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NOMENCLATURE I



D, et D,: constantes de diffusion des électrons et des trous.
¢ : La permittivité di¢lectrique du semi-conducteur.

€0 . La permittivité de vide=8.854.10""*F/m.

& La permittivité relative au semi-conducteur.

E : le champ ¢lectrique.

ER . le niveau d’énergie du centre recombinant.

g : taux de génération.

H : constante de planck =0.414.10%evs

In(x,y) et Jp(x,y) : vecteurs densités de courant respectifs des électrons et des trous .
K : constante de BOLTZMANN=86.2.10 °EV/K.

KT/q : tension thermodynamique(T=300K)=26.10"v

Hn, 1y - sont respectivement les mobilites €lectriques des €lectrons et des trous.
N, : la densité de centres de recombinaison.

Nr . Concentration du centre recombinant.

n : concentration d’¢électrons libres.

neet p. . Concentration des porteurs a 1’équilibre.

Np' et N4~ : les densités de donneurs et d’accepteurs ionisés.

n, : La charge piégée sur un centre profond.

P : concentration des trous libres.

y: Le potentiel électrostatique.

q: La charge élémentaire =1.6.10"° C

r: taux de recombinaison.

SC : semiconducteur.

T : température absolue.

p : La densité de charges libres qui s’écrira dans le cas général.

T : temps de libre parcours moyen

T,q4 : Le temps de relaxation diélectrique.

To:La durée de vie.

An et Ap : Concentration des porteurs en exces.
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INTRODUCTION GENERALE I



ion général

Dans l'analyse du transport de charges dans les semi-conducteurs et dans les isolants,
Van Roosbroeck et Casey[1] arrivent & la conclusion que le flux de charges peut étre
principalement de deux types selon que le temps de relaxation diélectrique est plus court
ou plus long que la durée de vie des porteurs minoritaires injectés. Si le temps de
relaxation diélectrique est plus court que la durée de vie, alors la charge d'espace des
porteurs minoritaires injectés est rapidement neutralisée, et une augmentation de la
conductivité est observée. C’est un semi-conducteur a durée de vie.

Si, toutefois, la neutralisation de la charge d'espace ne peut pas étre atteinte avant
que la recombinaison aura lieu, la concentration des porteurs majoritaires diminue
jusqu'a une recombinaison nette nulle ou I'équilibre thermique local est établi. Ce régime
de transport de charge est appelé régime de relaxation. C’est un semi-conducteur a
relaxation.

Nous nous intéressons dans ce sujet de recherche qui fait I’objet du présent mémoire
de thése au domaine de la modélisation et de la simulation des composants
électroniques, et renforcement du modéle physique par 1’intégration des modeles de
piegeage permettant ainsi de réaliser une étude comparative entre les semi-conducteurs a
relaxation et a durée de vie.

Le développement qu’a poursuit le domaine de 1’électronique et de
I’optoélectronique en particulier est dii en grande partie a [’utilisation de nouveaux
matériaux dans la fabrication des composants, la physique des solides permet de prédire
le comportement de ces nouveaux matériaux pour aboutir a des caractéristiques plus
performantes.

Une modélisation uni ou bidimensionnelle est parfois insuffisante pour tenir

compte des effets géometriques, influengant nettement le courant et le champ électrique
dans les composants a tres faible dimensions. La simulation a trois dimensions est
indispensable pour I’¢tude de dispositifs a faible géométrie de conception.
Nous nous sommes intéressés dans ce sujet de recherche a la Modélisation et la
simulation des composants a faible géométrie de conception, permettant de déterminer
dans le volume d’une structure, les distributions de potentiel et densités de porteurs
libres en fonction d’une polarisation donnée.

Dans le but de créer un outil de simulation plus général, on s'est proposé de
renforcer le modéle physique en intégrant l'influence des centres piéges sur le
comportement physique et électrique d’une structure sous polarisation. Ensuite, faire

une comparaison de comportement électrique entre les semi-conducteurs a durée de vie
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et a relaxation en calculant les grandeurs principales tels que les distributions de
potentiel électrostatique et les densités des porteurs libres pour les semi-conducteurs
ainsi que les grandeurs secondaires tels que le champ électrique et les densités de
courant

Notre programme comprend a l’origine 1’algorithme de Gummel et celui de
Newton pour la résolution du systétme couplé d’équations non linéaires aux
différentielles partielles relatives au modele physique. Cependant, et afin de permettre
une meilleure convergence et par conséquent une amélioration des temps de calcul 3D
souvent prohibitifs, une méthode combinée intégrant a la fois 1’algorithme de Newton et
celui de Gummel a été mise au point .

Ce travail est devisé en cing chapitres :

Dans le chapitre I, le modele physique est présenté en tenant compte d’un ou
plusieurs centres piéges. Les différents processus de génération et de recombinaison,
sont rappelés, les mécanismes de transport en présence d’un et de deux centres pieges,
ainsi que les équations fondamentales découlants du modele physique propose.

Deux méthodes de calcul sont exposées dans le chapitre Il, La premiére est
représentative de 1’algorithme de Gummel, la deuxi¢me est liée a 1’algorithme de
Newton nécessitant le développement de la matrice jacobienne. Apres un petit rappel
des équations fondamentales obtenues aprés discrétisation, les modifications réalisées
sur le calcul des éléments de la matrice jacobienne sont illustrées en présence d’un et de
deux centres profonds.

Le chapitre 11l contient la description des principales étapes de calcul caractérisant
notre logiciel, et éventuellement les parties concernant les améliorations apportées a ce
méme programme, 1’algorithme de combinaison des deux méthodes de Gummel et de
Newton est également présenté.

Dans le quatrieme chapitre et afin de valider le modéle physique proposé, nous
présentons les résultats obtenus par simulation tridimensionnelle d’une structure Pv et
P*vN™ a base de GaAs, pour différents modes de polarisation.

Dans le cinquiéme chapitre nous présentons les résultats a I’équilibre et sous
polarisation d’une diode P'N avec deux types de semi-conducteurs a relaxation et a
durée de vie pour pouvoir comparer le comportement physique entre ces deux types de
semi-conducteurs.

Enfin, une conclusion globale est donnée comme récapitulatif des principaux

réesultats obtenus et leur interprétations respectives.
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Chapitre 1 Formulation des éguations physigues et mathématiaues

I-1) INTRODUCTION :

Les semiconducteurs sont classés en deux catégories selon leur comportement en
fonction de la durée de vie des porteurs : les semi-conducteurs a relaxation et les semi-
conducteurs a durée de vie.

Une modélisation correcte des structures a base des semiconducteurs Il1-V,
nécessite la prise en compte des centres piéges dans le modele physique [2] [3].

Dans ce chapitre nous allons présenter les différents processus de génération et
recombinaison, les mécanismes de transport en présence d’un et de deux centres pieges,
ainsi que les équations fondamentales découlantes du modele physique propose.
Lorsqu’il ya dans la bande de conduction ou dans la bande de valence un excés
d’¢lectrons libres ou de trous libres par rapport aux concentrations d’équilibre
thermique, différents processus tendent a ramener le systeme vers son état d’équilibre,
deux parametres importants entrent dans ce processus
Temps de relaxation :

Le temps de relaxation diélectrique T, mesure le temps nécessaire au rétablissement

de la neutralité électrique.ll est donné par 1’équation :

&
e.(Nepn + Pelty)

e : charge ¢lectrique de 1’¢électron

Trd = I-1)

Ne , Pe :CONCENtrations respectives des électrons et des trous
Hn, 1y - SONt respectivement les mobilités électriques des électrons et des trous.
Durée de vie :
Physiquement,tgla durée de vie représente le temps moyen qu’un porteur

excédentaire existe avant de se recombiner, elle est donnée par 1’équation :

L, Tne (Pe +P) + Tpe (N + 1)
° n. + pe

(I—-2)

Ces deux temps caractéristiques permettent de définir les deux catégories de semi-

conducteur, semi-conducteur a relaxation et a durée de vie.
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I-2) DIFFERENTS TYPES DE SEMICONDUCTEUR [4]:

1-2-1) semiconducteur a durée de vie :

Dans cette catégorie de semiconducteurs, on a :

Trd K Tg

1-2-2) semi-conducteur a relaxation :

Dans les semiconducteurs a relaxation on a :

Trd > To

I-3) LA GENERATION [1] [2] :

Il en résulte de ce processus la création des porteurs dans le semiconducteur, qui
est caractérisée par un parametre noté (g) mesurant le nombre de porteurs crées par unité
de volume et par unité de temps (cm=.s™).

Ce parametre résulte de la contribution de deux types de génération de porteurs.
Il existe d’une part les générations spontanées des porteurs, dues a I’agitation thermique,
que 1’on caractérise par un paramétre gy, appelé taux de génération thermique, et il existe
d’autre part, les générations qui induisent des porteurs résultant :

1) d’une excitation optique (Gop: ) :génération de paires électron-trou par absorption
directe ou indirecte de photons.

2) d’une irradiation par des particules ionisantes.

3) d’un champ électrique intense.

4) d’une injection électrique.

I-4) LA RECOMBINAISON [2][3][5]:

Ce processus est caractérisé par un parametre mesurant le nombre de porteurs qui

disparaissent par unité de volume et par unité de temps r (cm=.s™).
La recombinaison se réalise lorsque 1’¢lectron passe de la bande de valence vers
la bande de conduction qui s’accompagne de la disparition des pairs électrons-trous ou

la loi de conservation d’énergie est respectée.
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Si E'est I’énergie de 1’¢électron et E son énergie aprés recombinaison on aura
E'=E+AE

Avec AE 1’énergie résultante aprés la recombinaison, a partir de laquelle on peut
distinguer le type de recombinaison.

1-4-1) La recombinaison photonique :

Si I’énergie résultante de la recombinaison directe est un quantum radiatif ceci
est appelé recombinaison photonique, sinon cette énergie peut étre délivrée au réseau
accompagnée d’une création de phonons.

1-4-2) La recombinaison Auger :

Par exemple la recombinaison d’une paire ¢€lectron-trou s’accompagne pour un

¢lectron de la bande de conduction par I’absorption d’un rayonnement d’énergie hv=E

Cet électron saute sur un état d’énergic E,=E;+hv.
La variation du nombre de porteurs par unité de volume et unité de temps, due aux

processus de génération — recombinaison, s’écrit :

g'—r'=g+g, —-r (1-3)

Le parametre " est fonction des processus qui dans le semi-conducteur, régissent
la recombinaison des porteurs excédentaires. C’est un paramétre qui est propre au
matériau. g est fonction de [’excitation éventuelle du matériau tandis que g est
spécifique au materiau.

On pose :

r=r'-g, (1-4)

Ou r représente le bilan entre les recombinaisons et générations thermiques des
porteurs.

Ainsi, la variation des porteurs est définie comme suit

)
dt '

(1-5)
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La recombinaison d’un électron avec un trou dans le semiconducteur, peut se
produire soit directement par la rencontre de deux particules, soit indirectement par

I’intermédiaire d’une impureté qui joue en quelque sorte le réle d’agent de liaison.

1-4-3) La recombinaison directe électron -trou :

Le nombre de recombinaisons directes électron - trou est proportionnel d’une part
au nombre d’¢électrons et d’autre part au nombre de trous. De plus, le nombre d’¢lectrons

qui se recombinent est égal, et pour cause, au nombre de trous qui se recombinent, soit :
"=k.np (1-6)

Le taux de recombinaison s’écrit donc :

r,=r,=r'-g, =knp-g, (1-7)

A 1’équilibre thermodynamique, c’est a dire en 1’absence de toute excitation extérieure,

N=n,, P=pP, et r=0, ainsi

r=0:>k-no'p0_gth :0:>gth :k'niz (1-8)

=r=k.(np-n?)
En régime hors equilibre n=ny,+An, p=po+Ap, et en raison de la neutralité électrique
AN=Ap
On aura ainsi :
r=k|(n, +Aan)(p, +Ap)-n?]

r=k.(n, +p, +An).An =k.(n, +p, +Ap).Ap

Soit en posant
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- 1 et T - L (1-9)
" k(n,+p,+An) " k(n, +p, +Ap)
On aura
An A
r=20_2P (1-10)
T, T,

Avec 1 la durée de vie des porteurs dans le semiconducteur, qui ne représente pas

un parametre  spécifique car il est fonction de [ID’excitation An et Ap

La durée de vie des porteurs excédentaires n'est pas une constante du matériau car elle
dépend de l'excitation extérieure par le termeAn, elle représente la durée moyenne

d’existence d’un électron de conduction

Dans les semiconducteurs a bandes interdites directes, la recombinaison bande a
bande est prédominante, de plus elle s'effectue avec I'émission de photons ce qui
explique l'utilisation de ce type de matériau pour la réalisation de composants
photoémissifs.

