi (en mauve) et GaAsN (en vert) ainsi que pour l'alliage quaternaire InGaAsN (zone
grise) (et par extension pour le GaAsSbN, en enlevant la partie grisée entre la courbe rouge et la courbe

bleue) ol

Le coefficient de courbure (b) de la bande interdite qui s’incline dans les semiconducteurs a été
attribué au désordre de [lalliage, les valeurs de b étant liées a la non-concordance

(1121 Le tableau 1 présente I'électronégativité de Pauling des

d’électronégativité” des constituants
éléments du groupe V 131 | 3 différence d'électronégativité entre N et As / P est de 1.0/ 0.9 eV, bien
supérieure a celle existant entre les autres éléments du groupe V Bl Ainsi, une courbure en bande
interdite significative est observée dans les alliages fortement désadaptés tels que les IlI-V-N, comme

le montre le tableau 2.

2. e e . —_— . - . -

L'électronégativité représente I'attirance d'un atome envers les charges négatives (électrons). Elle permet de décrire le
comportement des électrons lors de la formation d'une liaison chimique. L'échelle de Pauling est tres largement utilisée
pour cette propriété, Elle a été proposée par Linus Pauling en 1932.
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Elément Electronégativité
N 3.04
P 2.19
As 2.18
Sb 2.05
Bi 2.02

Tableau 1: Electronégativité de Pauling des éléments d’intérét appartenant aux groupes V 13,

Les Alliages Eg-Ec (eV) b(eV) Les Alliages Eg-Ec (eV) b(eV)
AB,C;., AB,C;.,
GaAsSb 0.2 1.43 GaAsN 1 20.4-100x
InAsSb 0.2 0.67 GaPN 0.9 3.9
AlAsSb 0.2 0.8 InPN 0.9 15
GaPAs 0.1 0.19 InASN 1 4.22
InPAs 0.1 0.1
AlIPAs 0.1 0.22
GaPSh 0.3 2.7
InPSb 0.3 1.9

Tableau 2: Différence d’électronégativité entre les éléments du groupe V, Eg-Ec (eV) et le

coefficient de courbure du gap, b, pour certains alliages IlI-V =,

L'incorporation simultanée d’Indium In et de I'azote N avec un rapport de composition spécifique
(In: N = 3: 1) permet la formation de substrats InGaAsN non soumis a une contrainte sur GaAs ou InP
avec une énergie de bande interdite inférieure a 1.42 eV ™ %3 par exemple, selon les calculs un
réseau InGaAsN adapté a GaAs avec Eg = 0,93 eV (A = 1.33 um) et 0.8 eV (A = 1.55 um) peut étre
obtenu avec Ing10GaAsNg o35 et Ing 18GaAsNg o6 04 En outre, avec une incorporation de 20% de N dans
GaAs ou de 2% de N dans GaP, les alliages obtenus a savoir le GaNg,Asys ou GaNg,Pgos SONt des
réseaux adaptés au Si, ce qui permet potentiellement la réalisation de films épitaxiaux IlI-V de haute
qualité sur des substrats en Si. La possibilité de modifier considérablement I'énergie de la bande
interdite tout en maintenant I'adaptation de réseau aux substrats communs fait de (In) GaAsN un
matériau prometteur pour une large gamme d’applications optoélectroniques proche de
I'infrarouge, notamment les émetteurs et détecteurs de lumiere a longue longueur d’onde, les
dispositifs électroniques a hautes performances et les cellules solaires a haute efficacité

énergétique M9,
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3. STRUCTURE ELECTRONIQUE DES ALLIAGES GaAsN

Hjalmarson a fourni une compréhension de base de la structure électronique inhabituelle des
alliages GaAsN, dont les calculs trés contraignants prédisent que les niveaux d'énergie des éléments a
haute électronégativité sont situés a des énergies inférieures a celles des impuretés plus
métalliques 200 Ainsi, le remplacement de I'arsenic As avec du phosphore P est prévu pour produire
un niveau d'énergie élevé dans la bande de conduction de GaAs, ce qui conduit a une interaction
relativement faible entre l'impureté et la bande étendue.

Cependant, la substitution de I'arsenic As par I'azote N hautement électronégatif conduit a
I'apparition d’un niveau défaut situé prés du minimum de la bande de conduction. Cet état
d'impureté interagit fortement avec les états de la bande de conduction étendus et modifie
radicalement la structure électronique des alliages GaAsN, conduisant vraisemblablement a la
formation inhabituelle de la bande interdite.

Parmi les nombreuses tentatives de compréhension de la structure de bande
(In)GaAsN U 2123271y modale semi-empirique® anti-croisement de bande (BAC*) proposé par Shan

. 281251 3 eu plus de succeés dans I'explication de I'effet de la courbure de la bande interdite en

eta
(In) GaAsN. Dans ce modeéle, une bande N localisée plus haute (Ey) interagit avec la bande de
semiconducteur héte étendue (Ec) entrainant une division de la bande de conduction (CB) en deux
sous-bandes (E+ et E-) comme le montre schématiquement la figure 2 %, Dans cette figure Les lignes
en pointillés représentent les énergies non perturbées des états localisés induits par N et la bande de
conduction du GaAs. La ligne en trait plein représente les bandes hybrides E- et E +. La sous-bande
inférieure (E-) est décalée vers le bas et a principalement un caractére délocalisé de type bande de
conduction (CB-like). Ceci est considéré comme responsable de la réduction de la bande interdite

fondamentale. Par contre, la sous-bande supérieure E+ a principalement le caractere de N états

localisés.

? Les méthodes semi-empiriques sont des techniques de résolution de I'équation de Schrédinger de systémes a plusieurs
électrons. Contrairement aux méthodes ab initio, les méthodes semi-empiriques utilisent des données ajustées sur des
résultats expérimentaux afin de simplifier les calculs.

e premier modeéle a reproduire la réduction de la largeur de bande interdite du CaAsN fut le modeéle d’anti-croisement de
bandes (BAC). Ce dernier consiste a supposer une interaction entre deux états seulement : la bande de conduction Ec et un
état d’'impureté fortement localisé de I'azote EN.
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Figure 2: Schéma des relations de dispersion pour les sous-bandes (traits pleins) de GaNg ;Asg 99 €n utilisant

le modéle BAC™”.

Outre |'abaissement de la bande interdite est di a l'incorporation de N par substitution. Un
certain nombre de niveaux de défauts induits par N pres du bord de la bande de conduction ont été
prédits, notamment les N paires des plus proches voisins, les triplets et les clusters®, ainsi que les N
interstitiels® et des complexes de défauts Y B34 |5 distribution de ces niveaux d'azote devrait
influer de manieére significative sur les propriétés électroniques du GaAsN. Par exemple, le modéle de
la combinaison linéaire de N états résonants isolés (Linear Combination of Isolated N resonant
States, LCINS) [35], un modele BAC modifié, qui inclut explicitement les niveaux de défauts induits par
N, prédit I’existence du niveau E- et identifie un niveau E+ qui s’élargit avec la composition croissante
de N. En outre, le modeéle LCINS prédit I'augmentation non monotone de m.* observée
expérimentalement 2% B¢ B7 | 3 figure 3 présente un graphique de la masse effective des électrons
m.* en fonction de la composition N dans GaAs,,N, déterminée par des techniques expérimentales
(symboles ouverts) B2 B¢ B3 nar rapport 3 ceux calculés a I'aide d'un modéle BAC a deux niveaux

) [38]

(ligne en pointillé et du modeéle LCINS, c'est-a-dire incluant I'hybridation entre le bord de la bande

de conduction et I'état du cluster N (symboles en trait plein) %2
Dans la figure 3 on remarque que la m, * prédit par le modeéle BAC est nettement inférieur a
I'observation expérimentale. La tendance non monotone de me * est bien déterminée par le calcul

incluant les niveaux de résonance N.

>En physique, le mot anglais cluster est utilisé pour désigner des agrégats : soit d'atomes pouvant contenir entre 3 et 3. 10’

.z .. . 4, 3 s 12 /
atomes et liés chimiquement entre eux, soit d'électrons de 10™ a 10™° dans un volume de I'ordre d'une molécule.
Les atomes interstitiels sont des atomes en surnombre dans une structure ou bien des impuretés placés sur des sites
normalement vides.
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Figure 3: Résumé de la masse effective des électrons en fonction de la composition en N déterminé par

diverses méthodes expérimentales et par calcul. a, b [36], c [32], d [37], e [221, £ 1381,

I. Vurgaftman et J. R. Meyer ont traité dans leur travail “ Band parameters for nitrogen-
containing semiconductors” les variations de la bande interdite en fonction de la composition x, en
comparant plusieurs travaux théoriques et expérimentaux 9 La figure 4 représente la variation de
la bande interdite fondamentale entre le maximum de la bande de valence et le minimum de la
bande de conduction, en fonction de la composition x pour GaAs;,N, a 300 K. La courbe pointillé
serré avec un parametre de courbure constant de ~ 18, et aussi une courbe pointillé espacé avec le
parameétre de courbure variable de (20.4-100x) eV sont représentées a titre de comparaison. On
peut voir que le modele BAC prédit un gap énergétique nettement plus élevé lorsque la fraction N
dépasse 1.5%. Les données expérimentales disponibles sur la figure 4 montrent clairement un
meilleur accord avec le paramétrage du BAC qu'avec l'une ou l'autre des deux courbes basées sur le
coefficient de courbure du gap. Jusqu'a présent, aucune limite supérieure sur les compositions en N
pour lesquelles le modele BAC reste valide n'a été identifiée. De plus, les alliages GaAs, N, avec x ~

5% deviennent de plus en plus difficiles a faire croitre f291,

|
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Figure 4: Energie de la transition fondamentale de la bande interdite dans le GaAsN en fonction de la fraction
d'azote x, (a) le modele BAC courbe en trait plein, (b) en utilisant le coefficient de courbure en fonction de la

fraction x (courbe en pointillée espacé), et (c) en utilisant un coefficient de courbure constant (courbe en

TV , 4, s . 4, s, 29
pointillée serré), et les données expérimentales est également tracé en cercles 29,

. PROPRIETES ELECTRONIQUES DES ALLIAGES GAASN
4.1 MOBILITE DES ELECTRONS

A ce jour, la littérature a présenté des mobilités des électrons (u,) beaucoup plus faibles pour les
alliages (In) GaAsN par rapport a celles de (In) GaAs 2*%. La figure 5 montre un graphique de p, en
fonction de la composition de N (x) pour les films de GaAsi,N,, incluant les données de la
littérature BN EN 4] poyr x appartenant a Pintervalle [0, 0.01], p, est réduit de plus d'un ordre de

grandeur. Lorsque x est augmenté a 0.02, W, continue de diminuer lentement.
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Figure 5: Mobilité électronique p, en fonction de la composition de N pour des films massifs de GaAs,;,N, de

différentes concentrations de porteurs libres ciblés, en unités de em™. a [43],b [39], C [45], d ,e Ml],f [401, gm].

A ce jour, seules quelques études théoriques ont été consacrées a la compréhension de cette

1401 1421 1481 " Hashimoto et al. a

dégradation drastique de W, avec I'augmentation de x dans GaAs; N,
attribué la diminution de p, a une diffusion induite par I'azote non spécifiée . Skierbiszewski et al.
ont fait valoir que la réduction en p, résulte de la valeur de la masse effective m.* accrue avec x due
a la dispersion d'énergie nonparabolique de la bande de conduction de GaAsN prédite par le modele
BAC ). Cependant, les calculs qui incluent les contributions de la non parabolicité de bande prédites
par le modele BAC ainsi que de l'optique polaire, phonon acoustique, piézoélectrique, impuretés
ionisées et diffusion d'impuretés neutres, prédit une faible mobilité de GaAsN( p, = ~ 1000 cm?V~'s™)
(Ia ligne en pointillée de la figure 5) 2. Elle représente un ordre de grandeur supérieur aux valeurs
mesurées (les points de données dispersés sur la figure 5). L’écart entre les valeurs p, expérimentales
et calculées suggere que la diffusion d'électrons dans le GaAsN ne peut pas étre prise en compte
uniquement par I'augmentation de m.* induite par le non-parabolicité de la bande de conduction,
comme prévu par le modele BAC.

Plus récemment, Fahy et al. ont modifié le modele BAC pour vy inclure I'influence des clusters

d’azote 9

. Avec une approximation indépendante de la diffusion (c’est-a-dire que le taux de
diffusion total est la somme des taux de diffusion des atomes d’azote individuels), Fahy a estimé une
mobilité p, de ~ 400 cm?V"'s™* pour GaAs, 4N, avec x = 0.01-0.02 (le trait plein sur la figure 5), ce qui

est bien inférieur au résultat de Vaughan, mais reste environ deux fois plus élevé que les valeurs

|
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mesurées. La discordance entre la dépendance a x de W, et les prédictions théoriques suggere que les
sources de diffusion en addition des N substitution et N clusters, telles que (NN)as ou (NAS)as
interstitiels divisés, doivent étre prises en compte théoriquement.

Dans la figure 5, les cercles pleins (ouverts) représentent les résultats pour les films développés
avec du N2 pur (mélange N2/Ar) comme gaz source en azote N. Les autres, points solides, sont des
mesures de W, extraits de la littérature. Les mobilités p, calculés par Fahy et Vaughan sont
également incluses a des fins de comparaison. La mobilité p, mesuré décroit sensiblement avec

I"augmentation de la composition en N et est inférieure a la prédiction de toutes les théories.

4.2 MOBILITE DES TROUS

Masafumi Yamaguchi et al. U7 dans leur travail “Ill-V-N materials for super high-efficiency
multijunction solar cells ”” ont mis au point la technique CBE (Chemical Beam Epitaxy), leurs travaux
sont particulierement concentrés sur l'incorporation d’azote dans le film mince de GaAs développé
par CBE en fonction du temps de croissance et de lI'orientation du substrat. lls ont également
proposé une nouvelle modulation CBE (FM-CBE) afin d’augmenter I'incorporation de N et de réduire
I'incorporation de C et H dans les films, ceci a été réalisé en adaptant la technique CBE pour la
croissance de couches minces de (In) GaAsN de grand mobilité électronique et de durée de vie plus
longue des porteurs minoritaires par rapport a celles développées par d’autres méthodes de
croissance. La figure 6 montre la mobilité des trous de GaAsN développée par CBE en fonction de la

composition N.

F_

wsml . T T T
NE high step density sub.
£ °
5,200 -
2 1«
F— <
K] ‘o o
© 100} -
£ e MBE[]2] <°
§ - 4 MOCVD[1]
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0. 0.5

0 1.0
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Figure 6: La mobilité des trous de GaAsN développé par CBE

[47]
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5. PROPRIETES OPTIQUES DES ALLIAGES GaAsN

Pour les propriétés optiques de GaAs;,N,, lorsque x augmente, un décalage vers le rouge
(décalage vers une longueur d'onde plus longue) dans I'émission de photoluminescence (PL) est

(1] [48] [49] Par

généralement accompagné d'une dégradation radicale de l'intensité de I'émission
exemple, quand x dans GaAs,,N,augmente de 0.01 a 0.045, |'efficacité de la PL a la limite de la bande
(Near band Edge, NBE) décroit d'un facteur 60°%. Cette dégradation de l'efficacité de la PL est
communément attribuée a la «mauvaise qualité structurelle» et a l'influence des «centres de
recombinaison non radiatives» dans les alliages GaAsN. Cependant, a |'heure actuelle, les
informations disponibles concernant la structure atomique et électronique de ces défauts non
radiatifs sont limitées.

Plusieurs autres caractéristiques sont également couramment observées dans les spectres NBE
PL’ (Near band Edge photoluminescence) de GaAsN, telles que les décalages de stokes d’absorption/
émission, le décalage vers le bleu des émissions dépendant de la puissance d'excitation et une forme

Ol Ces

de ligne de pic d’émission asymétrique avec de longues queues du cOté basse énergie
fonctionnalités sont généralement associées a la localisation des porteurs. Pour la localisation dans le
GaAsN, Buynova et al. ont estimé un potentiel de localisation E ~ 40-60 meV, ce qui est supérieur a
la valeur de 7-10 meV pour les autres systemes d'alliages, tels que GaAsP, AlGaAs et SiGe 59 pe plus,
dans les mesures de PL en champ proche inférieures a 70 K, Mintairov et al. ont observé des lignes
étroites avec FWHM (Full Width at Half Maximum) 0.2-2 meV B 52, | es lignes ont été attribuées a la
recombinaison excitonique «quantum-dot-like», ce qui suggére la présence de clusters d'azote au-
dessus de celui d'une distribution aléatoire.

Un parameétre essentiel pour les applications de cellules solaires et de HBT (Hetero-junction
Bipolar Transistor) est la longueur de diffusion des porteurs minoritaires, Lm, qui dépend de la

mobilité des électrons et de la durée de vie des porteurs, selon I’équation ©*:

Ly, = (,uTkBT/e)l/Z Eq.1

Dans les cellules solaires, pour le cas non-dégénéré, Lm est, idéalement, sensiblement plus longue

que la longueur d'absorption optique des photons solaires, cela permet ainsi a tous les photons

"The Band Edge emission en frangais ( L'émission de bord de la bande) implique le processus de recombinaison des
électrons a partir du bord le plus bas de bande de conduction avec les trous présents dans le bord le plus haut de la bande
de valence. Lorsque I'électron se recombine avec le trou de cette maniére, le processus entraine I'émission d'un photon
avec une énergie égale a |'énergie de la bande interdite. Un tel processus est communément appelé émission de bord de
bande.

Near Band Edge emission (NBE) ou L'émission proche de la bande peut provenir essentiellement d'excitoniques ou d'autres
états pieges peu profonds.

|
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incidents d'étre absorbés et a tous les porteurs générés optiquement de contribuer au courant
électrique du dispositif.

Par exemple, dans le GaAs, la longueur d'absorption optique est d'environ 3 um, tandis que Lm
est d'environ 10 um B4 En revanche, 'inGaAsN avec une bande interdite de 1 eV, une durée de
vie de 0.3 ns et une mobilité p de 200 cm?/Vs, est généralement considéré comme un bon

[43]

matériau ", ce qui donnerait Lm = 0.4 um. En effet, il a été rapporté que les performances des

cellules solaires a quatre jonctions GalnP/GaAs/GalnNAs/Ge ont été limitées en raison de la courte
longueur Lm d'InGaAsN. BB

Bien qu'il semble y avoir un écart entre le Lm souhaité et le Lm obtenu en GaAsN, I'augmentation
du coefficient d’absorption a, due a I'augmentation de la masse effective me* en GaAsN, n'a pas été
prise en compte. La possibilité d'améliorer la mobilité électronique avec des conditions de croissance

optimales et un traitement thermique doit également étre envisagé. Le coefficient d’absorption «a

dépend de la masse effective des porteurs, selon I'équation:

.3/
2
axm, Eq.2
R mymj, . P . .
oumy = mfmii est la masse effective réduite et m; et my, les masses effectives des électrons et des
e h

trous, respectivement. Etant donné que me* du GaAsN est sensiblement plus grande que celle du
GaAs B ¢ devrait étre plus important dans GaAsN. Ainsi, un Lm un peu plus court pourrait étre
acceptable pour GaAsN. Par exemple, dans le GaAsg97Ng 13, me* devrait doubler et a devrait plus
que doubler par rapport a ceux de GaAs. Un Lm ~ 1.5um pourrait étre suffisant. De plus, divers

procédés ont été proposés pour améliorer la mobilité électronique dans GaAsN.

[56]

|ll

Turcotte et al.”™ ont présenté dans leur travail “ Experimental investigation of the variation of the

“«

absorption coefficient with nitrogen content in GaAsN and GalnAsN grown on GaAs “ une étude
comparative du coefficient d’absorption au seuil de bande fondamental entre les alliages
Gay.,In,As; N, et GaAs; N,. lls ont montré que contrairement a ce qui est observé dans les
semiconducteurs IlI-V courants, une augmentation du coefficient d’absorption du Ga(ln)AsN est
obtenue avec une décroissance de I'énergie de bande interdite. Comme le montre la figure 7, dans le
cas duGay,In,Asi N, le coefficient d’absorption au seuil sature prés de x = 0.009, par contre le
coefficient d’absorption des couches de GaAs, N, ne présente aucun signe de saturation pour

0<x<0.016. De plus, ils ont observé que la valeur du coefficient d’absorption au seuil est plus grand,

pour un méme pourcentage d’azote, pour les couches de Gai,In,As; N, que pour les couches de
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F_

entre leurs résultats et les calculs basés sur le formalisme k.p®, qu’une description adéquate des
propriétés d’absorption des alliages Ga(ln)AsN doit aller au-dela de I'approximation de la masse

effective.
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Figure 7: Coefficient d'absorption des couches (a) GaAs;. N, et (b) des couches de Ga,.,In,As; N, (56l

Dans la figure 8, la valeur inscrite pres de chaque point de donnée correspond a la composition en
azote dans le matériau. La ligne en pointillé correspond a la valeur de ay, (a théorique) pour GalnAs.
Les lignes pointillées et continues correspondent a ay, (o théorique) pour GaAs,,N, et Ga;.,In,As;.,N,

calculées dans I’étude de Turcotte et al.
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Figure 8: Valeur du coefficient d'absorption ay, pour les différents échantillons de GaAs,.,N, et de

Gay.,In,As; N, *°.

® La théorie k-p est basée sur la théorie de perturbation de la mécanique quantique et est une méthode empirique utilisée
pour calculer la structure de bande et les propriétés optiques des solides cristallins.
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Biswas et al.®”! ont traité dans leur travail « Spectroscopic ellipsometry studies of reactively
sputtered nitrogen-rich GaAsN films » la variation de l'indice de réfraction (n) et du coefficient
d'extinction (k), en fonction de la longueur d'onde dans la plage de 300 a 1200 nm, générée par les

parametres de meilleur ajustement du modele de dispersion pour les films déposés a 40%, 12%, 7%

et 4% d'azote. Ces variations sont représentées par la figure 9.
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Figure 9: Dispersion de I'indice de réfraction et du coefficient d'extinction avec la longueur d'onde obtenus a

partir des parameétres de meilleur ajustement du modéle de dispersion des films de GaAsN avec 40%, 12%,

7% et 4% d'azote dans I'atmosphére de pulvérisation

Les valeurs d'indice de réfraction a 1200 nm pour les différents films ont été tracées (Figure 10)
en fonction du pourcentage d'azote dans |'atmosphére de pulvérisation cathodique®. Ils ont trouvé
que le film de GaN déposé avec 100% d'azote a un indice de réfraction proche de l'infrarouge de
2.18, qui diminue lentement jusqu'a environ~ 2.1, avec une diminution de |'azote jusqu'a environ
40%. Lorsque l'azote diminue a nouveau jusqu’a environ 20% ou moins, l'indice de réfraction
commence a augmenter fortement et atteint une valeur élevée de 3.2 pour le film de GaAs déposé

avec 100% d’argon (0% d’azote).

Wavelength (nm)

° Pulvérisation cathodique : Une tension électrique suffisante est appliquée entre les deux électrodes provoquant
I'ionisation de I'atmosphére (composée en général d’argon) et la création d’un plasma de décharge luminescente. Les ions
présents sont alors accélérés jusqu’a la cathode (la cible ou source du matériau a déposer). La mise en phase vapeur se fait
suivant un processus purement mécanique, par transfert de I'énergie cinétique des ions aux atomes de la cible qui seront

éjectés.

Wavelength (nm)
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Figure 10: Variation des valeurs d'indice de réfraction a 1200 nm pour des films de GaAsN avec un

pourcentage d'azote dans une atmosphére de pulvérisation 571,

6. LES DEFAUT DANS LES ALLIAGES GaASN

L. Gelczuk et al. 8

ont étudié dans leur travaux « Identification of nitrogen- and host-related
deep-level traps in n-type GaNAs and their evolution upon annealing », les effets du recuit thermique
rapide (RTA) sur les propriétés optiques et les défauts de niveaux profonds dans les couches de
GaAsN de type n a faible teneur en concentration d’azote (0.2% a 1.2%). Les couches GaAsN sont
réalisées sur des substrats de GaAs par épitaxie par jet moléculaire (MBE). La réflectance électro-
modulée sans contact (CER') a été utilisée pour étudier la dépendance du gap d'énergie dans les
GaAsN vis-a-vis de I'azote, tandis que la technique de photoluminescence (PL) a été utilisée pour
étudier les caractéristiques d'émission liées aux défauts des couches de GaAsN avant et aprés recuit.

En outre, des études systématiques sur la formation de défauts de niveaux profonds électriquement

actifs dans les GaAsN présentant différentes teneurs en azote et leur évolution au cours du recuit ont

1% |'glectro-réflectance sans contact (CER) est un type de techniques de spectroscopie de modulation qui traitent de la
mesure et de l'interprétation des changements de la réflectance optique d'un échantillon qui sont provoqués par la
modulation périodique (a une certaine fréquence) via un champ électrique externe. Contrairement au spectre de
réflectance standard caractérisé par de larges caractéristiques, le spectre de réflectance modulé est dominé par des
caractéristiques de type dérivé correspondant a des transitions optiques spécifiques dans la zone de Brillouin. Des
transitions spécifiques sont identifiées en termes d'énergies et de fonctions d'élargissement. Méme a des températures
ambiantes, les énergies de transition peuvent étre obtenues a quelques meV prés et sur une large gamme d'énergies.

|

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique

Partie |



CHAPITRE 2: ETAT DES CONNAISSANCES SUR L’ALLIAGE GaAsN

été réalisées a I'aide de techniques classiques de spectroscopie de transitoires de niveaux profonds
(DLTS™) et de techniques de DLT (Laplace-transform DLTS) a haute résolution.

La figure 11 montre la photoluminescence (PL) et les spectres CER mesurés a la température
ambiante pour quatre échantillons de GaAsN contenant différentes concentrations d'azote. D’aprés
cette figure une preuve de I'amélioration de la qualité optique est reconnue dans les spectres PL.

L'augmentation des émissions de NB lors du recuit est clairement observée sur tous les
échantillons et cet effet est directement associé a la réduction de la concentration totale de pieges
donneurs.

D'autre part, il est également observé que l'intensité de I'émission de (Donner trap (DT) - valance
band(VB)), associée aux pieges profonds type donneurs, augmente lors du recuit, mais cela ne
signifie pas que la concentration totale des pieges profonds type donneurs augmente dans les
échantillons de GaAsN lors du recuit. Il est possible que la concentration de certains pieges,
impliqués dans |'émission de DT-VB, augmente lors du recuit et que, par conséquent, l'intensité de

['émission de DT-VB augmente.
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Figure 11: photoluminescence (PL) a basse température (10 K) et Spectre CER a la température ambiante

mesuré pour des couches de GaAsN a I'état de croissance (lignes pointillées grises) et recuites (lignes pleines

. . . 58
n0|res) de diverses concentrations en azote [ ].

u (DLTS) est une méthode efficace et puissante utilisée pour observer et caractériser les impuretés en profondeur dans les
semiconducteurs. La DLTS est une technique de balayage thermique transitoire de capacité, fonctionnant dans la gamme
des hautes fréquences (mégahertz). Elle utilise la capacité d'une jonction p-n ou d'une barriére Schottky comme sonde pour
surveiller les changements d'état de charge d'un centre profond. La DLTS est une technique suffisamment sensible, rapide
et facile a analyser. Elle est capable de distinguer les piéges a porteurs majoritaires et a porteurs minoritaires. La DLTS peut
également fournir les concentrations, I'énergie et les taux de capture des deux types de pieges.
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Il est généralement connu que les parameétres des pieges profonds changent de maniére
significative avec l'incorporation variable d’azote dans les cristaux de GaAsN. Par conséquent, il est
plutét difficile d'identifier clairement les mémes piéges pour tous les échantillons étudiés. Ils ont
conclu que les résultats actuels soient assez similaires aux données précédemment rapportées sur les
pieéges a électrons dans les GaAsN, Il est difficile d’attribuer correctement les piéges car les énergies
d’activation dépendent fortement de la teneur en azote N et peuvent varier en fonction de la qualité
de I’échantillon ou le contact et les méthodes de croissance exploitées. Récemment, une solution
simple minimisant ces effets dans l'identification des pieges a été proposée par Kudrawiec et al.
Cette approche repose sur I'hypothése que, selon le modele BAC, toute la réduction de la bande
interdite avec I'augmentation de la concentration en N, provient du décalage vers le bas du bord de
la bande de conduction, I'énergie du bord de la bande de valence restant constante en méme temps.
Pour les alliages de GaAsN a faible concentration en azote, en supposant également que I'énergie du
méme défaut est constante par rapport au bord de la bande de valence. Une telle hypothése sera
valable pour les alliages de GaAsN a faible concentration en azote, pour lesquels la distance moyenne
entre les atomes d'azote est beaucoup plus grande que 1-2 constantes de réseau, c'est-a-dire 2—4
environnements des plus proches voisins pour l'imperfection ponctuelle du piége profond. Par
conséquent, un changement potentiel d'une position de niveau d'énergie profond du piége par
rapport au bord de la bande de valence est beaucoup plus petit que le décalage lié a N de la bande
de conduction et par conséquent, il peut étre négligé.

Pour les alliages de GaAsN présentant des concentrations d'azote plus élevées (par exemple,
N> 2%), la probabilité d'apparition d'atomes d'azote dans I'environnement du plus proche voisin
d'imperfection ponctuelle augmente, et I'hypothése de la constance d'un niveau d'énergie profond
par rapport au bord de la bande de valence est plus faible. Dans leur rapport, ils ont utilisé un
ensemble d’échantillons a faible concentration en N (1.2%), épitaxie, recuits et mesurés dans des
conditions similaires, pour lesquels I'approche décrite ci-dessus peut étre appliquée. En tracant un
diagramme de bande de GaAsN spécifique, il est possible de corréler et de comparer les énergies
d'activation des piéges a électrons révélés par DLTS dans tous les échantillons étudiés avec un
contenu différent en N.

La figure 12 présente un graphique du diagramme de bande de GaAsN avec les positions du
minimum de la bande de conduction (CB) et du maximum de la bande de valence (VB) (obtenues a
partir de mesures CER) en fonction de la concentration en azote. En outre, les positions d'énergie des

pieges a électrons profonds mesurées par les énergies d'activation par rapport au bord de la bande

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique

de conduction (CB) sont dessinées dans cette figure pour les échantillons avant et apreés recuits, au

moyen de diamants ouverts et croisés (Figure 12), respectivement.
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Figure 12: Diagramme des bandes d’énergies de GaN,As,, avec les énergies d'activation des pieges a
électrons pour les couches avant recuit (diamants ouverts) et aprés recuit (diamants croisés), obtenues a
partir de mesures DLTS. Les lignes pointillées horizontales représentent les pieges a électrons de type GaAs
(couleur noire) et apparentés a N (couleur rouge) dans les GaAsN. Les pieges a électrons natifs en GaAs

épitaxie par MBE sont représentés par des diamants solides et I'estimation de leur position dans GaN,As;.,

. . . . T . 58
est représentée par des lignes grises en pointillés horizontales (sl

Conformément a la déclaration présentée ci-dessus et aux arguments de constance des niveaux
d'énergie profonds des pieges a électrons par rapport au bord de la bande de valence, il est évident
que les pieges a électrons profonds de méme nature microscopique devraient étre situés prés d'une
ligne pointillée horizontale du diagramme de la figure 12. Autrement dit, a mesure que le bord de la
bande de conduction diminue avec I'augmentation de la teneur en N, I'énergie d'activation d'un ET
individuel devrait également diminuer. Tous les pieéges a électrons profonds ayant différentes
énergies d'activation révélés dans des couches de GaAsN avant et aprés recuits (Tableau 3) avec une
concentration de 0.2% a 1.2% de N peuvent étre attribués a huit ET, marqués sur la figure 12 de ET; a

ETs.

|

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique

Partie |



CHAPITRE 2: ETAT DES CONNAISSANCES SUR L’ALLIAGE GaAsN

Dispositif : Avant recuit Dispositif : Aprés recuit
N Désignation E,(eV) o,(cm?) Np(cm™3)| Désignation E,(eV) o,(cm?) Np(cm™?)
(%) de défaut de défaut
02 A1 0.182  3.57x10™ 3.2x10™ | AA1 0221  1.03x10"° 6.7x10"
A2 0.283  4.15x10™° 4.2x10" | AA2 0302  3.57x10™ 3.2x10"
A3 0.404  7.52x10™° 2.6x10™ | AA3 0.585  4.37x10™° 1.0x10"
A4 0.528  2.74x10™® 2.5x10™
A5 0.807  5.84x10™ 1.3x10"
04 B1 0269  1.78x10"° 4.9x10" | AB1 0.155  9.52x10™° 3.5x10"
B2 0.526  3.03x10"® 2.0x10" | AB2 0.259  1.57x10"® 4.7x10"
B3 0.767  4.86x10" 6.9x10" | AB3 0.537  4.69x10" 4.2x10"
AB4 0.764  5.38x10™" 6.6x10"
08 C1 0238  5.17x10" 1.2x10° | AC1 0.234  3.21x10™"  4.0x10"
c2 0330  4.96x10™° 8.8x10" | AC2 0321  3.31x10™ 7.1x10"
c3 0510  2.86x10™ 2.0x10" | AC3 0.414  1.81x10" 6.3x10"
ca 0.547  3.83x10'° 1.3x10"” | ACa 0.529  1.90x10" 1.6x10"
AC5 0.707  2.48x10" 6.6x10"
1.2 D1 0.343  8.43x10" 1.0x10” | AD1 0.177  4.72x10"® 3.4x10"
D2 0.457  1.77x10™ 2.0x10” | AD2 0.325  2.22x10" 1.3x10"
D3 0.515  4.30x10™ 2.3x10” | AD3 0370  3.12x10"° 8.7x10"
AD4 0.463  1.32x10™° 6.8x10"
AD5 0.567  3.55x10™° 4.0x10"

Tableau 3: Energie d’activation (E,), section efficace de capture apparente (o,) et concentration (N;) des
piéges a électrons obtenus a partir d’analyses DLTS standard et Laplace DLTS des couches de GaAs,.,N, avant

et apres recuit avec différentes teneurs en azote (0.2% - 1.2%) (58]

Certains piéges peuvent étre associés a des défauts natifs de type GaAs (c'est-a-dire de simples
défauts ponctuels intrinséques, a savoir des lacunes®, des antisites®®, des interstitiels dans les sous-
réseaux Ga et As) ou des défauts liés aux impuretés (par exemple, oxygene, hydrogéne, carbone,
etc ...), généralement observés dans les alliages a base de GaAs. Tandis que les autres piéges peuvent
étre directement ou indirectement liés a I'incorporation d’atomes de N dans le réseau hote de GaAs.

Afin de clarifier la relation entre les pieges a électrons révélés dans les couches de GaAsN et les
pieges a électrons précédemment identifiés dans le GaAs de type n développé par MBE, des pieges
bien connus de type GaAs ont été représentés sur la figure 12 par des symboles diamants solides
(voir N=0%) et les lignes grisées horizontales représentent les positions de ces piéges dans la bande
interdite de GaAsN.

Il ressort clairement de la figure 12 que six piéges a électrons (ET,, ET,, ET,, ETs, ETg et ETg)
peuvent étre attribués aux pieges a électrons bien connus dans GaAs marqués M1, M3, M4, M5, M6

et M7. D'aprés le schéma de classification de Lang et al. Cela signifie que ces pieges ne sont pas

12 N . s . P
Les lacunes correspondent a un vide laissé dans la structure sur un site normalement occupé par un atome
13 4 \ . . , T R . N , X . , "
Défauts d'antisite, c'est-a-dire des atomes qui se trouvent bien a un nceud du réseau, mais qui rompent la régularité
chimique.

|
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directement associés a I'existence d’atomes d’azote dans le réseau cristallin. Cependant, I'azote
affecte généralement sur la qualité des cristaux et il ne peut pas étre exclu, car il peut induire
indirectement leur formation dans des alliages de GaAsN. Les deux seuls pieges a électrons E; et Ey
ne correspondent a aucun des piéges a électrons observés dans GaAs et doivent donc impliquer des
atomes d'azote dans leur structure microscopique.

Sur la base des résultats obtenus, ils ont conclu que l'origine et la structure microscopique des
pieges ET; et ET,; liés a l'azote devraient étre différentes. Selon les prévisions théoriques, les
complexes de N, tels que les interstitiels d'azote divisés As-N et N-N sur des sites simples As, sont les
défauts dominants dans le GaAsN. Les données expérimentales confirment que les couches de
GaAsN avant recuit contiennent une concentration significative d'interstitiels d’azote. Il est
également connu que de tels complexes N sont responsables de la compensation partielle de la
déformation en traction dans les couches de GaAsN développées sur un substrat de GaAs. Alors que
la formation de complexes (AsN)as conduit a une contrainte de compression dans la couche de
GaNAs, les complexes (NN),s induisent une contrainte de traction inférieure a celle de I'atome de
substitution de Nj,. Par conséquent, la formation de (AsN),, est plus efficace pour minimiser la
contrainte dans les GaAsN, mais son énergie de formation est supérieure a celle des défauts (NN)as.
De plus, la formation de tels complexes de N est considérée comme étant principalement
responsable de I'écart significatif observé de la variation du paramétre de réseau dans les GaAsN de
la loi de Vegard et de la faible efficacité de luminescence des matériaux Ga(In)AsN épitaxiés. Enfin, ils
ont observé que les piéges a électrons profonds associés aux complexes (AsN), persistent lors des
traitements de recuit isochronie (jusqu’a 30 minutes) et isotherme (jusqu’a 750°C), tandis que les
pieges associés aux complexes (NN),; sont fortement réduits par le recuit, probablement en raison
de leur plus faible énergie de liaison. Par conséquent, ils ont identifié les pieges ET; et ET; comme
étant dus aux complexes (AsN)as et (NN),,, respectivement (Figure 14). lls ont conclu que le piége a
électrons stable ET; constitué d'atomes d'arsenic et d'azote sur un seul site As, c'est-a-dire (AsN)as,
est plus important pour les applications de matériaux GaAsN, car il peut affecter fortement les
propriétés électriques et optiques méme apres le recuit des couches de GaAsN. En effet, certains
auteurs ont déja confirmé que ce piege a électrons pouvait constituer un centre de recombinaison
non radiative efficace dans les GaAsN. Le niveau ET;, piege a électrons apparenté a N, provenant du
binaire d'azote (c'est-a-dire deux atomes d'azote sur un seul site As), (NN),s, peut étre important
pour les couches de GaAsN ayant une teneur en N supérieure. Krispin et al. ont montré qu'avec

['augmentation de la teneur en N, la formation de ce défaut était renforcée. Lorsque I'épaisseur de
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couche critique est approchée, la contrainte excessive peut étre réduite par la formation

supplémentaire d’'un plus grand nombre de complexes de défauts (NN)x. Cela conduit

Partie |

simultanément a un fort appauvrissement des porteurs a la surface de croissance de la couche



CHAPITRE 2: ETAT DES CONNAISSANCES SUR L’ALLIAGE GaAsN P

épitaxiale de GaAsN, qui peut toutefois étre fortement réduite par le recuit. Le mécanisme probable
de recuit indique que ce défaut peut étre soit lié a la diffusion a I'extérieur d’atome d'azote ou a
réagir avec As vacant, ce qui peut conduire finalement a la dissociation du défaut (NN),,,
accompagné de la génération de deux nouveaux N, de substitution.

La figure 13 présente plusieurs configurations possibles pour l'incorporation de N dans le GaAs, y
compris les substitutions de N (Na), les défauts intrinséques: NN interstitiel divisé (NN)a et N

interstitiel divisé (NAS)as =

(NN) .,

Figure 13: Configurations possibles pour l'incorporation de N dans GaAs (531,

Ils ont conclu, pour tous les échantillons de GaAsN étudiés dans leurs travaux, qu’une partie des
pieges donneurs a disparu lors du recuit, mais certains pieges sont également générés en raison du
recuit. Cela signifie que les conditions de recuit doivent étre soigneusement optimisées afin

d'améliorer les propriétés optiques des alliages de GaAsN.

. TECHNOLOGIE DE FABRICATION DES COMPOSES TERNAIRES GaAsN

Au début, I'incorporation de I'azote dans les matériaux IlI-V était réalisable uniquement pour de
faible concentration d’azote (x < 0.1 %). Cependant le développement de nouvelles techniques de
croissance telles que: I'épitaxie par jets moléculaires (EJM ou MBE pour Molecular Beam Epitaxy) ©*°
et ou encore la technique aux organométalliques en phase vapeur (MOVPE pour Metal Organic

) [60]

Vapor Phase Epitaxy ont permis d’atteindre des concentrations plus élevées.

En 1993 des compositions d’azote tel que x évalué a seulement 1.6 % Y et 7.6 % ©? dans le

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique

GaAsy,N, et dans le GaP,,N, respectivement ont été réalisables.

Actuellement des compositions records allant jusqu’a 16 % d’azote dans les nitrures dilués de
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faire croitre des matériaux de plus en plus de haute pureté avec une reproductibilité accrue comme
par exemple la technique par faisceaux chimiques (CBE, Chemical Beam Epitaxy) **.

La CBE est une méthode prometteuse pour la croissance de GaAsN. Elle présente moins de
contaminations en H, car elle nutilise pas I’hydrogéne comme gaz porteurs %51 Elle évite aussi la
contamination en N2 causés par le plasma en MBE [66] puisqu’elle utilise des précurseurs chimiques
dans 'ultravide.

Dans le GaAsN, la croissance cristalline se fait généralement sur le GaAs. Les sources de gallium et
d’arsenic sont, en majorité, introduites dans les cellules en phase solide ou gazeuse, par la suite, ils
sont évaporés par chauffage. Pour I'azote, plusieurs types de processus sont utilisés comme source. Il
s’agit du gaz NH; ®Y et du N, ® et les organométalliques comme le dimethylhydrazine (TBH,) et la

7] Dans le NH; par exemple, I'azote est dissocié par chauffage dans les

trifluorine d’azote NF;
cellules sources. Dans le cas du N, la fragmentation de l'azote nécessite de trés hautes
températures. Pour ce faire, des cellules plasma sont utilisées. Celles-ci induisent la décharge du N,
par ionisation et ainsi, un flux radial (RF) d’azote est obtenu. La puissance RF varie entre 200 et
500 W et le contrble de la croissance se fait par la pression 67 Cette technique permet d’atteindre
des concentrations plus élevées d’azote. Quant a la série des organométalliques, la technique utilisée
est une croissance en phase vapeur. Une telle méthodologie est basée sur la réaction de flux gazeux
organique a la surface d’un substrat a haute température ou toutes les sources sont en phase
gazeuse.

En fait, ces méthodes de croissance induisent de nombreux processus physico-chimiques
influencant les propriétés de GaAsN. Par exemple, la vitesse de croissance, la température et la
pression sont a lorigine des défauts tels que: les défauts morphologiques, l'incorporation
d’impuretés comme I'hydrogéne ou les oxydes lors de la croissance. En ce sens, d’intenses

recherches se font pour comprendre les processus de croissance du GaAsN ©7).

7.1 TECHNIQUE DE CROISSANCE MBE

La figure 14 représente une photographie du réacteur de croissance MBE du laboratoire de Micro
Optoélectronique et Nanostructure de l'université de Monastir-Tunisie pour la fabrication des

composés binaires nitrurés.
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Figure 14 : Photographie du réacteur de croissance MIB

Ce réacteur est composé des modules suivants:
¢ e sas d’introduction;
¢ |a chambre d’introduction;
e la chambre de transfert et d’analyse;

¢ la chambre d’épitaxie «matériau».

7.2 TECHNIQUE DE CROISSANCE MOVPE

Les bases de la croissance MOVPE (EPVOM) ont été posées par Manasevit ¥ dés 1968. Cette
méthode consiste a transporter les espéces réactives sous forme gazeuse (phase vapeur) vers une
chambre de réaction appelée «réacteur» dans laquelle I'épitaxie proprement dite a lieu. Le réacteur

de croissance MOVPE (EPVOM) est représenté sur la figure 15.

|
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Figure 15: Représentation du réacteur de croissance EPVOM fo1],

7.3 TECHNIQUE DE CROISSANCE CBE

Le réacteur de croissance CBE du Laboratoire d’épitaxie avancée de I'université de Sherbrooke est
présenté dans la figure 16. Les composants du groupe Ill et du groupe V du tableau périodique
proviennent de sources séparées, comme le démontre la figure 16. En effet, en CBE, un faisceau

différent est utilisé pour le groupe lll et le groupe V.

[65]

Figure 16: Représentation du réacteur de croissance CBE
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8 CONCLUSION

Dans ce chapitre, nous avons donné un état de connaissance sur I'alliage GaAsN. On a présenté
les caractéristiques et les propriétés de GaAsN tant sur le plan structurel, qu’électronique et optique.
Nous avons pris connaissance de sa particularité par rapport aux matériaux nitrurés classiques de
sorte que les propriétés de cet alliage sont fortement perturbées pour une incorporation de
seulement quelques pourcents de concentrations d’azote. Ces propriétés singuliéres font en sorte
gue ce matériau est destiné a des applications variées telles que des dispositifs optoélectroniques
pour les télécommunications et le photovoltaique. Enfin, nous avons rappelé les différentes

technologies établies pour la croissance de GaAsN.

|
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1. INTRODUCTION

Les semiconducteurs a base de nitrure dilué, tels que les alliages GaAs,,N,, ont fait I'objet d’une
attention considérable en raison de leurs propriétés physiques uniques et du large éventail de leurs
applications possibles en optoélectronique.

Dans une cellule solaire a jonction Schottky (SISC), le semiconducteur est un sandwich entre deux
métaux, I'un forme un contact Schottky et I'autre un contact ohmique. Dans le cas d'un contact
Schottky avec un semiconducteur de type n, le travail de sortie du métal devrait étre supérieure a
celui du semiconducteur et, dans le cas du contact ohmique, le travail de sortie du métal devrait étre
inférieure ™. Bien que de nombreux travaux aient été effectués sur les caractéristiques d'obscurité
des diodes Schottky a base de GaAsN, les propriétés électriques du matériau ne sont pas
suffisamment étudiées *®. Cependant, seules quelques études ont été réalisées sur le type de cellule
solaire Schottky a base de GaAsN . C’est la raison pour laquelle nous proposons, dans ce chapitre et
pour la premiere fois, d’étudier en détail les potentialités de la technologie de GaAsN Schottky
comme alternative viable a la cellule solaire a jonction P-N et a la cellule solaire a jonctions multiples.

Dans ce chapitre, une simulation numérique compléte sous un spectre d’illumination solaire
d’AM1.5 G, utilisant le logiciel de simulation SCAPS, est utilisée pour déterminer les paramétres
géométriques et physiques optimaux permettant d'obtenir le meilleur rendement énergétique d'une
cellule solaire Schottky a base de GaAs;xNy. Cette tache d'optimisation est en fonction de la
concentration en azote, du travail de sortie du métal, de la concentration du dopage et de I'épaisseur

de la couche de GaAs; xNy.

2. LE SIMULATEUR SCAPS -1D

SCAPS est un simulateur unidimensionnel de dispositifs a cellules solaires, développé par ELIS,
Université de Gent, qui est disponible gratuitement pour la communauté de la recherche sur le
photovoltaique %2,

SCAPS est originellement développé pour les structures de cellules de famille CulnSe2 et CdTe. Un
apercu de ses principales caractéristiques est donné ci-dessous :

- Lastructure peut comporter jusqu’a 7 couches semiconductrices.
- Presque tous les parameétres peuvent étre introduits avec des variations graduées (en

dépendance de la composition et la profondeur de la cellule, ex: x, €, No , Ny, Venn, n, Up

N,, N, tous les piéges (défauts N;) .

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique

- Meécanismes de recombinaison : bande-a-bande (directe), Auger, SRH.

- Les niveaux des défauts : en volume ou a l'interface, en considérant leurs états de charge et
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- Les niveaux des défauts, type de charge : pas de charge (neutre), monovalent (un seul
donneur, accepteur), divalent (double donneur, double accepteur, amphotere), multivalent
(défini par I'utilisateur).

- Les niveaux des défauts, distribution énergétique : niveau discret, uniforme, Gauss, sous
forme de queue ou bien une combinaison.

- Les niveaux des défauts, propriété optique : Excitation directe par la lumiére est possible
(connue par effet de I'impureté photovoltaique, IPV).

- Les niveaux des défauts, transitions métastables entre les niveaux.

- Contacts : Travail de sortie du métal ou régime de bande plate ; Propriété optique (réflexion
ou transmission).

- Effet Tunnel, inter-bandes (dans la bande de conduction ou dans la bande de valence),
Génération : a partir d'un calcul interne ou bien d’un fichier g(x) fourni par I'utilisateur.

- Illumination : plusieurs types de spectres sont disponibles (AMO, AM1.5D, AM1.5G, AM1.5G
édition 2, Monochromatique, etc...).

- lllumination: du c6té P ou N.

Le logiciel SCAPS est capable de résoudre les équations de base de la physique des
semiconducteurs, I'équation de Poisson, les équations de continuité pour les électrons et les trous

(Egs. 1-5):

= (p-n-Np N3 Eq.1
%% =G—R Eq.2

—%% —R Eq.3

Jn = Dnz_: + Mnnz—z Eq.4

Jp = —Dp Z—Z + Mppz—z Eq.5

Ou pp, uy, et Dy, Dy, sont les mobilités et les constantes de diffusion des électrons et des trous
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respectivement. € la constante diélectrique, V le potentiel électrostatique, n et p les concentrations

des porteurs libres, N; et N} les densités des donneurs et d’accepteurs ionisés respectivement.
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Jn et Jp les densités de courants des électrons et des trous respectivement, R le taux de
recombinaison et G le taux de génération de paires électron-trou.

Le terme de recombinaison dans les équations (2 et 3) a une dépendance non-linéaire sur les
concentrations des porteurs n et p. Aussi le second terme (drift) dans les équations de courant (4 et
5) est non-linéaire, car il contient un produit de deux fonctions inconnues n (ou p) et V. Finalement
les équations semiconductrices sont non linéaire, pour cela un ensemble de 3N équations non
linéaires, équations (1-5) sont résolues numériquement dans SCAPS en utilisant I'approche suivante :
Discrétisation du dispositif. Ainsi, dans une dimension, la longueur totale de la cellule L est divisée en
N intervalles et les valeurs du potentiel Vi et les concentrations des électrons et des trous ni et pi de
chaque intervalle constituent les 3N inconnues du probléme.

- Discrétisation des équations (1-5) : les équations de base de chaque intervalle i conduit a 3N
équations non-linéaires (discrétisation par la méthode des différences finies).

- Application sur les conditions de limites (contacts et interfaces).

- Résolution par itération en utilisant le schéma de Scharfetter-Gummel %2,

La modélisation numérique des cellules solaires est basée sur la résolution de cinq équations
essentielles qui gouvernent le comportement des cellules solaires en terme générale, cing équations
différentielles qui sont : deux équations de courants des porteurs minoritaires, deux équations de
continuité pour les minoritaires et I'’équation de poisson, le couplage de ces équations n’ont une
solution analytique si et seulement si :

- Les conditions de I'état stationnaire sont satisfaites.

- Le champ électrique est différent de zero seulement dans la zone de charge d’espace.

- Il y a une faible injection : c'est-a-dire la concentration des porteurs minoritaires est plus

petite par rapport a celle des majoritaires.

Les concentrations des dopages sont constantes dans les deux régions N et P.

La plupart des simulations peuvent prédire les caractéristiques électriques qui sont associés aux
structures et les conditions spécifiques des composants. Dans la simulation, la structure des
composants est représentée en une dimension, deux dimensions ou bien trois dimensions.

La différence entre les modeles utilisés dans la modélisation des composants, réside dans le degré
de la fonctionnalité du modele, par exemple un tel modele simple doit résoudre au moins I'équation
de poisson pour trouver le champ électrique et le potentiel a I'équilibre thermodynamique, et pour
un modeéle plus précis il faut que ce dernier contienne toutes les équations motionnées

précédemment.

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique

Le principe de fonctionnement de notre simulateur est basé sur les modeles suivants : Le modele

du courant utilisé est le modele thermoinique pour les deux types de porteurs.
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]c.maje = quip Neexp (_ %) (exp (7{_1;6) - 1) Eq.6

Jemaj, = QVenNvexp (_ %) (exp (‘j{_‘;c) - 1) Eq.7

La hauteur de barriére @5 est calculée en fonction du travail de sortie @, du métal, I'affinité
électronique y et I'énergie de la bande interdite Ej:

Pour un semiconducteur de type n la hauteur de barriére des électrons s’écrit donc :
Op =P, — y Eq.8
Pour un semiconducteur de type p la hauteur de barriére des trous s’écrit sous la forme :
Cp=x+E; — Py Eq.9

Pour les porteurs minoritaires, le modele utilisé est la description classique de la recombinaison

en surface des porteurs minoritaires. Le courant de porteurs minoritaires est donné par :
Jemin = ch(C - CO) Eq.10

Ou c dénote la concentration des électrons ou des trous, et ¢, dénote la concentration a I'équilibre
thermodynamique
Les densités d’états dans la bande de conduction N, dans la bande de valence Ny, dépend de la

température telle que :

Ne(T) = Ngo (Tio)l's Eq.11

Ny (T) = Nyo (Tio)l'5 Eq.12

Ou Ty est la température de référence égale a 300K. N, et Ny les valeurs spécifiques a température
ambiante.

La vitesse thermique v, (T) dépend de la température comme suite :

7705
Ven(T) = Veno (T_o) Eq.13

Le coefficient d’absorption optique a(4) d’une couche avec I'énergie de gap E, est donné par :

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique

a(d) = (A + %) Jhv —Eg Eq.14
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Le programme comprend plusieurs panneaux (ou fenétres). Le panneau principal est « le panneau
d’action ». Il autorise de poser le probleme, permet de choisir les calculs exigés, d’exécute les calculs,
de naviguer aux autres panneaux, de sauver et mettre en graphe les résultats et de quitter le

programme 3,

La fenétre principale du logiciel SCAPS 3201 est présentée sur la figure 1 ci-dessous.

‘Working point——— Series resistance —————Shunt resistance —— Actonlist ——— All SCAPS setings —
Temperature (K) = 300.00 yes yes
Voltage (V) *0.0000 ne — | Load Action List | Load all settings |
i 2|1 00E+0 Rs  Ohmcm 2 Rsh {1 00E-2
Freasey (i : 1.000E+6 = : = | Save Action List ' | Save all settings '
Number of points ~5 S/ecm™2 Gsh :I' 1.00E-2
INlumination: Dark [ I Light Specify illumination spectrum. then calculate Gix) Directly specify Gix)
Anzlytical model! for spectrum | | Spectrum from file I ——{Analytical mode! for G(x) | || Glx) from file  ——
. Incident (or bias)
Spectrum file illuminated from left illuminated from right light power (Wim2)
Select | AM1_5G 1 sun.spe sun or lamp | 0.00 G(x) model [ Constant generation G I~
<reciladls Shortwavel (nm) =200 0
Spectrum cut off 2 %%3 - - = after cut-off |0.00 Idezl Light Current in G(x) (mAfem2) 20.0000
Long wavel. (nm) :l: 4000.0 Transmission of aftenuation filter (%) = 100.00
Neutral Density :‘: 0.0000 Transmission (%) :I.: 100.000 after ND' | 0.00 Ideal Light Current in cell (mAfemz2) 0.0000
—Action ~Pause at each step number
of points
™ v V1 (v) 3 0.0000 V2 (v) 30.8000 241 | F{o.0200 increment (V)
— v V1 (V) 2-0.8000 V2 (v) 20.8000 =EL 2/0.0200 increment (V)
— cf £1 (Hz) 2|1.000E+2 £2 (Hz) 2|1.000E+6 =k 25 points per decade
™  QE(PCE) WL1 (nm) ={300.00 WL2 (nm) ={500.00 2|61 210.00 increment {nm)
Set problem ] loaded definition file- I Problem file: new problem ISet Problem

Continue ] Stop ] Results of calculations ] Save all simulations

L Batch set-up )] EB I G.R AC I\ I Vv C-f QE Clear all simulatons
L Record set-up ) Recorder results ] SCAPS info I
: curyE itng L Curve fit set-up ) Curvefiting results ]

| Son o L Script set-up b Script graphs ] Scriptvariables I _
]
Figure 1: Fenétre principale du logiciel SCAPS.

Cette fenétre est appelée "action panel" ce qui permet de poser le probleme, d’introduire les
parameétres de structure, d’exécuter le programme tout en ayant accés aux résultats par des
panneaux : << Densité de courant-Tension |-V (Current density-voltage), Capacité-tension CV
(capacitance-voltage), Capacité-fréquence Cf (capacitance-frequency) et Rendement quantique QE
(Quantum-Efficiency) >>.

La figure 2 représente le panneau de définition de la cellule solaire et le panneau définissant les
propriétés de chaque couche. Dans cette fenétre, les propriétés physiques ainsi qu’électriques sont
définies individuellement pour chaque couche dans I'empilement de I’échantillon. On utilise ici la

configuration par défaut pour le "numerical setting".

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique

Partie |



CHAPITRE 3: SIMULATION DE LA CELLULE SOLAIRE DE TYPE SCHOTTKY A BASE DU
GaAsN

ol

ibmingiedfom:  spolyvoliageVio:  curentreferencaasa

s TN

leftcontact (back)

Inieraces

Galshx=0004

add lzyer

1l

rightcontact (fronfy

f

Infoy on graded paremeders onfy avalable afer 2 caculafon

L1

|

Problem fle

Program Files!Seaps Tt
GasH soler el

[astsaved 2122017l 104344
o @ | | ]| ||
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Figure 2: Présentation d’une structure sous SCAPS.

(a) Panneau de définition de la cellule solaire — (b) panneau définissant les propriétés de chaque couche

3. DESCRIPTION DE LA CELLULE SOLAIRE SIMULEE

Dans ce travail, toutes les simulations ont été effectuées sous un spectre d’illumination AM1.5 G

et une température de 300K. La structure étudiée est illustrée a la figure 3.

AM15G

GaAsuN: (type N)

Figure 3: Structure d’une cellule solaire a jonction Schottky a base de GaAs,_,N,.

Le matériau utilisé dans notre simulation est le GaAs,,N, pour deux valeurs de concentration en

azote x = 0.004 et x = 0.012. Le choix de ces concentrations en azote est justifié par le fait

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique

gu'actuellement la croissance des couches de GaAs,,N, a faible concentration en azote est contrélée

[13-15]

et bien maitrisée et des diodes Schottky n-GaAsN ont été déja réalisées avec ces deux
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concentrations d'azote . Pratiquement, il est tres difficile d'atteindre x supérieur a 4% sans
dégradation significative de la qualité du matériau [l En plus, les parametres optiques de ce

matériau pour x = 0.004 et x = 0.012 tel que le coefficient d'absorption est disponible dans les

travaux de S. Turcotte et al *”).

L'ensemble des parameétres peuvent étre déterminés a partir de travaux expérimentaux ou de
calculs ab initio .Bien entendu, leurs valeurs sont cruciales pour que la simulation numérique ait un
sens, donne un bon apercu de la physique et ouvre la voie a la réalisation de véritables dispositifs.

Nous allons donc montrer comment chaque parameétre de GaAsN a été fixé pour les deux valeurs
de la composition en azote x:

> Les valeurs du gap énergétique ont été extraites de la courbe des travaux de Vurgaftman et J.

R. Meyer 8],

> Les valeurs des mobilités des électrons et des trous ont été extraites de la courbe des travaux

I [19] | [20]

de S. Fahyeta et des travaux de M. Yamaguchi et a respectivement.

> La masse effective des électrons a été extraite de la courbe des travaux de F. Masia et al ..

> La densité d’états effective de la bande de conduction de GaAsN est donnée par I’équation %%

3
2mTm (GaA N)kT /2
N.(GaAsN) = 2( c hz > )
3/2
= 4.82.1015.(M) T3/ Eq.14
mo

» En 'absence de données expérimentales ou théoriques sur la masse effective des trous, leurs
valeurs ont été prises comme une interpolation linéaire entre les valeurs de GaAs ! et de
GaN 4,

> L'affinité électronique a été calculée approximativement a partir des travaux de N. Al Saqri et
al ® en I'absence de données expérimentales ou théoriques.

> La permittivité relative et le coefficient d'absorption (en fonction de la longueur d'onde) de

GaAsN ont été extraits des travaux de littératures 2>,

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique
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Le tableau 1 regroupe les parameétres de GaAs, GaN et GaAsi,N, pour deux valeurs de la

concentration x en azote (x=0.004 et 0.012).

Matériaux GaAs, N, GaAs, N, GaAs GaN
x=0.004 x=0.012
Paramétres physiques (0.4%) (1.2%)
Energie du gap, E(eV) 1.32 1.19 1.42 7 3.3
Affinité électronique, ¥ (eV) 3.31 3.47 4.07 " 4,159
Densité d’états effective de la bande de 4.42x10" 4.42x10" 433x10712¥  1.2x10%8 Y

conduction, Nc(cm's)

Densité d’états effective de la bande de 1.31x10" 1.31x10" 1.28x10°%  4.1x10% B
valence, N, (cm'3)
Mobilité des électrons, p, (cmz.V'l.s'l) 863.97 419.81 8500 17 1000

[31]
Mobilité des trous, p, (cm”.V's™) 189.24 100.15 400 " 350 2
Permittivité relative, &, 12.48 12.46 12.5 % 9.7 130

Tableau 1: Paramétres physiques spécifiques de GaAs,_,N, , GaAs et GaN.

. RESULTATS ET DISCUSSIONS

Notre objectif est d’optimiser les parameétres tels que la concentration en azote, le travail de
sortie du métal ®,,, le dopage et I'épaisseur de la couche de GaAs;,N,. Cependant ces paramétres
doivent étre contraints dans un domaine de variation, qui correspond a l'intervalle dans lequel ils ont
un sens en termes physiques et technologiques.

Le travail de sortie du métal @,, doit étre limité approximativement entre le travail de sortie
minimale et maximale des métaux et alliages existants et utilisables. Nous avons choisi la plage de
variation entre 4.1 eV et 5.3 eV. Ce choix est basé sur des travaux expérimentaux.

3 et

La plage de variation du dopage N; de la couche de GaAsN est choisie entre 10" cm
3x10" cm”,

Le dernier parameétre pour lequel nous devons définir des limites est I'épaisseur de la couche
GaAsN. Nous avons choisi de définir sa valeur minimale sur une épaisseur de 100 nm, ce qui garantit
I'absorption d’une part significative des longueurs d’onde comprises dans le spectre solaire. Le

maximum de cette épaisseur est fixé a 3 um.

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique
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P

4.1 EFFET DU TRAVAIL DE SORTIE DU METAL DU CONTACT SCHOTTKY

sortie du métal. Dans ce cas, nous définissons les parameétres de la cellule solaire a jonction Schottky
basés sur GaAs,\N,, tels que I'épaisseur et le dopage de la couche active (GaAs,N,) sont de 1 um et

3 x 10" cm?, respectivement.

Jsc (mA/cm?)

La figure 4 représente les variations des paramétres photovoltaiques en fonction du travail de

35

344 | —A—x=0.004
334 | —&—x=0.012
32 1
311
30 1
29
28
27
26

25
24 4
23
22
21
20

@

n %

Figure 4: Variation des parameétres photovoltaiques en fonction du travail de sortie du métal du contact
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(a) Photocourant Jsc, (b) - Tension de circuit ouvert Voc, (c) -rendement de conversion n.
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Nous observons de la figure 4 que pour les deux valeurs de la concentration en azote x = 0.004 et

x=0.012,0ona:

- Pour des valeurs de @,, appartenant a I'intervalle [4.1 — 4.9] eV, la tension de circuit ouvert
Voc et le rendement n augmentent avec le travail de sortie du métal du contact Schottky. Du
fait que la cellule étudié est de type Schottky et théoriquement pour avoir un bon contact
Schottky, il faut une grande hauteur de barriére @, (9, = ®,,, — xsc) soit un faible courant
de saturation, ce qui justifié I'augmentation du rendement de conversion pour les grandes
valeurs de travail de sortie du métal @,,.

- Pour les valeurs de ®,, appartenant a lI'intervalle [4.9 — 5.3] eV, la tension de circuit ouvert
Voc et le rendement 7 restent constants.

- Le photocourant Jsc reste constant sur toute la plage de variation, donc il reste Indépendant
du choix du métal.

- Pour l'influence de la concentration en azote x, on constate :

e Qu'une augmentation de la concentration en azote x (x = 0.012) augmente le
photocourant Jsc mais diminue la tension de circuit ouvert Voc (Eg(x=0.004)>
(Eg(x=0.012)).

e Qu’avec un travail de sortie du métal @, appartenant a l'intervalle [4.1-4.7] eV, la
cellule avec la concentration x = 0.004 donne un rendement supérieure par rapport a
celle avec la concentration x = 0.012. Pour un travail de sortie du métal ®,,, appartenant
a l'intervalle [4.7-5.3] eV, c'est la cellule avec x = 0.012 qui donne le plus grand

rendement.

On peut conclure que Le meilleur rendement de conversion est obtenu pour ®,, appartenant a

I'intervalle [4.9-5.3] eV.

Dans la suite de notre étude, nous fixerons le travail de sortie du métal ®,, = 5.1 eV qui
correspond au travail de sortie de I'or (Au). Ce choix est également soutenu par des travaux

expérimentaux utilisant I’or (Au) comme contact Schottky sur GaAsN ®®).