La recombinaison directe est un processus rare, pour les semiconducteurs a
bandes interdites indirectes (Ge, Si, Gap), les durées de vie qui en découlent
s'échelonnent entre 10 et 10 s, Ce sont les recombinaisons assistées qui expliquent les
valeurs mesurées.

1-4-4) La recombinaison assistée par des centres de recombinaison :

Lorsque le semi-conducteur est peu dopé, les densités de porteurs libres sont
faibles de sorte que la probabilité pour qu’un électron et un trou se rencontrent
(recombinaison bande a bande) est faible : La présence d’impuretés comme les défauts
jouent un réle important dans le processus de recombinaison car elles peuvent attirer un
électron et un trou qui vont se recombiner.

Aux impuretés ou aux défauts du cristal sont associés des niveaux d’énergie
situés dans la bande interdite.

Les différents types de transition des porteurs ont lieu entre un de ces niveaux et
les bandes de conduction ou de valence. Les probabilités de ces transitions dépendent
des différences en énergie entre les bandes et I’énergie du centre. On peut alors

distinguer deux types de centres :


http://www.polytech-lille.fr/cours-atome-circuit-integre/phys/sc220.htm#BI
http://www.polytech-lille.fr/cours-atome-circuit-integre/phys/sc220.htm#BI

Chapitre 1 Formulation des éguations physigues et mathématiaues

& Un centre recombinant :

Si le centre qui a capturé un électron présente ensuite une probabilité de capturer
un trou, plus grande que celle de réémettre cet électron vers la bande de conduction, ce
centre est appelé centre recombinant.

& Un centre piege :

Par contre si le centre qui a capturé un électron présente une plus grande
probabilité de réémettre cet électron vers la bande de conduction que de capturer un
trou, il piege momentanément un électron, ce centre porte alors le nom de centre de

pieges a électron (il existe aussi ceux a trou).

I-5) CONDUCTION EN PRESENCE D’UN CENTRE
RECOMBINANT:

Les pieges a électrons, ou a trous, jouent un role important sur le courant dans le

semiconducteur, dans la mesure ou ils diminuent momentanément la densité de porteurs
libres, mais ne jouent pas de rdle spécifique dans la recombinaison des porteurs. Nous
considérons ici les centres de recombinaison. Le calcul du taux de recombinaison
associé a ces centres fait 1’objet de la théorie de Schokley Read [2][3][6].

Soit N, la densité de centres de recombinaison et Er le niveau d’énergie qu’ils
introduisent dans le gap avec deux états de charge, Neutre s’il est vide et négativement
chargé s’il est occupé. Entre ce centre et les bandes de conduction et de valence, il existe
quatre types de transitions comme il est montré sur la figure suivante :

1- Capture d’un électron de la bande de conduction sur le centre recombinant Er(Rp).
2- Capture d’un trou de la bande de valence sur le centre recombinant Er(Ry).
3- Réémission d'un électron capturé sur Eg, dans la bande de conduction (G)

4- Réémission du trou capturé Eg, dans la bande de valence (Gy)

1 3
BC T

€n

BV 3

Figure (I-1) mécanisme de génération-

recombinaison de Schokley Read

10
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Soit les paramétres suivants :
Ng : Concentration du centre recombinant.
n, pr. Concentration des centres négatifs et neutres.
Er - Niveau d’énergie du centre recombinant.
n et p : Concentration des porteurs libres
neet pe . Concentration des porteurs a 1’équilibre
An et Ap : Concentration des porteurs en exces.
Les densités des centres occupés (n), et vides (pre), sont respectivement données

par la fonction de fermi, soit :

N
n, = ER = (1-11)
l+exp| —RF—F
m( KT j
et
NR
P = S (I-12)
1+e Fe R
o )
soit :
pre ER _EFe
_:e -
n » K.T

Dans 1’hypothése d’un semiconducteur non dégénéré, les taux nets de

recombinaison d’¢lectrons et de trous sur le centre Er s’écrivent [7] :

U,=R,-G, U, =C .np, —e, n,

= (1-13)
Uu=R -G, U =C pn —e .p,

ou C,,C,, e, ete, sont les coefficients de capture et d’émission des électrons et des

trous par le centre.

11
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A 1’équilibre thermique (Un =U, :O), il en résulte :

e, Nn.p E.—E;
n — e re — N e C :n
c, n, KT '
o N c £ (1-14)
_p:pe' re =Nv.e)<p R v :pl
C, P, K.T

Notons que n; et p; sont les densités d’¢lectrons et de trous respectivement dans

la bande de conduction et de valence, lorsque Er est confondu avec Eg. On aura :

U,=C,.(n.p,—n,n,)

1-15
U,=C,(pn, —p,p,) (1-19)

On obtient ainsi une expression pour U, et U pen fonction de n, p.

1-5-1) Régime permanent :

En régime permanent les centres recombinants capturent par seconde autant

d’¢électrons que de trous :

on,

=U, -U, =0 (1-16)

A partir des relations (1-13) on établit les expressions suivantes pourn, etp,, tel que :

C,n+C..p,
"'C,.(n+n,)+C_.(p, +p)

=

(1-17)
C,p+C, .n

" C,.(n+n,)+C,.(p, +p)

p, =N

On introduit en général des durées de vie définies par les relations suivantes :

1
Tne:
C,.N. 18
1 (1-18)
Tpe =
C,N,

12
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On reporte par la suite les valeurs pour n, etp dans U, (ou U,)de la relation

(1-13), et on obtient :

U=U =U_= n-p=1,-P, (1-19)

Tpe'(n + nl)+ Tne'(p + pl)

U [8] est le taux net de recombinaison pour un mécanisme de Shockley Read. Ce
mécanisme est prépondérant pour les semi-conducteurs de type Ge, Si, GaAs tant que les
densités de porteurs libres ne sont pas trop élevée (p<<10*® cm™)

1-5-2) Durée de vie en présence de recombinaison assistée [9]

Les centres de recombinaison favorisent la mise en présence d'électrons et de

trous, ils influencent fortement la durée de vie de ces porteurs.
Considérons toujours un semiconducteur ayant une densité N; de centres de
recombinaison créant N; états permis tous & la méme énergie E; située aux environ du
milieu de la Bl (Modele Shockley - Hall - Read). La cinétiqgue des centres de

recombinaison peut étre évaluée, elle meéne a l'expression :

ptp; ntmy
A, a,

N,(pn —n?)

T=D,

Ou

avec n = np + Dc, p=po + Dc

Ec - Et

n, = N..exp — KT

Et _E

p1=N,.exp— Tv
Avec :

n, (cm™): densité des électrons qu'il y aurait si le niveau de Fermi était situé¢ au
niveau d'énergie des centres de recombinaison : (E; = Ef)

p: (cm™) : densité de trous qu'il y aurait si le niveau de Fermi était situé au niveau
d'énergie des centres de recombinaison : (E; = Ef)
A, : Efficacité des centres de recombinaison pour les électrons (An = SpVinn : Sn section
de capture des électrons, vin: vitesse thermique des électrons).
A, : Efficacité des centres de recombinaison pour les trous (A, = SpVinp : Sp section de

capture des trous, Vip : vitesse thermique des trous).

13
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Dans un semiconducteur N (dopage Np) en régime de faible injection :
Les conditions : np = Np>> n;2p,>> Dc 2, introduites dans I'expression de la durée
de vie donnent :
= 1/ApN; = 1/(SpVinp Nt ) = 1, = durée de vie des porteurs minoritaires positifs.
Dans un semiconducteur P (dopage Na) en régime de faible injection :
Les conditions : po = Na>> n;2p;>> Dc 2ng introduites dans I'expression de la durée

de vie donnent :

1= 1/A3N¢ = 1/(Spvinn Nt ) = 1, = durée de vie des porteurs minoritaires négatifs.

I-6) CONDUCTION EN PRESENCE DE DEUX CENTRES
PROFONDS :

C’est le cas du GaAs [10][11][12], semi isolant, dans lequel un centre donneur
profond Et (EL;) compense un centre accepteur Na De nombreux résultats
expérimentaux semblent montrer que le mécanisme de recombinaison est contrdlé par un
troisieme centre appelée centre recombinant Er [12], situé au voisinage du milieu de la

bande interdite comme ¢’est montré sur le schéma de bande suivant :

ne
® ® ®
n, P: Ec
o — @ e o  _E;Ng
— @& & o — o o o Egr, Ng

O @)

e
Figure (I-2) schéma de bandes du GaAs I

La concentration N4 représente en fait une concentration effective :

N, =N, —N_ (Peu profond)

o o N
P

Le systéme d’équations qui traduit le mécanisme de transport, s’écrit sous la forme :

14
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Chapitre 1
N _Lhivi —u. —uU,
ot e
P _ Lawvi —u, U,
ot e
on (1-20)
. = Unr - Upr
ot
on
6tt = Unt — Upt

En supposant un mécanisme d’échange du type Shockley-Read entre les centres

profonds Nr (ou N7) et les bandes, les relations suivantes peuvent étre écrites :

U, =Ck[np,-n,.n ]|
U,=Cl[np,-n,.n,]
U, =Ci[pn, -p,p] (-
U, = C;[p-nt - plt'pt]

Dans ces equations, n, et p, sont les densités d’électrons et de trous sur le centre
recombinant qui est supposé du type accepteur (neutre si le centre est vide et
négativement chargé s’il est occupé par un électron). De méme, nt et pt sont les densités

d’électrons et de trous sur le centre profond EL, qui est supposé de type donneur.

On a alors :
nr + pr = NR (|_22)
n,+p,= NT

Le centre accepteur peu profond est supposé totalement ionisé au voisinage de la
température ambiante et on suppose que les concentrations N, et Nt sont suffisamment

faibles pour pouvoir négliger les échanges inter- centres. A 1’équilibre thermique (U=0),

nous avons pour chaque centre, les relations suivantes :

e e
" p, =" (1-23)

Soit

15
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_ne-pre p _pe'nre
- 1r

Nay -
n
re pre (|_24)
n _ ne-pte _ pe'nte
1= it~
Nie pte
Nous avons également :
1 1
ane = R Tpfe - CR N
Ca-N- PR (1-25)
1 1
T.= T =

L'interprétation des phénoménes de conduction nous amene a résoudre les
équations de base dont leur résolution est trées complexe. Ceci nous a conduit a considérer le

semi-conducteur non dégéneré sous tempeérature uniforme.

I-7) EQUATIONS DE BASE DES SEMICONDUCTEURS :

1-7-1) Equations électrostatiques :

L’équation de Poisson [3][5][13] permet de relier le potentiel électrostatique vy a
la densité formée par les charges dues aux porteurs libres et aux impuretés (supposées

totalement ionisées)
div(sgraaw): —p (1-26)

Pour les semi-conducteurs supposés homogénes, c’est a dire pour une permittivité €

indépendante de la position, on obtient I’équation de Poisson sous la forme :
e.div(graaw)z — (1-27)

Ou e =¢gy.e, La permittivité diélectrique du semi-conducteur.

16
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€. La permittivité de vide
gr. La permittivité relative au semi-conducteur

p : La densité de charges libres qui s’écrira dans le cas général :
p=0(p—n+N;-N,-n,) (1-28)

v Le potentiel électrostatique

e: La charge élémentaire =1.6.10° C

p et n : les densités de trous libres et d’électrons libres

Np* et Na™: les densités de donneurs et d’accepteurs ionisés

n, : La charge piégée sur un centre profond .Dans le cas ou il existe n centres profonds
n

on remplace n, par ani
i=1

1-7-2) Equations de transport:

Les courants d’électrons et de trous sont la somme de leurs composantes de

conduction et de diffusion tel que:

—_—

i, (X,y,2)=q.u,.n(x,y, z).E +0q.D, .§n(x, Y,2)
(1-29)

—

o (%, Y,2)=qu,.p(x,y,2)E -q.D, .Vp(x,y,2)

Avec:
n(X,y) et jo(x,y) : vecteurs densités de courant respectifs des électrons et des trous
un et pp: mobilités des électrons et des trous.

D, et Dy: constantes de diffusion des électrons et des trous.