4.2 EFFET DU DOPAGE DE LA COUCHE ACTIVE GaAsN

La figure 5 représente I'évolution des parametres photovoltaiques en fonction du dopage de la

couche active. Dans ce cas, nous définissons les parametres de la cellule solaire de type Schottky a

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique

base de GaAs,,N,, tels que I'épaisseur de la couche active (GaAs,N,) est de 1 um et le travail de sortie

du métal ®,,, est de 5.1 eV.
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Figure 5: Variation des parametres photovoltaiques en fonction du dopage de la couche active.
(a) - photocourant Jsc, (b) - tension de circuit ouvert Voc,
(c) - Rendement de conversion n.
Nous observons de la figure 5 que pour les deux valeurs de concentration en azote x = 0.004 et x=
0.012, on a:

- Un photocourant Jsc et un rendement n qui sont constant jusqu'a un dopage de 2x10'®cm?,
puis ces deux derniers diminuent avec le dopage de la couche active. Ce résultat est évident
puisque pour les faibles dopages la ZCE est d’autant plus grande ou siege un champ
électrique intense. Ce dernier dissocie les porteurs crées pour qu’ils puissent étre collectés.

Cependant, lorsque le dopage augmente, la zone de charge d’espace se trouve réduite ce
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qui affaiblit le réle du champ électrique en donnant un courant de collecte plus faible et
donc une diminution du rendement de conversion.

- Latension de circuit ouvert Voc reste constante sur toute la plage de variation et cela du fait
que la tension Voc est fonction du logarithme du rapport du photocourant (Jsc) au courant
de saturation a I'obscurité (Jo). On observe une tres faible variation de la tension de circuit
ouvert Voc, cette derniére apparait presque constante dans les graphiques présentés dans
notre travail %,

- On observe également qu'une augmentation de la concentration en azote x (x = 0.012)
augmente le photocourant Jsc mais diminue la tension de circuit ouvert Voc. Rappelons que

le photocourant Jsc diminue avec I'augmentation de la bande interdite, par contre la tension

de circuit ouvert augmente ®* (voir tableau 1).

On peut conclure que le rendement de la cellule avec une concentration en azote x = 0.012 est

supérieur a celle de la cellule avec x = 0.004.
4.3 EFFET DE L’EPAISSEUR DE LA COUCHE ACTIVE

La figure 6 montre I'évolution des parameétres photovoltaiques en fonction de I'épaisseur de la
couche active. Dans ce cas, nous définissons les parametres de la cellule solaire a jonction Schottky
basés sur GaAs,,N,, tels que le dopage de la couche active (GaAs,N,) est de 10 cm? et le travail de

sortie du métal @, estde 5.1 eV.
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Nous observons de la figure 6 que pour les deux valeurs de concentration en azote x = 0.004 et

x=0.

Epaisseur de la couche active (um)

()

Figure 6: Variation des parameétres photovoltaiques en fonction de I'épaisseur de la couche active.

(a) - Photocourant Jsc, (b) - Tension de circuit ouvert Voc, (c) - Rendementé de conversion n.

012,0n a:

Le photocourant Jsc et le rendement n augmentent avec |'épaisseur de la couche active. En
effet, plus I'épaisseur de cette couche augmente, plus les photons ayant des longueurs

d'onde plus longues peuvent étre absorbées et ainsi la génération de paires électron-trou

est importante.

La tension de circuit ouvert Voc reste constante sur toute la plage de variation.
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- On observe aussi qu'une augmentation de la concentration en azote x (x = 0.012) augmente
le photocourant Jsc mais diminue la tension de circuit ouvert Voc, rappelons que le
photocourant Jsc diminue avec I'augmentation de la bande interdite par contre la tension de

circuit ouvert augmente lorsque la bande interdite augmente ¥ (Tableau 2).

Nous pouvons conclure a partir de I'ensemble des résultats que la cellule solaire a jonction
Schottky a base de GaAsygsNooos donne un rendement de conversion supérieur. Les parameétres

technologiques optimisés pour cette structure sont résumés dans le tableau 2 suivant.

Parameétres optimisé Valeur Intervalle
optimal d’optimisation

Le travail de sortie du métal (eV) 5.1 41-53
Dopage de la couche active (cm™) 10'° 10" - 3x10"

Epaisseur de la couche active (um) 3 03-3

Tableau 2: Paramétres optimisés de la cellule solaire a jonction Schottky a base de GaAs, ,N,.

Les meilleurs paramétres de sortie Jsc, Voc, FF etn obtenus pour les valeurs des parametres
technologiques optimisés sont résumés dans le tableau 3, pour les deux concentrations en azote

x =0.004 et x =0.012.

concentration en Azote (x) V. (V) Joe (mA/cmz) FF % n %
in GaAs;.,N,
x=0.004 0.93 33.82 87.28 27.70
x=0.012 0.82 37.98 86.22 27.13

Tableau 3: Meilleurs paramétres de sortie obtenus pour les cellules solaires a jonction Schottky a base de

GaAs; ,N,.
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La caractéristique J-V simulée de la cellule optimisée est illustrée dans la figure 7.

—e— x=0.004 ;1 = 27.70 %
—h—x=0.012 ;0 = 27.13 %
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Figure 7: Caractéristiques J-V pour les cellules solaires optimisées.

La figure 8 illustre la réponse spectrale en fonction de la longueur d'onde des cellules solaires de

type Schottky a base de GaAs, N, optimisés avec deux concentration x=0.004 et x=0.012.
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Figure 8: Rendement quantique en fonction de la longueur d'onde des cellules solaires optimisées.

La figure 8 montre que la cellule solaire avec x=0.012 fournit une large réponse spectrale par

rapport a la cellule solaire avec x=0.004.
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Pour mettre en valeur nos résultats obtenus, nous les avons regroupés dans le tableau 3, en

[34,35]

comparaison avec quelques rares résultats expérimentaux et de simulation sur GaAs et
GaAsN ™.
GaAs (structure P-N a couche mince) ¥ 0.98 24.2 76 18.1
Structure Schottky Graphéne/n-GaAs & 0.65 10.03 - 1.95
GaAsN (CBE) (structure n*-GaAs/n-GaAsN/p-GaAsN 0.66 16.52 65 7.1

avec N=0.71% et un contact avant schottky ) ¥

cellules solaires de type Schottky a base de GaAs; N, 0.93 33.82 87.28 27.70
avec N=0.04% (nos résultats)

cellules solaires de type Schottky a base de GaAs; N, 0.82 37.98 86.22 27.13
avec N=1.2% (nos résultats)

Tableau 3: Paramétres de sortie rapportés dans la littérature pour des cellules GaAs a jonction P-N a couche
mince comparés aux cellules a jonction Schottky a base de GaAsN, GaAs et a cellule solaire de type schottky
a base de GaAs;.,N, (x=0.004 et 0.012) de nos résultats.

Nos résultats de simulation basé sur des données expérimentales, donnent une indication sur le
haut rendement prévu par des cellules solaires type Schottky Au/GaAsN. Ces résultats peuvent servir

de base pour la réalisation des cellules solaires a concentration (CPV) de type Schottky.
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5. CONCLUSION

Les performances de la cellule solaire GaAsN de concentration en azote x=0.004 et x=0.012 ont
été étudiées en calculant les rendements avec des variations des parameétres technologiques de la
structure tels que le travail de sortie du métal, la concentration du dopage et I'épaisseur de la couche
active.

Les résultats obtenus montrent que pour avoir un rendement élevé il faut:

- Choisir un métal qui permet d'avoir une hauteur de barriere élevée.

- Diminution de la concentration du dopage de la couche active de GaAsN.

- Augmenter |'épaisseur de la couche active de GaAsN
Nous avons trouvé des rendements photovoltaiques optimaux de 27.70% et 27.13% pour x = 0.004 et
x = 0.012 respectivement. Nous pouvons conclure que le dispositif SchottkySC basé sur GaAsg os6No.00s
donne un rendement de conversion supérieur. En résumé, le développement de SchottkySC a base
de GaAsN avec une hauteur de barriére élevée permet d’avoir une cellule solaire a haute efficacité
tout en contrdlant le dopage et I'épaisseur de la couche active.

En dernier nous avons confronté nos résultats avec les rares résultats obtenus dans la littérature,
nos résultats de simulation basé sur des données expérimentales, donnent une indication sur le haut
rendement prévu par des cellules solaires type Schottky Au/GaAsN. Ces résultats peuvent servir de

base pour la réalisation des cellules solaires a concentration (CPV) de type Schottky.
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1. INTRODUCTION

La simulation numérique des structures photovoltaiques est un outil d’analyse et d’étude
incontournable pour le développement de la technologie photovoltaique. Elle permet de prédire les
comportements et les performances des cellules solaires avant leur fabrication et de visualiser des
phénoménes physiques difficilement observables intervenant dans le fonctionnement du composant.

En outre, la modélisation et la simulation numérique des cellules solaires permettent de réduire
considérablement les cycles d’élaboration, de définir des objectifs technologiques précis afin de
minimiser les colits de développement. Pour ce faire, il est trés important de s’appuyer sur des
parametres expérimentaux réels.

Les cellules solaires a bande intermédiaire sont un type de cellules photovoltaiques de troisieme
génération. En effet, 'augmentation du rendement de conversion d’énergie est obtenue grace a
I'absorption de photons de basse énergie tout en préservant une bande interdite importante qui
détermine la tension du circuit ouvert. La capacité d'absorption des photons provenant de
différentes parties du spectre solaire provient de la présence d'une bande d'énergie intermédiaire
située dans la bande interdite du matériau. Cette bande intermédiaire, servant de tremplin, permet
I’'absorption de photons de basse énergie pour transférer des électrons de la bande de valence a la
bande de conduction par un processus d’absorption séquentielle a deux photons.

Dans ce chapitre, nous présenterons le concept des cellules solaire a bande intermédiaire et les
matériaux aboutissant a ce type de cellule. Ensuite, nous allons faire une étude, par simulation a
I'aide de simulateur d'analyse de la structure microélectronique et photonique (AMPS-1D), sur la
cellule a bande intermédiaire (IBSC) a base de GaAs;.xNx.

Les résultats de simulation de I'incorporation de I'azote (N%) formant un niveau de défaut qui
joue le role d’une bande intermédiaire(IB) seront donnés. Une étude de l'influence de la position et
la densité de la bande intermédiaire sur les parametres de sortie de la cellule sera effectuée.

Nous étudierons les caractéristiques des cellules a bande intermédiaire a base de GaAs;xNy. Nous
montrerons que cette derniére pourra étre une solution prometteuse pour I'obtention d’un courant
de court-circuit important et un rendement de conversion plus élevé par rapport a une cellule solaire
de GaAs sans bande intermédiaire. Une comparaison entre les deux cellules (sans et avec bande
intermédiaire (IB)) sera faite permettant de montrer l'intérét de la bande intermédiaire pour la

conversion photovoltaique.
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2. CONCEPT DES CELLULES SOLAIRES A BANDE INTERMEDIAIRE IBSC

La cellule solaire a bande intermédiaire (IBSC) constitue une alternative un peu plus simple aux
jonctions uniques que les cellules solaires multijonctions, ol la présence d'une bande intermédiaire
entre la bande de conduction et la bande de valence permet aux électrons d'étre promus
directement vers la bande de conduction via un seul photon d'énergie, ou via la bande intermédiaire
avec deux photons a basse énergie ',

La condition essentielle pour une cellule solaire a bande intermédiaire (IBSC) est que la bande
intermédiaire (IB) soit isolée des contacts de collecte de charge, ce qui garantit que la tension de
fonctionnement est déterminée par la bande interdite la plus grande. Il peut également capter
I'énergie solaire des photons a basse énergie. Le rendement théorique d'un dispositif IBSC idéal
devrait approcher de 45% et 63% sous 1 soleil et une concentration maximale de lumiere solaire,
respectivement W,

Dans une cellule solaire conventionnelle éclairée, les populations de porteurs dans la bande de
conduction (CB) et la bande de valence (VB) peuvent étre considérées comme étant en équilibre
quasi thermique, ce qui signifie que I'équilibre thermique existe indépendamment dans la population
d'électrons dans la bande de conduction (CB) et la population des trous dans la bande de valence
(VB)[Z] mais pas entre les deux bandes puisqu’une différence de potentiel électrochimique sépare
maintenant les électrons dans la bande de conduction(CB) et les trous dans la bande de valence(VB)
donnant lieu a la tension de la cellule solaire. Dans un IBSC, la préservation de la tension résulte de
I'établissement d'une troisieme population des porteurs dans la bande intermédiaire (IB) quasi
thermique. L'occupation des trois bandes peut étre décrite a I'aide d'une énergie de Fermi, en
établissant trois différences de potentiel électrochimiques pl1, p2, u3 comme indiqué a la figure 1,
telles que pl = p2 + p3. Les contacts électriques n'étant établis qu'avec la bande de conduction (CB)
et la bande de valence (VB), la tension totale de la cellule solaire est donnée par pl. La
correspondance entre la bande interdite hote fondamentale et la bande interdite intermédiaire est
également illustrée. Il est clair que des matériaux hotes a largeur de bande relativement large sont
nécessaires pour un fonctionnement efficace d'un IBSC. La figure 1 représente les transitions de base

dans un 1BSC 2,
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Figure 1: Schéma montrant les transitions de base dans un IBSC 5

La figure 2 représente le circuit électrique équivalent d'une cellule solaire a bande intermédiaire.
Cette figure souligne les contraintes électriques imposées a la cellule, tandis que le diagramme des

bandes d’énergie illustré a la figure 1 souligne les contraintes sur les écarts énergétiques.
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La figure 2: Circuit électrique équivalent d'une cellule solaire a bande intermédiaire 2

Avec: G; : le taux de génération des porteurs de la transition i, R; : le taux de recombinaison des
porteurs de la transition i et Ay, : Différence de potentiel électrochimique de la transition .
Ou i =VC,IV et IC est le label des transitions, bande de valence a bande de conduction, bande de

valence a bande intermédiaire et bande intermédiaires a bande de conduction, respectivement.
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Les caractéristiques densités de courant-tension illustré a la figure 3 montrent une comparaison

d’une cellule solaire a bande intermédiaire IBSC avec celles fabriquées a partir d’'un matériau

semiconducteur a bande interdite optimisée et celles des matériaux semiconducteurs a bandes

interdites faible et élevée &,
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Figure 3: Présentation de la caractéristique densité de courant-tension pour une cellule solaire a bande

intermédiaire IBSC en comparaison avec celles fabriquées a partir d’un matériau semiconducteur a bande

. . e e s 7 . . 2 . . . 7 7 5
interdite optimisée et celles des matériaux semiconducteurs a bandes interdites faible et élevée 51,

3. IDENTIFICATION DES MATERIAUX SEMICONDUCTEURS ABOUTISSANT A DES BANDES

INTERMEDIAIRES

L'une des approches qui a conduit a la réalisation pratique antérieure de I'IBSC consiste a
concevoir des alliages hautement asymétriques II-VI et IlI-V. Ces matériaux présentent une
restructuration radicale des bandes d'énergie en modifiant la composition de I'alliage et peuvent étre
utilisés pour former des semiconducteurs a bande intermédiaire. Deux principaux défis ont été

rencontrés 1

1) une durée de vie de porteurs suffisamment longue dans la bande intermédiaire.

2) une forte absorption optique dans la bande intermédiaire.
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(HMA: Highly-mismatched alloys), tels que les nitrures dilués et les oxydes ®, qui présentent
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naturellement une bande intermédiaire. La formation de cette bande intermédiaire dans les HMA est
expliquée par le modele de réduction de bande (BAC) e exploré plus en détail au chapitre 2.

Le modele BAC décrit l'interaction entre le niveau d'impureté isoélectronique localisé (N dans le
cas lll-V) et la bande de conduction du matériau semiconducteur hote. Cette interaction divise la
bande de conduction en deux sous-bandes E- et E+. Le décalage vers le bas de la sous-bande
inférieure (E-) est responsable de la réduction de la bande interdite fondamentale et la transition
optique de la bande de valence vers la sous-bande supérieure (E+) explique le front de haute énergie.

La figure 4 illustre le calcul de la structure de bande a I'aide du modeéle anti croisement de bande

(BAC) pour l'azote niveau de défaut dans la bande de conduction de GaAsN.

Energy (eV)

-0.2 -0.1 0.0 0.1 0.2
k (A7)

Figure 4: Calcul de la structure de bande a I'aide du modéle anti croisement de bande (BAC) pour I'azote

niveau de défaut dans la bande de conduction de GaAsN ..

ou Ey, est la bande de conduction du GaAs (matériau hote avant I'incorporation d’azote), E, et E. les
sous bandes résultant par la division de la bande Ey, aprés l'incorporation d’azote et Ep le niveau
défaut d’Azote.

La figure 5 montre le rendement calculé d'un IBSC basé sur le systeme GaAs,,N, avec des valeurs

de gap d'énergie déterminées par le modéle de BAC.
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Figure 5: Rendement calculé de I'IBSC GaAs,.,N, idéal en fonction de la concentration en N, x 6

En 2000, J C Harmand et al ont constaté que pratiquement, il était trés difficile d'atteindre x
supérieur a 4% sans dégradation significative de la qualité du matériau ©°.. D’autres études publiées
en 2015 ont montré qu’une bonne qualité cristalline peut étre maintenue pour des fractions d’azote
supérieures a 4% (x = 5% et x = 6%) pour des conditions de croissance bien précis dans les travaux
d’Arto Aho et al ™9,

Une exigence essentielle pour une cellule solaire a bande intermédiaire efficace est que la bande
intermédiaire soit étroite et bien séparée de la bande de valence et de la bande de conduction .
Dans le GaAsN, le IB est plus large car il est formé par division de la bande de conduction en sous-
bandes E- et E + et parce que le niveau d'azote est situé au-dessus du bord de la bande de
conduction .

On peut conclure que les cellules solaires a bande intermédiaire sont attrayantes en raison de
leurs simplicités, point de vue réalisation technologique, comparées aux dispositifs multi-jonctions.
En effet, dans un dispositif a jonctions multiples, les différentes sous-cellules, souvent constituées de
matériaux différents, doivent étre appariées par épitaxie. La méme fonctionnalité peut étre obtenue
dans un seul matériau en utilisant un absorbeur a bande intermédiaire ™.

Des dispositifs de preuve de concept IBSC ont été mis en évidence dans I'alliage 11-VI ZnTeO .. En
2011, il a été démontré qu'un dispositif IBSC basé sur I'alliage GaAsN a semiconducteurs hautement

désadaptés des groupes IlI-V présentait une activité optique des trois bandes d'énergie. Il s’est avéré

étre une cellule PV fonctionnelle dans laquelle I'IB a contribué a une augmentation mesurable du

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique
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4. LE SIMULATEUR AMPS-1D

Le logiciel AMPS 1-D est un outil de simulation unidimensionnel utilisé pour simuler la physique
du transport dans les dispositifs a I'état solide d’une maniére tres générale. Il résout numériquement
les trois équations qui gouvernent le fonctionnement du dispositif soient I’équation de Poisson et les
deux équations de continuité pour les électrons et les trous libres sans faire a priori des suppositions
a propos des mécanismes de transport dans ce dispositif. Il est élaboré pour analyser, concevoir et

optimiser des structures destinées pour des applications photovoltaiques, microélectroniques ou

optoélectroniques.

Les parametres sont a introduire dans trois des sous-fenétres constituant la fenétre principale du

logiciel. Ils sont

La fenétre principale de I'AMPS-1D (Figure 6), fournit a I'utilisateur les différentes options pour la

[12],

Les parameétres qui s’appliquent au dispositif entier.

Les parameétres qui s’appliquent a une région particuliére du dispositif.

Les parameétres qui définissent le spectre d’illumination.

personnalisation de la simulation.

-

EE] IB5C a base de GaAsM - COMPLETE
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Figure 6: Ensemble de sous-fenétres pour introduire les

différents paramétres.
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Au bas de la fenétre sous la rubrique ““Structure du dispositif et Parametres des matériaux”’, on
trouve trois options: Contact avant, informations sur les parametres des couche, et Contact arriere.
L'option informations sur les couches permet a |'utilisateur d’introduire les différents paramétres de
chaque couche tels que le gap (EG), la concentration de dopage des dopants (NA ou ND), la mobilité
des électrons (MUN), la mobilité des trous (MUP), I'affinité électronique (CHI), la permittivité relative
(EPS), la densité des états des électrons dans la bande de conduction (NC) et la densité des états des

trous dans la bande de valence (NV) (figure 7).

Layer Information | v 2% |
Light DEYICE GRID PARAMETERS
Edit Absarplian Edit Band Tai Total device width, 5,050 pm
Properties Parameters Edige gid spacing
far all layers: 05 nmEdi
L&YERS
L Add New Edit Gap State LAYER GRID PARAMETERS
2 -n_GahsN Layer Parameters N
3 n_Gabs Layer grid points; 70
Layer thickness: B0.0 nm
Delete Thiz
Layer Center grid spacing; 1.0 nm
GEMERAL LAYER PARAMETERS
Eps [ 1250 N [1.0024016 1/em™3  NC (5330017 1iem™ 03

MUN | 8300.0000 cm™2Ad/s ND | 0.00e+000 1/em™3 N | 1.28e+0193 14em™3
MUP | 4000000 cm™27v/s  EG 1.42 gy CHI 407 ey

Figure 7: Fenétre d’informations sur les différentes couches.

La figure 8 montre une fenétre d’information sur les paramétres d’état du gap ou ND est la
densité d’état de défaut donneur (cm™), EDON la position énergétique du défaut donneur considéré
positif a partir de la bande de conduction Ec (eV), WDSD I’écart standard de défaut donneur (eV),
DSIG/ND la section efficace de capture des électrons (cm?) et DSIG/PD la section efficace de capture

des trous (cm?).
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Figure 8: Fenétre d’informations sur les parameétres d’état du Gap.

5. DESCRIPTION DE LA CELLULE SOLAIRE SIMULEE

Dans ce travail, toutes les simulations ont été effectuées sous un éclairement AM1.5 G et a la
température ambiante.

La figure 9.a représente la structure d’une cellule solaire GaAs conventionnelle. La structure de la
cellule solaire a base de GaAsN a bande intermédiaire (IBSC) étudiée, est une homojonction ou la

région IB est prise en sandwich entre les matériaux p-GaAs et n-GaAs comme le montre la figure 9.b.
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n-GaAsN (région IB)
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n-GaAs Base
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Al>

Al > I

(a) (b)

Figure 9: Structures schématiques des dispositifs, (a) d'une cellule solaire GaAs conventionnelle et (b) d'une

cellule solaire GaAs a bande intermédiaire (GaAsN) IBSC.
6. RESULTATS ET DISCUSSIONS

Le fonctionnement de la cellule solaire a bande intermédiaire dépend d’un grand nombre de
parameétres. Ces paramétres sont liés aux matériaux utilisés et a la géométrie de la cellule et sont
interdépendants, ce qui rend indispensable I'’étude de leur influence sur les parametres de sortie de
la cellule solaire. Cette étude permettra ainsi de déterminer les parametres critiques et importants
dans le fonctionnement de ce type de cellule et donc I'optimisation des performances de celle-ci.

Pour étudier I'influence d’un parametre, nous allons le faire varier sur un intervalle donné tout en
fixant tous les autres parameétres. Cette démarche sera suivie pour étudier I'influence de chacun des
parameétres sur les performances de la cellule solaire a bande intermédiaire.

Pour chaque variation du parametre donné, nous avons généré les caractéristiques courant-
tension J(V) sous I'éclairement AM1.5 G afin d’extraire les paramétres de sortie : la densité de
courant de court-circuit Jsc, la tension de circuit ouvert Voc, et le rendement de conversion n de la
cellule.

Nous allons d’abord étudier I'influence de I'introduction de la bande intermédiaire (IB) dans la
couche absorbante de GaAsN notamment en faisant varier la concentration (Ni) dans la bande
intermédiaire, le niveau d’énergie de la bande intermédiaire (Ei) dans la bande interdite de GaAsN, et

I’épaisseur de la couche absorbante (xi). Puis, nous nous étudierons l'effet du dopage et de

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique

I’épaisseur de la couche émettrice (p-GaAs) et la couche de base (n-GaAs).
La structure de la cellule solaire a base de GaAsN a bande intermédiaire (IBSC) étudiée, est une

homojonction ou la région IB est prise en sandwich entre les matériaux p-GaAs et n-GaAs comme
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c’est indiqué dans la figure 9.b. Le matériau GaAsN est un alliage ternaire GaAs;N, avec une
concentration en azote (x, N%). Dans notre étude le choix de la composition (x) pour l'alliage
GaAs,..N, est négligé par le fait que nous nous concentrerons sur I'étude du déplacement de la bande
intermédiaire dans l'alliage GaAsN tout en gardant les méme parametres du matériau GaAs (le
matériau hote pour I'alliage GaAsN). Théoriquement, la modification de la concentration en azote (x,
N%) de I'alliage ternaire GaAs; N, permet de modifier le déplacement de la bande interdite (IB) (E-)

et de la bande de conduction (E+) comme il est illustré dans la figure 10.

VB->E.

— -
ASO

Figure 10: L'interaction avec les états N localisés divise la bande de conduction de matériau origine GaAs
(matériau hote) en sous-bandes de conduction inférieure (E-) et supérieure (E +), qui deviennent
respectivement IB et CB dans le schéma du dispositif de cellule solaire a bande intermédiaire. Les trois

ez " . s , . N - 6
transitions optiques autorisées sont également indiquées .

Le tableau 1 présente les parameétres physiques de GaAs et GaAsN utilisés dans la simulation.

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique

matériaux GaAs GaAsN
(zB)
Paramétres physiques
Energie du gap, Eg [eV] 1.42 1.42
Affinité électronique,y{eV] 4.07 4.07
Densité effective de la bade de 4.33x10" 4.33x10"
conduction, Nc[cm'3]
Densité effective de la bande de 1.28x10" 1.28x10"
valence, N, [cm™]
Mobilité électronique, u, [em>V™'s™] 8500 8500
Mobilité des trous, u, [em®Vis™ 400 400
Permittivité relative, g, 12.5 12.5

Tableau 1: Les parameétres physiques de GaAs et GaAsN™ O],
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Le tableau 2 regroupent respectivement les parameétres technologiques tels que la position
énergétique de la bande intermédiaire (Ei), la concentration (Ni), I’épaisseur (xi) de la couche
absorbante GaAsN, ainsi que le dopage et I'épaisseur des couches base et émetteur.

Couches Parametres Valeurs par Etendu de
défaut variation
Couche émettrice Dopage (cm™) 1x10™ 1x10'°-1x10"
p-GaAs Epaisseur (nm) 50 5-200
Couche absorbante (région  Niveau énergétique de la bande 0.5 0.1-0.8
IB) intermédiaire Ei (eV)
n-GaAsN Concentration de la bande 1x10"° 1x10"*-1x10%°
intermédiaire Ni (cm™)
Epaisseur xi (nm) 6000 300-6000
Couche base Dopage (cm™) 1x10* 1x10'%-2x10"
n-GaAs Epaisseur (nm) 3000 300-3000

Tableau 2: Valeurs des paramétres utilisés pour la modélisation et la simulation numérique de la cellule

solaire a base de GaAsN.

6.1 ETUDE DE L’INFLUENCE DE LA BANDE INTERMEDIAIRE
6.1.1 Effet de la densité et du niveau énergétique de la bande intermédiaire (IB) sur les

grandeurs photovoltaiques

La cellule solaire GaAs conventionnelle a été étudiée et optimisée. Elle présente les grandeurs de
sortie tels que: Jsc = 29.42 mA/cm?, Voc = 0.77 V etn = 19.32 %, pour des parametres
technologiques optimisés.

Dans le cas de I'étude de I'IBSC GaAsN, nous définissons les paramétres tels que I'épaisseur de
I’émetteur (p-GaAs) et la base (n-GaAs) sont de 50 nm et 3 um, respectivement. Le dopage de

2, respectivement.

I'émetteur (p-GaAs) et la base (n-GaAs) sont de 1x10'® cm™ et 1x10™ cm
L'épaisseur xi de la couche absorbante (n-GaAsN) est de 2 um.

La figure 11 montre |'évolution des parameétres photovoltaiques en fonction de la densité Ni de la
bande intermédiaire (IB) pour différents niveaux énergétiques Ei de la bande intermédiaire (IB) de la
couche absorbante (n-GaAsN).

Le niveau énergétique Ei de la bande intermédiaire IB est fixé au-dessous du minimum de la

bande de conduction Ec.
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Figure 11: Variation des paramétres photovoltaiques en fonction de la densité Ni de la bande intermédiaire

de la bande de conduction, Ei = 0.1, 0.2, 0.3, 0.4 et 0.5 eV, la densité de court-circuit Jsc et le
rendement 7 commencent a diminuer a partir d’'une densité de la bande intermédiaire
Ni = 1x10™ cm™. Plus précisément, pour Ei = 0.1, la densité de court-circuit Jsc et le rendement n
commence a diminuer a partir de la densité Ni = 1x10™ cm™. Ceci est justifié par le fait que cette
cellule ne fonctionne que si la bande intermédiaire est partiellement remplie. Si la bande est pleine,
I'absorption entre la bande de valence et la bande intermédiaire est impossible car celle-ci ne peut

plus accepter d’électrons. Si la bande intermédiaire est vide, aucune absorption n’est possible entre

avec différentes niveaux énergétique de la bande intermédiaire Ei de la couche absorbante (n-GaAsN).

Nous observons a partir des résultats de simulation que pour les niveaux énergétiques au-dessous
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Jsc (mA/cm?)

elle et la bande de conduction . Dans la suite de notre simulation on fixera la concentration de la
bande intermédiaire Ni a 1x10*® cm>.
Pour mieux voir I'influence du niveau énergétiques Ei de la bande intermédiaire IB, on a étudié

I’évolution des paramétres de sortie de la cellule Jsc, Voc et 11 en fonction de Ei (Figure 12).

Figure 12: Variation des paramétres photovoltaiques en fonction du niveau énergétique de la bande
intermédiaire Ei de la couche absorbante (n-GaAsN).
(a) - Densité de courant de court-circuit Jsc, (b) - Tension de circuit ouvert Voc, (c) - Rendement de
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On remarque que lorsqu’on augmente le niveau d’énergie Ei de 0.1 eV a 0.50 eV, la densité de
courant de court-circuit Jsc et le rendement de conversionn augmentent jusqu’a leurs valeurs
maximales 32.28 mA/cm? et 21.29%, respectivement, puis ils diminuent au-delad de 0.50 eV. Les
résultats de simulation montrent que la meilleure position du niveau énergétique Ei de la bande
intermédiaire (IB) est a 0.50 eV. On peut conclure que la position énergétique de la bande
intermédiaire a une influence sur le courant de court-circuit Jsc et par la suite sur le rendement de
conversion de la cellule solaire.

La tension de circuit ouvert reste invariante du fait que la tension de fonctionnement est

déterminée par la bande interdite la plus grande.

6.1.2 Effet de I'épaisseur de la couche absorbante (n-GaAsN)

La figure 13 montre |'évolution des paramétres photovoltaiques en fonction de I'épaisseur xi de la
couche absorbante (n-GaAsN). Dans ce cas, nous définissons les paramétres de I'IBSC basés sur
GaAsN, tels que I'épaisseur de la couche émettrice (p-GaAs) et la base (n-GaAs) de 50 nm et de 3 um,
respectivement. Le dopage de la couche émettrice (p-GaAs) et de la couche base (n-GaAs) sont de
1x10* cm.

Le niveau énergétique Ei de la bande intermédiaire IB est fixé a 0.5 eV au-dessous du minimum de

la bande de conduction Ec avec une concentration Ni=1x10" cm>.
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augmentent avec I'épaisseur de la couche absorbante, ils se stabilisent a partir d’une épaisseur de
5000 nm. La tension de circuit ouvert Vyc est quasi constante. La couche absorbante qui contient la

bande intermédiaire (IB) doit étre suffisamment épaisse pour assurer la pleine absorption des

Figure 13: Variation des paramétres photovoltaiques en fonction de I'épaisseur xi de la couche absorbante

(a) - Densité de courant de court-circuit Jsc, (b) - Tension de circuit ouvert Voc, (c) — Rendement de

Nous observons de la figure 13, que la densité de courant de court-circuit Jsc et le rendement n

photons.

Le meilleur rendement de conversion (n = 21.89 %) est obtenu pour une épaisseur xi = 6000 nm

de la couche absorbante.
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Jsc (mA/cm?)

6.2 EFFET DES PARAMETRES TECHNOLOGIQUES DE L’EMETTEUR (P-GaAs)

La figure 14 montre I'évolution des parameétres photovoltaiques en fonction de I'épaisseur de
I’émetteur (n-GaAs) pour différentes concentration du dopage Na. Dans ce cas, nous définissons les
parameétres de I'IBSC basés sur GaAsN, tels que I'épaisseur de la couche absorbante (n-GaAsN) et la

base (n-GaAs) sont de 6 um et 3 um, respectivement et le dopage de la couche base (n-GaAs) est de

1x10™ cm.

Le niveau énergétique Ei de la bande intermédiaire IB est fixé de 0.5 eV au-dessous du minimum

de la bande de conduction Ec avec une densité Ni=1x10'® cm™.
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Figure 14: Variation des paramétres photovoltaiques en fonction de I'épaisseur de I’émetteur (p-GaAs) avec

différentes concentrations du dopage Na.

(a) - Densité de courant de court-circuit Jsc, (b) - Tension de circuit ouvert, Voc, (c) - Rendement de

conversion n.
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Nous observons de la figure 14 que la densité de courant de court-circuit Jsc diminue au fur et a
mesure que le dopage et I'épaisseur de la couche émetteur (p-GaAs) augmentent. Pour les faibles
épaisseurs de I'émetteur, les porteurs minoritaires photogénérés atteignent facilement la région
d'appauvrissement et peuvent donc contribuer au photocourant total. Mais si I'épaisseur de
I'émetteur augmente, ces photoporteurs se recombinent avant d'atteindre cette zone et le
photocourant diminue.

La tension de circuit ouvert Voc augmente légerement avec ['épaisseur et augmente
significativement avec le dopage Na.

Le rendement n diminue au fur et a mesure que I'épaisseur et le dopage de la couche émettrice
(p-GaAs) augmente.

Le meilleur rendement de conversion (n = 21.91 %) est obtenu pour un dopage de 1 x 10"’cm™ et

une épaisseur de 20 nm de la couche émetteur (p-GaAs).
6.3 EFFET DES PARAMETRES TECHNOLOGIQUES DE LA BASE (N-GaAs)

La figure 15 montre I'évolution des parameétres photovoltaiques en fonction de I'épaisseur de
I’émetteur (n-GaAs) pour différentes concentrations du dopage Nd. Dans ce cas, nous définissons les
parameétres de I'IBSC basés sur GaAsN, tels que I'épaisseur de la couche émettrice (p-GaAs) et de la
couche absorbante (n-GaAsN), sont de 20 nm et 6 um, respectivement. Le dopage de la couche
émetteur (n-GaAs) est de 1x10" cm™.

Le niveau énergétique Ei de la bande intermédiaire IB est fixé a 0.5 eV au-dessous du minimum de

la bande de conduction Ec avec une densité Ni = 1x10* cm™.
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Figure 15: Variation des paramétres photovoltaiques en fonction de I'épaisseur de la base (n-GaAs) avec

(a)- Densité de courant de court-circuit Jsc, (b) - Tension de circuit ouvert, Voc, (c) - Rendement de

Nous observons de la figure 15 que la densité de courant de court-circuit Jsc et le rendement n
augmentent avec I'épaisseur de la couche base n-GaAs et diminuent avec I'augmentation du dopage.

La tension de circuit ouvert Voc reste constante sur toute la plage de variation du dopage et de

I’épaisseu

Le meilleur rendement de conversion (n = 21.91%) est obtenu pour un dopage et une épaisseur

r.

Epaisseur de la base (n-GaAs) (nm)

différentes concentrations du dopage Nd.

conversion n.

de la couche base (n-GaAs) de 1 x 10" cm™ et de 3 pm, respectivement.
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6.4 ETUDE DE LA CARACTERISTIQUE J-V

La valeur optimale de la concentration de la bande intermédiaire (IB) Ni, du niveau énergétique Ei
et de I'épaisseur de la couche absorbante GaAsN sont estimés dans les simulations précédentes avec
Ei=0.5 eV, Ni = 1x10'® cm™ et xi = 6000nm. Ce sont les paramétres essentiels pour qui ont déterminé
la performance d’une cellule solaire a bande intermédiaire (IBSC). L’effet de la bande intermédiaire
dans la couche absorbante sur la caractéristique J(V) dans la cellule solaire a bande intermédiaire est
présenté dans la figure 16, la densité du courant de court-circuit Jsc augmente en comparaison avec
une cellule GaAs conventionnelle sans bande intermédiaire (IB), la tension de circuit ouvert Voc est

quasi constante.
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Figure 16: Caractéristique J(V) d’une cellule solaire avec bande intermédiaire (p-GaAs/n-GaAsN(IB)/n-GaAs)

et une cellule solaire sans bande intermédiaire (p-GaAs/n-GaAs) sous I’éclairement AM 1.5.

La densité du courant de court-circuit (Jsc) est plus élevée pour une cellule solaire a base de
GaAsN (avec IB) en comparaison a celle d’une cellule solaire a base de GaAs (sans IB) comme illustre
la figure 16. On peut dire aussi que la densité du courant de court-circuit (Jsc) augmente en raison de
I'absorption additionnelle de la bande intermédiaire (IB).Les cellules solaires a bande intermédiaires
fournissent une augmentation de I'absorption en raison d’absorptions supplémentaires a la fois due
a l'absorption de la bande de valence (BV) a la bande intermédiaire (IB) et celle de la bande

intermédiaire (IB) a la bande de conduction (BC). Par conséquent, dans ce type des cellules, le

: Etude et Simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du matériau GaAsN pour le Photovoltaique

courant de court-circuit (Jsc) peut étre augmenté. La tension de circuit ouvert reste invariante du fait

que la tension de fonctionnement est déterminée par la bande interdite la plus grande (schéma
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6.5 RENDEMENT QUANTIQUE

Nous avons également simulé le rendement quantique en fonction de la longueur d'onde. Le
rendement quantique externe, EQE, est défini comme le rapport du nombre de paires électrons -
trous, au nombre de photons incidents, un EQE de 100% indique que chaque photon incident donne
lieu a un électron qui contribue aux flux.

Le rendement quantique interne, IQE, est défini comme le rapport du nombre de paires électrons-
trous collectés, au nombre de photons absorbés. Contrairement a I'EQE, les photons qui sont perdus
par réflexion ou par transmission ne comptent pas.

La figure 17 illustre I'IQE en fonction de la longueur d'onde. Le but recherché est d’avoir une
cellule solaire 3 IQE le plus élevé possible sur un large spectre 3. La figure montre que la cellule
solaire a bande intermédiaire fournit une large réponse spectrale par rapport a la cellule solaire sans
bande intermédiaire. L'existence de la bande intermédiaire fournit une large réponse spectrale au
spectre solaire par I'intermédiaire de trois transitions optiques (de la bande de valence a la bande de
conduction, de la bande de valence a la bande intermédiaire, et de la bande intermédiaire a la bande

(381 |’obtention de trois transitions

de conduction) et par conséquent un rendement plus élevé
optiques non seulement fournit un rendement plus élevé et une augmentation du spectre solaire
mais réduit également des déperditions d’énergies dues a la relaxation thermique des porteurs

optiquement excités.
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Figure 17: Rendement quantique en fonction de la longueur d'onde d'une cellule solaire a bande
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Partie |



CHAPITRE 4: SIMULATION DE LA CELLULE A BANDE INTERMEDIAIRE IBSC A BASE DU
GaAsN P

Les parametres technologiques optimisés pour cette structure a base de GaAsN sont résumés

dans le tableau suivant (Tableau 2).

Couches Paramétres Valeurs
Couche émettrice  Dopage (cm”) 1x10"
p-GaAs Epaisseur (nm) 20
Couche Niveau énergétique de la bande intermédiaire Ei (eV) 0.5
absorbante (région  concentration de la bande intermédiaire Ni (cm™) 1x10™
IB) Epaisseur xi (nm) 6000
n-GaAsN
Couche base Dopage (cm'3) 1x10™
n-GaAs Epaisseur (nm) 3000

Tableau 2: Les parameétres optimisés de I'IBSC a base de GaAsg ¢sNg 04.

- Estimation de la valeur de la fraction d’Azote (x, N) de I’alliage GaAs,., N, pour Ei=0.5 eV

Dans notre étude, les résultats de simulation ont montré que la meilleure valeur du niveau
d’énergie Ei de la bande intermédiaire (IB) est a 0.50 eV. Pour estimer la fraction d’azote (x, N) du
matériau GaAsN correspondant a ce niveau énergétique, nous nous sommes basés sur I'étude de la
variation de la transition d’énergie fondamentale de la bande interdite dans GaAsN en fonction de la

fraction d'azote( x, N) des travaux de |. Vurgaftman and J. R. Meyer illustré a la figure 18.

Fundamental Bandgap Energy (eV)

——BAC B SRR
ogl ----- C=20.4 - 100x eV ISR
---------- C=18eV
& exp. data )
0.6 . I . 1 R L VY TR |
0.00 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05
N fraction x

Figure 18: I’énergie de la transition fondamentale de la bande interdite dans GaAsN en fonction de la

fraction d'azote x "
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La figure 18 représente I'énergie de la transition fondamentale de la bande interdite dans le
GaAsN en fonction de la fraction d'azote x, un modéle de BAC, un modele ol le parametre de
courbure C est en fonction de x (C=20.4-100x eV), un modeéle ou le parameétre de courbure C est
constant (C=18 eV ) et des données expérimentales.

L’énergie du gap de GaAs Eg ¢.a=1.42 eV, le niveau énergétique de la bande intermédiaire Ei est a
0.5 eV du matériau GaAsN (transition d’énergie de 0.5 eV a partir de la bande de conduction du
matériau hote GaAs). Dans ce cas I'énergie du gap du GaAsN est Eggaasn= Eg cans-Ei =0.92 eV. A partir

de la figure 12 on peut estimer la valeur de la fraction d’azote x pour Egg.asn=0.92 eV, soit :

v" x=0.05 pour le modéle du BAC et les données expérimentales (courbe solide et cercle).
v" x=0.035 pour un paramétre de courbure C=20.4-100x eV (courbe pointillé).

v" x=0.032 pour un paramétre de courbure C=18 eV (courbe en petit pointillé).

Nous présentons dans le tableau 3 des résultats expérimentaux obtenus dans la littérature pour
des cellules simple jonction a base de GaAsN comparés aux cellules simple jonction a base de GaAs et
nos résultats qui restent purement théoriques mais qui donnent une indication sur le haut

rendement qui peut étre obtenu au cas ol une amélioration dans la technologie du GaAsN sera faite.

Structures Jsc(mA) Voc (V) n (%) i
GaAs (structure P-N 3 couche mince) 24.2 0.98 18.1 0.76
GaAs structure P-N (nos résultats) 29.42 0.77 19.32 0.83
GaAsN (CBE) (structure pn GaAsN avec N=0.85%) !  15.04 0.662 7.18 0.65
GaAsN (CBE) (structure n*-GaAs/n-GaAsN/p-GaAsN  16.52 0.66 7.1 0.65
avec N=0.71% et un contact avant schottky )

IBSC a base de GaAsN (nos résultats) 33.28 0.77 21.92 0.87

Tableau 3: Parameétres de sortie rapportés dans la littérature pour des cellules simple jonction de GaAsN

comparés aux cellules simple jonction de GaAs et a bande intermédiaire a base de GaAsN de nos résultats.
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7. CONCLUSION

Le travail présenté dans ce chapitre concerne I'étude de cellules solaires a bande intermédiaire
IBSC a base de GaAsN. L'objectif principal étant d'optimiser les parametres technologiques de la
cellule photovoltaique proposée et, par la suite, ses paramétres de sortie.

Les résultats de simulations de cet approche montrent que la structure a bande intermédiaire
fournit une amélioration considérable du courant de court-circuit et du rendement de conversion
par rapport a la structure sans bande intermédiaire, et aucun changement de la tension de circuit
ouvert n’est observé. La conception de la cellule étudiée semble prometteuse, les parametres clés du

succes de cette approche sont:

le choix de la position énergique et la concentration de la bande intermédiaire implique le

choix de la fraction d’azote (x, N%) du GaAsN joue un rdle trés important pour avoir les

résultats souhaitables.

- La couche absorbante (GaAsN) qui contient la bande intermédiaire (IB) doit étre
suffisamment épaisse pour assurer la pleine absorption des photons.

- Il est nécessaire de minimiser |'épaisseur de la couche émettrice (P-GaAs) pour que les
porteurs minoritaires photogénérés atteignent facilement la région d'appauvrissement et
peuvent donc contribuer au photocourant total.

- Il est nécessaire d'augmenter I'épaisseur de la couche base (n-GaAs) et de minimiser son

dopage.

Enfin, nous avons obtenu un rendement de conversion maximale de 21,92% dans cette étude
préliminaire pour IBSC a base GaAsN.

Comme perspective, afin d’atteindre un rendement plus élevé, prévu par la théorie, nous
suggérons de travailler avec le GaN comme matériau héte a la place de GaAs avec des fractions

d’Arsenic comme niveaux défauts.
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1.

INTRODUCTION

Un défi existant dans I'électronique a haute fréquence (haute vitesse) est I'utilisation du GaN pour
réaliser des dispositifs a semiconducteurs avec l'objectif principal d'obtenir des sources, des
amplificateurs et des détecteurs dans la gamme térahertz (THz) 03 La longueur d'onde du
rayonnement dans la bande térahertz (Rayons T) est située dans le spectre électromagnétique entre
les fréquences micro-ondes et infrarouge (100 GHz <f <10 THz, 3 mm> A> 30 um) 4 comme on peut
le voir sur la figure 1. En d'autres termes, elle se situe entre les limites des domaines de

I'électronique et de I'optique 7).

V' =B A T

wavelength | : : ; ; 1 cm 1 mm , A mil, 1 nm 1 pm
MM IO 707 10 1 107 102 105 10% 10° 106 107 70¢ 10° 107 107 107
1 MHz 1 GHz 1THz 1 PHz 1 EHz 12ZHz
frequency | 1 I I 1 1 ! 1 ) 1 1 ! ! 1 ! ! |
M2 905 108 107 108 10° 10 10" 102 10 10" 10'® 10%® 107 10 10" 102 102
Radio Spectrum T eranerizl] jolet X-ray Gamma
Br and Mi Far IR Mid IR Extreme UV Soft X<ay Hard X-ray

<

ELITL N ETEY _.
opl(cs

Figure 1: Spectre électromagnétique.

Ces dernieres années, cette bande de fréquences a suscité beaucoup d'intérét scientifique a ses
multiples applications potentielles. Une part importante de I'intérét suscité par le rayonnement THz
est due a son degré d’absorption différent par de nombreux matériaux d’intérét. Par exemple, ce
rayonnement est capable de pénétrer dans un grand nombre de matériaux non conducteurs. Il peut
traverser des matériaux diélectriques tels que des vétements, du papier, du carton, du bois, des
murs, des objets en plastique et en céramique (molécules non polaires) .. Le brouillard et les nuages
peuvent également étre pénétrés, mais ce n'est pas le cas pour le métal, I'eau ou I'ammoniac
(molécules polaires). En conséquence, Les longueurs d'onde THz sont considérées comme présentant
un grand intérét pour différentes applications dans divers domaines tels que l'imagerie médicale, la
biologie, la sécurité, les télécommunications, la pharmacie, les capteurs, les mécanismes de contréle

11 De nombreux efforts sont en cours pour

de la qualité et dans l'industrie aérospatiale, etc...
concevoir des dispositifs compacts et a faible colit couvrant cet espace THz. Parmi ces dispositifs, les
nanodiodes planaires (SSD) qui sont le sujet de cette partie de dissertation. Les SSD offrent des
possibilités intéressantes dans les applications THz pratiques car: (i) elles sont réalisées en une seule
étape de nanolithographie en créant simplement des tranchées isolantes dans une couche

semiconductrice, (ii) les dispositifs planaires peuvent étre agencés en matrices plan focal et (iii) s’ils
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CHAPITRE 1: ETAT DES CONNAISSANCES SUR LES SSDs A BASE DE GAN

sont réalisés avec des semiconducteurs de grande mobilité, ils peuvent atteindre des fréquences de
fonctionnement dans la gamme THz a température ambiante. Ces diodes ont été proposées par
A. M. Song et al. en 2003 2 peu de temps apres, les SSD InGaAs ont démontré une capacité de
détection jusqu’a 110 GHz dans une configuration guidée 131 et jusqu’a 1.5 THz dans un systéme a
espace libre M3 1a température ambiante et méme jusqu'a 2.5 THz a 10 K en espace libre (s,

Le GaN présente plusieurs caractéristiques qui font de ce semiconducteur un candidat prometteur
dans le domaine du Térahertz tel que sa résistance électrique élevée, directement liée a son grand
gap énergétique, sa vitesse de saturation maximale et son faible temps de relaxation par rapport aux
autres matériaux Il1-V généralement utilisés dans les diodes SSD . L’ utilisation de GaN pour le canal
du SSD avait été initialement proposée a des fins d’émission (en générant des oscillations de

[19]

[17.18)) "mais elle a révélé des capacités intéressantes pour la détection de forte puissance %,

Gunn
avec des sensibilités jusqu’a 100 V/W a 0.3 THz avec puissance équivalente de bruit (NEP', noise

"2 Dans une configuration en espace libre, des valeurs de 2.0 et

equivalent power) de 280 pW Hz
0.3 V/W ont été obtenues a 0.30 et 0.69 THz 7,

Dans le paragraphe suivant, nous allons présenter les différentes techniques de génération des
ondes térahertz en mettent I'accent sur les sources électroniques, de méme, nous allons présenter
les différentes techniques de détection en nous focalisant sur les détecteurs THz fonctionnant a

température ambiante.

. LATECHNOLOGIE THz

2.1 SOURCES THz

L'insuffisance de la technologie THz de nos jours est due au manque de sources compactes basées
sur les dispositifs a semiconducteurs capables de fonctionner a température ambiante. En outre, le
faible co(t, la portabilité et la puissance de ces sources rendraient leurs applications réalisables dans
un contexte large. Un bref résumé de ces sources est commodément développé, avec une attention

particuliére accordée aux propriétés de puissance et de fréquence, discutées ci-dessous.

I. L'une des sources étudiées concerne les multiplicateurs de fréquence. Ceux-ci ont été
fabriqués en utilisant différentes technologies et configurations: diode varicap et varistance,
diodes varactor a hétéro-barriere (HBVD, hetero-barrier varactor diodes) ou double
hétérojonction transistors bipolaires (DHBT, double heterojunction bipolar transistors). En
particulier, ceux a base de diodes Schottky GaAs ont été utilisés pendant de nombreuses

décennies a des longueurs d'onde submillimétriques. Pour ces diodes Schottky en GaAs, des

'la puissance équivalente de bruit (NEP) est une mesure de la sensibilité d'un systéme de détection. Elle est définie
comme étant la puissance donnant un rapport signal sur bruit (SNR) de un pour une bande passante de sortie d'un hertz".
Une bande passante de sortie est I'équivalent d'une demi-seconde en termes de temps d'intégration

117

Hertz

éra

T

ique

GaN pour I’Electroni

ériau

base du maté

a

tif type SSD

isposi

dud

érisation

/4

Simulation et Caract



https://fr.wikipedia.org/wiki/Rapport_signal_sur_bruit
https://fr.wikipedia.org/wiki/Bande_passante
https://fr.wikipedia.org/wiki/Hertz
https://fr.wikipedia.org/wiki/Hertz

118

CHAPITRE 1: ETAT DES CONNAISSANCES SUR LES SSDs A BASE DE GAN

améliorations de performances ont été prévues a plus long terme pour les chaines de
multiplicateurs 139 uW (3 1.6 THz) et 32 pW (a 2.4 THz) ), en supposant un fonctionnement a
température ambiante et une source de pompage de 150 mW a la bande passante
W (75-110 GHz) 2. Avec I'avénement des amplificateurs a ondes millimétriques a base de GaN,
des puissances de sortie de 125 mW dans la gamme de fréquences de 270 GHz a 300 GHz ont été
produites 23 La puissance de sortie a été multipliée par 1000 par rapport a la technologie GaAs
et InP. En considérant les nouveaux développements, ainsi que les progres récents dans la

[24,25]

gestion thermique des multiplicateurs de fréquence , la progression continue avec des

(24.26] ‘ot |a perspective de diodes Schottky

amplificateurs de puissance autour de 0.1 THz ou plus
GaN a tension de claquage élevée pour les multiplicateurs submillimétriques ?*?”8 || est clair
gue les sources électroniques cohérentes ont le potentiel de délivrer des milliwatts de puissance
monomode accordable bien dans la gamme terahertz.

Il. Une autre technologie possible pour atteindre des fréquences dans la gamme THz implique

[22]

des oscillateurs a transistors . La figure 2 résume les résultats de |'état de I'art des

amplificateurs de puissance a base de transistors pour oscillateurs et les compare aux dispositifs
a deux terminaux qui ont produit plus de 10 mW au-dessus de 300 GHz sans I'utilisation de la

combinaison de puissance 2.

3
o
10 O SiIMPATT osc.
p DO ® InP Gunn oscillator
ol o @ GaAs TUNNETT osc.
107y "® o GaAs SLED osc.
% ] ® ®«0 RTD oscillator
o A L3 ® ‘InP’HEMT amplifier
o 1 o AnD’ b
O 10' 4 Ly ® | ¥ ‘InP'HBT amplifier
3 ’ 2 ® o8 [0 ‘InP'HEMT oscillator
Q. ® v ‘InP"HBT oscillator
3 100 4 4 ¥ a¥ |4 siGe/cMOS amp.osc.
=] 3 vv
o
L o Woe
& g Vo
3 ov
o
10—2 ; A T T ., Ll 1
0.1 0.2 0.4 0.6 08 1.0

frequency, THz

Figure 2: Résultats de I'état de I'art des amplificateurs a transistors, des oscillateurs a transistors et les

dispositifs a deux terminaux actifs sélectionnés dans la plage de fréquences comprise entre 100 et 1000 GHz

a la température ambiante 22,
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Les performances des circuits intégrés monolithiques a ondes millimétriques (MMIC,
monolithic millimetre-wave integrated circuits) se rapprochent des puissances de sortie, dans la
gamme de fréquences 100 GHz-260 GHz, qui jusqu'ici n'ont été possibles qu'avec des diodes a
base de silicium (Si) a avalanche a résistance négative aux hyperfréquences (IMPATT, IMPact
ionization Avalanche Transit-Time diode) > %3, Les transistors bipolaires a hétérojonction (HBT)
InP/InGaAs sont les dispositifs préférés pour les amplificateurs THz et les oscillateurs en
comparaison avec les HBT AlGaAs/GaAs, car ils fournissent des fréquences de fonctionnement
plus élevées 2,

Le développement rapide de I'électronique radiofréquence nécessite l'introduction de
matériaux a large bande interdite tel que le GaN en raison de son potentiel de densité de
puissance de sortie élevée, de tension de fonctionnement élevée et d'impédance d'entrée élevée.
Au cours de la derniere décennie, les dispositifs RF basés sur du GaN ont connu des progres
considérables dans de nombreux domaines: la croissance des matériaux, la technologie de
traitement et la structure des dispositifs a la conception MMIC. La densité de puissance de sortie

a atteint 40 W/mm %, soit plus d'un ordre de grandeur supérieur au GaAs 2.

lll. Une autre technologie possible disponible pour travailler dans la gamme THz est celle des

22 ce sont les premiers dispositifs a

dispositifs actifs a deux terminaux (Figure 2
semiconducteurs a étre utilisés dans les oscillateurs hyperfréquences et leur grand avantage est
gu'ils sont plus simples a fabriquer par rapport aux dispositifs a trois terminaux. Les dispositifs
actifs a deux terminaux générent une puissance de sortie en fournissant une résistance
différentielle négative (NDR, Negative Differential Resistance) a la fréquence d'intérét. Les
dispositifs pertinents aux ondes submillimétriques sont les diodes a effet tunnel résonnant (RTD,
resonant-tunnelling diodes), les dispositifs tunnel a injection et temps de transit (TUNNETT,
TUNNEI injection Transit-Time devices), les dispositifs électroniques a super réseau (SLED, super
lattice electronic devices) et les dispositifs a électrons transférés (TED, également appelés
dispositifs Gunn) 2. L'accés a la gamme THz a travers le NDR est toujours un probléme difficile.
A cet effet, les dispositifs Gunn sont également en cours d'exploration. Par exemple, les
dispositifs InP Gunn dans un mode de troisieme harmonique ont donné 330 mW a 412 GHz et
86 mW a 479 GHz a température ambiante 22 pe plus, des oscillations THz dans une diode Gunn
plane submicronique Ings3Gag4;As ont été observées pour la premiere fois, fonctionnant a une
fréquence fondamentale supérieure a 300 GHz **!. De plus, un oscillateur a diodes Gunn planaire
basé sur AlGaAs/GaAs avec une fréquence fondamentale de fonctionnement de 120 GHz a été
réalisé. Celle-ci représente la fréquence fondamentale la plus élevée pour une diode Gunn a base

de GaAs B34,
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2.2 DETECTEURS THz ©**

La détection dans le régime térahertz revét une importance particuliere pour |'astronomie et la
spectroscopie. Alors que la science spatiale a toujours été la principale force motrice, il y a eu un
intérét croissant dans de nouveaux domaines tels que la sécurité et la communication de données.
En conséquence, des types de détecteurs existants ainsi que de nouveaux types fonctionnant a des
fréquences térahertz sont constamment développés pour une bande passante plus large et un bruit
plus faible. La détection a faible bruit en régime térahertz est souvent réalisée a I'aide de détecteurs
a bande carrée (square-law- detectors) tels que le détecteur a diode Schottky. Le fonctionnement a
polarisation nulle réduit le bruit de 1/f. Derniérement, les transistors a effet de champ a structure
métal-oxyde-semiconducteur (MOSFET, metal-oxide-semiconductor field-effect transistors) ont été
explorés en tant que détecteur térahertz. La diode a commutation automatique (SSD) est un
dispositif moins exploré offrant un potentiel de détection térahertz a polarisation nulle. Le SSD
génére une relation non linéaire courant-tension (I-V) via un effet de champ. Lorsque le premier SSD
a été présenté, il a été décrit comme un transistor a effet de champ avec des canaux de taille
nanométrique et des grilles latérales connectées au drain, formant une diode a deux bornes. La
caractéristique |-V non linéaire permet la détection en loi carrée et les SSD utilisant le gaz d'électrons
bidimensionnel (2DEG) d'hétérostructures IlI-V ont été utilisés pour la détection directe. Dans des
conditions cryogéniques, la détection a été démontrée jusqu'a 2.5 THz a l'aide de diodes SSD InGaAs.
A la température ambiante, une détection directe & polarisation nulle a été démontrée jusqu'a
1.5 THz avec des SSD au GaAs et 0.3 THz avec des SSD au GaN.

La figure 3 donne un apercu de I'état de I'art des NEP (puissance équivalente de bruit) des
détecteurs directs a température ambiante. Le détecteur métal-semiconducteur (diode Schottky) a
plus de cent ans et fournit aujourd’hui un état de I’art des NEP jusqu’a 1 THz et au-dela, avec une
polarisation nulle, dans des configurations quasi optiques et sur plaquette (wafer). Des progrées
récents sur les diodes Schottky ont été réalisés avec des contacts semiconducteurs en semi-métal,
atteignant un NEP de 0.4 pW/Hz" & 100 GHz. Les diodes Schottky & polarisation nulle ont été
intégrées dans des circuits intégrés monolithiqguement hyperfréquences (MMIC) et métamorphiques

HEMT (mHEMT).
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Figure 3: Détecteurs directs térahertz a la température ambiante. Les diodes Schottky montées dans un

guide d'onde (WG), dans une configuration quasi-optique (QO), dans des mesures sur tranche (CPW), CMOS

FET (QO), microbolomeétres (QO) et diodes inversées a hétérostructure 1351

Les diodes inversées a hétérostructure (Heterostructure backward diodes) produisent des
courbures plus grandes que les diodes Schottky, ce qui donne un NEP de 0.18 pW/Hz* mesuré &
94 GHz.

Les microbolometres fournissent un état de I'art de la détection directe a des fréquences au-dela
de 2 THz en mesurant la résistance des éléments sensibles a la température ambiante. Les
microbolometres ont l'inconvénient de nécessiter une polarisation et ont un temps de réponse en
millisecondes plus lent que les diodes Schottky.

Au cours des dix dernieres années, les transistors a effet de champ a semiconducteurs
complémentaires a I'oxyde de métal (CMOS FET, complimentary metal-oxide-semiconductor field-
effect transistor) sont devenus des détecteurs prometteurs. Bien que les FET soient polarisés avec
une tension de grille, ils montrent un courant a polarisation nul, permettant un faible bruit. Un NEP
de quelques centaines de GHz a 4.3 THz a été démontré ces derniéres années, ce NEP est proche de
celui atteint par la diode Schottky, en utilisant des longueurs de grille modérées de 150 nm. La haute
performance et l'intégration facile avec d’autres technologies CMOS s’ouvrent aux réseaux de
détecteurs térahertz a faible co(t.

Dans cette partie de dissertation, on s’intéresse aux diodes planaires SSD qui se basent dans leur
fonctionnement sur I'effet Gunn. Un apercu sur 'effet Gunn va étre présenté dans le paragraphe ci-

dessous.
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3. EFFET GUNN

En séquence temporelle (tension-temps), I'oscillation de tension qui se produit lorsqu'une tension
de polarisation appliquée dépasse un certain seuil s'appelle I'effet Gunn, du nom de son découvreur
J. B. Gunn P, |a fréquence de fonctionnement libre de l'oscillation dépend des propriétés du
matériau et de la géométrie du dispositif lui-méme. Ceci est di a l'effet d'électrons transférés
présenté par certains semiconducteurs composés binaires et ternaires. Un dispositif a
semiconducteurs a deux terminaux qui convertit le courant continu en RF en utilisant cet effet est
communément appelé diode Gunn. Le principe de I'effet d'électrons transférés est présenté ici en
discutant du transport d'électrons dans les champs bas et haut, de la mobilité différentielle négative

et de l'instabilité conduisant a la formation de domaine dans les diodes Gunn.

3.1 CONCEPT DE L’EFFET GUNN

3.1.1 Transfert électronique intervallée

Le transfert électronique intervallée résulte de la forme particuliere de la structure de bande de
certains semiconducteurs llI-V tels que les GaAs, I'InP ou encore le GaN qui est le matériau sur lequel
nous avons principalement travaillé. Comme indiqué sur la figure 4, le GaN est un semiconducteur a
bande interdite directe, cela se traduit par le fait que le minimum de sa bande de conduction qui est
dans sa vallée principale dite gamma (I') est dans le méme axe que le maximum de sa bande de
valence au centre de la zone de Brillouin (k=0). Comme on peut le remarquer sur le modeéle simplifié
de la structure de bandes du wiirtzite GaN, d’autres vallées encore appelées satellites existent, il

s’agit principalement de la vallée M-L et de la vallée A.

Wartzite | Enﬂg}'

A-valley

M-L-valleys
300K
T Tvalley E;= 339eV
. E i gl Eweds-53ey
p A i gl A
E Ey,= 47-55¢V
k ; Eg= 0008¢V
0 Eq- 0.04cV
P - .t - e ' —
/ k, b Z=——— S Heavy holes ¥
ke / Light holes
/ :
\J Split-off band

Figure 4: Premieére zone de Brillouin et structures de bandes du GaN wirtzite [61,
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A la température ambiante (300 K), la majorité des électrons libres résiduels qui ont acquis de
I’énergie due a 'agitation thermique se trouvent dans le bas de la bande de conduction de la vallée
gamma. A I'équilibre thermique, la dispersion des électrons engendrée par des collisions multiples
avec les atomes du réseau ou des défauts est isotrope d’oll un mouvement global nul de I'ensemble

des électrons. La vitesse thermique moyenne des électrons est donnée par "';

3kT \2
Vthermique = ( ) Eq.1

Meff

ol m,f est la masse effective des électrons dans le semiconducteur, k la constante de Boltzmann et
T la température.

Lorsqu’on applique sur le semiconducteur un champ électrique relativement faible, la force
électrostatique qui en découle, force les électrons libres a se déplacer paralléelement au champ
électrique, lesquels se déplacent dorénavant avec en plus de la vitesse thermique, la vitesse de
dérive (équation 2). Cette vitesse d’entrainement des électrons s’obtient en écrivant I'équation de la
conservation de la quantité de mouvement. En prenant en compte le temps moyen entre deux
collisions des électrons avec les atomes du réseau ou des défauts dus aux imperfections structurales

du cristal, on obtient '

Vdérive = (TZ:I;) E Eq.2

7. est le temps moyen entre deux collisions consécutives, encore appelé temps de relaxation, g est la

charge de I'électron.

La densité de courant de conduction est donnée par ™

Jeonduction = QMWVaerive Eq.3
Ou n est le nombre d’électrons libres dans le semiconducteur.