1-7-3) Relation d’Einstein :

n ™7 et P (|-30)

Avec :
K : constante de BOLTZMANN
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T : température absolue.
un et pp: mobilités des électrons et des trous.

D, et Dy: constantes de diffusion des électrons et des trous.

1-7-4) Equations de continuité:

Les équations de continuité [3][14] expriment la conservation des porteurs dans

un élément de volume.

Z_TZEdiVE_U” +G,,

5 ql (1-31)
P _Zdivj, -U, +G,,

ot q

ou U, et U, représentent respectivement les taux nets de transfert d’électrons sur
le centre Er en provenance de la bande de conduction, et de trous vers la bande de

valence en provenance de Eg.

Gopt permet de prendre en compte la génération optique bande a bande.

I-8) REPRESENTATION TRIDIMENSIONNELLE DES
EQUATIONS PHYSIQUES [13][15]:

Dans le cas stationnaire et pour 1’analyse d’une structure homogeéne a trois

dimensions, les équations de base (Poisson et continuité) prennent la forme suivante :

O’y %y v _q

+ —=\n—-p—-dop—n,).
E. aJ—”+aj—“+aj—” =U (1-32)
g\ox oy oz
l_ %+aj_p+aj_p :_U
g\ox oy oz
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Avec :

I, =q.npu, (6—“’ + al + 8_\|1} +q.D, (a_n +

OX OX

oy oz

v Oy

. oy oy oy ap
Jp = qp“p(a_x+g+EJ_qu(a_x+

Tel que :

on on

P, P
oy o0z

R al—
oy 8zj

(1-33)

|

pnetup soient indépendantes de la position ainsi que du champ électrique et que la

relation d’Einstein reste valable.

I-9) CONCLUSION :

Dans ce chapitre, nous nous sommes intéressés a décrire les phénomenes qui

regissent le comportement des semi-conducteurs en présence de centres profonds, ainsi

que leur traduction physique via les équations de base, qui ne peuvent étre résolues

analytiquement, ainsi un calcul numérique s’impose et devient nécessaire.

Dans le deuxiéme chapitre nous présenterons les méthodes numeériques destinées a la

résolution de ces équations.
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Chapitre 11 Modéles numériques

II-1) INTRODUCTION :

Ce deuxiéme chapitre est destiné a présenter les méthodes numériques utilisées,

ainsi que leurs algorithmes respectifs.

Apreés un petit rappel des équations fondamentales finales obtenues aprés discrétisation, nous
présenterons d’une fagon générale I’algorithme de Gummel (ou méthode découplée), et d’une
facon plus détaillée I’algorithme de Newton (ou méthode couplée), suivit du calcul des

éléments de la matrice jacobienne.

II-2) NORMALISATION DES EQUATIONS PHYSIQUES [1][2]:

Les densités des porteurs n et p varient généralement sur une trés grande plage

(102-10% cm™), ce qui rend difficile leur évaluation précise par un calcul numérique sur
ordinateur.Un changement de variable bien adapté (normalisation) permet d’améliorer la
précision de calcul.

Le tableau suivant donne les unités et les différents parameétres de normalisation

que nous avons utilisé :

Variables physiques | Unités Variables Parametres de normalisation
normalisées
X, ¥,z um X, Y, Z eKT
L, =.|—
° n.q’
b4 Volt W KT/q
n! pa Na, Nd’ nly pl Cm-s N! P) NA! ND’ Nl! nI
P1
Hn, Hp cmv st M, Hp Hn
In I Alcm® In I Ni.tn. KT/Lp
U cm®.s™ U i, KTn;
L}
Tns Tp sec Tns Tp e
Nj.lnd

Tableau I1-1 Variables physiques et variables normalisées I
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II-3) DISCRETISATION DE L’EQUATION DE POISSON :

Deux techniques sont utilisés pour la discrétisation des équations aux dérivées
partielles, la méthode de différences finis et la deuxiéme des éléments finis, le choix de
I’une ou de I’autre de ces méthodes ne peut pas étre justifié mathématiquement, il est
basé essentiellement sur la complexité de la géométrie a étudier, quand la structure
étudiée est a géométrie non rectangulaire la technique des éléments finis est la mieux
adaptée, quand la structure a étudié est a géomeétrie rectangulaire, sa représentation est
une grille rectangulaire et dans ce cas la technique des différences finis est la mieux
approprié.

Soit 1I’équation a discrétiser au point (i,j,1) [3][4] :

8\|21+8\|21 8\5 N—-P—dop-n,
oX: oY* oL
(11-1)
dop= Np-Na
La variable y est supposé linéaire entre deux points successifs, le nombre de
droite de 1’équation de poisson permet d’écrire, en utilisant un schéma centré aux

différences sur I’axe x :

ay _oy
(61[)) ox i+%,] l ox; l——] l
ax \ax X 1., X 1.
2]! l—f,],l
> — hy . M
Ou xi+%—xi+ 5 xi_%—xl 5
Avec
0Wiji  Yiyrji— lI)i,j,l a¢z;l Vi — Y
0xl_ 1 hi ax l—% hi—l
2

Avec hi =Xiy1 — X

Aprés discrétisation, I'équation de Poisson en version tridimensionnelle s'écrit :

F, Ai+1,j,|-(\l’i+1,j,| _\Vi,j,l)+Ai—1,j,|-(\lfi—1,j,| _\Vi,j,l)+
A, Ll (\Ifu Ll \Vi,j,l)+Ai,j—1,l'(\|]i,j—l,l _Wi,j,|)+ (11-2)
A jl+l (‘V. il — Wi )+Ai,j,|—1-(\l’i,j,|—1 — Wil )+pi,j,l =0
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Oup; j désigne la densite de charge, qui

S’exprime en fonction des valeurs des inconnues au point (i, j, 1).
—piit = Niji =P i —(Np=Na) j, +n (11-3)
L’expression de 1’équation de Poisson discrétisée s’écrit alors :

Coeflj| OV i1 H AL OW L F AL OV g A OV A1 Oy

Ij|+16\|jlj|+l+Alj|16\|llj|l_b (”_4)

Ou les coefficients A et B sont donnés en annexe B.

II-4) DISCRETISATION DES EQUATIONS DE CONTINUITE :

D’aprés la formule (I-32) on a
i_ a‘l_”+aj_“+aj_” :U
g\ox oy oz

1. %+ajp +alp =-U
g\ox oy oz

Le membre de gauche est évalué par les différences centrées au point ( i,j,1),le

nombre de droite de 1’équation de continuité représente les termes de génération-
recombinaison. Pour le mécanisme, proposé par schokley-Read considérée ici,
I’expression normalisée est :

B NP -1

- an(p + pl) + Tpr(n +[n1)

L’équation (I-32) devient

Yi+1-Yj-1

_ oz . Xi+1-Xi—1 . .
Fn = (]n(i+%),j,l —J n(i—%),j,l)/ % )F (]n(i+%),j,l J n(i,j—%,l))/ )

+0

l+1 _
n(ijilty) n(l]l 1 )/( ) - Uiji=0
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. , Xit1-Xi-1 , y1+1 Yj-1
F,= - S+
P = Upadn o2 D T Uy w2 )
. . Z1+1-Z11
+ — —_—Y—-U::;=0
Upasirh Ipan-p/ 2 )~ Vi

L’équation tridimensionnelle de continuité des electrons sous sa forme discrétisee
s’écrit [5][6]:

F. = “’n'[ai—l,j,l'Ni—l,j,l _(ai,j,l +ai—l,j,|'e)<p(‘~Vi—l,j,l Vi ))'Ni,j,l +ai,j,|-eXp(\|/i,j,| _\Vi+1,j,l)'Ni+1,j,lj

+l’l’n'[Bi,j—l,l'Ni,j—1,l _(Bi,j,l "‘Bi,j-l,l-EXp(Wi,j-l,l _\Vi,j,l))Ni,j,l +Bi,j,|-eXp(\Vi,j,| _‘Vi,j+1,|)Ni,j+1,|]

Xijn =X
- +Mn'[Yi,j,I—l'Ni,j,l—1 _(Vi,j,| +yi,j,l—l'exp(\l]i,j,l—l _\Vi,j,l))Ni,j,l +Vi,j,|-eXp(‘l/i,j,| _\Vi,j,l+l)Ni,j,I+11
Yo — Yi
N PPy -0 (11-5)
Zia—Zij T, '(Pi,j,l + Pl)""cp'(Ni,j,l + Nl)

Notons qu’il est possible d’obtenir 1’équation de continuité des trous (II-6), en
remplacant dans 1’équation de continuité des électrons (I1I-5), N par P, et p, par pp, tels

que :

Fp = l‘lp'|__ ai—l,j,l'exp (\Vi—l,u _\Vi,j,| )‘Pi—l,j,l + (a’i—l,j,l + OLi,j,l-EXp (\Vi,j,l _\Vi+1,j,| ))‘Pi,j,l _O(’i,j,I'Pi+1,j,IJ

+Mp-[_Bi,HJ'eXp(\Vi,j,H _\Vi,j,l)'Pi,j—l,l +(Bi,j—l,l +l3i,j,|'eXp<\Vi,j,| _Wi,j+1,|))Pi,j,| -

.Xi+1,j,l _Xi,j,l
1
Bi,j,l -Pi,j+1,|]-ﬁ+ Mp-[_Yi,j,l—l-eXp (‘Vi,u—l Vi )'Pi,j.l—l + (yi,j,l—l +Yi1-€X0 (Wi,i,l _Wi-ivlﬂ))
Ll il
Py P ]t Nigo Py =1 =0 (Il -6)
Figr T Vi .Zi,j,l+1 _ Zi,j,l (Pljl +P ) (NiijI + Nl)

Ou les coefficients a;j Bij, et vij, sont donnés a la fin de I’annexe B

Aprés discrétisation, on aboutit a trois systemes d’équations a 3 inconnues F,, F,
et Fp. En général la recherche de la solution de ce systéeme reste 1’étape la plus difficile
et la plus délicate.
Rappelons que les principaux algorithmes de résolution numérique sont 1’algorithme de

Gummel et celui de Newton.
II-5) MAILLAGE :

Dans le souci de résoudre le probleme de capacité mémoire, nous avons essayé

plusieurs techniques de discrétisation.
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I1-5-1) Maillage a pas constant [5][6]:

Cette méthode consiste a prendre un pas uniforme dans toute la structure, ce qui nous
aide a simplifier les calculs, et donner de bons résultats si les dimensions de la structure
sont assez petites. Par contre, si les dimensions sont élevées cela nécessite un nombre

¢levé de points d’ou un temps de calcul important.

I1-5-2) Maillage a pas variable :

Cette méthode est la mieux adaptée surtout pour des structures a dimensions
relativement grandes. Il existe cependant plusieurs fagons de calculer le pas :
II-5-2-1) Utilisation du calcul analytique [7]:
D’apres la formule qui exprime le champ électrique, on a :

N d
E(x):—q8 d .(X—W)z—% (11-7)

SC

avec w : la largeur de la zone de charge d’espace

Le pas entre deux nceuds successifs AVi peut étre calculé par I’expression :

2 _x?2
Ay =y =y = s |:W(Xi _Xil)_%} (11-8)

En calculant donc au préalable w et en fixant le Ay nous pouvons extraire les pas
dans la zone de charge d’espace .En ce qui concerne les parties neutres, nous pouvons
soit prendre un pas constant, soit le calculer par une série géométrique.

II-5-2-2) Procédure de calcul par une série géométrique [4] [5]:

Cette méthode permet d’établir a partir de 1’application d’un calcul basé sur une série

géomeétrique de raison a, un maillage variable. Ce type de maillage peut étre grossier dans les

régions neutres et serré dans les régions voisines de 1’interface P*v (Figure 11-1).

//
z / 7
X
/
-
/
P Y

Figure (1I-1) maillage a pas variable I
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II-6) ALGORITHMES NUMERIQUES [8][9] :
11-6-1) Méthode de Gummel :

Cette méthode développée historiguement par H.K.Gummel pour résoudre les

équations de base des semi-conducteurs sur une dimension, et tres souvent référencée
par la méthode découplée [5] [10] [11].
La méthode de Gummel consiste en une résolution successive des trois systemes couplés
de N équations a N inconnues [12]. Chaque systéme d’équations est voué a déterminer la
valeur d’un seul type d’inconnue. Par exemple 1’équation de Poisson fournit les valeurs
des potentiels y sur la base des concentrations N et P.

Le principe général de la méthode de Gummel est le suivant :

A partir d’une solution initiale estimée (y°, N° P9, I’équation Fy(y,N,P) =0
d’inconnue  est résolue en premier. Les valeurs de y ainsi déterminées seront reportées
dans les systémes d’équations F, et Fp. L’équation F, (yw,N,P) =0 est ainsi mise a jour et
résolue a son tour pour I’inconnue N. Ce processus de mise a jour et de résolution est
répété par alternance pour F, ,F,, F, jusqu'a convergence compléte du systéeme.

L’algorithme de Gummel est représenté par 1’organigramme de la Figure (11-2):
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Initialisation des valeurs de y, N, P

Résolution en Sy de I’équation de Poisson

Mise a jour de y dans
’équation de continuite F,

Résolution on de I’équation
de continuité des électrons F,

Mise a jour de y et N dans
’équation de continuite des trous F,

s

Résolution en Oop de I’équation de continuité des trous

Mise a jour de y, N, P dans ’équation de poisson

Si |8y, 16N, 6P| <&

Figure (11-2) Organigramme de
la méthode de GUMMEL
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11-6-2) Méthode de Newton - Raphson [13] :

La méthode de Newton - Raphson consiste a effectuer a partir d’un point initial
(approximation de la solution) un développement en série de Taylor limité d’ordre un,
pour chacune des équations du systéme non linéaire.

La résolution du systéme linéaire obtenu permet d’aboutir a une nouvelle
approximation de la solution.

II-6-2-1) principes [14]:

* * * * * t - hY
Notons X =|X1,X2,X3eccercernen Xn le vecteur solution du systéme non
linéaire : f,(X)=0
Aveci=1,2,............. n.

Si chaque fonction f; est continue et continuellement différentiable, alors par
développement en série de Taylor dans le voisinage d’un estimé x® proche de X"

(obtenu a la K-ieme itération), on obtient :

1<) = 0+ x0 )= ) 2 i)
i1 X |y (11-9)
nn/ . 2( )
+%E£(Xj —ng)) (xIr _ (rK))Gij ;ﬁ(r - Foeeere s =0
Pour i=1,...... ,h

* * 2
Si X® est un estimé proche de X”, les éléments (Xi —XSK)) sont négligeables, ainsi

que les termes de degré supérieur. Le systeme (1) s’écrit donc :
n, of; (X) (x

3
i1 0X;

*
X
Z
SN —
I
I
-
—
X
Z
N —

;- x| (11-10)
x:x(K)
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Définissons la matrice E® des dérivées premiéres telles que :

Ei(jK):afi(x) i=12,..n
an x=x(K)
j=1,2,..,n
(11-11)
Le vecteur d’erreur AX™ par :
Ax) = x5 —x ) (11-12)
Puis le vecteur F® par :
F9 — (x(k)) (11-13)
Alors la relation (11-10) s’écrit :
E® Ax =) (11-14)

Dans ce systéme d’équations linéaires toutes les quantités sont connues hormis
les AX (<), les méthodes classiques de résolution des systémes linéaires sont applicables

pour leur détermination [7].

Par ailleurs si AX<) est un estimé de I’erreur commise en approximant X ™ par X,

(k+1) de X enécrivant :

On peut donc obtenir un meilleur estimé X
X(k+1) — X(k) +AX(K)

Les itérations s’arrétent lorsque :

‘x* ~x®| -0
II-6-2-2) Algorithme de Newton pour la résolution du systéme non

linéaire f(x)=0 [7]:

Etant donnés X(O),sl, €2 et Kmax., respectivement 1’estimé initial, les précisions
fixées et le nombre d’itérations maximal. L’algorithme de Newton (Figure 11-3) peut

étre résumé comme suit :
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1-calculer
| ']
! 6XJ xex(K) (= 1, n

F0) — £, (x ()

2-Résoudre le systéme linéaire :

3 el ax¥) -} 1 n
j=1

3-Déterminer

x 1) = (k) +x(K).AX(K)}i =1n
avec O0<A<l

tel quer (X(K+1) 1‘ < Hf (X(K)}‘

4 — Si1’un des tests :

Est vérifié, arréter les itérations.

L’application de la méthode de Newton dans la simulation numérique des
dispositifs conduit a résoudre simultanément F,, , Fn, Fp. Cela revient a calculer vy, N, P
comme solution d’un systéeme a 3N équations, en chaque point du réseau de
discrétisation tridimensionnelle.Les trois systémes d’équations discrétisés (I1-2), (I1-5),

(11-6) sont regroupés en un seul systéme :
F, (¥,N,P)
F,(¥,N,P)
F (¥, N,P)

L’¢étape de linéarisation étendue aux trois systémes F,, , Fn, Fp conduit a résoudre le

systeme suivant :

ud=-F (11-15)
U : La matrice jacobienne compléte du systeme

—

O : Le vecteur correction.
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Initialisation des valeurs de

W, Net P

>

Calcul de la matrice
jacobienne

Calcul du vecteur second
membreF

>

Résolution du systéeme linéaire
U.0=-F

|6y, |6V, |6P|<s

Oui

Mise a jour de y, N, P

|6/ w,|ON|/N,| |6P|/p<e
|6P|lp <&

Figure (11-3) Organigramme de la méthode
de Newton
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La méthode couplée applique le schéma de Newton sur I’ensemble du systéme
des 3N équations, qui sont résolues simultanément.
Le domaine d’étude est composé de m=ny.ny.n, points avec :
Nx=Nx-1, ny=Ny-1, n,=N,-1.

N=Ny.Ny.N; étant I’ordre de la jacobienne résultante U représentée comme suit :

d, d, d, d,
_Uijl Ui+lj| 0 Uij+1l 0 Uijl+1 ]
d3 Ui—ljl
0
d5 Uij—ll
0
d7 Uijl—l

Chaque élément de la matrice U et du vecteur 3 en un nceud quelconque sont de la

forme :
aFw aFw 8Fw S
4
oy ON oP
U - oF, oF, OF, 5=|s
oy ON OP
8Fp 8Fp 8Fp 5
oy ON 0P P

On remarque que la jacobienne U comporte sept diagonales d’éléments non nuls

& d; correspond aux éléments équivalents a Uj; de nombre egal a dim ( avec dim=
Ny.Ny.Nz.)

& d, correspond aux éléments équivalents a Uj.1jde nombre égal a (dim-1).

& d; correspond aux éléments eéquivalents a Ui.;yde nombre égal a (dim-1)

& ds correspond aux éléments equivalents a Ujj:q de nombre égal a (dim-n,).

& ds correspond aux éléments équivalents a Ujj.,; de nombre égal a (dim-n,).

& ds correspond aux éléments équivalents a Ujji.1de nombre égal a (dim-(ny.ny)).

& d; correspond aux éléments équivalents a Ujj;., de nombre égal a (dim-ny.ny).
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II-6-2-3) Calcul des éléments de la matrice U :

a) Existence d’un centre piége :

La forme globale des éléments de jacobienne U est donnée en annexe B [5].

Si nous distinguons les centres piéges (recombinants) des centres donneurs ou
accepteurs peu profonds, la charge d’espace associée aux seuls niveaux peu profonds
sera considérée comme constante (niveaux totalement ionisés).C’est le cas de la majorité
des impuretés choisies pour doper volontairement les semi-conducteurs.

Dans le cas des matériaux Il11-V semi isolants, les niveaux d’énergie Et sont en
genéral proches du milieu de la bande interdite. Un centre E, est partiellement ionisé et
son ¢état d’ionisation dépend de 1I’équilibre entre les taux d’émission et de capture des
deux types de porteurs sur ce centre. Si sa densité est importante par rapport aux
densités des niveaux donneurs ou accepteurs, il est nécessaire d’en tenir compte dans
I’équation de Poisson, ce qui conduit & modifier le deuxieme membre de I’équation de

Poisson comme suit :

~p=N-P-(N, =N, )+N, (11-16)

1:m.N+1:m.Plt
N, = N;. (11-17)
TN+ Ny )+ 1, .(P+Py)

Ce terme n’intervient que dans la premiére ligne de la sous matrice élément de U,

Ul,j,|

3 on peut considérer le

Dans le cas d’une faible densité de pieges N7<10™ cm
dénominateur constant dans 1’expression (II-17), et le calcul de la dérivée prend la

forme :

6F\L Ty
2o v 1N, (11-18)
ON;; Tnt'(PijI + plt)+rpt'(Nijl + Nlt)

12

(Notation conforme aux détails de calcul donnés en annexe B)
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Pour une forte densité de pieége Nt>10'%cm™, une telle approche entraine une
oscillation dans la convergence du systeme. Ce probleme ne peut €tre résolu qu’en
faisant un calcul exacte des dérivées. La premiere ligne de la matrice U;j est modifiée

comme indiqué ci-dessous :

oF™ T .N. +t P
U|1]|2 — \ — _1_ NT-Tpt- pt 1t nt* ijl -
oN il |_Tnt'(PijI + Plt)+ 1:pt-(N i + N,, )J
(11-19)
13 aF\EI Tpt'NijI + Toe-Put
ijl = :l_NT'Tnt' 2
P, [o.(Py + Py )+ TNy, + N, )|

Nous avons de cette maniere pu modéliser des structures présentant des densités

N, Ng de centres profonds supérieures a 10" cm™,

b) Existence de plusieurs centres pieges :

La prise en compte de deux centres piéges est nécessaire pour modéliser

correctement la plupart des phénomenes de transport dans les structures a base des semi-
conducteur I11-V.
Il est en effet bien connu que la présence d’un centre profond de densité importante fixe
le type de semi-conducteur (P ou N). Un deuxiéme centre dominant (fortes sections de
capture) dans le phénomene de génération- recombinaison, ou un centre donneur
profond Et compense un centre accepteur Na, la recombinaison se faisait a travers un
troisiéme centre Er.

Nous allons supposer qu’il n’y a pas d’échange inter centres entre les deux centres
profonds, et on négligera de plus la charge d’espace du centre recombinant.

L’introduction du nouveau centre recombinant affecte seulement les équations de
continuité et non pas I’équation de Poisson a cause de sa faible densité comparée a celle

du centre profond a piéges. On obtient ainsi les expressions suivantes :
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F, = Mn'lai—l,j,l'Ni—l,j,l _(ai,j,l +a‘i—1,j,l'exp(\|ji—l,j,l _Wi,j,l))Ni,j,l +O“i,j,l'exp(\|li,j,l _Wi+1,j,l)Ni+l,j,ll

1
+ Hn-[[-)’i,j—l,l-Ni,j—l,l _(Bi,j,l +Bi,j-1,|-e)<p(\|’i,j—1,l ~ Wi ))‘Ni,j,l "'Bi,j,l-eXp(\Vi,j,u _‘Ifi,j+1,|)Ni,j+1,l]
Xi+1,j,| _Xi,ivl
. +Hn'|}Yi,j,l—l'Ni,j,l—1 _(Yi,j,l +Yi,j,l—1'e)<p(\|]i,j,l—1 _\Vi,j,l))'Ni,Ll +Yi,j,l'eXp(Wiviv' _Wi'jv'”)Ni'“”]
Yi,j+l,| _Yi,j,l
1 NP, —1 NP, —1 =0 (ll-20)
Ziia—Zij 1:nt'(Pi,j,l + Plt)+ 1:p'(Ni,j,l + Nlt) an'(PivJ’v' + Plf)+ Tpr'(N‘*j" * er)
et

Fp = Hp'[_ Oy j1-€XP (\Ifi-1,j,| Vil )Pi—l,j,l + (ai—l,j,l +a ;- €Xp (\Ifi,j,| Vil »P.n - OLi,j,l-Pi+1,j,|J

X X + up'[_Bi,j—l,l' eXp (‘I’i,j,u - \Vi,j,l)Pi,j—l,I + (Bi,j—l,l +i ;-0 (‘I’i,u Ve ))Pi,j,l -
il

i+l

Bi 'Pi,j+1,l]' Y + up'[_Yi,j,l—l' eXp (\I’i,j,u ~Viil )Pi,j,l—l + (Yi,j,l—l 7550 €XP (\l’i,jJ - \‘r’i,j,l+l))

i+l

Y.

ijl

1 N, ..P

ijl" i,j,l_l NP

[NARLENA] -1

+ +
il T Zi,j,l Tnt-(Pi,j,l + Pu)"‘ Tpt-(Ni,j,l + Ntl) an-(P',jJ + Plr)+ 1'pr-(Ni,j,l + Nlr)

P _Yi,j,rpi,j,m]- =0 (I1-21)

z

ce qui modifiera par la suite les éléments de la matrice U;j, comme suit :

oF 1
Uﬁiz = aN:, = _Hn-(aijl +ai-1j|-6)<p(\l’i-1j| — Vi ))m_
1
U, '(Bijl + Bij—ll €Xp (\V i-u — Wi ))ﬁ -
ij+11 il
11-22
TN R (T —— il .
T " y Zijl+1 - Zijl Tnt'(PijI + P, )"’ Tt -(N i T Nlt)
B Pijl
Py + Py )+ 7, Ny + N )
oF N-. N..
U|23 _ N _ ijl _ ijl “_23
! oPy, Tnt'(PijI + Plt)+rpt'(N it T Nlt) an-(Pijl + Plr)+ Tpr'(N it + Nlr) ( )
oF P. P.
U= - it + i (11-24)
! aN ijl Tnt'(PijI + Plt )+ Tpt'(N ijl + Nlt) an'(PijI + Plr )+ Tpr'(N ijl + Nlr)
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oF 1
3]3 = ap:l = Mp'((x‘i—ljl +0o-€XP (\Vijl ~Wiaj ))m"'
1
M, '(Bij—ll + Bm EXP (\V it — Vijs ))'— +
Yij+1| - Yijl
. (11-25)
Ky '(Yijl—l + Vi €XP (\V it — Wijiaa ))m -
Nijl B Nijl
T Py + P )+ TNy + Ny ) TPy + P )+, Ny + N, )

II-7) CALCUL DES GRANDEURS SECONDAIRES :

La résolution numérique de trois systemes d’équations donne le profil de potentiel et
des densités des électrons et trous, L’étude détaillée du comportement €lectrique des
semiconducteurs nécessitent le calcul des grandeurs dépendantes des trois variables
principales, tels que le champ électrique, le courant de conduction et le courant
d’entrainement.