On peut voir dans I’équation de la vitesse de dérive, que cette derniére est proportionnelle au champ

électrique appliqué avec une constante que I'on appelle la mobilité p ™ :

=t Eq.4

Meff
On remarque dans I'équation 4, deux facteurs principaux interviennent dans la mobilité des
électrons et donc affectent la vitesse de dérive, et par conséquent le courant de conduction. Le
premier est le temps de libre parcours moyen des électrons qui est la conséquence de plusieurs
types de collisions, soit avec les phonons (issus de la vibration du réseau), soit avec les impuretés

ionisées ou principalement avec les atomes du réseau, il est donc fortement dépendant de la
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température. En effet, en augmentant la température, on augmente les vibrations du réseau
cristallin et donc les collisions ce qui diminue la mobilité des électrons. Le deuxieme facteur qui entre
en ligne de compte pour la compréhension de I'effet Gunn est la masse effective des électrons. La
masse effective s’obtient a partir de la relation de dispersion entre |'énergie et le vecteur d’onde et

est donnée par "

hZ
Merf = e Eq.5

d2%k

On remarque que la masse effective dépend du tenseur d’ordre 2 des dérivées secondes de
I’énergie par rapport au vecteur d’onde, or en géométrie différentielle, nous savons qu’une dérivé
d’ordre deux est proportionnelle a une courbure. Dans le cas présent, I'inverse de la masse effective
est donc une mesure de la courbure de la structure de bande tel que présenté sur la figure 4. En
d’autres termes, plus la courbure de la structure de bande est étroite comme c’est le cas de la vallée
centrale, plus la masse effective est petite et donc la mobilité est plus grande. La masse effective est
donc liée au niveau d’énergie dans la bande de conduction et on retiendra que dans une bande a
forte courbure, on trouve des porteurs de charge dit « légers » alors que dans une bande a faible
courbure, les porteurs de charge sont dit « lourds » ™.

Dans un semiconducteur, les porteurs de charge ne sont pas distribués uniformément dans le
volume, leur mouvement s’effectue donc dans un sens qui tend a uniformiser leur distribution
spatiale. En effet, dans un endroit ou la concentration en porteurs est tres forte, I'interaction entre
les porteurs est trés grande et la densité d’énergie est plus grande que la ou la concentration en
porteur est plus faible. Pour établir I’équilibre, les porteurs vont diffuser dans le sens opposé a celui
du gradient de concentration (loi de Fick), le flux de porteurs qui résulte de ce mouvement donne
naissance a un courant dit de diffusion qui est proportionnel a leur gradient de concentration. Le
courant de diffusion est donc proportionnel a la densité de charges via I'équation donnée

ci-dessous ",

dn

]diffusionn = —qF, =qD, dx Eq.6
Ou D,, est le coefficient de diffusion des électrons.

Il est important de mentionner que le courant de diffusion peut étre tres grand méme si la densité

de particules est faible. Une relation importante qui relie le coefficient de diffusion D a la mobilité p

est donnée par la relation d’Einstein "':
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Quand un champ électrique est appliqué dans un semiconducteur, la densité de courant totale

dépend de la diffusion et de la conduction électrique ™'

]total = ]conduction + ]diffusion

dan
™ dx

nq?t.

Meff

Jtotar = —

Eq.8

Eq.9

Lorsque ce champ électrique est augmenté de facon considérable et atteint une valeur critique

qui dépend du matériau, la vitesse des électrons n’est plus proportionnelle au champ électrique

appliqué (Figure 5).
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Figure 5: Evolution de la vitesse moyenne de dérive V4rive des électrons a 300 K en fonction du champ

électrique E pour le GaAs, I'InP et le GaN 7,

La figure 5 montre la vitesse de dérive moyenne en fonction du champ électrique appliqué pour le

GaN, le GaAs et I'InP. La vitesse de dérive augmente avec le champ électrique jusqu’a atteindre un

champ électrique critique appelé également champ électrique de seuil. Au-dela de ce champ

électrique de seuil, le matériau est le siege d’'une mobilité différentielle négative et la vitesse de

dérive moyenne commence a diminuer. Le champ électrique de seuil est tres dépendant du matériau

utilisé comme on peut le voir sur la figure 5. Il est de I'ordre de 3.5 kV/cm pour le GaAs, 10 kV/cm

pour I'InP et il est compris entre 140-170 kV/cm pour le GaN selon les valeurs rapportées dans la

littérature ¢!,
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En effet, pour des forts champs électriques, I'énergie cédée par les électrons au réseau cristallin
lors des chocs devient trop importante, c’est ce qu’on appelle le phénomeéne de « porteurs chauds »
du fait que les porteurs ne sont plus en équilibre thermique avec le réseau. Dans ce régime de
survitesse, les électrons peuvent étre amenés a occuper des états d’énergie plus élevés dans la
bande de conduction et donc de quitter la vallée centrale pour une vallée satellite. Dans le cas du
GaN, matériau utilisé dans nos travaux de theése, pour que les électrons puissent changer de vallée
pour atteindre par exemple la vallée M-L ou encore appelée U, il faut que leur énergie cinétique soit
supérieure a 'énergie de transfert intervallée qui est d’environ 1.5 eV . Conformément a la théorie

de la bande d’énergie, pour le matériau GaN, la structure de bande est exposée a la figure 6.

Energie
Vallée Vallée
Basse Haute
O
BC
I L
\ E;= 3,39eV

BV

Electrons énergétiques pouvant
transférer de la vallée basse a la
vallée haute.

k=0 k

Figure 6: Bande d’énergie en fonction du vecteur d’onde pour le GaN [381,

Quelques propriétés basiques du nitrure de gallium sont résumées dans le Tableau 1. Afin de
pouvoir faire des comparaisons avec d’autres matériaux utilisés pour réaliser des diodes Gunn, nous
avons rajouté dans ce tableau les propriétés des matériaux GaAs et InP. Les parameétres importants
comme la largeur de bande interdite, I'énergie de séparation entre les différentes vallées satellites

et la vallée principale gamma sont marquée en gras.
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Parameétres GaAs InP GaN
Structure cristalline Zinc blende Zinc blende Wiirtzite Zinc blende
Parametres de maille 5.6532(a) 5.8687(a) 3.16-3.19(a) 4.52(a)
5.12-5.19(c)
Conductivité thermique(W/cm.°C) 0.55 0.68 1.3 1.3
Champ électrique de claquage 4 x10° 5x 10° 3.3x 10° 5 x 10°
Mobilité électronique (cm?/V.s) 8500 5400 440 1000
Energie du gap a 300K 1.424 1.344 3.39 3.2
Energie de séparation entre la vallée I 0.29 0.59 1.1-1.9 1.6-1.9
et la vallée satellite L ou M — L (eV)
Energie de séparation entre la vallée T’ 0.48 0.85 1.3-2.1 1.4
el la vallée satellite X ou A (eV)

Constante diélectrique statique 12.9 12.5 8.9 9.7
Constante diélectrique dynamique 10.89 9.61 5.35 5.3
Masse effective des électrons dans la 0.063m,, 0.08m, 0.2m, 0.13m,

vallée central T'
Affinité électronique (eV) 4.07 4.38 4.1 41
Coefficient de diffusion des électrons < 200 130 25 25
(em?/s)

Densité effective d’états de la bande 4.7 x 1017 5.7 x 1017 23x101®  1.2x10'8
de conduction

Tableau 1: Propriétés de base du GaAs, InP et GaN [16)

Une fois dans la vallée L, dont la courbure de bande est moins élevée que celle de la vallée
gamma, la masse effective des électrons diminue. Non seulement leur masse effective diminue, mais
en plus ces électrons sont soumis a un processus de diffusion du a leur gradient (variation spatiale)
de concentration **. La combinaison de ces deux effets explique pourquoi la mobilité dans la vallée L
() est nettement plus petite que celle dans la vallée principale ( ur ), on assiste donc a I'apparition

d’une résistance différentielle négative (Figure 7, partie Il).

La zone de la résistance
différentielle négative

\

y Ewn l \E
o o
o o \_/ W N
e1e) oo/
(o) o
I L I L I L

Figure 7: Modele du transfert intervallée [38],
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La figure 7 montre le modéle du transfert intervallée. Dans la partie |, tous les électrons sont
situés dans la vallée I' et la densité de courant est quasiment proportionnelle au champ électrique,
avec I'augmentation de la polarisation, nous entrons dans la partie 2. Dans cette partie, une partie
des électrons transférent de la vallée basse vers vallée haute, ou la masse effective des électrons est
plus élevée et donc la mobilité des électrons devient plus petite que celle dans la vallée basse. La
densité de courant commence a diminuer lorsque nous augmentons la tension appliquée. Donc la
partie 2 est la zone ou la résistance différentielle est négative. Si nous continuons a augmenter la
polarisation, tous les électrons s’accumulent dans la vallée haute et la densité de courant

recommence a augmenter.

Considérons maintenant que nr et n; soient respectivement, la densité d’électrons dans la vallée

principale gamma et dans la vallée satellite L, la vitesse moyenne d’entrainement des porteurs peut

s’écrire 1*:

urnr+pgn
Vasrive(E) = Fnlr—+ni’ LE Eq.10

[16]

Pour de forts champ électrique, supérieur a 150 kV/cm , beaucoup d’électrons ont

suffisamment d’énergie pour « sauter » et I'occupation de la vallée satellite L augmente. Définissons

donc ® comme étant I'occupation relative de la vallée L
o ="t Eq.11
nr+ng

Si 'on émet I'hypothése que la mobilité ne dépend plus du champ électrique, la dérivée de

I’équation 10 donne:

d érive(E ad
VdT()=Mr—(#r—#L) (¢+EE) Eq.12

Pour avoir une mobilité différentielle négative, la condition suivante doit étre vérifiée:

Ur
dvgerive (E) ao Br—pL
—a < 0o = T = Eq.13
La mobilité dans la vallée gamma étant plus grande que celle dans la vallée U, le rapport Fr_ est

plus grand que 1. L'occupation relative @ de la vallée U étant, par définition, inférieure a 1, le terme
d®/dE sera toujours positif, ce qui montre que I'occupation relative de la vallée L augmente bien
avec le champ électrique. L’équation (13) démontre bien que le transfert intervallée peut provoquer

I"apparition d’une mobilité différentielle négative.
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En résumé, pour que la mobilité différentielle négative puisse apparaitre, le matériau

semiconducteur doit remplir les conditions suivantes (381,

e L’écart d’énergie AE entre le minimum de la vallée principale gamma et le minimun de la
vallée secondaire doit étre plus grand que I'énergie thermique (kT= 25 meV a la température
ambiante 300 K) afin d’éviter une occupation des électrons due a I'énergie thermique dans la
vallée secondaire sous un faible champ électrique

e Lalargeur de la bande interdite doit étre supérieur a AE afin d’éviter I'ionisation par impacts
des électrons avant que le transfert intervallée ne commence.

e La masse effective des électrons dans la vallée secondaire doit étre plus grande que celle de
la vallée principale.

e La mobilité des électrons dans la vallée secondaire doit étre plus petite que celle dans la

vallée principale.
3.1.2 Instabilité et formation de domaine

Les dispositifs électroniques transférés sont intrinsequement instables. L'instabilité est due a la
formation d'une région de charge d'espace qui croit de maniere exponentielle avec le temps en
raison d'un petit changement aléatoire de la densité de porteurs dans le semiconducteur. Cette

[39]

instabilité comme expliqué dans la référence ~ est discuté ci-dessous.

Dans un dispositif semiconducteur a dopage uniforme avec une concentration électronique Np,
un processus de bruit ou une variation du niveau de dopage ou certains défauts cristallins peuvent
provoquer une fluctuation spontanée de la densité électronique (N). Cette fluctuation spontanée
forme un dipble, consistant en une région d’accumulation et d’appauvrissement avec un gradient de
champ électrique. La non-uniformité de la charge d'espace est liée au champ électrique par

I'équation de Poisson suivante:

dE
dx

q(N — Np) = gy&, Eq.14

ol g et &, sont respectivement la permittivité de vide et relative, et Nj la densité de dopage. Si le
champ électrique moyen est inférieur au champ de seuil, les électrons soumis a un champ électrique
plus élevé se déplaceront plus rapidement que ceux situés dans la zone de bas champ. La charge
d'espace remplirait alors la région d'appauvrissement, ce qui atténuerait les fluctuations dues a la
relaxation diélectrique.

Considérons maintenant le cas ou le champ électrique appliqué est supérieur au champ électrique
de seuil Er : la vitesse de dérive des électrons diminue dans la région du champ supérieur, entrainant

une croissance de la fluctuation de la charge d'espace avec le champ électrique local associé au
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temps, comme indiqué dans figure 8. Cette croissance exponentielle du champ électrique se poursuit
jusqu'a ce qu'un domaine stable se forme, comme le montre la figure 8 (c). Pour que la chute de
tension totale a travers le dispositif reste la méme, le champ électrique en dehors du domaine reste
en dessous du niveau de seuil, assurant ainsi la stabilité. On peut voir sur la figure 8 (c) que le champ
électrique dans le domaine atteint une valeur de créte Ep, alors qu'en dehors du domaine, le champ
électrique ER est inférieur a la valeur de seuil. La charge d'espace présente en raison de la différence
de vitesse est stabilisée par I'accommodation dans le champ électrique (Ez < Er) et un domaine
stable est formé. De plus, cela signifie que lorsque le domaine est stable, un autre domaine ne se

développe pas car Ey reste inférieur a E .

A r A
N N N
N o O J\}
1 » »
c A £ A A
Epl- Stable Domain
e VAN
& RS e e R R B e Bl ol ion S SE a
Cathode Ano’de Cathode Arzde Cathode Anzie
(a) (b) (c)

Figure 8: Formation de domaines dipolaires stables avec la croissance de la charge d'espace 9],

Le matériau GaN a une grande vitesse de dérive I/}, (vitesse pic ~3 x 10’ cm/s). Au fur et a
mesure que le domaine se développe, le courant dans un circuit externe diminue en raison de la
chute du champ en dehors du domaine. Lorsque le domaine atteint I'anode, le gradient de champ
électrique devient nul et le domaine s'effondre. Les valeurs du champ électrique externe et du
courant augmentent jusqu'a ce qu’ils atteignent la valeur de seuil et permettre a un autre domaine
de se former a la cathode. Le courant externe oscille donc a une fréquence inversement
proportionnelle a la longueur de transit [, (distance entre le point de formation du domaine et
I'anode).

La fréquence d'oscillation peut donc s’exprimer par:

Eq.15
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3.2 D10DE GUNN CONVENTIONNELLE ET LIMITATIONS

La diode Gunn dans sa forme de base est un dispositif homogéne avec des contacts ohmiques a
chaque extrémité. Le dispositif a une structure en sandwich et comprend des couches de contact aux
extrémités, avec une région de passage entre les deux, comme indiqué sur la figure 9. Comme décrit
précédemment, la longueur de la région de transit détermine partiellement la fréquence de
fonctionnement du dispositif. Cependant, la formation de domaine dans les diodes Gunn
conventionnelles ne se produit pas dans la partie initiale de la région de transit, ou les électrons sont
accélérés aux niveaux d'énergie requis pour le transfert entre les vallées. Cette partie initiale est
appelée la zone morte. Ainsi, la formation de domaine se produit a une certaine distance de la
cathode en fonction de la polarisation appliquée. Cela réduit la longueur effective de la région de
transit et agit en tant que résistance parasite positive, ce qui dégrade la résistance négative globale
et entraine une réduction du rendement de conversion DC-RF. Généralement, la longueur de la zone
morte est d'environ 40% de la longueur de transit dans les dispositifs a haute fréquence “%. La
tension appliquée détermine le point de nucléation du domaine, ce qui rend la longueur de transit

effective et donc la fréquence de fonctionnement trés sensible a la tension appliquée.

n* n*

Effective transit length //

.
L

A

Dead zone

Contact layer

Doping concentration
Contact layer

Transit region length /;

3

-
»

Device depth

Figure 9: Structure conventionnelle de la diode Gunn.

Des résultats expérimentaux plus récents concernant les diodes Gunn a domaine unique de Gunn
indiquent que la fréquence de fonctionnement des diodes Gunn a GaAs s'étend a 122 GHz, ou une
puissance de sortie du second harmonique de 40 mW a été rapportée a la référence %,

Les performances des diodes Gunn a base de GaN, telles que rapportées dans la littérature, sont
principalement basées sur la simulation. La puissance de sortie a des fréquences aussi élevées que

675 GHz obtenue par simulation %, bien que ces prédictions supposent de maniére irréaliste que les

effets de I'auto-échauffement ne dégrade pas de maniere significative I'efficacité de la diode.
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3.3 DISPOSITIFS GUNN PLANAIRES

L'intérét initial pour le développement de dispositifs Gunn planaires provenait de I'application
potentielle des dispositifs logiques a grande vitesse car la géométrie planaire était idéale pour la
production en série. Cependant, la recherche sur ces dispositifs pour des circuits logiques a été
entravée dans les années 1970 par des problémes de matériaux semiconducteurs et de contact avec
les dispositifs. Mais ces derniers temps, ils ont retenu I'attention des chercheurs en raison de la forte
demande de sources a ondes millimétriques et THz. Dans les dispositifs Gunn planaires, le flux de
courant est paralléle aux couches épitaxiales, comme indiqué sur la figure 10; contrairement a
I'écoulement perpendiculaire dans les dispositifs verticaux. Les dispositifs planaires répondent aux
exigences de la génération de haute fréquence et présentent des avantages par rapport aux
dispositifs verticaux. En particulier avec les progrés de la croissance des plaquettes et de la
technologie de fabrication, les dispositifs nanométriques utilisant des matériaux semiconducteurs de

haute qualité sont fiables et faciles a réaliser.

Cathode
(@) s Active region (b)
Cathode Anode
\/ o | = | |
™ Electron flow <~ Substrate
n++
Anode

Figure 10: Schéma du flux d'électrons dans (a) une diode Gunn verticale et (b) une diode Gunn planaire.

Comparées aux dispositifs Gunn verticaux conventionnels, les diodes Gunn planaires présentent
plusieurs avantages. Premierement, elles ont une séparation anode-cathode contrélée par
lithographie qui détermine la fréquence d'oscillation du dispositif. Ce n'est pas le cas avec la diode
Gunn conventionnelle, car une fois la tranchée est développée, la séparation de I'anode-cathode est
fixée. En d'autres termes, la fréquence d'oscillation du temps de transit est fixée a moins que des
circuits d'accord appropriés soient utilisés; méme dans ce cas, le réglage du circuit est trés limité.
D'autre part, les structures planaires permettent une grande souplesse dans le réglage de la distance

anode-cathode et donc des fréquences d'oscillation. Potentiellement, de tels dispositifs peuvent
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osciller a plusieurs centaines de gigahertz ou méme a des fréquences THz une fois que la distance est
réduite a des dimensions submicroniques. Deuxiemement, les structures planaires sont compatibles
avec d'autres circuits plans, tels que des composants a base de guides d'onde coplanaires (CPW), de
sorte que des circuits et des systémes complexes, tels que des émetteurs-récepteurs, puissent étre
fabriqués sur une seule puce sans problémes d'intégration. Une telle connexion continue entre les
sources de signal et les circuits intégrés monolithiques a hyperfréquences (MMIC) améliorera
considérablement la productivité et la reproductibilité, ce qui n’est pas réalisable avec les dispositifs
Gunn verticaux conventionnels car chaque dispositif individuel doit étre clivé et encapsulé dans une
cavité. Il est certain que les diodes Gunn planaires peuvent étre confrontées a des problemes, tels
gu'une faible puissance ou un faible bruit de phase par rapport aux diodes Gunn classiques.
Cependant, les structures planaires permettent I'association d’un grand nombre de périphériques

afin d’améliorer les performances énergétiques.
3.4 DISPOSITIF DE COMMUTATION AUTOMATIQUE (SSD)

Le concept de dispositif de commutation automatique (Self Switching Diode, SSD) a été introduit
en 2003 par A.M. Song et al ™" C'est un nanodispositif non linéaire dont la caractéristique I-V
(Figure 11 et 12) correspond a celle d'une diode classique, mais sans utiliser de jonction dopante ni
de barriére tunnel. De plus, la tension d'activation peut étre réglée en modifiant simplement la

largeur du canal.
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Figure 11: (a) Caractéristique I-V typique de la diode a commutation automatique (SSD). Le SSD a été
fabriqué sur un substrat InGaAs/InP avec une longueur de canal de 1.2 um (L) et une largeur de canal de
80 nm (W). La mesure a été effectuée a une température basse de 4.2 K. (b) Illustration des régions
d'appauvrissement aux limites provoquées par les charges aux états de surface des tranchées gravées. En
fonction du signe de la tension appliquée V, la largeur effective du canal sera (c) réduite ou (d) augmentée,

ce qui donnera la caractéristique de type diode (2,

Depuis ses débuts, les propriétés et les performances du dispositif ont été explorées dans de

nombreuses expériences #1431 ot des études de caractérisation approfondies ont été réalisées a

[49-50] [51-53]

I'aide de modeéles et de simulations . Des développements plus récents incluent la
détection des fréquences micro-ondes ™ *! et THz " 3 |a température ambiante et des
simulations de Monte Carlo (MC) ©2 5557} montrant les oscillations de fréquence THz dans le

dispositif, ce qui en fait un émetteur potentiel dans cette plage.

Le SSD est un dispositif unipolaire a deux terminaux, comme illustré a la figure 11 (b). Deux
tranchées isolantes en forme de L sont gravées a travers le semiconducteur, formant une couche non
symétrique avec un canal conducteur défini entre les bornes. La largeur de canal effective du
dispositif SSD est en réalité plus étroite que sa taille physique, en raison des régions
d'appauvrissement situées aux limites gravées. Ces régions d’appauvrissement sont causées par les

charges aux états de surface des tranchées isolantes. Comme on peut le voir sur la figure 11 (a), le
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canal effectif est presque pincé dans des conditions de polarisation nulle en raison de ces régions
d'appauvrissement. Une polarisation négative appliquée a l'anode induit des charges négatives
autour des tranchées, épuisant ainsi le canal et empéchant la circulation du courant (Figure 11 (c)).
En revanche, une polarisation positive neutralise I'épuisement latéral, élargissant la largeur effective
du canal et permettant au courant de s'écouler facilement (Figure 9 (d)). Ce mécanisme de
commutation automatique produit une caractéristique courant-tension (I-V) fortement non linéaire.
Contrairement a une diode classique, le principe de fonctionnement du SSD est basé sur la rupture
de symétrie géométrique a I'échelle nanométrique. Le SSD peut fonctionner avec un seuil de tension
zéro défini géométriquement, indépendamment du matériau utilisé (Figure 12), ce qui le rend idéal

pour les applications hyperfréquences.

R e ——

2} T=300K! _; J
_ 1.5} boihoid ‘
Z ! InGaAs/inAlAs
= i onm t=izum |1 7
-— = =3 i
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3 1) S—— : }

)

"X S Y A -
gl o W=80nh, L1200
4321012 3 4
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Figure 12: Caractéristiques |-V de deux diodes SSD avec W et L différents = 1.2 um. Les deux diodes SSD ont
été fabriqués sur un substrat InGaAs/InAlAs. La tension d'activation diminue lorsque W augmente de 60 nm

3270 nm ™2,

Des DSS ont été fabriqués avec divers matériaux, notamment le gaz d'électrons bidimensionnel

(2DEG) dans le GaAs ™ I'InGaAs "> |e GaN ®* le silicium sur isolant (SOI) ¥ 3 films minces

[47.58] ot oxydes de métal ** %, La zone active du SSD est facilement définie par une seule

organiques
étape de lithographie a haute résolution, telle que la lithographie par faisceau d'électrons
(Figure 13 (a)). Le processus en une étape simplifie et rend la fabrication des nanodiodes compatible
avec des méthodes de fabrication économiques, telles que la lithographie par nanoimpression
(NIL) %1 Un grand nombre de diodes SSD peuvent étre fabriqués en paralléle les uns avec les

[13, 15]

autres en une seule étape sans nécessiter d'interconnexion , ce qui réduit favorablement
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I'impédance de I'ensemble du dispositif (Figure 13 (b)). La géométrie du dispositif peut également
tirer parti de NIL **®® 3 plusieurs niveaux, qui peut potentiellement étre utilisé pour définir des

structures intégrées a haute densité avec un co(t relativement bas.

(a) Etched trenches
' [ \l |

— 600 nm
Figure 13: (a) Micrographie a force atomique de deux diodes SSD connectés en parallele, fabriqués par

lithographie par faisceau d'électrons. La longueur et la largeur du canal sont respectivement de 1.5 pm et

130 nm "4, (b) Image MEB de 100 diodes SSD connectés en paralléle, fabriqués a I'aide d'une seule étape de

lithographie sans couches d'interconnexion (o4,

3.5 DIODES A COMMUTATION AUTOMATIQUE SSD A BASE DE GAN
3.5.1 Etat de’art des SSD a base de GaN

En 2009 [65], T. Gonzalez et all dans leur travail « Analyse Monte Carlo des oscillations Gunn dans
des nanodiodes asymétriques a bande interdite étroite et large » ont démontré par un moyen de
simulation Monte Carlo, la pertinence des nanodiodes asymétriques planaires pour le
développement des oscillations Gunn a la fois dans des semiconducteurs a bande interdite étroite et
large. lls ont conclu que pour les SSD GaN, des oscillations a des fréquences de plusieurs centaines de
GHz peuvent étre obtenues (Figure 14) et les réseaux de diodes SSD en paralléle peuvent fournir des

niveaux de courant suffisamment élevés pour des applications pratiques.
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Figure 14: (a) Géométrie du SSD GaN. (b) caractéristique I-V. (c) Séquences de courant calculées pour
plusieurs tensions appliquées (chaque séquence est déplacée de 0.25 mA par rapport a la précédente afin

d'étre clairement distinguée). (d) Fréquence des oscillations de courant en fonction de la tension

. [65]
appliquée ™.

En 2010 [57], K. Y. Xu et all dans leur travail « Etude des oscillations THz dans des nanodispositifs
planaires a base de GaN», la faisabilité des oscillations THz, dans une diode unipolaire nanométrique
plane a base de GaN ou dans un dispositif a commutation automatique (SSD), est analysée a I'aide de
simulations Monte Carlo. L'origine des oscillations THz est liée a I'effet Gunn. La dépendance des
oscillations de Gunn sur les paramétres géométriques et les conditions de polarisation a été étudiée.
En utilisant les parameétres appropriés, la fréquence d'oscillation peut atteindre 0.6 THz. De plus, les
applications potentielles sont discutées en termes de facilité de dissipation de chaleur et de
génération d'oscillations a différentes fréquences sur une seule puce, contrairement a une diode

Gunn a structure verticale classique.

En 2011 ¥ A. iniguez -de-la-Torre et all dans leur travail « Corrélation entre I'amélioration du
bruit de courant basse fréquence et les oscillations haute fréquence dans des nanodiodes planaires a
base de GaN », ont présenté une étude de simulation Monte Carlo dans laquelle ils proposent
d'utiliser la densité spectrale de bruit basse fréquence afin de déduire si des oscillations de Gunn ont

lieu dans des SSD GaN. Les résultats de MC montrent que le bruit basse fréquence augmente
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considérablement pour les polarisations proches de la tension de seuil des oscillations de Gunn, se
produisant a des fréquences beaucoup plus élevées, exprimées en centaines de gigahertz. En raison
de la difficulté inhérente a détecter des fluctuations aussi rapides, la mesure du bruit basse
fréquence peut s'avérer un outil trés utile pour prévoir les oscillations de courant a des fréquences

inférieures au térahertz dans ces dispositifs.

En 2012 ! A, iniguez-de-la-Torre et all dans leur travail «Recherche des oscillations Gunn THz
dans les nanodiodes planaires GaN », ont analysé la potentialité des nanodiodes asymétriques
planaires a base de GaN pour la génération de signaux THz exploitant |'effet Gunn. Les simulations
MC ont été utilisées pour confirmer le principe de fonctionnement des diodes et la dépendance de
leurs performances en fonction de plusieurs parametres géométriques et physiques. lls ont conclu
gue les diodes SSD d'une longueur de canal de 1 um présentent des oscillations pour des tensions
supérieures a 30 V a des fréquences supérieures a 300 GHz. Un premier lot de diodes (un défi de la
technologie GaN en raison de leurs petites dimensions) a été fabriqué avec succés. Cependant,
aucune oscillation n'a été trouvée en raison de l'influence forte et inattendue de la charge de surface
identifiée au moyen de simulations MC (dans laguelle un modele de charge auto-cohérent était
nécessaire pour reproduire les courbes expérimentales I-V). Un tel modele a mis en évidence la
présence d’une charge de surface accrue dans des conditions éloignées de I'équilibre en raison des
trées hautes tensions appliquées aux diodes (nécessaires au déclenchement des oscillations).
L'appauvrissement induit par la charge de surface réduit la concentration de porteurs dans le canal a
un niveau qui empéche I'apparition d'oscillations. Les simulations MC indiquent que des canaux plus
larges dans lesquels la concentration de porteurs est élevée et des géométries améliorées pour
contrer l'influence de la charge de surface doivent étre utilisés dans les futures opérations de

fabrication afin de générer des oscillations Gunn.

En 2013 ™ Paul Sangaré et all dans leur travail « Démonstration expérimentale de la directe
térahertz détection a température ambiante dans les nanocanaux asymétriques AlGaN/GaN », ont
étudié les possibilités d'utilisation de diodes SSD a base d'AlGaN/GaN en tant que détecteurs THz.
Des diodes a commutation automatique ont été fabriquées pour la premiére fois dans ce systéme
utilisant des technologies de gravure en creux et d'implantation d'ions. Ces nanodispositifs
présentent une bonne réactivité et un bon niveau de bruit. Les résultats sont bien expliqués a I'aide
de simulations de Monte Carlo et d'une étude de la non-linéarité de la caractéristique I-V. Des
sensibilités jusqu'a 100 V/W sont obtenues a 0.3 THz avec une puissance de bruit équivalente a
280 pW/Hz"2. De plus, en ce qui concerne le bruit thermique, qui est proportionnel 3 la résistance, ils
ont conclu que la puissance équivalente au bruit des nanodispositifs étudiés peut étre fortement

réduite en utilisant de plus grands réseaux de nanocanaux connectés en paralleéle et que ce type de
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nanodétecteur direct a base de GaN pourrait étre un candidat compétitif pour la détection térahertz

a I'échelle nanométrique.

En 2013 " J. Torres et all dans leur travail « Nanocanaux non linéaires pour la détection
hétérodyne térahertz a température ambiante », ont démontré que des nanodiodes a commutation
automatique (SSD) peuvent étre utilisées comme mélangeurs pour la détection hétérodyne sous-THz.
Dans cette étude le fonctionnement des dispositifs de détection hétérodyne en espace libre a été
mesuré a la température ambiante avec RF jusqu’a 0.32 THz et expliqué en raison de la non-linéarité
a haute fréquence a l'aide de simulations Monte Carlo. Une largeur de bande de fréquence

intermédiaire de 40 GHz est obtenue (Figure 15).

(a) (b)
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Figure 15: (a) Géométrie SSD, avec W et L la largeur et la longueur du canal, et Wth et Wtv la largeur des
tranchées horizontales et verticales, respectivement. (b) Une vue focalisée, coupée par un faisceau d’ions, du
profil de la tranchée dans les SSD fabriqués. (c) Image des dispositifs montrant le support diélectrique avec
une ligne continue imprimée et les connecteurs SMA. Le schéma montre que les dispositifs sont composés
d’un réseau de 16 antennes en nceuds papillon avec 64 diodes SSD sur chacun. (d) Caractéristique courant-
tension d'un SSD d'une longueur de 1 um. La ligne continue représente les mesures, ou les points

représentent les résultats des simulations de Monte Carlo 7,

En 2013 [68], Jean-Francois Millithaler et all, dans leur travail « Analyse Monte Carlo des effets
thermiques dans les diodes a commutation automatique », ont comparé le comportement statique
mesuré expérimentalement avec des calculs effectués a I'aide de simulations de Monte Carlo. Ils ont

analysé l'influence de la température sur les caractéristiques |-V d’un SSD avec L = 500 nm et
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W = 500 nm ainsi que sur les oscillations a haute fréquence et ils ont montré qu’une augmentation
de la température de 200 K (pour une polarisation de 30 V) ne suffit pas pour supprimer |'effet

d’oscillation.