Dans un intervalle élémentaire Xj.1-X;, il est possible de calculer le champ
¢lectrique par interpolation linéaire tout en restant dans I’approximation de Gummel.

11-7-1) Champ électrique :

La variable v est supposé linéaire entre deux points successifs et puisque on a

Y,
ax

Eyiji=~— (II — 26)

Au point i+1/2 on aura
Yiji— Yivi
.1 il -
XUt Xiy1 — X
Soit a calculer au point (i,j,I) du maillage le champ électrique, le potentiel étant
supposé linéaire (approximation de Gummel), dans un intervalle élémentaire Xi.1-X;, ce
champ au point( i,j,l) est évalué par interpolation linéaire soit

Ex i,j,l = E 1,',I'Ax i,]',l + E

xi—)j x i+%,j,l.Bx ijl

(11-27)
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Avec :
A _ Xipa — X h;
xijl — -
Xip1 — X1 R+ hiy
1 Vi1 Y k;
yijl — -
Yi+1 —Yj-1  kj+kj4
A _ i — 7 L
zijl = =
Zy—2z, L+l
B X —xq  hi4
xijl — -
Xiy1 —Xi-1 hy+hiy
B Vi Yia . ki
yijl = =
Yis1 —XYii1  kjt+kj4
g - A% _ L4
zijl — -
Zi—2z L+l
Et
Xiy1 — X; = dx; = h; X — Xi_q =dx;_y = hy_4
Yi+t1 —Yj = dy; = k; Yi—Yji-1=dyj1=Kkj4
Zj1— 2z =dz; =, zZ, -z 1=dz; 1 =14

II-7-2) Densité de courants :

Pour le calcul de courant on a

o —ewm.. ;i N oY, N 0y, eD on,;j, N on;j, N onj;
In = HUn ijl Ix ay 9z n ox ay 9z

> (11 — 28)

;i 0P 0P, pij1 Opij;i Op
i = —emwpij1 | —2 J. L) _ep, (22t UL T8 -2
Jp e””p"”l< ox + ay + 0z “r Tox + ay + 0z ( 9

La démonstration qui va suivre s’effectuera sur le plan x et on appliquera le

résultat sur le plany et z

. alp',"l an.‘.’l
Jnx = _e”nni,j,l< a;] ) + eDn( a.;,'] >

39



Chapitre 11 Modéles numériques

A partir de ces deux équations, il est possible de déduire les concentrations
d’¢lectrons et des trous par intégration sur chaque intervalle ¢élémentaire du maillage,
pour les electrons nous avons :

ani,j,l_ia_'l)n_ Jnx
dx kT dox  p,kT

Par la méthode d’intégration on trouve :

n(x) = u(x)exp (%)

Avec :

[ e (S22
u(x) = ”n.exp<KT dx

En supposant j.x constant dans [’intervalle [x;,Xj+1] on obtient la relation
suivante :

Ui — U

) —e;;
f;i”l exp (—KII;.” 'l) dx

I, i+%,j,l = UkT.

Avec :
—ell’i+1,j,1>

Uit1 = Ny exp( kT

—eY;j
u; = ni,]-'l. exp T

Le méme raisonnement conduit pour le courant des trous, a I’expression :

, Si — Si+1
= u kT.
]pi+%'j'l He fxi+1 ex (e i.]',l) dx
x ¢*P\"KT
Avec :
—eYii11
Si+1 = Pi+1-€Xp kT

—ep;j;
S; = p.exp T

Ces formules de courant reposent implicitement sur une distribution de la
concentration n(x) et p(x), a I’intérieur de chaque intervalle élémentaire Xj.1, Xi, telle

que la valeur de chaque courant de conduction j, et j, reste constante sur cet intervalle.
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Il suffira donc de prendre des points suffisamment proches pour que I’intégration
du dénominateur puisse étre correctement approché, la qualité de la solution dépend de
fagcon directe du maillage utilisé pour le calcul, un maillage inadapté peut conduire a des
instabilités numériques et & une absence de convergence, surtout lorsque des
comportements fortement exponentiels sont en jeu.

Pour avoir une meilleure évaluation dans le calcul de [D’intégrale du
dénominateur, on préfére au lieu de remplacer entre deux points successifs exp (%’) par

exp (g) + 1 qui impose une contrainte assez fort a savoir ey<kT,approcher le potentiel

par une forme linéaire. Cela, se justifie par le fait que la variation du potentiel y(x) est
régulieére dans I’intervalle élémentaire du maillage, par comparaison avec les variations
des concertations n(x) et p(x), cela revient a considérer le champ électrique constant
entre deux points successifs.

On en déduit I’expression de Gummel pour les courants j, et j, dans ’intervalle

Xij+1-Xj
- <e(¢i,j,1 - 1Pi+1,j,l)> e
; —en HLjL kT U (i1 — Wiraji)
1, = :
nx l+7,],l n exp <e(1,b,-_j_, — lpi+1,]',l)> 1 Xit1 — X
kT
e(Yiji—VYit11 e(VYiji—Yirri e(Viji—Yir1ji
ni+1,]-,l.exp< ( 2 kT ait ) )> —ni_l-',+n,-,j,l.exp< ( = kT ] ) _ni_j,l-exp ( = kT = )
= el,l_
" e(Piji— Wir1j1)
ex -1
p kT
(Wiji— Wisrj1)
Xit1 — Xj
e(Y - 1/’i+1jl)) )
n;i.| exp = = -1
e ij < ( kT (¢i,j,l - ¢i+1,j,l)
=eu, .
e(Wiji — Yir)1) Xi+1 — Xi
exp %T -1

e(t[)-,-_ —; )
(i1 - ni,,-,,)exp( ”lkT Hl]l > (Wiji — Yisrjn)
exp (e(ll’i,j,z l:Tlle,j,l)) _q L X — X

+ ey
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]nx i+%,]',l
e (Wiji — Vir1j0)
= O Tt Xiy1 — Xi
e(‘/’i,j,l — 1/’i+1,j,l)>
N1 —Nii)ex
tep ( i+1,j,l l,],l) p( kT (lpi,j,l _ ¢i+1,j,l)
" Xit1 — X; ex e(Viji— Yirrin)) 1
p KT
T (e(ll’i—l,j.l - !Pi,j.z)) R
i ~en " kT U (Wi Wig)
1., = .
nxi=gjl " e(Pi_1j1 — Yij1) Xi — Xi1
exp kT -1
e(Wi_1j1— i 1))
n;i;.ex 5 el Eul (FFY IS o (PR Rl (FEE
—en ijl p( kT ijl ijl i-1j, (lpi—l,j,l _ lpi,j,l)
" e(Wi_1ji— Viju) Xi— X1
-1
exp o7
e(‘/’i—ut—‘l’iﬂ)) )
n;i.|ex . = =1)+n;;;—Nn;_q;
—en ijl < p( kT ijl i-1jl (ll)i—l,j,l _ lpi,j,l)
" e(Wi_1ji— Viju) Xi— Xi—1
-1
exp o7

/ Nij1— Mgy \ (Wi-1ji — ¥ij1)
=eu, ni,j,l+ e(¢ ] _’(I) ) . X; — X1
exp ( i—1,jl ijl > -1 1) 2

kT

(Yi—rjn — ¥ij1) en i — N1y (Yi-1ji — ¥ij1)

j =eu,n;; -
]nxi—%,j,l Hnltijt X;i— Xi_1 X=X exp (e(lpi—u,l - ¢i,j,l)> 1
KT B
e(Wiji— Wir1j1)
. Dij- exp< kT ~ Pir1l (IIJi,j,l - ¢i+1,j,l)
J .1, . =eu )
pxityjl P e(¢i,j,l - 1/’i+1,j,l) Xi+1 — Xi
exp KT -1
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e ]I)',',l_lp' il
pi,j,l-exp< ( ij T i+1,j )>

= e”
P e(Wij1 — Yir)1) Xiv1 — X;
exp &T -1

e(Pi1 — 1/)i+1jl))
ex J. J) 4
— eu,p p< kT (Wiji = Yira)n)
- ijl .
P e(Viji— Vir1j) Xit1 — X
€xp KT -1

— Pi+1,jl T Pij1 — Pijl (V)ijl _ 1I)i+1jz)

ten PijL — Pit1l (Wi = i)
p
exp (e(lpi,j,l — 1Pi+1,j,z)> g X
kT
(l'b"rl"l _ "b“'lri'l) Piji — Pi+1,l (lpi,j,l - ¢i+1,j,l)
= eUpPiji- +eu,
Yiv1 = X Xit1 — Xi e(Wij1 — Y1)
exp KT -1

e(Yi1j1 —Vij1) B
Pi-11-€XP kT Piji (Pi-1j1 — Wij1)

j .1, =eu
pi—il P e(Pi_1ji— Pijy) Xi — Xi1
exp (== ) -1
e(Vi—1j1 — Vij1 e(Yi—1j1— Yiji e(Yi—1j1—Yiji
pi—l,j,l-exp< ( - ;(T Y )> — Pij1 +Pi,,-,1-exp< ( - ;cT = ) — Piji-€xp ( l ]kT - )
= eﬂ
p e(Pi_1j1— Pij1)
exp KT -1

Wiz — Wij1)

Xi— Xi—1

B e(ll)i_l,j,l - 'Pi,j,l)) _ )
Pij1- (exp ( kT 1 (Il)i_u,z - ¢i,j.t)

= ep,. _
’ exp (e(ll’i—L]l'élT— IPi,j,z)) 1 X~ Xi-q
e(Wi-1,0 — Wij1)
i < T ) (Wi-1t — ¥ijt)
+eu ) el L
b e(Yi1j1— Vij1) X~ Xi-q
il KT -1

43



Chapitre 11 Modéles numériques

(Wi — ¥ij1)

= e”p'pi,j,l' X;— X; 1
e(Yi_1j1— Vij
(pi—l,j,l - pi’j‘,)exp< ( : 1]le N l)> (ll),-_1,-z - ¢ijl)
+eu : ) )
P X;— Xj_1 e(Wirji — Y0\ 1
exp kT

Au point (i,j,I) les courants de conduction j, et j, sont évalués par interpolation linéaire,

ce qui nous permet d’écrire :

Axiji+tj . 1..Byiji

Jnx ijl — J nxl—i,],l

nx i+%,j,l'
Jnx ijl = Jnxe ijl + Jnxd ijl
Avec

Jnxe: Le courant d’entrainement.

Jnxa - Le courant de diffusion.

Ainsi on peut déduire I’expression du courant d’entrainement et de diffusion

d’¢lectrons sur le plan x :

n;jir—MNi_151

AyiitCoiivi
JlCxi—1,jl
Xi— Xi—1 g

Jnxd ijl = €Hn

Niq1— Nyji
+ -
Xi—Xi—1

, e(Wiji — Yisrj1)
ByijiCyij1€xp ( kT

Wiz — Vij1) . (Wiji— Vir1j1)

xijl
Xi— Xi—1 Xi— Xj1

Jinexiji = eMn.-"i,j,l( B, i,j,l) =el, N Ey ;i

Avec :

. (Wiji — Vir1j1)
xijl — L — i .
exp <e(¢l,],l kT¢l+1J,1)> -1

On va appliquer le méme raisonnement pour les trous

C

Ona:

Jpxiji=1J . 1 -I-Axi,j,l +j

B.::
pi-7j, xijl

N
nl+§,],l

jpx ijl = jpxe + jpxd
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i ~ en Piji — Pi-1j1 A .C exp e (‘I)i—l.i.l - I/’i,i.l)

pxdijl = €Elp, X;— Xi 1 xijl%xi-1jl kT

+ Pi+1,j1 — Dij1l B c )
—  —— BxijCyijiL
Xi— Xi—1 g
] B (Pi-1j1 — Wij1) (Wiji — Vir1j1) _
Jpexiji = €ly-Pij Ayiji+ Byiji) = eln -DijiExiji
Xi— Xi—q Xi— Xi

II-8) FORMULATION FINALE D’EQUATIONS
TRIDIMENSIONNELLES DES GRANDEURS SECONDAIRES :

I1-8-1) Le champ électrique :

Le champ finale en un point (i,j,1 ) sera calculé par 1’équation :

El',]',l:\/Exl]l+Eyl]l+Ez”l (11-30)

avec

E _ 1
UL R+ Ry

( B (Pi—1ju— 1/)111)"' (ll’ul l/)i+1,j,z)>

1
Eyi,j,l = k]-+k]-_1 ( ]] (lpl] 1,1 — lpl]l) + (ll)l]l l/)i,j+1,l)>

. _ 1
T+, \1

( (]I)l]l 1~ ¢l]l)+ (Il)l]l 1I)l]l+1))

I1-8-2) Densité de courant :

II-8-2-1) courant de conduction des électrons j»:

Ona

Jn = \/jrzlxi,j,l +ja i e i (11 -31)

Avec :
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1

i L= e —_— .
IJnx ijl Hn hi + hi—l

+ i (ni,j,l - "i—l,i,l)

.~

h: h;_
nj <(¢i—1,j,z ~ i i) h_ll + (Wijr — Pirajt) ;1_1>
i— L

h; (Yi—1j1— Yiju)

I - 32)
hi_1 exp (e(lpi—u,l ~ ‘I’i,i.l)) _1

kT
+ (i1
) hiy (Wiji = Yiva1) .exp (e(¢i,j,z - ¢i+1,j,l))\\|
Y by e(Piji— Wir1j1) kT | |
exp KT -1 / /

) 1
Inyin= e

I/ k; ki1
A i | (Wijerr — Wiji) —L 4 (Wiji— Wije1) :

k k
\ j—1 J

k (llli,j—1,l - IIJi,j,l)

i j
N _ 11-33
| ( ijl ij 1,1) kj—l e(l[)i,j_1_1 - 1I)i,j,l) ( )
exp kT -1
+ (ni,j+1,l
kj_1 (Wiji — Wijer)

[— n.'.'l . .
id) k; exp <e(¢i,j,l — 1/’i,j+1,l)> _1

exp (e(ll)i,j,l - 'Pi,j+1,1))

kT

kT

N

|
)
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1

I
Ny <(1/Ji,j,l 1~ ‘/’Ul) + (Wi = Wijie1) ll_ll>

jnzi,j,l = e,

— _._\

[ L (WPiji-1 — Wij1)
+ nN:;:1—M; i1 .
| ( ijl — Mij1 1) L4 exp (e(l[)ij,l_l - II)i,j,l)> _1

(11 — 34)

kT

+ (ni,j,l+1

N

U] e
SN e(Viji — Y1)\ 1 kT
exp 5T

L4 (Wiji — Wijie1) xp <e(ll’i,j,l - 1Pi,j,l+1)>\
|

II-8-2-2) courant de conduction des trous jp:

Ona

Jp = \/jzzaxi,j,l +io i tipzij (II - 35)
Avec :

1

. _ hi—1
Jpxijl= eﬂpm Pij1 (Ipl 1l — 1”1]!) + (tpl]l ¢i+1,j,l)h_i

—_ __\

' h; (Wit — Yizit) e(Wi—1j1— Vij1)
+| o= Pi-a) hiq e(Wi—1j1— Wi 1) P kT
exp KT -1

(Il)l]l ¢1+1] l)

<e(ll)i,1 1= Vi, z)> 1>|

h;_4
+ (Pi+1,j,1 - Pi,j,t) ;l (I - 36)

exp

N
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1

. _ kj—l
]pyi,j,l - e”pW pl]l (11}1] 1,1 — Il)l] l) + (Il)l]l !I}i,j+1,l)k_]_

— __\

(1/)1 - 1[’1 ) e(lpi'._ 11— 1I)l )
+| (pl]l Pij- 1!) ]_ e(lpjlllll ij]ll) .exp< J 1le il >
p( KT ">—1

k]._1 (lpi.jl II’l]+ll) \
+ (pi'i+11 - pi'j'l) k]- ) (e(wi]l ¢'11+11)) |
exp ' 1/

(11 — 37)

N

1
L+14

jp zijl = €lp

pl]l((lpl]l 1 1I’l]l) +(‘I’1]l 1I’l]l+1) )

——

(Piji—1— Yiju) exp <e(‘I’i,j,l—1 - 1/’1',;,1))

e(WPiji—1—Yiji1) _1. kT
kT

i l
+| (Piji— Piji-1) lz-l1 (
ex

(Il)l]l - ¢111+1)
ll exp <e(lpl]l lpl]l+1)> 1

kT

+ (Pi,j,l+1 - Pi,j,t)- (11 — 38)

N~

|
J
II-9) CONCLUSION :

Deux principaux algorithmes de calcul ont été exposés dans ce chapitre. Le premier

est celui de Gummel (ou méthode decouplée), utilisé essentiellement pour les calculs a
I’équilibre thermodynamique. Le second de Newton (méthode couplée) [15] est adapté
aux simulations de structures a semi-conducteurs a relaxation.

L’introduction des centres pi¢ges dans le modéle physique a entrainé des
modifications dans les expressions des équations de Poisson et de continuité, et par la
suite dans le calcul des éléments de la matrice jacobienne selon qu’un centre ou deux

centres piéges soient considérés.
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Chapitre 111 Description du logiciel

ITI-1) INTRODUCTION :

L’étude des semi-conducteurs a faible durée de vie en présence d’un ou plusieurs
centres pieges entraine une complexité dans la description des phénomeénes de transport
[1][2][3] et par suite une difficulté de mise en ceuvre du programme qui les prend en
considération. La diminution de la durée de vie entraine des relations hyperboliques
entre les densités d’électrons et celles des trous, ce qui rend la méthode découplée
délicate. Cependant son utilisation a I’équilibre thermodynamique reste une étape
essentielle, les résultats étant injectés comme valeurs initiales dans la méthode couplée
qui est la plus adaptée a I’étude de ces composants sous polarisation. Ainsi une méthode
combinée a été congue alliant I’algorithme de Gummel a celui de Newton.

Ce chapitre contient la description des principales étapes de calcul caractérisant
notre logiciel.

III-2) DESCRIPTION DU PROGRAMME :

II1-2-1) Entrée des données, maillage et conditions aux limites :

a) Entrée des données:

Cette etape comprend les procédures suivantes réunies dans 1’organigramme de la figure
(111-1).

Entrée des dimensions
géométriques de la structure

Entrée des caractéristiques physiques de la
structure et paramétres de précision

Discreétisation de la structure

Normalisation des parameétres physiques

Entrée des conditions aux limites '

Figure (111-1) organigramme

d’entree des données
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b) Maillage:

Apres que les parametres géomeétriques et physiques soient introduits par
I’utilisateur, la procédure de maillage est entamée, ce qui représente une étape tres
délicate puisque les résultats dépendront essentiellement de la discrétisation choisie et

du pas utilisé (figure 111-2).

Entrée des dimensions du domaine a
discrétiser, les pas initiaux et le nombre de
points représentatifs choisi par lutilisateur

Détermination de la raison de calcul (en
partant d’un maillage a pas variable défini
par une série géométrique)

Calcul des valeurs des pas successifs le long
de la structure discrétisée

Figure (II1-2) Discrétisation et
Détermination des pas de calcul
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Apres I’étape de discrétisation, la normalisation des parameétres utilisés dans le
calcul est effectuée. Ceci sert a éviter les écarts importants pouvant surgir entre

certaines valeurs ce qui pourrait compromettre les calculs.

c) Conditions aux limites :

D’une maniére générale, une équation aux dérivées partielles admet une infinité¢ de
solutions. La solution particuliéere désirée est déterminée a partir de conditions
supplémentaires. Ces conditions sont appliquées dans la plus part des cas sur la frontiére d’un

domaine fermé.

Soit une structure P*v représentée par le domaine limité de la figure (111-3)

C

D
A

H

Figure (111-3) structure utilisée

Les deux principales conditions aux limites utilisées dans notre logiciel sont :

C-1) Conditions de Dirichlet :

Les conditions de Dirichlet sont établies comme suit :

Aux contacts, le modele utilis¢ est celui du contact ohmique idéal, c’est a dire un
contact parfaitement recombinant et qui ne présente pas une zone de charge d’espace.
Les conditions seront définies par I’équilibre thermodynamique, tel que

n.p=n;’ (111-1)

Ou n; représente la concentration intrinséque
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Au contact ohmique la valeur de la fonction sera égale a la tension de polarisation,

on aura pour le plan ACEH :

Wi — V,
. n7 (111-2)
ijl N
A

et pour le plan BDFG on aura :

Wi = log enlz :
) (1m-3)
n;
Pii :n_

e

C-2) Conditions de Neumann :

Les valeurs de la dérivée normale de la fonction sur la frontiére.

Ainsi au niveau des frontiéres ou 1’on ne connait pas les valeurs de [y, n et p, les

conditions aux limites sont de type Neumann.
Ceci se traduit mathématiquement, en prenant la dérivée de \y, n et p par rapport a la

variable d’espace nulle a la limite considérée.

oy _on_p _g (111-4)
om om om

M est le vecteur orienté suivant la direction spatiale choisie, ces conditions s’appliquent

dans le cas de la figure (I11-3) sur les plans : (ABEF), (CDHG), (EAGH),

(ABCD)
II1-2-2) Résolution numérique :

III-2-2-1) Algorithme de Gummel:

111-2-2-1-1) Résolution de I’équation de Poisson :
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Initialisation des valeursy, n, P

y

it1=0

v
Calcul de Sy;; en chaque neeud

v

For (I=0 ; I<ip ;l++)
For (j=0 ; j<ic ;j++)
For (.i=0 s i<l ;i++)

v

oyiii=oyiii(ancienne)+a(dyjicalculé-oy;j ancienne)

v

For(l1=0 ;lI<ip ;l1++)
For(j=0 sj<ic ;j++)
For(i=0 ;i<il ;it++t)

v
Ow<KT/q
NON | P
By| KT
Sy = 1
dy ¢

v
For(l=0 ;l<ip ;l1+

Accélération par
la méthode SOR

Critere de
damping

A

+)
For(j=0 ;j<ic ;j+

1~

8\Vijm - 8‘Vij|a
dy ijIn

< pre/

NON

N=N+1

NON

FIN

Figure (I1I-4) Organigramme de résolution de
[’équation de Poisson
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#&)Description de I’algorithme de résolution de 1’équation de Poisson :

Etant donnée le nombre important de points, une méthode de résolution rapide (méthode
SOR) a été envisagee.

Cette méthode consiste a :

initialiser les valeurs des inconnues a une valeur proche de la solution a trouver

résoudre le systeme des N équations aux N inconnues par 1’expression (toute

discrétisation faite):

OW i = (Ai1 O ajt A1 O gt T A iOW i + A OW i + A1 1 (111-5)
+ A0y, — by )/ coefy,
Puis :
dyiji=dyiji(ancienne)+m(Syij calcule-dyij ancienne) (surrelaxation )

ou :

dwyij :la nouvelle valeur a calculer au point i,j,l.

dyiji(ancienne) :ancienne valeur de la fonction dwyjj au point (i,j,1)
dwyij calculé : valeur de dy calculée par I’expression (I1I-5).

o : Facteur de surrelaxation.