En 2014 '* Ignacio [Aiguez-de-la-Torre et all, dans leur article « Fonctionnement des nanodiodes
planaires GaN en tant que détecteurs et mélangeurs THz », ont effectué, au moyen de simulations de
Monte Carlo et de mesures expérimentales, une optimisation géométrique des nanodiodes a base de
GaN pour la détection directe a large bande térahertz (en termes de réactivité) et le mélange (en
termes de puissance de sortie). Les capacités de la diode a commutation automatique (SSD) sont
analysées pour déterminer les différentes dimensions du canal a la température ambiante. La
détection du signal jusqu'a la limite de 690 GHz de la configuration expérimentale a été réalisée avec
une polarisation nulle. La réduction de la largeur de canal augmente la réactivité de la détection,
tandis que la réduction de la longueur réduit la réactivité mais augmente la fréquence de coupure.
Dans le cas de la détection hétérodyne, une largeur de bande intrinseque d’au moins 100 GHz a été
trouvée. La puissance de fréquence intermédiaire (FI) augmente pour les SSD courts, tandis que
I'optimisation en termes de largeur de canal est un compromis entre une non-linéarité plus élevée
(obtenue pour les SSD étroits) et un niveau de courant élevé (obtenu pour les SSD larges). De plus,
les performances RF peuvent étre améliorées par polarisation, les performances optimales étant

atteintes, comme prévu, lorsque la non-linéarité DC est maximale.

En 2014 "8 J-F. Millithaler et all, dans leur article « Conception en forme de V optimisée de
nanodiodes de GaN pour la génération d'oscillations de Gunn » ont proposé une géométrie
particuliere pour la nanodiode, appelée forme en V (V-SSD) (Figure 16), ou la largeur du canal est
intentionnellement augmentée en s'approchant de l'anode. Cette conception réduit I'effet des
charges superficielles c6té anode et elle est plus favorable a I'apparition d'oscillations de Gunn, qui
apparaissent a des niveaux de courant inférieurs et avec des tensions de seuil plus faibles par rapport
a la géométrie carrée standard. Ce qui améliore I'efficacité énergétique de la diode a commutation

automatique en tant qu'émetteur d'ondes submillimétriques.
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Figure 16: Courbes I-V a 300K pour (a) SQ-SSD et (b) VS-SSD (avec les géométries esquissées en haut), pour

une longueur de L=500 nm et des largeurs de canal différentes.

En 2016 " Carlos Daher et all, dans leur travail « Détection directe et hétérodyne a la
température ambiante de 0.28-0.69 THz sur la base de nanocanaux unipolaires GaN 2-DEG », une
démonstration expérimentale de nanodiodes asymétriques a base de GaN comme détecteurs directs
et hétérodynes jusqu'a 0.69 THz a été réalisée a température ambiante. Des sensibilités de 2 et
0.3 V/W en espace libre ont été obtenues a 0.30 et 0.69 THz, respectivement. Un signal de fréquence
intermédiaire (FI) a été mesuré jusqu'a 40 et 13 GHz dans les mémes gammes de fréquences. La
caractérisation des nanodiodes comme mélangeurs n'a montré aucun écart de linéarité entre la
puissance d'entrée RF et la sortie IF. Les simulations de Monte Carlo, utilisées pour estimer les pertes

de conversion intrinseque des nanodispositifs de 27 dB a 0.69 THz, ont confirmé ces résultats.

En 2018 " H -Sanchez-Martin, dans leur travail « Réseaux de nanodiodes GaN avec une
conception améliorée pour la détection de sous-THz a polarisation nulle », des diodes a commutation
automatique (SSD) a base de GaN ont été fabriquées pour la premiere fois sur un substrat de SiC. lls
ont été caractérisés comme des détecteurs de puissance RF dans une large gamme de fréquences
allant jusqu’a 220 GHz, indiquant une fréquence de coupure d’environ 200 GHz. A basse fréquence,

les mesures RF présentent une détection de loi carrée avec une réactivité en accord avec les calculs
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effectués au moyen d'un modeéle quasi-statique basé sur la forme de la courbe I-V. En exploitant un
tel modeéle, une simple caractérisation DC permet de définir des regles de conception permettant
d’optimiser le fonctionnement pratique des matrices de diodes en tant que détecteurs de puissance
RF. Comme stratégie pour améliorer les performances des diodes SSD fonctionnant comme des
détecteurs a polarisation nulle a température ambiante, en termes de réactivité et de puissance
équivalente au bruit, ils suggérent: (i) la réduction de la largeur du canal et (ii) I'augmentation du
nombre de diodes en parallele afin de réduire l'impédance totale du dispositif a une valeur qui
coincide avec trois fois celle de la ligne de transmission (ou de l'antenne) a laquelle ils sont

connectés.

3.5.2 PROPRIETE DU MATERIAU GAN UTILISE DANS LA FABRICATION DES SSD

3.5.2.1 Structure cristalline

Le nitrure de galium cristallise sous deux formes différentes, intéressante pour la
microélectronique, mais également pour |'électronique, la premiére forme cristalline correspond a la
structure hexagonale (structure wirtzite). La seconde est la forme cubique (structure zinc-blende).
Nous nous intéresserons principalement a la structure wirtzite qui reste la plus stable et utilisable
pour la fabrication des SSD a base de GaN. La structure wiirtzite a une maille élémentaire hexagonale
de parametre de maille a=0.3188 nm et ¢=0.5185 nm a température ambiante (Figure 17). La maille
élémentaire contient six atomes de chaque type. Elle est composée de deux sous réseaux hexagonal
imbriqués I'un dans l'autre, ou chaque type d’atome est décalé suivant I'axe ¢ de 62% de la maille

élémentaire 8,

a

Figure 17: représentation du réseau cristallin du GaN dans sa structure hexagonale de type wiirtzite.
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3.5.2.2 Structure de bande

La figure 18 représente le diagramme de bandes du GaN wiirtzite suivant des lignes de haute
symétrie de la zone irréductible de Brillouin calculé par la méthode “Empirical pseudopotential
method” Y. Ce diagramme montre la nature de gap direct du GaN wirtzite. Le minimum de la
bande de conduction et le maximum de la bande de valence sont situés au centre de la zone de

Brillouin. A 300K, la largeur du gap généralement admise est autour de 3.4 eV.
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Figure 18: Structure de bande de GaN wiirtzite selon les lignes a haute symétrie dans la zone de Brillouin.

3.5.2.3 Densité de porteurs

Théoriquement, avec un gap de 3.4 eV, la densité de porteurs intrinseque dans le GaN est
extrémement faible (~10°cm™). En pratique, le matériau non intentionnellement dopé se trouve
toujours de type n, avec des densités électroniques évoluant de 10™® & 10"°cm™ (suivant les modes et
les conditions de croissance), résultant de défauts survenant durant la croissance (lI'incorporation
d’impuretés, lacunes de gallium ou d’azote, gallium en position antisite, etc...). Des densités
résiduelles plus faibles peuvent parfois étre mesurées: elles résultent alors de la compensation des
impuretés donneuses par une implantation d’accepteurs profonds 721,

Le GaN peut également étre dopé intentionnellement et de maniere contrélée. Plusieurs atomes
dopants de type n (Si, Ge, O) se sont, a ce jour, révélés efficaces. Le plus couramment retenu est le
silicium, dont le niveau donneur se situe a 30 meV sous la bande de conduction. On peut ainsi, de

cette maniére parfaitement reproductible, obtenir des dopages aussi denses que 10*°cm™ [68],
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Le dopage de type p est en revanche beaucoup plus difficile a réaliser. L'élément le plus approprié
a ce dopage est le magnésium (Mg). Par ailleurs, la qualité cristallographique de GaN étant fortement
dégradée pour des concentrations de Mg supérieures & 10%cm?, il est extrémement difficile

d’obtenir des couches avec des densités de trous supérieures a 10%cm™ 72,

3.5.2.4 Champ de claquage

Le champ de claquage (noté E,, unité : V/cm) est la valeur du champ électrique maximum que

peut supporter le matériau. On peut supposer que la forte valeur de la bande interdite doit

engendrer un champ maximum relativement élevé. Effectivement, si en théorie E, = (Eg) /2 , il est
estimé 4 2 MV/cm, les mesures le situent a des valeurs localisées entre 1 et 3 MV/cm 7%, Notons que

ces valeurs sont comparables a celles qui sont obtenues dans le SiC (721,

3.5.2.5 Effet de polarisation

++ Polarisation spontanée

Il existe, dans le GaN de type wirtzite, une polarisation macroscopique non nulle. Cette
polarisation est appelée polarisation spontanée. Elle résulte de la non superposition des barycentres
de charges positives et négatives. En effet, I'électronégativité de I'azote est plus importante que celle
du gallium, la répartition du nuage électronique le long d’une liaison Ga-N est donc dirigée vers
I’'atome d’azote. On peut considérer que I'atome d’azote présente une charge -Q et I'atome gallium
une charge +Q. Chaque liaison Ga-N présente donc un moment dipolaire. La figure 19 présente la

contribution des différents moments dipolaires autour d’'un atome de gallium. Leur somme est non

nulle & cause de la non idéalité de la structure wirtzite GaN (¢ / a = /(8 / 3)) "*\. Elle forme un
dipdle élémentaire parallele a I'axe c et orienté de I'atome d’azote vers I'atome de gallium. Ces
dipbles élémentaires s’ajoutent pour donner dans la structure une polarisation spontanée

macroscopique du matériau.
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Figure 19: Contribution des différents moments dipolaires pour la génération de la polarisation spontanée.
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La structure wirtzite n’est pas symétrique par rapport au plan (0001). En effet, les directions
[0001] et [0001] ne sont pas équivalentes. Pour le nitrure de gallium, il existe deux arrangements
possibles des atomes de gallium et d’azote lors de la croissance. Dans le cas ou la liaison orientée
Ga-N pointe vers la surface, on dit que I'on a une polarité gallium ou face Ga (Figure 20 (a)). Dans le
cas contraire, on a une polarité azote ou face N (Figure 20 (b)). Il convient de noter que la polarité
d’une couche ne présage pas de la nature des atomes en surface. Par exemple, une couche a polarité
gallium peut aussi bien se terminer par des atomes de gallium que par des atomes d’azote en

surface.

Iz

[ooo1y| ' sp [0007] TEP
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Figure 20: Polarités gallium et azote dans le GaN wiirtzite.

A l'intérieur du matériau, les charges liées se compensent. Par contre, a la surface, la séparation
des charges du dernier plan de dipble n’est plus compensée, ce qui va faire apparaitre des plans de

charges de signe opposé d’un coté et de I'autre du cristal (Figure 21).

Figure 21: Génération d’un champ électrique E et de la charge surfacique par la polarisation spontanée dans

Simulation et Caractérisation du dispositif type SSD a base du matériau GaN pour ’Electronique TéraHertz
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Une polarisation P quelle que soit son origine, induit a la surface du cristal une densité surfacique de

charge o donnée par :
o =PR Eq.16

Ou 71 est le vecteur unitaire normal a la surface et orienté vers I'extérieur.

La valeur de la polarisation spontanée du GaN en polarisation gallium est estimée a -0.029 Cm™? "4,

ce qui correspond a un champ électrique de I'ordre 3 MV/cm et une densité surfacique de charge de

1.8x10%cm™.
++ La polarisation piézoélectrique

Le GaN est souvent élaboré sur saphir, Carbure de Silicium (SiC) ou Silicium. Le désaccord de
maille entre GaN et son substrat impose une contrainte (extension ou compression) dans le plan de
base des couches GaN. La déformation de la maille du GaN entraine un déplacement des barycentres
des charges et donc une modification de la polarisation spontanée. Cet effet peut étre considéré
comme l'apparition d’une polarisation dite “piézoélectrique” (Ppz) qui renforce ou affaiblit la
polarisation spontanée.

Dans le cas du GaN polarité gallium, lorsque le matériau subit une déformation en tension biaxiale
dans le plan perpendiculaire a I'axe de croissance, le vecteur polarisation piézoélectrique est orienté
dans le méme sens que le vecteur polarisation spontanée. La polarisation dans le cristal et la charge
surfacique augmentent (Figure 22(a)). En revanche, si le matériau subit une déformation en
compression biaxiale dans le plan perpendiculaire a I'axe de croissance, le vecteur polarisation
piézoélectrique est orienté dans le sens opposé du vecteur de polarisation spontanée. La polarisation
dans le cristal et la charge surfacique diminuent (Figure 22(b)). Ceci sera opposé pour le cas de

polarité N (pour plus de détails, se reporter a la référence ).
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Figure 22: Effet de contrainte sur la polarisation et la charge surfacique d’une couche GaN polarité gallium.

La polarisation piézoélectrique Ppz dépend linéairement de la déformation du parametre de

maille a et s’exprime par la relation suivante "

a—ap

_ Ci3

Pproun =2 (e31 — e33 c_) Eq.17
33

Ou ag et a sont les parametres de maille du matériau relaxé et en contrainte respectivement;

es1, €33 les constantes piézoélectriques; Cy3, C33 les constantes élastiques. Les valeurs de ces

constantes rapportées dans la littérature sont ®:

631 = _04‘9 C/mz 333 = 073 C/mz C13 = 103 GPa C33 = 4‘05 GPa

En conclusion, la polarisation totale dans le GaN de type wirtzite est la somme de deux
composantes paralleles a I'axe c: la polarisation spontanée et la polarisation piézoélectrique. La
polarisation spontanée peut générer des champs électriques de I'ordre de 3 MV/cm dans les
matériaux de type Ill-V. La polarisation piézoélectrique dépend linéairement de la déformation du
parameétre de maille a et peut étre comparable avec la polarisation spontanée. Elle peut renforcer ou
affaiblir la polarisation spontanée selon la contrainte.

L'avantage de ces polarisations est la possibilité de créer un gaz bidimensionnel d’électrons (ou
2DEG pour Two Dimensional Electron Gas) de trés forte densité et a mobilité élevée a I'interface

d’une hétérostructure AlGaN/GaN dont on parlera dans les parties qui suivent.
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3.5.2.6 Substrats pour I’hétéro-épitaxie

Le probléeme rencontré pour I'épitaxie du nitrure de gallium est qu’il n’existe pas de substrat en
accord de maille. Les substrats les plus utilisés a I’heure actuelle sont le saphir (Al,Os), le carbure de

silicium (6H-SiC) et le silicium (Si). Leurs caractéristiques relatives a I'épitaxie sont reportées dans le

tableau 2.
Matériau Paramétre de maille Coefficient d’expansion Conductivité
(R) thermique (10* K?) thermique (W.K*.cm™)

Al,03 a=4.758 7.5 0.5

c=12.99 8.5
6H-SiC a=3.08 4.2 4.9

c=15.12 4.68
Si a=5.4301 3.59 1.5
GaN a=3.189 5.59 1.5

c=5.18 3.17

Tableau 2: Caractéristiques des substrats les plus employés pour la croissance du GaN (77,

Historiquement, c’est sur saphir qu’ont été obtenus les premiers résultats significatifs pour la
croissance de GaN (diodes électroluminescentes, 1994, S. Nakamura, Nichia Chemicals). Ce substrat
est aujourd’hui le plus couramment utilisé. Si sa transparence en fait un substrat de choix pour
I'optoélectronique, sa faible conductivité thermique (Tableau 2) limite la réalisation de dispositifs de
puissance. Enfin, le désaccord paramétrique et la différence des coefficients de dilatation thermique
entre le GaN et le saphir induisent une compression importante des couches épitaxiées et donc une
courbure importante du substrat 8.

Les substrats 6H-SiC présentent une trés bonne conductivité thermique et électrique, ce qui en
fait un substrat de choix pour la réalisation de dispositifs de puissance. De plus le SiC a un paramétre
de maille relativement proche de celui du GaN comparé au saphir et au silicium. Néanmoins, son prix
reste prohibitif et son coefficient de dilatation thermique est plus faible que celui du GaN. Ce qui
induits une contrainte extensive lors du refroidissement et donc I'apparition de fissures pour des
couches épaisses (>3-5 pm) 8.

Le silicium présente un attrait important par son prix beaucoup plus faible que celui des deux

matériaux cités précédemment, sa disponibilité en wafer de grande taille (jusqu’a 12”’) et sa bonne

conductivité thermique qui en font un candidat de choix pour les composants de puissance. De plus,
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la croissance du GaN sur silicium pourrait permettre I'intégration de dispositifs a base de nitrures
d’éléments Il avec les nombreuses technologies de la filiere silicium. Enfin, la possibilité de graver
chimiquement le substrat silicium permet la réalisation de traitements technologiques en face arriere
(connections électriques, drains thermiques, etc..), ou encore I'obtention de couches
autosupportées de GaN, pouvant éventuellement étre transférées sur d’autres substrats d’accueil.
Cependant, le silicium présente un fort désaccord paramétrique et une différence de coefficient de
dilatation thermique importante avec le GaN (Tableau 2). La contrainte extensive générée au cours
du refroidissement reste un point critique pour la croissance de couches non fissurées d’épaisseur
supérieure 3 3 pm 8,

Le choix d’un tel substrat est le compromis entre le fonctionnement du dispositif et son co(t. Le

probléme du désaccord de maille peut étre réduit par les couches tampons.

3.5.2.7 Hétérostructure AlIGaN/GaN
+ L'alliage Al,Ga, N

Pour calculer les effets de la polarisation dans I'alliage Al,Ga;.,N nous avons besoin des valeurs des
parameétres de maille, de la polarisation spontanée, des constantes piézoélectriques et des
constantes élastiques d’Al,Ga;N. Ces valeurs sont estimées a partir de la loi de Vegard (interpolation

linéaire entre les valeurs de GaN et AIN) qui s’écrit sous la forme (el .

AarGa, N = Xaqn + (1 — X)agan Eq.18

Les valeurs de ces paramétres sont regroupées dans le tableau 3 ¢

Parametre GaN AIN
a(A) 3.189 3.112
c(A) 5.185 4.982
psp(C /mZ) -0.029 -0.081
331(C/m2) -0.49 -0.6
ess(c/mz) 0.73 1.46

Tableau 3: Les parameétres de maille, la polarisation spontanée, les constantes

piézoélectriques et les constantes élastiques du GaN et d’AIN (761
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L'alliage Al,Ga;N est un semiconducteur a gap direct quel que soit le taux d’aluminium. Par
contre, la variation de la largeur de bande interdite de I'alliage Al,Ga,,N en fonction de x n’est pas

tout a fait linéaire. Elle s’exprime par ¢

EY = xEY

Al,Ga,_xN an T 1- x)quaN — bx(1—x) Eq.19

- g
ou Ey o, .~ » Eain »

EgaN sont respectivement les largeurs de bande interdite de l'alliage
AlyGa;_«N, d’AIN et du GaN ; b le terme de non linéarité représentant la déviation par rapport a la
loi linéaire de type Vegard. La diversité de valeurs de b rapportées dans la littérature s’explique par
une grande dispersion dans la qualité des couches épitaxiées et par la difficulté a séparer les effets
dus aux contraintes et aux fluctuations de composition d’alliage. En analysant les valeurs théoriques

79l recommande b = 0.7eV pour les deux types d’AlGaN wiirtzite et

et expérimentales, Vurgaftman
zinc-blende. L’énergie de la bande interdite des alliages IlI-N recommandée par Vurgaftman en

fonction du paramétre de maille a est présentée dans la figure 23.
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Figure 23: L’énergie de la bande interdite des alliages IlI-N recommandée par

Vurgaftman en fonction du parameétre de maille a 7s],

La figure 23 montre un des intéréts des nitrures d’éléments IIl. C'est la possibilité de couvrir un
large spectre de longueur d’onde allant du trés proche infrarouge (1.55 um avec InN) a l'ultraviolet
profond (200 nm avec AIN) par variation du taux des éléments Ill dans I’alliage. On notera cependant
que cette variation du gap s'accompagne d'une large variation du paramétre de maille (de 4.38 a

4.98 A), ce qui complique encore plus les difficultés d'épitaxie de ces matériaux.
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/7

+» Le gaz bidimensionnel d’électrons

- Mécanisme de la formation du gaz bidimensionnel d’électrons

Considérons une couche d’AlGaN sur une couche GaN sans contraint. Elles sont toutes les deux de
polarité gallium. Les parametres de maille de la couche d’AlGaN sont plus faibles que ceux de la
couche GaN. La couche d’AlGaN est donc contrainte en tension.
Les vecteurs de polarisation dans ces deux couches et les charges surfaciques sont présentés dans la

figure 24.

AlGaN | iﬁpz

2
Ftedtttttidtttttits—>0Ts
2DEG—00000000000000000

n =c*
GaN ll—j
sp

+ + 4+ + + o+ 4+ 4

—_

I:s)p AlGaN

I:s)p GaN ¥

sz AlGaN

Figure 24: Mise en évidence de la formation du 2DEG a l'interface AlGaN/GaN 751,

Dans ce cas, on obtient une densité de charges fixes positives a I'interface telle que :

ot = |PspAzcaN| - |Pspaa1v| + |PpZAlGaN| Eq.20

Cette charge positive est compensée par la présence d’électrons a l'interface formant un gaz
confiné a cette interface qu’on appelle gaz bidimensionnel d’électrons (2DEG pour Two Dimensional
Electron Gas). La couche AlGaN est appelée “barriere”, la couche GaN ou se trouvent les électrons a
I'interface est appelée “canal”.

Notons qu’il n’y a aucun dopage intentionnel de la barriere AlGaN. Les électrons confinés a
I'interface peuvent venir de plusieurs sources : des défauts intrinseques, des impuretés dans la
couche tampon GaN, la barriére AlGaN, ou encore des états de surface [80-82)

Les électrons sont confinés a l'interface par le fort champ électrique de polarisation. Par
conséquent la densité d’électrons dans le gaz 2D d’électron dépend de I'état de contrainte des

couches, du taux d’aluminium et de I'épaisseur de la barriere. Ceci sera clarifié dans les parties

suivantes.
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-Influence du taux d’aluminium

On peut constater que I'augmentation du taux d’aluminium engendre un accroissement de la
polarisation spontanée et piézoélectrique dans la couche d’AlGaN et donc de la densité du gaz 2D
d’électrons. En réalité, au-dela de x = 0.38, le parametre de maille a du GaN décroit sensiblement et
entraine une contrainte du GaN en compression 76l Et 3 partir de x = 0.5 la qualité cristalline se
dégrade et une relaxation partielle de la couche d’AlGaN apparait 78] Le taux d’aluminium le plus

utilisé pour I'hétérojonction AlGaN/GaN dans la littérature est d’environ 30% (76l

-Influence de I'épaisseur de la barriére

Pour un taux d’aluminium d’environ 30%, I'évolution de la densité du gaz 2D d’électrons en
fonction de I'épaisseur de la barriére rapportée dans plusieurs études est assez homogene ¥ B384,
En effet, la densité du gaz 2D d’électrons est négligeable pour une épaisseur en dessous de 5 nm, elle
augmente fortement entre 5 a 10 nm puis sature a partir de 25 nm. La figure 25 en donne un
exemple. La structure standard pour les hétérostructures Al,Ga;N/GaN actuelles est constituée
d’une barriere de 20 a 30 nm d’Aly3Gags;N épitaxiée sur GaN. La densité du gaz 2D d’électrons

moyenne rapportée dans la littérature pour une telle structure est de Il'ordre de

1.3 x 10" cm2 7o (8311841

Laxﬂl i ' .
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Figure 25: La densité du 2DEG en fonction de I'épaisseur de la barriére AlGaN. Le

taux d’Aluminium dans la barriére est de 27% ..

-La mobilité du gaz bidimensionnel d’électrons
Les performances d’un transistor réalisé sur une hétérostructure AlGaN/GaN dépendent
principalement des propriétés intrinséques (la densité et la mobilité) du gaz 2D d’électrons. Comme

nous I'avons vu, la densité d’électrons (ns) dans le gaz 2D dépend surtout de I'épaisseur de la
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barriere et de sa composition en aluminium. La mobilité des électrons quant a elle dépend de
nombreux mécanismes de diffusion élastiques et inélastiques des porteurs sur les défauts de la
structure : impuretés ionisées, rugosité d’interface, phonons acoustiques et optiques, désordre
d’alliage, dislocations traversantes. Ces mécanismes sont plus ou moins dominants selon la
température et le taux d’aluminium. Compte tenu de tous ces facteurs limitants, plusieurs études ont
calculé I'évolution de la mobilité du gaz 2D d’électrons en fonction de la température et du taux

821181 | 3 figure 26 en donne un exemple, sur cette figure la mobilité est quasiment

d’aluminium
constante jusqu’a x = 30%. Au-dela, elle diminue avec le taux d’aluminium. En effet, les taux
d’aluminium élevés conduisent a des densités d’électrons élevées ou le gaz d’électrons en moyenne
se rapproche de 'interface AIGaN/GaN et se trouve par conséquent plus affecté par la structure de
celle-ci Y. Notons également que la qualité de la barriere diminue et que I'impact des diffusions

élastiques liées au désordre d’alliage augmente avec I'augmentation du taux d’aluminium .

T=300K

10°; _‘"“‘“ﬁmmhﬁth

00 02 04 06 08 1.0
x ( Al mole Fraction)

Figure 26: Mobilité du gaz 2D d’électrons en fonction du taux d’aluminium a 300 K

d’une hétérojonction Al,Ga,,N/GaN dont I’épaisseur de la barriére est de 35 nm (851,

La mobilité moyenne des structures standards Al,Ga;.,N/GaN (x ~ 0.3 ; d’AlGaN ~ 20 — 30nm) a

température ambiante rapportée dans la littérature varie entre 1000-1500 cm?/Vs [761183] {84
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4. CONCLUSION

Dans ce chapitre, nous avons rappelé l'intérét de la technologie terahertz en présentant un état
de l'art de différents sources et détecteurs terahertz. Nous avons présenté les origines de la
résistance différentielle négative et de I'oscillation Gunn, ainsi que le critere d’oscillation de type
Gunn. Ensuite, nous avons présenté les limitations des diodes Gunn conventionnelles et I'intérét des
diodes Gunn planaires (SSD) en se basant sur le point de la technologie et I'application.

Comme notre étude concerne les SSDs a base de GaN, nous avons présenté un état de I'art des
travaux réalisés dans ce contexte. Nous avons décrit la structure cristalline, I'effet de la polarisation
du GaN et son alliage Al,Gai4N, I'hétérostructure AlGaN/GaN et la formation du Gaz 2D d’électrons.
Nous avons vu que la densité du gaz 2D d’électrons dépend de la contrainte, du taux d’aluminium et

de I'épaisseur de la barriere.
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1. INTRODUCTION

Le calcul/la simulation a l'aide de la modélisation permet de concevoir, tester et évaluer
rapidement des dispositifs a semiconducteurs sans les fabriquer physiquement. Cela se traduit par
d'énormes avantages en termes de réduction des colts et de réduction considérable des délais de
mise sur le marché, car différentes structures de dispositifs peuvent étre étudiées en tres peu de
temps. Les packages de simulation disponibles a présent sont des outils trés puissants, répondant
aux normes industrielles. Ceux-ci sont souvent utilisés pour obtenir des parametres de performance
du dispositif tels que les profils de potentiel, de porteurs et de courant au sein du dispositif pendant
le fonctionnement, qui ne peuvent pas étre mesurés expérimentalement.

Les dispositifs a semiconducteurs peuvent étre modélisés de deux manieres. L'une consiste a
déterminer les propriétés électriques des terminaux d'un périphérique en fonction de résultats
empiriques et a modéliser celui-ci a I'aide de techniques telles que I'ajustement de la spline (spline
fitting'). L'autre méthode consiste a étudier les processus de transport des porteurs se déroulant
dans le dispositif. Ce dernier, basé sur la physique et utilisé dans ce travail, offre trois avantages
majeurs: i) il est prédictif, ii) il fournit un apergu, et iii) il capte les connaissances de maniere a
faciliter la compréhension des divers phénomenes agissant au sein du dispositif.

Ce chapitre débutera par une présentation du logiciel SILVACO, logiciel qui est utilisé pour mener
a bien nos simulations, puis par la présentation des résultats obtenus.

La premiéere partie sera consacrée a I'explication des différents outils de SILVACO, en particulier
'outil ATLAS qui permet d’établir le code de simulation de dispositifs électroniques. Nous
présenterons aussi les différents segments du code, de la définition de la structure a I'obtention des
résultats. Les modeles physiques qui vont étre utilisés pour nos simulations seront aussi présentés.

Le but de notre étude est de développer un modele de simulation sous ATLAS-SILVACO des
dispositifs SSDs a base de GaN et de le valider. Ainsi, la deuxieme partie sera consacrée aux résultats
de simulations d’ATLAS a 2D et d’ATLAS a 3D obtenus par les différentes structures SSDs a base de
GaN. Une comparaison entre les résultats des deux systemes de simulation 2D et 3D et les résultats
expérimentaux sera abordée. Ces résultats seront suivis par quelques modestes interprétations
physiques. Une deuxiéme comparaison entre les résultats obtenus par simulation ATLAS 3D,

simulation Monte-Carlo et expérimentaux des SSDs a large canal sera analysée.

1spline fitting est une méthode d'ajustement d'une courbe lisse a un ensemble d'observation de bruit en
utilisant une fonction spline - un polynéme lisse par morceaux qui peut étre utilisé pour représenter des

fonctions sur de grands intervalles, ou il serait peu pratique d'utiliser un seul polynéme approximatif.
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2. LE SIMULATEUR SILVACO

2.1 PRESENTATION DU LOGICIEL SILVACO

Le progiciel de simulation utilisé dans ce travail est un simulateur commercial ATLAS de SILVACO.
Les packages SILVACO sont devenus un outil majeur pour les entreprises de semiconducteurs qui
souhaitent acquérir des capacités de simulation basées sur la physique car les dispositifs a
semiconducteurs sont de plus en plus petits et rapides et la conception et les performances des
circuits intégrés dépendent de plus en plus des effets liés au processus. SILVACO est également le
principal fournisseur de logiciels de conception assistée par ordinateur (TCAD) pour les simulations
semiconducteurs/électroniques. Parmi les principaux outils inclus dans ce logiciel, citons ATHENA,
ATLAS, DECKBUILD, TONYPLOT, etc... Tout au long de ce travail, les dispositifs ont été construits a
I'aide de DECKBUILD et les simulations ont été exécutées dans ATLAS. Les sorties ont été visualisées

avec TONYPLOT. Un résumé sur les outils utilisés est donné ci-apres.
2.1.1 DECKBUILD

Interactive Runtime Environment est I’environnement central permettant l'utilisation interactive
de simulateurs de processus et de périphériques. Il fournit de nombreuses fonctionnalités
importantes. Une interface utilisateur graphique pour la spécification de plateforme d’entrée (input
deck) permet aux utilisateurs d'éviter la syntaxe de saisie spécifique au simulateur. Les informations
sont saisies dans une série de fenétres contextuelles. Lorsque la spécification est terminée,
DECKBUILD produit automatiquement un jeu d’entrée syntaxiquement correct. Les decks peuvent
étre édités par |'utilisateur a tout moment. Plusieurs decks sont générés si les parameétres d’entrée
sont mis en boucle et peuvent étre extraits des résultats calculés. Plusieurs simulateurs peuvent étre
appelés a partir d'une méme plateforme d’entrée (input deck) et le transfert d'informations entre les
simulateurs est transparent pour |'utilisateur. DECKBUILD permet a I'utilisateur de contréler avec
précision le fonctionnement, I'arrét, la pause ou le redémarrage d’une plateforme d’entrée (input
deck) en une seule étape. Il fournit une fonction d’historique qui permet a I'utilisateur de revenir en
arriere sur un point précédent du jeu, puis de poursuivre les calculs a partir de ce point précédent.
Cette fonctionnalité est extrémement utile pour développer de maniere interactive une spécification

de flux de processus simulée.
2.1.2 ATLAS

ATLAS de SILVACO est un simulateur de semiconducteurs qui a été largement utilisé dans les
milieux universitaires et industriels. Les entreprises notables qui utilisent ATLAS sont Advanced Micro

Devices Corporation, Harris Semiconductor, la NASA, Sensitron Semiconductor et Science
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Applications International Corporation (SAIC). Parmi les établissements d'enseignement qui utilisent
ATLAS figurent I'Université de Californie a Berkeley, I'Université de Stanford et I'Université de
Californie a San Diego. Depuis les années 1970, ATLAS a été continuellement perfectionné pour étre
plus réaliste dans une large gamme de configurations de dispositifs a semiconducteurs.

ATLAS est un logiciel polyvalent, modulaire et extensible pour la simulation des dispositifs en deux
et trois dimensions. La simulation est réalisée en discrétisant les équations décrivant le
fonctionnement d'un dispositif sur un réseau a deux ou trois dimensions, constituée d'un grand
nombre de points de la grille appelés nceuds. Le logiciel de simulation ATLAS est construit autour de
modeles basés sur la physique. Ces modeles basés sur la physique sont essentiellement une
description mathématique des différents phénomeénes, tels que la génération de porteurs, la
recombinaison et le transport, responsables du fonctionnement du dispositif. Les modeles décrivent
la dynamique de la génération de porteurs, de la recombinaison et de l'injection ainsi que du
transport dans différentes régions matérielles du dispositif et du couplage entre les régions. Ces
modeles sont quantifiés en équation différentielle et transposés sur le réseau pour simuler le
transport de porteurs a travers une structure de dispositif. Les concentrations en électrons et en
trous sont calculées, ainsi que leur variation spatiale et leur dépendance aux propriétés du matériau,
ainsi que leur polarisation. Le simulateur prédit également les caractéristiques électriques du
dispositif, par exemple les courants aux bornes associés aux structures physiques spécifiées et a
différentes conditions de polarisation. Ces résultats peuvent étre utilisés pour caractériser le
fonctionnement en courant continu et alternatif du dispositif et pour fournir des informations sur les
aspects physiques de son fonctionnement, a condition qu'ils incluent toute la physique importante
du dispositif. Ces modeéles consistent en un ensemble d'équations fondamentales reliant le potentiel
électrostatique, la densité de charge et les densités de porteurs dans un domaine de simulation. Un
avantage important de ce type de modeéle réside dans le fait qu’il peut non seulement étre utilisé
pour prédire les caractéristiques courant-tension aux bornes des dispositifs aux fins de comparaison
avec les mesures des dispositifs, mais également pour rechercher les origines du comportement
observé et les facteurs limitant les performances du dispositif.

ATLAS résout trois types d’équations fondamentaux lors de la simulation d’un dispositif a
semiconducteur: I'équation de Poisson, les équations de continuité et les équations de transport, y
compris les modeles de transport de drift-diffusion et Energy Balance, qui seront expliqués plus loin
dans ce chapitre. L'équation de Poisson relie la densité de charge d’espace au potentiel
électrostatique et permet de calculer les champs électriques en fonction du potentiel. Les équations
de transport sont toutes dérivées de I'équation de transport de Boltzmann. Pour la plupart des

applications, le modele de transport drift-diffusion est utilisé. Le modéle de transport Energy Balance
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ou les modeles hydrodynamiques sont jugés nécessaires aux simulations uniquement pour les petits

dispositifs submicroniques
2.1.3 Entrées et sorties ATLAS

Comme indiqué ci-dessous, la plupart des simulations ATLAS utilisent deux entrées: un fichier
texte contenant des commandes a exécuter par ATLAS et un fichier de structure définissant la
structure a simuler. ATLAS produit trois types de sortie. La sortie au moment de I'exécution fournit
un guide sur la progression des simulations en cours d'exécution. Elle contient les messages d'erreur
et d'avertissement. Les fichiers log stockent toutes les tensions et tous les courants du terminal a
partir de l'analyse du périphérique, et les fichiers de solution stockent des données
bidimensionnelles et tridimensionnelles relatives aux valeurs des variables de solution dans le

périphérique pour un seul point de polarisation.

DevEdit '
. \\\
(Structure and - Runtima Qutput
Mesh Editor) Structure Files A
N\
A N\ , /
/ Y g Vi
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ATHENA ' Device Simulator ——» LogFiles
A o~ N\, ” g
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!/ \\\‘ /7‘ E
Command File ] (Visuzlisation
2 Solution Files TOO')
#
- ~ /
( DeckBuild )

(Run Time Environment)

Figure 1: Entrées et sorties d'ATLAS ,

Chaque fichier d'entrée doit contenir ces cinq groupes dans l'ordre. Si on ne le fait pas, cela
provoquera généralement un message d'erreur et l'arrét du programme, et cela pourrait entrafner
un fonctionnement incorrect du programme. Par exemple, les parametres de matériau ou les
modeles introduits dans le mauvais ordre peuvent ne pas étre utilisés dans les calculs. L'ordre des
instructions dans la définition du maillage, la définition structurelle et les groupes de solutions est

également important. ATLAS utilise son sous-moteur «Blaze» pour les simulations de dispositifs a
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hétérostructure. Blaze est un simulateur des dispositifs 2D polyvalent utilisé pour les matériaux IlI-V.
Il est appelé par défaut pour les hétérostructures ayant une structure de bande dépendante de la
position. Pendant les simulations, il modifie les équations de transport de charge pour prendre en

compte les effets des structures de bande dépendantes de la position ™.

214 TONYPLOT

TONYPLOT (outil de visualisation) fournit des fonctionnalités complétes de visualisation
scientifique interactive. Tous les moyens habituels d’affichage des données scientifiques sont pris en
charge. Ceux-ci comprennent les tracés x-y avec axes linéaires et logarithmiques, les tracés de
surface et de contour, les diagrammes de Smith et les tracés polaires. L'utilisateur peut spécifier
pratiqguement toutes les caractéristiques des tracés, y compris le texte et la position des labels. Des
capacités complétes de copie papier sont également prises en charge. TONYPLOT comprend des
fonctionnalités d'animation permettant de visualiser une séquence de graphiques de maniére a
présenter des solutions en fonction de certains paramétres. Le parameétre peut étre modifié sous le
contrdle du curseur, ou les images peuvent étre bouclées en continu, une fonctionnalité tres utile

pour développer une vision physique.
2.2 PHYSIQUE DU DISPOSITIF

La technique de simulation est une technique numérique qui parvient aux caractéristiques
terminales du dispositif en résolvant les équations aux dérivées partielles décrivant la physique des
matériaux et les effets des potentiels et des hétérojonctions sur le transport des porteurs. Ces
équations comprennent I'équation de Poisson, les équations de continuité des porteurs et les
équations de transport de chaque porteur (électrons et trous). Ces équations doivent étre résolues
simultanément et de maniére cohérente dans chaque région du dispositif. Ici, une bréve description

des équations de base des semiconducteurs impliquées est fournie.
2.2.1 Equation de Poisson

L’équation de Poisson concerne la distribution du champ électrique dans I'espace de charge et est

donnée en une dimension par oF

dE(x) _

q _
™ g—s(p—n+N(;’—Na) Eq.1

ou E(x) est le champ électrique, & la constante diélectrique du semiconducteur, p et n les
concentrations en porteurs et N&" et N les concentrations dues aux impuretés ionisées de type

donneur et accepteur, respectivement. Ces parametres dépendent de la position x. Il est clair que le
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dopage, dans chaque région du dispositif doit étre spécifié des le départ afin de décrire le champ
électrique partout dans le dispositif. Une autre forme de |'équation de Poisson est obtenue lorsque le
champ électrique E (x) (Eq.1) est remplacé par - dV /dx comme indiqué en Eq.2. En général, les deux

équations sont désignées par I'’équation de Poisson.

av
E(x) = T4z Eq.2

2.2.2 Equations de continuité des porteurs

Les équations de continuité pour les électrons et les trous sont données par .

an _ 1
Ezgv.]nﬁ'Gn—Rn Eq.3
dp _ 1
E—EV.]pﬁ'Gp—Rp Eq.4

ounetpsont les concentrations d'électrons et de trous, J, et ], les densités totales de courant
d'électrons et de trous, G, et G, les taux de génération d'électrons et de trous dus a I'absorption
optique, R, et R, les taux de recombinaison nets d'électrons et trous, respectivement, et g la charge
de l'électron. Les taux de recombinaison, R, et R, sont proportionnels a la concentration de
porteurs en exces et sont donnés par R, = (n —ngy)/7, et R, = (p — po)/7p OU T, €L T}, SONt des

durées de vie des électrons et des trous, respectivement.
2.2.3 Equations de transport

Les équations 1, 3 et 4 fournissent le cadre général pour la simulation de dispositifs. Cependant,
d'autres équations secondaires sont nécessaires pour spécifier des modeles physiques particuliers
pour: I, Jp, Gn, Ry, Gp €t R, Les équations de densité de courant, ou modeles de transport de
charge, sont généralement obtenues en appliquant des approximations et des simplifications a
I'équation de transport de Boltzmann. Ces hypotheses peuvent donner lieu a différents modeles de
transport, tels que le modele de Drift-Diffusion, le modéle Energy balance ou le modele
hydrodynamique. Le choix du modele de transport de charge aura alors une influence majeure sur le
choix des modeles de génération et de recombinaison.

Le modele de transport de charge le plus simple et utile est le modéle Drift-Diffusion. Ce modele a
pour caractéristique attrayante de ne pas introduire de variables indépendantes en plus du potentiel
électrostatique et de la concentration en électrons. Jusqu'a récemment, le modéle Drift-Diffusion
convenait a presque tous les dispositifs techniquement réalisables. Cependant, I'approximation drift-

diffusion devient moins précise pour les plus petites tailles. Les modeles plus avancés d'équilibre
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énergétique et d'hydrodynamique sont devenus le choix privilégié pour la simulation de dispositifs
submicroniques profonds. ATLAS propose a la fois les modeéles Drift-Diffusion et les modeles de
transport avancés, qui seront présentés dans la section suivante, ou sont discutés les modeéles
physiques utilisés dans les simulations. D'autres modéles incorporés dans les simulations incluent
ceux du mécanisme de génération-recombinaison des porteurs, des effets de saturation de vitesse a

des champs électriques élevés, qui seront également abordés dans les sous-sections ultérieures.

2.3 MODELES PHYSIQUES

2.3.1 Statistiques des porteurs et du transport

Au sein d'un semiconducteur, I'équilibre thermique des électrons a la température T, obéit aux
statistiques de Fermi-Dirac. La probabilité d'occupation des électrons pour une énergie donnée est

donnée par ':

1

f(E) = Eq.5

E—EF)

1+exp( "7,

Si E — Er > kT, (non-dégénérescence) alors I'équation peut étre approximativement écrite sous la

forme:

f(E) =exp (Ek_TiF) Eq.6

Cette approximation est connue sous le nom de statistique de Boltzmann. L'approximation de
Boltzmann simplifie les calculs tout en donnant des résultats satisfaisants. Elle a été utilisée dans le
modele pour minimiser les problemes de convergence par rapport aux statistiques de Fermi-Dirac.
Dans ATLAS, l'utilisation de la statistique de Boltzmann a été fixée a son implémentation par
défaut ™,

Les modeles de transport, les modeles drift-diffusion et Energy balance d’ATLAS ont été exploités
pour la modélisation de la diode SSD. Les équations régissant ces modeéles sont des connaissances
essentielles et sont détaillées ci-dessous. Dans le modeéle de la diode SSD, les porteurs ont été
sélectionnés en tant qu'électrons et seules les équations se rapportant aux électrons sont

présentées.
2.3.1.1 Modele de transport drift-diffusion

Des dérivées basées sur la théorie du transport de Boltzmann ont montré que les densités de
courant dans les équations de continuité peuvent étre approximées par un modele de drift-diffusion.

Dans ce cas, la densité de courant pour les électrons est exprimée en fonction du quasi potentiel de
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Jn = quanVoy, Eq.7

ou J, est la densité de courant des électrons, g la charge de I'électron, nla concentration des
électrons et y,, la mobilité des électrons. Le quasi potentiel de Fermi est alors lié a la concentration

des porteurs (n) et au potentiel (V) par I'approximation de Boltzmann:

n = Nj, exp [%] Eq.8

ol n;, est la concentration intrinseque effective et T} la température du réseau. Ceci permet de
définir le quasi potentiel de Fermi:

b, =V - Eq.9

q Nie

En substituant cette équation (Eq.9) a I'expression de la densité de courant, la relation de courant

devient:
Jn = qD,Vn — qnu,,VV — u,n(kT,V(Inn;,) Eq.10

Le terme final rend compte du gradient de la concentration effective en porteurs intrinseques, qui
prend en compte les effets de resserrement des bandes interdites. Le champ électrique effectif est
normalement défini comme:

KTy,

E,=-V (V + e In nl-e) Eq.11

qui permet d’écrire la formulation plus conventionnelle de I’équation drift-diffusion comme suit:
Jn = qnuyE, + qD,,Vn Eq.12

Il convient de noter que cette dérivation du modele de drift-diffusion a implicitement supposé que la
relation d’Einstein était valide. Dans le cas de la statistique de Boltzmann, cela correspond au

coefficient de diffusion (D,,) exprimé par:

D, = %un Eq.13

Si les statistiques de Fermi-Dirac sont supposées, cela devient:

kT 1
(TL#n)Fuz{m(EFn—E)}

Dn B F—l/z{ﬁ(EFn_Ec)}

Eq.14

Ou F, est l'intégrale de Fermi-Dirac d'ordre a et E,, est donné par —q¢,,.
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2.3.1.2 Modéle de transport Energy balance

La limitation fondamentale du modele Drift—Diffusion est son hypothése selon laquelle Ia
température de I'électron ( T, ) est égale a la température du réseau ( T ). Avec cette contrainte, des
parametres tels que les taux d'ionisation par impact, la mobilité des porteurs et la vitesse de dérive
(vgq) sont liés a un champ électrique local plutot qu'a la variation spatiale de T,,. En conséquence, il
est possible de sous-estimer sérieusement les performances d'un dispositif a des dimensions
nanométriques car le dépassement de vitesse est négligé et l'ionisation par impact est
surestimée &%,

Pour rendre le modele de drift-diffusion plus précis, il faut que T,, dévie de T;. Ceci peut étre

accompli en reliant T}, a I'énergie cinétique moyenne d'un électron, ce qui peut étre écrit sous la

forme de la somme de la dérive d'un électron et de I'énergie thermique ' :
_ 1 * 2 3
W, = S MMevg” + Enan Eq.15

ou m; est la masse effective de I'électron et v, la vitesse de dérive.
Ensuite, les gradients de température des électrons sont incorporés dans le modele Drift—Diffusion
en créant une équation de bilan supplémentaire représentant le taux d'énergie perdue par un

électron dans le réseau . Cette équation d’équilibre supplémentaire est illustrée ci-dessous

oWy, _ _ _ E Tn—TL _
Z = V., + . W — 21k (—Te )+ G — Ry Eq.16

E, = Wyvg + nkT, vy — K, VT, Eq.17

Ou K, représente la conductivité thermique d'un électron et F,, désigne le flux d'énergie entre un
électron et le réseau, 7, le temps de relaxation énergétique; c'est-a-dire le temps nécessaire a la
distribution d'énergie (température) pour atteindre I'état d'équilibre avec le champ électrique '©.
Pour compléter la modification du modele drift-diffusion, I’équation 12 est modifiée pour inclure une

dépendance a T,, ®":
Jn = qnuyEy + gD Vn + nu, kVT, Eq.18

Le systeme d'équations défini par I’équation 3 et 16 a 18 représente ce que I'on appelle le modéle de
transport Energy balance. Le modeéle peut étre activé dans ATLAS en sélectionnant HCTE.EL dans la
déclaration du modeéle. Le modéle hydrodynamique englobe les équations de transport définies par
le modele de Energy balance, mais differe en ce que les mobilités des porteurs ne sont pas affectées
par les températures des porteurs. Le modele hydrodynamique est appliqué en définissant la

constante de proportionnalité de -1 (pour Energy balance) a 0 dans l'instruction du modéle.
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2.3.2 Mobilité

La mobilité des porteurs est un parametre qui caractérise le mouvement de dérive des porteurs
en présence d'un champ électrique. Les électrons et les trous sont accélérés par les champs
électriques, mais perdent de leur quantité de mouvement en raison de divers processus de diffusion
impliqguant des vibrations de réseau, des ions d'impureté, des défauts d’interfaces et d'autres
imperfections "8, Les effets de ces phénoménes microscopiques sont moyennés et regroupés dans
le parametre macroscopique appelé mobilité, qui est fonction du champ électrique local, de la
concentration de dopage et de la température.

Dans la diode SSD, comme dans d'autres dispositifs a porteurs d'électrons, les électrons sont
accélérés par le champ électrique. Les porteurs sont presque en équilibre avec le réseau a des
valeurs de champ faibles. La mobilité des électrons est donc fonction d’une faible valeur du champ
électrique die a la diffusion des phonons et aux impuretés. Cependant, les porteurs ne sont plus en
équilibre a des champs électriques élevés et sont donc soumis a une gamme plus étendue de
processus de diffusion. Par conséquent, la vitesse de dérive n'augmente plus linéairement et devient
saturée ou diminue, ce qui est appelé vitesse de saturation. Ces effets doivent étre pris en compte a
I'aide des modeles appropriés . ATLAS et son sous-moteur Blaze fournissent divers modéles de
champs faibles et élevés qui peuvent étre utilisés en fonction du dispositif et de son fonctionnement.

Les modeles utilisés pour les simulations vont maintenant étre discutés.
2.3.2.1 Mobilité a faible champ

ATLAS propose cing modeéles et conditions distinctifs pour définir la mobilité électrique en champ
faible en GaN ™

> Le parameétre de mobilité de champ faible, MUN (cm’/V.s), peut étre défini a partir de la
table de référence ATLAS pour différents matériaux. La valeur est définie dans la déclaration
de mobilité.

» Le modele de mobilité basé sur la concentration CONMOB peut étre utilisé. Les valeurs pour
une mobilité de champ faible a 300 K sont extraites du tableau de référence ATLAS pour la
concentration de dopage dans chaque région.

» Afin de relier la mobilité des électrons a faible champ a la concentration des impuretés et a la
température, les modeles ANALYTIC et ARORA peuvent étre utilisés.

» Un modele de diffusion porteur-porteur, CCSMOB, qui associe la mobilité de champ faible a
la concentration de porteur et a la température, peut étre utilisé.

» Le modéle unifié de mobilité a faible champ, KLAASSEN, établit une relation entre la mobilité

de champ faible et le réseau, porteur- porteur, la diffusion des donneurs et la température.
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Lors de la formulation d'une structure inconnue pouvant étre constituée de matériaux
semiconducteurs multicouches, dont les propriétés électriques sont inconnues, il sera utile
d'examiner soigneusement chaque modeéle de faible mobilité pouvant s'appliquer a chaque couche
ou matériau, afin que la mobilité de I'ensemble du dispositif puisse étre prédite avec précision. Dans
le cas du dispositif SSD utilisé dans ce travail, les propriétés 2DEG de I'hétérostructure basées sur
AlGaN/GaN sont largement connues B2 Le modele le plus simple de définition du parametre de
[12, 13]' Le

mobilité de champ faible a I'aide de MUN est appliqué avec une valeur de 1200 cm?/V.s

modele de haut champ électrique est discuté ci-dessous.
2.3.2.2 Mobilité paralléle en fonction du champ électrique

ATLAS propose deux types de modeles de mobilité dépendante du champ électrique (FLDMOB)
pour modéliser le transport d'électrons a champs élevés. Les modeles sont nommés modeéle de
mobilité standard et modéle de mobilité différentielle négative, qui contiennent tous les deux des
valeurs de paramétre par défaut appropriées pour différents matériaux. Les modéles sont définis en
spécifiant EVSATMOD avec le FLDMOB dans l'instruction de modéle.

L'EVSATMOD spécifie quel modele de mobilité dépendant du champ paralléle doit étre utilisé pour

les électrons, définis comme ™

» EVSATMOD = 0 permet I'application du modéle de mobilité standard

» EVSATMOD = 1 implémente le modele de saturation de mobilité différentielle négative.

[14]

Le modele de mobilité différentielle négative de Barnes =™ a été utilisé pour le transport de champ

électrique élevé. La mobilité des électrons, en fonction du champ électrique, est donnée par:

Eq.19

ol vy, est la vitesse de saturation des électrons, py la mobilité électronique dans les champs faibles,
Ecrir e champ électrique critique en V/cm, T une constante d’ajustement égale a 2 et E le champ
électrique. Le champ électrique critique pour le GaN a été défini comme E-g;r = 17 X 10* V/cm Bl
Pour le dispositif modélisé a 300 K, une valeur de vitesse de saturation de 3 X 1O7cm/s a été

utilisée .
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2.3.3 Modéles de génération—recombinaison des porteurs

Les processus responsables de la génération et de la recombinaison de porteurs se répartissent en

six catégories principales:

Transitions de phonon
Transitions de photons
Transitions Auger

Recombinaison de surface

YV V V V V

lonisation par impact

» Tunneling
Les six mécanismes de générations-recombinaison sont représentés a l'aide de différents modéles
dans ATLAS. Pour la modélisation des diodes SSDs, la recombinaison de Shockley-Read-Hall (SRH)

(transition de phonon) a été utilisée.
2.3.3.1 Recombinaison de Shockley-Read-Hall (SRH)

La transition phonon dans un semiconducteur est due a un piége ou a un défaut situé dans sa
bande interdite. La théorie de la transition de phonon a été découverte en premier par Shockley et
Read ™ puis par Hall ™", Le modele de recombinaison SRH est implémenté comme suit:

2
pn—m;,

E —E
tpo| o nicexn( ERAR) |+t [p+nicexp( “ERAR |

RSRH = Eq.ZO

ol Tpq et Tyo sont les durées de vie des électrons et des trous, dont la valeur a été prise égale a
1.0 x 10® s pour GaN !, Errap désigne I'énergie du piege par rapport au niveau de Fermi intrinséque
en eV. Sa valeur par défaut (Erpap = 0) a été utilisée traduisant une recombinaison efficace die au
piege présent dans le matériau. T; est la température du réseau en degrés Kelvin. Le modele a été

activé en définissant SRH dans la déclaration de modéle.
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L'ensemble complet des modeles physiques utilisés dans les simulations de diodes SSDs est

résumé dans le tableau 1.

Parametres Model Syntaxe
Transport Equilibre énergétique HCTE.EL
Mobilité Mobilité dépendante du champ électrique FLDMOB
paralléle
(Parallel Electric Field Dependent)
Mobilité différentielle négative EVSATMOD=1
Génération- Shockly-Read-Hall SRH

recombinaison
des porteurs

Tableau 1: Résumé des modeles physiques utilisés dans les simulations de dispositifs SSD.

3. SIMULATION DES SSDs

Dans le chapitre précédant, le SSD planaire a été introduit en citant ses nombreuses fonctions
telles que I'émission et la détection THz. La capacité d'émettre un rayonnement THz a également été
mise en évidence car elle a été étudiée a I'aide de simulations de Monte Carlo. Dans ce chapitre, les
caractéristiques électriques des différentes structures SSDs a base de GaN sont étudiées a l'aide
d'une modélisation physique. Le package de simulation ATLAS est utilisé et les modeles développés
ont été rapportés a la section précédente.

Le GaN présente plusieurs caractéristiques qui font de ce semiconducteur un candidat prometteur
dans les nanodiodes planaires SSDs destiné pour les applications dans le domaine terahertz tel que
sa résistance électrique élevée, directement liée a son grand gap énergétique, sa vitesse de
saturation maximale et son faible temps de relaxation par rapport aux autres matériaux IlI-V

O Lutilisation de GaN pour le canal SSD a révélé des

généralement utilisés dans les diodes SSDs
capacités intéressantes pour la détection de forte puissance, avec des capacités de réponse sur
plaquette jusqu’a 100 V/W a 0.3 THz avec 280 pW Hz'*? de puissance équivalente de bruit (NEP) "%,
Dans une configuration en espace libre, des valeurs de 2.0 et 0.3 V/W ont été obtenues a 0.30 et
0.69 THz'™\. Des travaux de simulation Monte Carlo ont analysé la potentialité des nanodiodes
asymétriques planaires a base de GaN pour la génération de signaux THz exploitant |'effet Gunn,

t 202 Cest pourquoi nous avons choisi

mais ceci n’a pas encore été prouvé expérimentalemen
d’étudier la potentialité des SSDs a base de GaN et d’'y analyser en particulier la présence des
oscillations de Gunn dans les diodes SSDs a base de GaN.

Les structures des dispositifs SSDs simulées ont été fabriquées par I'Institut d’Electronique de

Microélectronique et de Nanotechnologie (IEMN) de Lille et caractérisées au niveau de plusieurs
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laboratoires en France (Lille, Montpellier et Paris), en Suéde (Gothenburg), en Angleterre
(Manchester) et en Espagne (Salamanque).

Ces dispositifs sont fabriqués sur une couche épitaxiale constituée de 1.8 um de GaN hexagonal
non dopé (orientation [0 O 0 1]) sur un substrat Si (111) a haute résistivité (10 kQ/mm), avec une
barriere de 23 nm d'Aly3Gag ;N et recouvert de 5 nm de SiN pour la passivation. Les valeurs mesurées
de la densité ns se situent dans la plage de 6-8 x 10% cm? avec une mobilité Hall d'environ
1200 cm?/Vs. Le GaN non intentionnellement dopé présente une densité d’électrons Ny de 'ordre de
10" ecm?. Le processus de fabrication commence par le dép6t de contacts ohmiques (Ti/Al/Ni/Au,
avec une résistance de 0.3 Q/mm) et I'isolement par implantation ionique (He+). Ensuite, la gravure
des tranchées a lieu (avec une résine PMMA et une technologie a base de chlore plasma a couplage
inductif). Plusieurs tailles et matrices de diodes SSD ont été traitées. Un effort technologique
important a été nécessaire pour obtenir une gravure profonde (45 nm) avec une petite largeur de
cavité (50-100 nm) 2.

L’équipe de laboratoire de I'université de Salamanque nous a fourni des mesures |-V de deux
structures SSDs, une avec une largeur de canal W=150 nm et I'autre avec une largeur de canal de
80 nm.

Avant la fabrication des SSDs sur GaN, I'équipe du laboratoire de I'Université de Salamanque
(Espagne) ont fait des simulations de différents SSDs en utilisant un code Monte-Carlo a deux
dimensions (code développé au sein de leur laboratoire). Ce code est constitué d’un simulateur semi-
classique auto-cohérent (self-consistant) couplé avec un solveur d’équation de Poisson a deux
dimensions. Ce code a été en perpétuelle évolution durant ces vingt-deux dernieres années en
prenant en compte les effets physiques présents dans les composants hyperfréquences a base de
semiconducteurs llI-V. De par son évolution, ce code a permis de prédire et d’optimiser les
performances de différentes structures comme les MESFETs, les HEMTs et les composants balistiques
et cela pour différents matériaux (GaAs, AlGaAs/GaAs, InAlAs, AlSb/InAs, AlGaN/GaN) (2528 gp
particulier, ce code a été développé pour prédire la présence des oscillations type Gunn dans les
dispositifs étudiés dans leurs travaux 2%,

Pour analyser les SSDs dont la géométrie typique est présentée sur la figure 2, les simulations sont
réalisées dans le plan XY, par conséquent la structure réelle de la couche n’est pas incluse et seul le
canal est simulé.

La figure 2 représente la géométrie typique des SSDs avec L et W qui sont respectivement la
longueur et la largeur du canal, Wy la largeur de gravure horizontale, Wy la largeur de la gravure

verticale et C la longueur de la zone d’acceés au canal.
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Alo.3Gao;N

2DEG

Figure 2: Géométrie typique des SSDs. Sur la figure du dessous, la vue des SSDs en deux dimensions tel que

simulée avec la méthode Monte Carlo et simulation ATLAS a 2D.

Pour prendre en compte les charges fixes présentes dans I'ensemble de la structure, une densité
de charges (background doping) est assignée au canal dans la simulation en deux dimensions mais les
différentes dispersions qui y sont associés ne sont pas simulées. De cette maniere, le transport
électronique via le canal non dopé est bien reproduit. En outre, une densité surfacique de charges o
est attribuée aux interfaces semiconducteur/Air pour tenir compte de l'influence des charges de
surfaces qui résultent entre autre de I'étape de gravure lors de la fabrication du composant. Les deux
parameétres N et o sont des parameétres a fixer en confrontant les résultats expérimentaux avec la
simulation afin d’affiner le modele.

La dimension Z non simulée utilisée pour la comparaison des valeurs de courant
simulations/mesures est estimée par le rapport de la densité d’électrons ns dans le canal sur la
densité de charges fixes Np dans la structure : Z=ns/Np.

Dans nos travaux, on a développé un programme sous ATLAS-SILVACO avec des modeles
appropriés cités et discutés dans la section précédente pour la simulation des SSDs a base de GaN.
Nous allons comparer nos résultats de simulation avec les résultats expérimentaux fournis. Nos
résultats seront aussi comparés avec ceux de la simulation Monte-Carlo. Aussi, il est envisagé de

rechercher la présence des oscillations de Gunn dans les deux structures étudiées.
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CHAPITRE 2: SIMULATION 2D ET 3D sous ENVIRONNEMENT ATLAS-SILVACO pes SSDs
a BASE DE GAN

3.1 SIMULATION ATLAS DES SSDs a 2D

La premiére partie de simulation est une simulation a deux dimensions 2D ol on a pris le méme
principe de la simulation Monte-Carlo de sorte que les simulations sont réalisées dans le plan XY. Par
conséquent la structure réelle de la couche n’est pas incluse et seul le canal est simulé et les modéles
physiques invoqués dans les simulations sont choisis pour le transport des porteurs dans la couche
active GaN. Cette derniere correspond a la couche ou circule le gaz d’électrons 2DEG qui détermine
en grande partie les propriétés électroniques du dispositif. Une densité surfacique de charges o est
attribuée aux interfaces semiconducteur/Air pour tenir compte de l'influence des charges de
surfaces qui résultent entre autre de |'étape de gravure lors de la fabrication du composant. Sur la
figure 3 ci-dessous est représentée, la vue des SSDs a deux dimensions tels que simulé avec la
méthode Monte-Carlo et la simulation ATLAS a 2D.

Le dispositif SSD simulé est basé sur I'hétérostructure Aly3Gag,N/GaN. Le canal de conduction est
congu pour étre de longueur L = 1 um et de largeurs W = 80 nm et 150 nm. Les autres parameétres
géométriques sont définis dans la figure 3. Pour tenir compte de la charge positive fixe de la couche
de dopage, un dopage de fond de réseau virtuel Nv = 1.0 x 10" cm™ est affecté a la couche GaN. Les

simulations sont effectuées a température ambiante.

0.2 pm 1pm 0.3 pm

g) 0.25 pm Q

=}

= |} 0.05um 2

& q

S 10.15 pm [0.08 pm) o

3 3

o 0.25 pm |4 0.05 um 5

S c
(0]

0.25 wm GaN

Figure 3: Géométrie du SSD simulé en microns.
3.1.1 Influence de la densité de charge d'interface sur les caractéristiques 1-V

Il est bien documenté que la densité de charge d'interface sur les limites semiconducteur/isolant

B Les

joue un roéle principal dans le controle du courant de conduction dans le canal
caractéristiques courant-tension I-V du SSD sont d'abord simulées avec de différentes valeurs de
densité de charge et sont comparées a celles obtenues expérimentalement pour identifier une valeur

raisonnable pour des études qui vont suivre.
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La figure 4 montre les caractéristiques I-V du SSD avec une longueur L=1 pm et une largeur

W = 150 nm du canal pour différentes densités de charge d'interface o = 0, 4 x 10", 6 x 10" et

11 -2
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Figure 4: Caractéristiques I-V d'un SSD avec L = 1 um, W = 150 nm pour différentes densités de charges

d'interface.

D’apres nos résultats de simulation représentés au niveau de la figure 4, les caractéristiques
courant-tension pour une valeur de ¢ = 4 x 10" cm™ sont plus proches des résultats expérimentaux
pour une polarisation positive. Lorsque la densité de charge d’interface augmente, le courant
diminue et le canal est rétrécit jusqu’au pincement de ce dernier pour une valeur de
o = 8 x 10" cm?® Ce qui fait, l'introduction de charges supplémentaires aux interfaces
o = 8 x 10™ cm™ provoque une répulsion électron-électron dans le canal, épuise le canal des
électrons et nécessite une tension de seuil Vy, = 1.20 V pour rendre le dispositif SSD passant comme
le montre la courbe en bleue de la figure 4 (d).

Expérimentalement, la densité de charge d'interface présente aux limites semiconducteur/Isolant
peut varier considérablement en fonction des techniques de fabrication telles que les méthodes de
gravure.

Cette section montre |'avantage de pouvoir étudier les dispositifs a I'aide de la modélisation
physique car les processus se produisant a l'intérieur du dispositif ne peuvent pas étre identifiés
expérimentalement.

Dans la figure 5, est représentée la densité d’électrons, a la polarisation nulle, pour différentes

densité de charges interface o réparties a travers tout le canal.
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CHAPITRE 2: SIMULATION 2D ET 3D sous ENVIRONNEMENT ATLAS-SILVACO bEs SSDs
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Figure 5 : Concentration d'électrons dans le canal (cm's) a V=0V pour différentes densités de charge

d'interface o (cm™).

D'apres ces résultats de simulation, la figure 5(a) montre que I'absence de la densité de charge
d'interface laisse le canal ouvert pour le transport d'électrons a la fois pour les polarisations positives
et négatives, ainsi la conduction (I-V) est élevée (voir la figure 4(a)). Sur la figure 5(b) et 5(c), la
densité de charge d'interface introduite repousse les électrons loin du canal, la largeur du canal se
rétrécit sans pincement du canal, cela permet au canal de rester passant dans la polarisation directe
et la polarisation inverse. Mais cela provoque une baisse de la densité des électrons conducteurs,
ainsi la conduction (I-V) diminue en polarisation positive (voir la figure 4(a), 4(b) et 4(c)). Cependant,
pour une plus grande densité de charge d'interface (Figure 5(c)), la répulsion est si grande que le
canal devient considérablement dépourvu d'électrons. Un champ électrique trés élevé serait
nécessaire pour laisser se propager les électrons a travers le canal, d'ou la présence d’une tension de
seuil comme le montre la figure 4(d).