Apres tout calcul, nous imposons le critere de Damping qui permet de contréler
les corrections apportées aux variables afin qu’elles soient compatibles avec la stabilité
du processus de résolution. Les corrections seront donc limitées & KT/q et nous pourrons
ainsi éviter la divergence et par conséquent des valeurs non physiquement valables.

Un test de convergence est enfin effectué pour évaluer le nombre de points faux.
En cas de convergence du systeme linéaire, une mise a jour des variables est effectuee
en tenant compte des conditions aux frontieres. L’ensemble de ces opérations sont

données sur I’organigramme de la figure (I11-4).
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111-2-2-1-2) Résolution des équations de continuité :
Les deux équations de continuité des électrons et des trous sont considérées

linéaires respectivement en N et P. L’algorithme de résolution est donné par

Initialisation '

v
For(l=1 ;I<N_; I++)
For@j=I ;j<N,; j++)
For(i=1 :i<N.: I++)

I’organigramme suivant :

Résolution de [D’équation de
continuite Des électrons

Test de convergence de l’équation de
continuité des électrons

For(l=1 ;I<N;; I++)
For@j=I ;j<N,; j++)
For(i=1 :i<N_:i++)

v

Résolution de [!’équation de
continuité Des trous

Test de convergence de l’équation de
continuité des trous

FIN

Figure (111-5) Organigramme de résolution
des équations de continuité
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III-2-2-2)Algorithme de Newton
111-2-2-2-1) Introduction :

L’algorithme de Newton ou méthode couplée [4][5][6]est mieux adapté a la
résolution des équations fortement couplées liées a la considération des structures a base
des semi-conducteurs a relaxation. Cette méthode est tres sensible aux valeurs initiales,
et sa convergence dépend essentiellement de ces derniers, ce qui nous a mené a tenir en
compte des valeurs calculées a 1’équilibre thermodynamique comme valeurs initiales.

En ce qui concerne la tension de polarisation, et pour toujours éviter le probleme de
divergence, on s’est propos¢ de polariser la structure utilisée, pas a pas. Ce ci consiste a
créer un pas de polarisation et injecter a chaque fois les paramétres calculés
précédemment dans une prochaine simulation avec un nouvel incrément du pas de
polarisation.

Les principales eétapes de cet Algorithme (voir figure 111-6) sont les suivantes :

PREMIERE ETAPE :

Les données sont introduites par des fichiers en mode Read, ces fichiers
contiennent le nombre de points évalués sur chaque direction, les valeurs du potentiel,
des densités de porteurs libres calculées a 1’équilibre thermodynamique, et les pas de

discrétisation en chaque direction.

DEUXIEME ETAPE :

2-1) calcul des matrices U et F :

Suivant le principe de Newton on doit résoudre le systéme U.5=-F et pour cela on doit
d’abord mettre au point la matrice jacobienne et le vecteur de correction (le calcul des

éléments de la matrice jacobienne est exposé au chapitre II ainsi qu’en annexe)
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Initialisation

»

>

A

y

V=v+dV

[
P

A

y

Calcul et stockage de U et F

»
>

A

y

Résolution de systeme U.5=-F

A

y

Test sur|dy|,

3N, |5P|

A

y

Mise a jour de y, N, P

A

y

Test su

ry, N, P

¥

4

Siv=va

FIN

Figure (I1I-6) Organigramme de

résolution par la méthode couplée
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2-1-1) La matrice jacobienne [7]:

2-1-1-1) Origine septadiagonale de la jacobienne :

La résolution du systéeme issue de la méthode de Newton [8] se fait en trois
dimensions, ce qui signifie que chaque nceud de discrétisation posséde six proches
voisins (deux voisins selon chaque direction). Ainsi on peut distinguer la matrice

jacobienne comme une matrice bande a sept diagonales d’¢léments non nuls.

-|'-J/ Y
1 7
(X,

- i-1

(-

'Az

3

Figure (II1-7) Représentation géométrique
d’un ensemble de neeud de discrétisation

En tout point de discrétisation, la grandeur physique calculée est déterminée en
fonction de la contribution du point lui méme plus celles de ses six proches voisins sur

les trois directions de calcul X, Y et Z.
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2-1-1-2) methode de stockage des éléments non nuls de la matrice jacobienne [9]:

Soit M une matrice équivalente a la jacobienne U et d’ordre ny.ny.n,. si on note
par R un vecteur monodimensionnel et qu’on veuille établir une correspondance entre M
et R, de maniere a ne stocker dans R que les éléments non nuls de M, Nous aurons :
Concernant les nceuds voisins sur la direction OX, nous pouvons écrire :

M [iG]1=RIK]

M [i+1][j1[1]=R[k+1]

M [i-1]G1[1]=R[k-1]

Passer de 1’¢lément M[1][j][1] a I’élément M[i][j+1][1], revient & parcourir tous les
points séparant ces deux éléments qui sont au nombre de ny pour arriver au point voisin
sur la direction perpendiculaire au plan XOZ.

Passer de 1’élément R[i][j][1] a 1’¢lément R[i][j-1][l], il faut respecter le méme
principe mais cette fois en décrémentant de ny points, tel que :

MI]L+1][1=Rk+ny]

MIiT[-11011=Rk-ny]

Passer de I’¢lément M[i][j][1] a 1’élément M[i][j][I+1], nécessite le passage au
plan suivant. En d’autre terme, on doit parcourir ny.ny points pour atteindre le point
voisin sur la direction perpendiculaire au plan XOY.

Passer de 1’élément M[i][j][1] a 1’élément MJi][j][1-1], revient a suivre la méme
procedure, mais en décrémentant de nyx ny points, tel que :

MI[]1+1]=Rk+(nxxny)]

MTG]-1]=Rk-(nex<ny)]

En récapitulant, Le tableau suivant nous permet de repérer un élément du vecteur

R par rapport a son équivalent dans la jacobienne M :
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Elément de la matrice jacobienne Elément du vecteur équivalent
MIi] [ ['] RIK]
M[i+1] [j] [1] R[k+1]
MIi-1] [j] [1] R[k-1]
MIi] [+1] [1] R[k+nx]
MI[iT [-1111] R[k-nx]
MIi] [] [1+1] R[k+(nx*ny)]
MIi] [ [1-1] R[k-(nx*ny)]

Pour établir la correspondance entre un élément de la matrice M et son équivalent

dans le vecteur R, la formule suivante peut étre utilisée, tel que :

K=(i-1)+((-1).nx)+((I-1). nx.ny) (111-6)

Dans le sens inverse, la position d’un nceud de coordonnées i, j, 1 se déduit par les
expressions suivants :

i= modulo(k/ny)+1 (-7

L= int(k/ny.ny)+1 (111-8)
J=(k-(i-1)-((1-1).nyx.ny)+ny)/ny

Lors d’un calcul en un nceud en fonction des valeurs aux nceuds voisins, certains
points peuvent ne pas nécessiter la contribution des six nceuds voisins classiques. En
considérant le vecteur équivalent R, et pour vérifier I’éventuelle contribution des nceuds

voisins pour un point donné, les tests suivants peuvent étre effectués :

si k<dim-1 d2 existe,
si k-1>=0 d3 existe,
si k<dim-ny d4 existe,
si k-ny>=0 d5 existe,
si k<dim-(ny.ny) d6 existe,
si k-(nx.ny)>=0 d7 existe.
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2-1-2) Le vecteur F:
Les éléments du vecteur F second membre représentant chacun un vecteur de

trois éléments qui sont la fonction de Poisson et celles de continuite (-F,, -Fy, -F, )

2-1-3) Résolution du systeme Ud=-F :

Une écriture indicée du systeme linéaire Ud=-F est donnée par I’expression

suivante :
Ui O + U8 + Uiy 8y + Uy 84 + Uiy Biay + Ui Oy + Uya 840 =—Fy
(11-9)
En remplagant les cordonnées (i, j, 1) par 1’indice k nous aurons :
d7lk - (n.n,)}3]k - (n,.n, )|+ d6[k}s]k + (n,.n, )|+ d5[k - (n,)]8[k - (n, )]+
(111-10)

da[k]8[k + (n, )]+ d3k —1]8[k — 1] + d2[k] 5[k + 1]+ d1[k]5[k] = —F[K]

ITI-3) CONCLUSION:

L’algorithme le mieux adapté a la résolution des équations non linéaires et
fortement couplées découlant du modéle physique exposé au chapitre | est celui de
Newton. L’algorithme de Gummel [9] intervient essentiellement lors des calculs de
simulation a 1’¢équilibre thermodynamique. Ces derniers résultats pouvant étre injectés
dans

L’algorithme de Newton pour une éventuelle étude de méme composant sous
polarisation.

La méthode combinée réunissant les deux algorithmes Newton [10] et Gummel
permet d’aboutir a des résultats corrects en des temps de convergence satisfaisants.

Afin d’alléger I’encombrement des mémoires au cours des calculs 3D, une méthode
originale de stockage d’¢léments non nuls a pu étre développée, permettant ainsi une
exploitation plus souple de la matrice jacobienne U résultant de 1’application de

I’algorithme de Newton a la résolution de nos systémes.
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Chapitre IV

/

SIMULATION 3D DES DIODES
P-v ET P-»-N EN PRESENCE DES
CENTRES PIEGES




IV-1) INTRODUCTION :

Nos programmes de simulation sont écrits en langage DEV C++ [1] sous
Windows version 5, ce dernier offre la possibilité de déclarer des tableaux
tridimensionnels de grande taille, et permet une meilleure gestion de 1’espace mémoire.

Ils integrent deux algorithmes de résolution qui sont ceux de Gummel et de
Newton. Une combinaison des deux est souvent utilisée lors de nombreuses simulations,
afin de réduire le temps de convergence souvent excessifs [2].

Le coté géométrique n’a pratiquement pas ¢té considéré, le fait est que les
structures utilisées ne présentent ni dissymétrie ni inhomogénéité nécessitant la
considération de 1’effet géométrique sur les résultats obtenus.

Le matériau que nous avons choisi étant le GaAs (voir annexe A), nous
présenterons en premier lieu la structure de test ainsi que les parametres de simulation
physiques et électriques utilisés. Différents tests de simulation ont été effectués sous
équilibre thermodynamique et sous polarisation directe et inverse.

Dans ce chapitre, nous allons utiliser notre programme développé pour étudier le
comportement électrique d’une diode polarisée en direct et en inverse. Nous entamons notre
étude par un test de simulation sur une jonction P-v, ensuite, nous complétons notre étude sur
le phénomene de transport dans une structure P-v-N. Le principe de base de nos programmes
de calcul est basé sur la résolution numérique du systéme d’équations formé par les équations
différentielles partielles de Poisson et les deux équations de continuité. Les inconnues du
systéme obtenues permettent donc d’estimer la caractéristique courant — tension 1-V de la

structure polarisée.

IV-3) STRUCTURE DE TEST ET PARAMETRES DE
SIMULATION :

Le semi-isolant (SI) de GaAs a été découvert comme l'un des matériaux de semi-
conducteurs les plus intéressants dans le domaine médical, en particulier pour la fabrication

des detecteurs de rayonnement utilisés dans lI'imagerie numérique de rayons X.
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Cela a incité des études intensives pour I'amélioration de la technologie des détecteurs
dans le but d'obtenir un bruit plus faible et une meilleure homogenéité des dispositifs
monolithiques, a savoir une meilleure homogénéité de fond dans les images de radiographie
numérique [3,4].

Les contacts métalliques de détecteurs de rayonnement GaAs sont principalement
constitues par une simple barriere de Schottky qui contrdle le courant de fuite a la saturation.
Cette technologie est a faible codt, mais elle est sensible a un traitement de surface avant
I'évaporation des contacts métalliques. Toutefois, il est impossible d'obtenir la pleine
reproductibilité des conditions de surface avant le dép6t de contact. Cela représente une grave
source d'imperfections des dispositifs. Une maniére possible d'améliorer les performances et
I'hnomogeénéité de rayonnement réseaux de détecteurs sur la base du Semi Isolant GaAs est liée
a l'amélioration de la technologie du systeme d'électrodes. Une jonction formée par une
électrode P* pourra diminuer le courant de fuite ainsi que I’effet de bruit en comparaison avec
la technologie a jonction Schottky. McGregor et al. [5] a montré dans son étude les
performances ameliorées du détecteur de rayonnement avec un semi-isolant (SI) GaAs a
hétérojonction développée par épitaxie en phase vapeur organométalligue (MOVPE).
L’électrode P en GaAs peut étre préparé par diverses technologies et diverses impuretés de
type p sous la forme de homo-ou a hétérojonction.