Les figures 6(a) et 6(b) montrent les caractéristiques I-V des résultats de simulation d’ATLAS a 2D

et des résultats expérimentaux fournis pour des SSDs avec une largeur de canal de 80 nm et 150 nm.
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Figure 6: Comparaison des caractéristiques I-V simulées avec ATLAS a 2D et expérimentales pour des SSDs

avec une largeur de canal de 80 nm (a) et 150 nm (b) et une longueur de 1 um.

La figure 6(a) illustre la caractéristique I-V avec les dimensions du SSD L =1 pm et W = 80 nm. La
simulation de la méme structure en utilisant ATLAS a produit une correspondance étroite en utilisant
une valeur de o = 2 x 10" cm™ en polarisation positive (canal passant). La figure 6(b) illustre la
caractéristique |-V avec les dimensions du SSD L = 1 um et W = 150 nm. La simulation de la méme
structure, en utilisant ATLAS, a produit une correspondance étroite en utilisant une valeur de
0 = 4 x 10" cm™ en polarisation positive (canal passant). Ainsi, ces valeurs de densités de charges
évaluées pour les deux structures étudiées (W= 80 nm et 150 nm) seront utilisées dans les
simulations qui vont suivre.

L'accord des résultats de simulation et les résultats expérimentaux des caractéristiques |-V
surtout en polarisation positive valide le modéle d’atlas a 2D configuré.

En polarisation négative, la simulation montre une saturation du courant dle au pincement du
canalaV=0.7 V pour W =80 nm et a V=0.88 V pour W =150 nm. La courbe expérimentale montre
une caractéristique I-V en forme de “S” (S-Shaped) " avec un comportement ohmique au voisinage
de 0 V. La simulation en 2D montre une légere déformation du “S”’ au voisinage de 0 V. En effet, au

voisinage de la tension nulle (V=0), la simulation indique la présence d’un trés faible seuil de tension.

3.1.2 Influence de la polarisation sur la densité des électrons, du champ électrique et du
potentiel électrostatique dans le canal
On a choisi d’étudier la structure avec la longueur et la largeur du canal de 1 um et 150 nm,
respectivement. En fixant la densité de charges d’interface o a une valeur 4 x 10" cm™, la variation
de la densité électronique est observée pour une polarisation positive et négative afin de
comprendre le comportement physique du dispositif. La figure 7 montre |'effet de I'application d'une

polarisation positive et négative sur la densité électronique dans le canal.
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Figure 7: Tracés de contour de la densité électronique pour des tensions positives et négatives.

La figure 7 (a) montre la structure du SSD simulée, il est un dispositif unipolaire a deux terminaux.
Deux tranchées isolantes en forme de L sont gravées a travers le semiconducteur GaN, formant une
couche non symétrique avec un canal conducteur défini entre les bornes. Ainsi, comme le montre la
figure 7(b), la largeur du canal effective du dispositif SSD est en réalité plus étroite que sa taille
physique, en raison des régions d'appauvrissement situées aux limites gravées a I'équilibre. Ces
régions d’appauvrissement sont causées par les charges aux états de surface des tranchées isolantes.
En figure 7(c) une polarisation négative appliquée a I'anode induit des charges négatives autour des
tranchées, épuisant ainsi le canal. En revanche, en figure 7(d) une polarisation positive neutralise
I'épuisement latéral, élargissant la largeur effective du canal et permettant au courant de s'écouler
facilement. Ce mécanisme de commutation automatique produit une caractéristique courant-tension
(I-V) comme montre la figure 6.

Comme, mentionné dans le paragraphe précédent, la densité de charges d'interface peut avoir
une influence sur la densité spatiale d'électrons dans le dispositif SSD.

La figure 8 (a) illustre I'évolution de cette densité d’électrons pour V =0, +3 V et 3 V. On constate
que I'épuisement des électrons est plus grand autour de I'emplacement des tranchées verticales Wy
(Figure 2) (0.2 < x(um) <0.45) en particulier en polarisation inverse. Cet épuisement est moins

accentué aux alentours des tranchées horizontales W, (Figure 2).
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CHAPITRE 2: SIMULATION 2D ET 3D sous ENVIRONNEMENT ATLAS-SILVACO pes SSDs
a BASE DE GAN

En polarisation positive (+3V), on observe que sur toute la longueur du canal, la densité
d’électrons est nettement supérieure comparée a celles obtenues a 0V et a -3V, mais elle reste
inférieure & 10" cm™ (dopage du matériau GaN). Cette diminution est due a la présence de la densité
de charges d'interface.

La figure 8 (b) illustre I'évolution du champ électrique pour V =0, +3 V et -3 V. La variation du
champ électrique est non linéaire ceci est d(i a la présence des densités de charges d’interface. Le
champ est nul en dehors du canal.

En polarisation positive (+3V), par rapport a I'équilibre (V=0V), le champ électrique est moins
accentué autour de I'emplacement des tranchées verticales Wy, et il est important aux alentours des
tranchées horizontales W. Ceci s’explique par le fait que si une tension positive est appliquée c6té
drain, une force électrostatique, donc un champ électrique va apparaitre entre le drain et la source
et va injecter des électrons dans le canal. Les zones de déplétion reculent et la largeur effective du
canal augmente. Ainsi le courant pourra circuler. La saturation du courant de drain est due a la
saturation de la vitesse en régime de transport stationnaire (Figure 6 (a)).

En polarisation négative (-3V), par rapport a I'équilibre (V=0V), le champ électrique est tres
accentué autour de I'emplacement des tranchées verticales Wy et il est réduit aux alentours des
tranchées horizontales W,. Ceci s’explique par le fait que si une tension négative est appliquée (-3V),
un potentiel négatif sur les bords du canal apparaitra. La force électrostatique, donc le champ
électrique, change de sens et repoussera les électrons en dehors de celui-ci. La largeur effective du
canal sera réduite et dans ce cas le canal sera peut étre complétement pincé, rendant impossible le
passage du courant (Figure 6(a)).

La figure 8 (c) illustre I"évolution du potentiel électrostatique pour V=0, +3 V et -3 V. La variation
du potentiel électrostatique est non linéaire ceci est du a la présence des densités de charges
d’interface. On peut observer que le potentiel au niveau du drain, ou de I'anode, évolue avec la
tension appliquée, tandis qu’au niveau de la source, ou de la cathode, le potentiel reste
essentiellement nul.

A équilibre (0V), le canal est légérement fermé en raison de I'épuisement induit par la densité de
charges d’interface situées aux parois latérales, ce qui conduit a I'apparition d’'une légere barriere de
potentiel longitudinale (Figure 6(a)).

En polarisation négative (-3V) la barriére de potentiel bloquant le flux d'électrons est présente
traduisant le pincement du canal (Figure 6(a)).

Tandis qu’en polarisation positive (+3V) la barriere a complétement disparu pour les porteurs
allant de la cathode a I'anode, permettant ainsi I'augmentation du courant et sa saturation n’est due

gu’a la saturation de la vitesse des électrons (Figure 6(a)).
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CHAPITRE 2: SIMULATION 2D ET 3D sous ENVIRONNEMENT ATLAS-SILVACO DEs SSDs F_

3.1.3 Recherche de I’émission Gunn

Le principe de l'effet Gunn, présenté au chapitre précedent, est attribué a un transfert
d'intervallées d'électrons a un champ électrique critique. La différence de masses et mobilités
effectives des électrons dans ces vallées peut entrainer un ralentissement significatif de leur vitesse,
aboutissant a la formation de domaines. Pour déterminer la présence des oscillations Gunn, on a
simulé les séquences temporelles (courant-temps) pour les deux structures pour les largeurs de canal
W =80 nm et W =150 nm pour des tensions allantde 5V a30V.

Les figures 9 (a) et (b) montrent les réponses en courant obtenues lorsque la tension appliquée

est incrémentée par petites étapes.

(a) (b)

[ L=1pm w=80nm L=1lpm W=150nm
0,000070 0,00022
0.000085 5v | 10v 15V 20V 25V 30V s5v |1ov 15V 20V 25V 30V
' 0,00020 -
0,000060
§ g 000018
§ 0,000055- g
S 3 0,00016
0,000050- o
0,00014
0,000045
0,000040 : : . . 0,00012 . . : :
1,0x10%°  2,0x10™°  3,0x10™°  4,0x10"°  50x10™° 1,0x10™°  2,0x10™°  3,0x10™°  4,0x10™°  50x10™°
Temps (s) Temps (s)

Figure 9: Séquences temporelles de courant simulées par ATLAS a 2D des SSDs a base de GaN avec

(a) W =80 nm et (b) W = 150 nm pour des tensions appliquées allantde 5330 V.

Les résultats obtenus (Figures 9(a) et 9(b)) indiquent bien qu’il n’y a pas d’apparition d’oscillations
de Gunn méme avec I'application des tensions élevées allant jusqu’a 30 V. Nos résultats sont en bon
accord avec les résultats obtenus par simulation Monte-Carlo % (Figure 10). La simulation Monte-
Carlo montre que les oscillations Gunn commencent a apparaitre pour une largeur de canal

W =500 nm et une tension appliquée de 50 V.
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Figure 10: Séquences temporelles de courant (Résultats Monte-Carlo) pour des SSDs de différentes largeurs

et de tensions appliquées de 20, 30 et 50 V. La longueur du canal est de 1 um. Les nombres sur le graphique

a 22
correspondent a W en nm 2

3.2 SIMULATION ATLAS bES SSDs a 3D

Pour se rapprocher de la structure SSD réelle, on est passé a la simulation a 3D ou la structure est
simulée avec ces différentes couches et leurs épaisseurs, en tenant compte de la présence du gaz 2D.
Le dispositif SSD simulé comme le représente la figure 11 est basé sur |'hétérostructure
Aly3GagsN/GaN. Le canal de conduction est concu pour étre de longueur L = 1 um et de largeur
W = 80/150 nm, une épaisseur de la couche Aly3Gag;N de 23 nm, une épaisseur de la couche GaN de

1.8 um et une gravure profonde de 45 nm.

N -
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Figure 11: Structure du SSD simulée sous ATLASa3Davec(a)L=1umet W=80nmet (b)L=1 um et
W =150 nm.
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3.2.1 Caractéristique courant-tension (I-V)

Les figures 12(a) et 12(b) montrent les caractéristiques |-V des résultats de simulation d’ATLAS a
3D et des résultats expérimentaux fournis pour des SSDs avec une largeur de canal de 80 nm et

150 nm.

6,0x10°-| L=1pm, W=80nm 15x10°4 | L=1pm, W=150 nm
e ExpErimental —a&— Expérimental
. =—<4¢— Simulation ATLAS 3D —@— Simulation ATLAS 3D
40007 | e Simulation ATLAS 2D —A— Simulation ATLAS 2D

1,010 4

5
2,0x10° 5,0x10°
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Courant (A)
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-5,0x10°

-1,0x10™

-1,5x10°

T T T T T T T T T T
-2 -1 0 1 2 -30 25 20 -15 -10 05 00 05 10 1,

5 zjo 25 30
Tension (V) Tension (V)

Figure 12: Comparaison des caractéristiques I-V simulées avec ATLAS a 2D, 3D et expérimentales pour des

SSDs avec une largeur de canal de 80 nm (a) et 150 nm (b).

Les résultats obtenus montrent clairement que les résultats de simulations ATLAS 3D sont plus
proches des résultats expérimentaux que les résultats de simulations a 2D.

La simulation 3D, montre bien une caractéristique 1-V en forme de “S” (S-Shaped ™) qui se
rapproche de la courbe I-V expérimentale. Le décalage qui apparait au niveau de la saturation du
courant, entre I'l-V expérimentale et simulée a 3D pour la largeur de canal W = 80 nm, est peut étre

d@ au choix de la densité de charges d’interface o qui doit &tre légérement inférieure 3 2 x 10" cm™

ou de la largeur de la tranchée verticale réelle (Wv) qui est peut-étre plus élevée’.

Pour la structure avec une largeur de canal W = 150 nm, aucun décalage n’apparait au niveau de
la saturation du courant entre I'l-V expérimentale et simulée a 3D, ce qui valide le choix de la densité
de charges d’interface appropriée. Par contre, au voisinage de 0 V, une différence de pente est
nettement visible. Ceci peut se traduire par la présence d’une résistance, du SSD expérimental,
supérieure a celle du SSD simulé au voisinage de 0 V. La résistance élevée, se traduit soit par la
géométrie réelle de la structure, en particulier une largeur de canal plus petite ou une longueur plus

[11][32]

élevée , soit physiquement par I'effet du gaz 2D (sa profondeur, sa densité et sa mobilité).
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F_

Courant (A)

3.2.2 Recherche de I’émission Gunn

La simulation a 3D nous a permis de se rapprocher de la structure réelle du dispositif SSD et nous

a fourni des caractéristique |-V plus proches des |-V expérimentales que les simulations a 2D comme

il a été mentionné précédemment. De ce fait, dans cette sous-section on va utiliser la simulation
ATLAS 3D pour chercher la présence des oscillations de Gunn. Pour cela on a simulé les séquences

temporelles pour les deux structures W = 80 nm et W = 150 nm pour des tensions allant de 5 V a

30 V.

Les figures 13 (a) et (b) montrent les réponses en courant obtenues lorsque la tension appliquée

est incrémentée par petites étapes.
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Figure 13: Séquences temporelles de courant simulées par ATLAS a 3D des SSDs a base de GaN avec

D’aprés les résultats obtenus comme indiqués dans les figures 13(a) et 13(b), il n’y a pas
d’apparition d’oscillations de Gunn méme avec I'application des tensions élevées allant jusqu’a 30 V.
Nos résultats sont en bon accord avec les résultats Monte-Carlo publiés dans la littérature

(Figure 14) #. Cette figure indique que les oscillations Gunn commencent & apparaitre pour une

(a) W =80 nm et (b) W = 150nm pour des tensions appliquées de 5a 30 V.

largeur de canal W = 500 nm et une tension appliquée de 50 V.
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Figure 14: Séquences temporelles de courant (Résultats Monte-Carlo) pour des SSDs de différentes largeurs

et de tensions appliquées de 20, 30 et 50 V. La longueur du canal est de 1 um. Les nombres sur le graphique

On conclut, que pour les résultats des séquences temporelles de la simulation a 3D, sont

similaires a ceux de la simulation a 2D, c’est-a-dire qu’il n’y pas d’apparition d’oscillations de Gunn.
3.2.3 Comparaison des résultats de la simulation 3D avec des résultats Monte Carlo

Pour valider nos simulations avec le modele ATLAS a 3D configuré, on a simulé une structure 3D
avec une largeur et une longueur du canal de 500 nm et on a comparé nos résultats avec des
résultats de simulation Monte-Carlo et expérimentaux publiés dans la littérature . On a pris en

considération les mémes parameétres technologiques. La figure 15 présente la structure de SSD

T T T T T T T T T
o 10 15 20 25 30 35 40 45
Time (ps)

correspondent 3 W en nm *?,

simulée sous ATLAS a 3D avec une longueur et une largeur de 500 nm.
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Figure 15: Structure du SSD simulé sous ATLAS a 3D avec L = W = 500 nm.
3.2.3.1 Caractéristiques courant-tension (I-V)

La caractéristique |-V d'un SSD a base de GaN réalisé technologiquement est illustrée a la
figure 16(a) (courbe en noir) ?®. Les dimensions du SSD sont L = 500 nm et W = 500 nm. La simulation
de la méme structure en utilisant ATLAS a 3D est illustrée a la figure 16(b) (courbe en bleu) et La
simulation de la méme structure en utilisant Monte-Carlo est illustrée a la figure 16(c) (courbe en

rouge) 13\,
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E
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g
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Figure 16: Comparaison des caractéristiques I-V simulées avec ATLAS a 3D, simulées avec Monte-Carlo et
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D’apres la figure 16, la forme “S” (S-Shaped) de la caractéristique |-V est bien reproduite dans ce
cas aussi (large canal). Aucun décalage n’apparait au niveau de la saturation du courant entre I'l-V
expérimentale et simulée a 3D, ce qui valide le choix de la densité de charges d’interface appropriée.
Par contre, au voisinage de 0 V, une différence de pente est nettement visible. Ceci peut se traduire
par la présence d’une résistance, du SSD expérimental, supérieure a celle du SSD simulé au voisinage
de 0 V. La résistance élevée, se traduit soit par la géométrie réelle de la structure, en particulier une

B2 soit physiquement par I'effet du gaz

largeur de canal plus petite ou une longueur plus élevée
2D (sa profondeur, sa densité et sa mobilité).

Il est clair que nos résultats avec simulation Atlas 3D sont plus proches des résultats
expérimentaux que ceux obtenus par simulation Monte-Carlo. Ceci valide le modele de simulation

ATLAS a 3D configuré.
3.2.3.2 Recherche de I’émission Gunn

Les figures 17 et 18 montrent les résultats de simulation des séquences temporelles de courant
dans un dispositif SSD a base de GaN avec une longueur et une largeur de canal de 500 nm pour des
tensions appliquées de 5 a 30 V en utilisant la simulation ATLAS a 3D (Figure 17) et la simulation

Monte-Carlo (Figure 18) 1!,
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Figure 17: Séquences temporelles de courant
simulées par ATLAS a 3D du SSD a base de GaN avec
W=L=500 nm pour des tensions appliquées de 5a
30V.

Figure 18: Séquences temporelles de courant
(Résultats Monte-Carlo) du SSD a base de GaN pour
W=L=500 nm pour des tensions appliquées de 5 a

30v

Les résultats des séquences temporelles de la simulation ATLAS 3D montre une apparition des

oscillations de Gunn a partir d’une tension appliqué de I'ordre de 25 V ce qui est en bon accord avec

les résultats Monte-Carlo. La fréquence d’oscillation évaluée est de l'ordre de 0.5 THz, elle

déterminée a partir de la FFT (FFT: Fast Fourier Transform).
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. CONCLUSION

Le nouveau concept de diode étudiée est peut-étre non seulement la diode la plus simple a ce
jour, mais aussi le plus rapide des nanodispositifs électroniques jamais rapportés. Le SSD n'est basé
sur aucune jonction de dopage (P-N) ou de barriere tunnel.

Les résultats de simulation d’ATLAS a 2D des caractéristiques courant-tension (I-V), pour les deux
structures étudiées avec des longueurs de canal de 1 um et des largeurs de 150 nm et 80 nm,
montrent un bon accord avec les résultats expérimentaux surtout en polarisation positive. Ainsi,
I'étude de l'influence de la densité de charge de surface semiconducteur/Air nous a permis de
comprendre le comportement des caractéristiques |-V obtenues.

La simulation ATLAS a 3D nous a permis de se rapprocher de la structure réelle, en tenant compte
de la présence du gaz 2D résultant de I’hétérostructure AlGaN/GaN. Les caractéristiques |-V simulées
sont plus proches des caractéristiques |-V expérimentales que celles obtenues par simulation ATLAS a
2D (W =80 nm et W =150 nm).

La comparaison du modele ATLAS a 3D configuré avec le modele Monte-Carlo et la caractéristique
I-V expérimentale, de la structure SSD avec une largeur et une longueur de canal W = L = 500 nm,
montre que les caractéristiques I-V simulées avec ATLAS a 3D sont plus proches des caractéristiques
I-V expérimentales que celles simulées avec Monte-Carlo.

Les résultats de notre simulation montrent que I'effet Gunn ne se produit que pour des tensions
supérieures a 25 V pour une largeur de canal de 500 nm, ce qui rejoint les résultats de simulations de
Monte-Carlo publiés dans la littérature. Du fait que pratiqguement on ne peut pas appliquer ces
tensions élevées, jusqu’a présent la fabrication d’'un émetteur SSD a base de GaN est encore un défi.

L'excellent accord des résultats courant tension (I-V) expérimentaux avec la simulation Atlas
valide pleinement la fiabilité physique de la technique de modélisation configurée.

La simulation ATLAS a 2D et 3D configurée nous a donné un apercu sur 'origine de comportement
observé et les facteurs limitant les performances du dispositif étudié.

Ainsi, les conceptions géométriques et technologiques des dispositifs SSDs peuvent étre modifiées
et étudiées avec moins de difficulté avec ATLAS-SILVACO qu’avec les simulations Monte-Carlo (point
de vue temps de calcul).

Sur cette base, des simulations seront effectuées sur des structures SSDs modifiées
géométriguement et technologiquement afin d’aboutir a I'apparition de I'effet Gunn se produisant a

de faibles tensions.
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Les matériaux nitrurés d’éléments Ill: GaN, AIN, InN, BN et leurs alliages sont présentés comme
des semiconducteurs intéressants pour le développement de dispositifs électroniques et
optoélectroniques. La recherche sur ces matériaux a été déclenchée en observant particulierement
certaines de leurs caractéristiques: leur large bande interdite directe, leur haute conductivité
thermique, le champ de claquage élevé, leur grande stabilité mécanique et leur résistance aux
radiations.

Dans notre travail de recherche, on s’est intéressé aux matériaux AlGaN et GaN du coté des
semiconducteurs de ['élément llI-nitruré classiques et au matériau GaAsN du co6té des

semconducteurs de I’élément IllI-nitruré dilués.

Au cours de la préparation de cette thése, le travail de recherches a été divisé en deux axes.

e Le premier axe de recherche a concerné I'étude et simulation des dispositifs types SchottkySC
et IBSC a base du matériau GaAsN pour le photovoltaique. Du fait que le matériau GaAsN n’en est
gu’a ses débuts pour les applications photovoltaiques, nous avons abordé un état de connaissance
bien détaillé sur le GaAsN en montrant sa particularité par rapport aux autres matériaux IllI-V nitrurés
classiques. Deux types de structures a base de GaAsN ont été simulés.

Les performances de la cellule solaire SchottkySC a base de GaAsN de concentration en azote
x=0.004 et x=0.012 ont été étudiées en calculant les rendements avec des variations des parametres
technologiques de la structure tels que le travail de sortie du métal, la concentration du dopage et
|'épaisseur de la couche active.

Les résultats obtenus montrent que pour avoir un rendement élevé il faut:

- Choisir un métal qui permet d'avoir une hauteur de barriere élevée.
- Diminuer la concentration du dopage de la couche active de GaAsN.
- Augmenter I'épaisseur de la couche active de GaAsN

Nous avons obtenu des rendements photovoltaiques optimaux de 27.70 % et 27.13 % pour
x = 0.004 et x = 0.012 respectivement. Nous pouvons conclure que le dispositif SchottkySC basé sur
GaAsg g06No.00s @ donné un rendement de conversion plus élevé. En résumé, le développement de
SchottkySC a base de GaAsN avec une hauteur de barriere élevée permet d’avoir une cellule solaire a

haute efficacité tout en contrélant le dopage et I'épaisseur de la couche active.
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Pour mettre en valeur notre étude nous avons confronté nos résultats avec les rares résultats
obtenus dans la littérature. Nos résultats de simulation basés sur des données expérimentales,
donnent une indication sur le haut rendement prévu par des cellules solaires type Schottky
Au/GaAsN. Ces résultats peuvent servir de base pour la réalisation des cellules solaires a
concentration (CPV) de type Schottky.

Le travail s’est poursuivi par I'étude des cellules solaires a bande intermédiaire IBSC a base de
GaAsN. L'objectif principal étant d'optimiser les parameétres technologiques de la cellule
photovoltaique proposée et, par la suite, ses parametres de sortie.

Les résultats de simulations de cette approche montrent que la structure a bande intermédiaire
fournit une amélioration considérable de courant de court-circuit et du rendement de conversion
par rapport a la structure sans bande intermédiaire, et aucun changement de la tension de
circuit-ouvert n’est observé. La conception de la cellule étudiée semble prometteuse, les parametres

clés du succes de cette approche sont:

le choix de la position énergique et la concentration de la bande intermédiaire implique le
choix de la fraction d’azote (x, N%) du GaAsN. Cette derniére joue un réle trés important
pour avoir les résultats souhaitables.

- La couche absorbante (GaAsN), qui contient la bande intermédiaire (IB), doit étre
suffisamment épaisse pour assurer la pleine absorption des photons.

- Il est nécessaire de minimiser I'épaisseur de la couche émetteur (P-GaAs) pour que les
porteurs minoritaires photogénérés atteignent facilement la région d'appauvrissement et
peuvent donc contribuer au photocourant total.

- 1l est nécessaire d'augmenter I'épaisseur de la couche base (n-GaAs) et de minimiser son
dopage.

Enfin, cette étude préliminaire sur la cellule solaire IBSC a base GaAsN a montré un rendement

de conversion maximale de 21.92%.

o Le deuxiéme axe de recherche a concerné la simulation et la caractérisation du dispositif type
SSD a base du matériau GaN pour I'électronique TéraHertz. Le nouveau concept de diode étudiée est
peut-étre non seulement la diode la plus simple a ce jour, mais aussi le plus rapide des
nanodispositifs électroniques jamais rapportés. Le SSD n'est basé sur aucune jonction de dopage (PN)
ou de barriere tunnel.

Les résultats de simulation d’ATLAS a 2D des caractéristiques courant-tension (I-V), pour les
deux structures étudiées avec des longueurs de canal de 1 um et des largeurs de 150 nm et 80 nm,
ont montré un bon accord avec les résultats expérimentaux surtout en polarisation positive. Ainsi,
I’étude de I'influence de la densité de charges de surface semiconducteur/Air sur les caractéristiques

I-V nous a permis de comprendre |'allure "’S-Shaped”” de ses dernieres.
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La simulation ATLAS a 3D nous a permis de se rapprocher de la structure réelle, en tenant
compte de la présence du gaz 2D résultant de I’'hétérostructure AlGaN/GaN. Les caractéristiques |-V
simulées sont plus proches des caractéristiques |-V expérimentales que celles obtenues par
simulation ATLAS a 2D (W = 80 nm et W = 150 nm). On retrouve bien des caractéristiques |-V en
forme de “S” ou “S-Shaped”.

La comparaison du modele ATLAS a 3D configuré avec le modele Monte-Carlo et la
caractéristique |-V expérimentale, de la structure SSD avec une largeur et une longueur de canal
W = L =500 nm, montre que les caractéristiques I-V simulées avec ATLAS a 3D sont plus proches des
caractéristiques I-V expérimentales que celles simulées avec Monte-Carlo.

Les résultats de notre simulation montrent que I'effet Gunn ne se produit que pour des tensions
supérieures a 25 V pour une largeur de canal de 500 nm, ce qui rejoint les résultats de simulations de
Monte-Carlo publiés dans la littérature. Du fait que pratiqguement on ne peut pas appliquer ces
tensions élevées, jusqu’a présent la fabrication d’un émetteur SSD a base de GaN est encore un défi.

L'excellent accord des résultats courant tension (I-V) expérimentaux avec la simulation Atlas
valide pleinement la fiabilité physique de la technique de la modélisation configurée.

La simulation ATLAS a 2D et 3D configurée nous a donné un apercu sur I'origine du comportement
observé sur les caractéristiques I-V et les facteurs limitant les performances du dispositif étudié.

Ainsi, les conceptions géométriques et technologiques des dispositifs SSDs peuvent étre
modifiées et étudiées avec moins de difficulté avec ATLAS-SILVACO qu’avec les simulations
Monte-Carlo (point de vue temps de calcul).

Sur cette base, des simulations seront effectuées sur des structures SSDs modifiées
géométriquement et technologiquement afin d’aboutir a I'apparition de I'effet Gunn se produisant a

de faibles tensions.

En perspectives :

e Pour le domaine photovoltaique, pour les cellules solaire a bande intermédiaire (IBSC), afin
d’atteindre le rendement élevé, prévu par la théorie, nous suggérons de travailler avec le GaN
comme matériau héte a la place de GaAs avec des fractions d’Arsenic comme niveaux défauts.

e Pour le domaine TeraHertz, quelques possibilités sont présentées afin d’améliorer les SSDs a
base de GaN en tant qu’émetteur THz. Essentiellement, on peut jouer sur les parametres
technologiques, géométriques et physiques qui permettent d’augmenter la mobilité du gaz 2D
dans le canal du SSD en particulier :

1. Maitrise de la technologie de fabrication des SSD de sorte d’avoir une haute mobilité dans

le canal (matériaux avec moins de défaut, les épaisseurs des différentes couches, etc...).
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2. Changement de la géométrie du canal, de la forme L-SSD, passer a la forme V-SSD.
3. Prendre en considération tous les parameétres physiques qui ont un effet sur la mobilité
des électrons dans le canal : la fraction molaire d’Aluminium (Al%), dopage, etc...

4. Ajouter une grille, du SSD passer au G-SSD.

5. Changement dans ’hétérostructure AlGaN/GaN.
- On peut ajouter une couche d’AIN a I’hétérostructure AlGaN/GaN pour augmenter la
mobilité dans le canal.
- On peut changer complétement |’hétérostructure, en utilisant d’autres matériaux
comme I'AlInN, I’AliInGaN, etc...

6. Le choix primordial dans I'émission d’oscillations de Gunn au niveau du SSD réside dans le

choix d’un matériau présentant une tres grande mobilité.
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RESUME

Notre travail a porté sur I'étude et simulation des dispositifs types SchottkySC et IBSC a base du
matériau GaAsN pour le photovoltaique et simulation et caractérisation du dispositif type SSD a
base du matériau GaN pour I'électronique TéraHertz.

Pour le photovoltaique, les semiconducteurs au nitrure dilué, tels que les alliages GaAs,.,N,, ont
attiré une attention considérable en raison de leurs propriétés physiques uniques et de la large
gamme de leurs applications possibles en optoélectronique. Dans ce contexte, une simulation
numeérique compléte sous le spectre AM1.5G avec le logiciel SCAPS, est utilisée pour déterminer les
parameétres géométriques et physiques optimaux qui donnent la meilleure efficacité d'une cellule
solaire type Schottky basée sur n-GaAsN. Selon nos résultats, le choix du métal qui permet d'avoir
une hauteur de barriere élevée tout en controlant le dopage et I'épaisseur de la couche active de
GaAsN, permet le développement de SchottkySC a base de GaAs,..N, de haute qualité. Une efficacité
supérieure a 27% est attendue avec une concentration en azote de x = 0.004 pour cette nouvelle
conception de la cellule solaire n-GaAsN Schottky. Le concept de type cellule solaire a bande
intermédiaire (IBSC) fournit un moyen d'obtenir de rendements de conversion photovoltaique
supérieurs a la limite d'efficacité de Shockley-Queissar (SQ) pour une cellule solaire a jonction unique
en fournissant un photocourant supérieur tout en maintenant une tension de sortie élevée. Les IBSC
sont attrayantes en raison de leurs simplicités de réalisation comparées aux dispositifs multi-
jonctions. Parmi les matériaux qui présentent naturellement une bande intermédiaire, la aussi, le
ternaire de nitrure dilué « GaAsN ». Nous avons étudié l'effet des parameétres de la bande
intermédiaire 1B du matériau absorbeur GaAsN (E;(eV) , N;(cm™3)) et I'épaisseur de la couche
absorbante sur les parametres de sortie de la cellule solaire a bande intermédiaire IBSC. La
conception de la cellule étudiée semble prometteuse, le choix de la position énergique et la
concentration de la bande intermédiaire implique le choix de la fraction d’azote (x, N%) du GaAsN.
Nous avons obtenu un rendement de conversion maximale de 21.90% dans cette étude préliminaire
pour IBSC a base GaAsN.

Pour I'électronique TéraHertz, la simulation et la caractérisation de dispositif de type SSD a base
du matériau GaN a été faite. Les SSDs a base d’hétérojonction GaN/AIGaN sont inspirés de la
structure des HEMTs mais n‘ont pas de grille, uniquement un drain et une source. Il s’agit de
nanocanaux asymétriques formé par gravure ou par isolation dans un 2DEG ou le transport
électronique est assuré par les électrons. lls ont une architecture complétement planaire, ce qui
rends completement intégrables et peu chers a fabriquer. Ce sont des dispositifs prometteurs pour la
fabrication d'oscillations Gunn THz a température ambiante. En utilisant le simulateur ATLAS-
SILVACO a 2D et 3D, une analyse des courbes I-V en régime statique et une évolution du courant
dans le domaine temporel ont été réalisées avec des SSDs de largeurs de canal de 80 nm et 150 nm.
Ceci a été fait en accordant une attention particuliere a leurs parametres géométriques et a la
densité de charge en surface qui sont cruciales pour le transport d'électrons. L’apparition des
oscillations Gunn nécessite une grande tension de polarisation. Les résultats de simulation a 3D des
caractéristique |-V sont plus proches des résultats expérimentaux comparés aux résultats de
simulation obtenus par ATLAS a 2D et la simulation Monté-Carlo. Ceci valide le modéle ATLAS a 3D
configuré et ouvre la voie d’'une recherche intense pour chercher des solutions a avoir des
oscillations de Gunn pour des faibles tensions de polarisation.