Y Contact métallique avant
|

fommm—mmmm————— =

Figure IV.1 : Diode P*(GaAs)-P(GaAs)-N

(Semi-Isolant GaAs).
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Dans notre simulation, et afin que les résultats de simulation seront proches des

conditions technologiques d’un dispositif pratique, concret et en méme temps sera un

échantillon de test pour valider nos résultats de simulation, nous allons considérer
comme telle structure : une diode de type P*(GaAs)—P(GaAs)-N(SI GaAs) donnée en

figure 1V.2).

Lx1

<+—>

Lx3

D g

Va (——yt

P+

semi-isolant [N)

Na=2.10"% em?

Na= 2.10" cm™

Nd=10"cm’

Figure(1V.2) Diode P*(GaAs)-P(GaAs)-N

(Semi-Isolant GaAs).

Figure (1V.3) Profil de

dopage dans la structure

IV-3-1) Paramétres géométriques de la structure GaAs (P-v):

Les dimensions de la cellule solaire suivant I’axe X sont représentées dans le

tableau suivant, ce sont des valeurs pratiques obtenues a partir de la référence [6]

La zone P+ Lx1=250 nm
Zone P Lx2=80 nm
Zone N Lx3=5 -200 um

Tableau 1V. 1 Paramétres géométriques de la I

Nous résumons ’ensemble des autres grandeurs des paramétres électriques et

geométriques relatifs a la structure de test dans le tableau 1V-2:
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Parameétres physiques :

KT=26.107eV.

N.=4.43.10""cm™, N,=8.84.10"%cm™,
£=12.5.

ni=2.10%m=.

Ec=1.432eV.

11,=4000 cm?/v.s 1p=280 cm?/v.s
EL2 :N=2.10"%cm™

ny=2.1.10°m p1,=1.905.10%m 3
0=2.7.10"s 15r=1.5.10"s.

Er

ny=4.45.10°cm™ p1,=8.989.10%m"?

t=10"% 15 =10"%,

Dopage de la partie P* Na =10'%cm™

Dopage de la partie v Na =2.10'%cm™

Dopage de la partie

semi isolante N Np =10*cm™

Parameétres géométriques :

Dimension en largeur Y =2um

Dimension en profondeur Z =2pm

Tableau V-2 : Paramétres physiques,

électriques et géométriques de la diode de test

IV-4) RESULTATS DE SIMULATION ET DISCUSSION :

La résolution numérique du systéme formé par 1’équation du Poisson et les deux

équations de continuité donne avec une bonne précision les grandeurs électriques

indispensables pour le calcul de la caractéristique courant-tension I-V. Ces grandeurs

sont la distribution du potentiel électrostatique ¢(x,y ,z), et les porteurs mobiles des

électrons n(x,y,z) et trous p(x,y,z) ainsi que les pseudo-niveaux de Fermi Egy (X,y,2) et

EFP(X!y!Z) etc.
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1V-4-1) Diagramme de bandes d'énergie :

Dans les figures 1V.4 et IV.5, nous présenterons le résultat de calculs des
diagrammes de bandes énergétiques suivant 1’axe X de structure P*-P- Semi-isolant (N)

dans les conditions de 1’équilibre thermodynamique et hors équilibre thermodynamique.

4,0

4,2

4,4

4,6

Ec

4,8 -

5,0 4
[<5)
= 5,4 4
= i E =E
Q FN FP
S  -564

5,8 |

-6,0

-6,2 - Ev

6,4 -

-6,6 |

6,8 : , : , : |

(0] 2000 4000 6000

Figure 1V .4 diagramme de bandes énergétique d’une structure P*-P-
Semi-islant (N) & I’équilibre thermodynamique (Na=2x10'® cm™,
Na=2x10% cm=, Nd=10* cm™, Lx3=6pm)

Comme le montre le diagramme de bande énergétique (figure (1V.4)), a

1’équilibre thermodynamique dont la tension appliquée est Va=0, nous pouvons verifier
que les pseudo-nivaux de Fermi Eg, et Eg, sont alignés et indépendants de la position X.
Ces derniers, sont les résultats de la résolution des deux équations de continuité des
électrons et des trous et donc aucun courant ne circule a travers la structure. Le
diagramme présenté dans la figure 1V.4 est obtenu a partir du potentiel électrostatique,
obtenu a son tour, de la résolution de 1’équation de Poisson.

Dans les conditions hors équilibre (Va=0.2V), la distance entre les pseudo-
niveaux de Fermi est constante a 1’intérieur de la zone de charge d’espace et grace au
champ électrique, une différence de potentiel électrostatique est donc créée entre les

frontiéres de la région de charge d'espace comme le montre la figure IV.5.

73



~4,0 -

-4,2 -
-4.,4 _-
ae ]
as ]
o]
-5,2 _- / FN FP

-5,4 —

/

energie (eV)

_5,6 -
5.8
-6,0 _-
6.2 ]
6.4 ]

-6,6

-6,8 — 77— —
-2000 o 2000 4000 6000 8000 10000 12000 14000 16000

A ya N

Figure 1V .5 diagramme de bandes énergétique d’une
structure P*-P- Semi-islant (N) hors équlibre ( Va=0.2V) avec

(Na=2.10'® cm™, Na=2.10"° cm™®, Nd= 10 ** ecm™,Lx3=16pm)

Lorsqu’on polarise la structure avec une tension Va positive, la largeur de la zone
de charge d’espace diminue. Ainsi, la différence entre les pseudo-niveaux de Fermi ou
les quasi-niveaux de Fermi dans la zone quasi-neutre est bien égale a la tension de
polarisation Va. Ces entités permettent donc de décrire les densités des porteurs mobiles
hors équilibres et donc le niveau de Fermi dans 1’équilibre doit étre remplacé par les

quasi-niveaux de Fermi hors équilibre.

1V-4-2) Variation du potentiel électrostatique ¢ et les concentrations de

Dporteurs mobiles n et p:

Ces trois parametres sont donc le résultat de la résolution numérique
tridimensionnelle du systéme formé par 1’équation de Poisson et les deux équations de
continuité des électrons et des trous, a partir desquels, nous déduisons la caractéristique
courant-tension 1(V) des dispositifs électroniques. Nous allons donc examiner
’évolution de ces trois paramétres en considérant la jonction structure P*-P- Semi-

isolant (N).
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1) Potentiel électrostatique et champ électrique :

La figure (1V.6) illustre la distribution du potentiel électrostatique 3D de la diode a
I’¢équilibre thermodynamique. Nous pouvons remarquer 1’apparition de deux zones de
charge d’espace 1’une qui est faible qui se crée dans la jonction P*P avec une hauteur de
barriere faible (de 1’ordre de 0.1 V) et I’autre est plus importante, elle se crée dans la

jonction P-N(SI) avec une hauteur de barriére (de 1’ordre de 1 V)).
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Figure 1V.6 : Distribution du potentiel électrostatique de la diode P*-P-
Semi-islant (N) & I’équlibre thermodynamique avec (Na=2.10'® cm™,
Na=2.10* cm™, Nd=10 ** cm™)

Sachant que le potentiel électrostatique présente une forte variation au niveau
des jonctions, le maillage que nous avons adopté dans notre programme de simulation
pour cette structure est raffiné a ces zones. En effet, dans le régime électrostatique ces
zones s’étendent dans la direction des polarités (direction de X) et selon les gammes de
concentration de dopage de la couche et des tensions inverses utilisées dans la
simulation afin d’améliorer la précision suivant I’axe des X, nous avons utilisé¢ peu de

nceuds dans la direction Z (4 nceuds).
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La présence du champ électrique interne & l'intérieur des jonctions P*-P et P-
Semi-isolant (N) signifie qu'il y aucune différence de potentiel électrostatique a travers
les régions de charge d'espace. Pour déterminer le profil du champ électrique interne et
du potentiel électrostatique dans la jonction p-n, nous utilisons 1’approximation
d’épuisement qui suppose que la densité de charge p est nulle dans les régions quasi-
neutres et elle est entierement déterminée par la concentration de dopants ionisés dans la
région de déplétion.

Apres avoir calculé le potentiel électrostatique, nous pouvons déduire le champ

électrique par la simple équation suivante :
l ~zk
E(x,y,z) = ff:p foy foz o(x,y,z)dxdydz (IV-1)

La figure IV.7 illustre le résultat de simulation du champ électrique correspondant au

potentiel électrostatique donnée en figure 1V.6.

champ électrique [V/cm]

100
1 [0}
50 200 axevy, J)

axe x ,l)

Figure 1V.7 : Distribution du champ électrique de la diode
P*-P- Semi-islant (N) a I’équlibre thermodynamique avec

(Na=2.10"® cm™, Na=2.10"° cm™®, Nd=10 ** ¢cm™)
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2) Concentrations des électrons et des trous :

Le profil de concentration tridimensionnelle des porteurs de charge mobiles net p
dans la jonction étudiée est présenté dans la figure 1V.8 et IVV.9 Dans la région quasi-
neutre P+ la concentration des trous est la méme que dans les semi-conducteurs dopés
(Na=2.10"8cm™). Les concentrations de porteurs de charge majoritaires dans la région de
charge d'espace diminuent tres rapidement. Ce fait, nous permet de supposer que la
région de charge d'espace est épuisée de porteurs de charge mobiles et plus
particuliérement la région semi isolante N.

Concentrations des porteurs mobiles log(p) [cm-3]

10 © log(Y)
log (%)

Figure 1V.8: Distribution de la concentration des trous p de la
diode P*-P- Semi-islant (N) hors équlibre ( Va=0.2V) avec

(Na=2.10" cm™, Na=2.10"® ecm™, Nd= 10 *cm™)

Concernant la distribution des trous (figure 1V.9), le méme raisonnement peut étre

appliqué ; les trous qui étaient minoritaire dans la région N deviennent majoritaires dans la
région P”.
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Concentrations des porteurs mobiles log(n) [cm-3]

(0] (0]
log(Y) log (9

Figure 1V.9 : Distribution de la concentration des électrons n
de la diode P*-P- Semi-islant (N) hors équlibre ( Va=0.2V)
avec (Na=2.10' cm®, Na=2.10'® cm™, Nd=2. 10 2 cm™)

Afin de voir les deux effets des concentrations n et p, nous tragons leur variations a 1 D
dans une méme courbe (Figure 1V.10).
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Figure 1V.10 Distribution des concentrations des porteurs n et
p hors équilibre de la diode P*-P- Semi-islant (N)

Cette figure montre que la concentration de porteurs majoritaires ne change pas
de maniere significative tandis que la concentration de porteurs minoritaires (électrons
dans la région de type p et les trous dans la région de type n) va fortement augmenter.

Sous polarisation inverse les valeurs des concentrations en électrons et en trous
subissent une diminution importante par rapport a celles obtenues a 1’équilibre
thermodynamique. Par contre, sous polarisation direct, le phénomeéne est inversé.

La concentration des porteurs minoritaires a la frontiére de la région de charge
d'espace augmente exponentiellement avec une application de tension de polarisation

directe suivent la loi de la statistique Maxwell-Boltzmann :

np = nex ??E‘i—ﬂ) (v -2)
p [ p" < kT
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Mais il est encore beaucoup plus faible que la concentration des porteurs majoritaires
(faible injection de conditions).

3) Densités de courant jn et jp :

En utilisant le potentiel électrostatique y(x,y,z) et les concentrations des €lectrons et

des trous n(x,y,z) et p(X,y,z), nous pouvons déduire les densités de courant d’électrons et

trous jnet jp par:

i = (0(p+a(p+6(p>+ D <6n+6n+an> v.3
Jo =AM\ gx "oy Taz) T \ox T 9y T 8z (1v.3)
. dp d¢ 0<p) (017 dp 617)

Jo = PHp (ax + dy * oz Dy \5x dy 0z (v.4)

Nous avons simulé les densités de courant Jn et Jp de notre structure dans les

conditions hors équilibre, le résultat est illustré dans la figure 1V.11.

-6 _ . . +
1,2x10 lecourant de la jonction P P

6
1,0x10 -

77 g_\
8,0x10" -
7
6,0x10" - I
4 J
-
4,0x10" I =3+,
o
2,0x10" -
0,0
L . B S e

T T T
-2000 o 2000 4000 6000 8000 10000 12000 14000 16000

courant( A)

AXe X{(nm)

Figure 1V.11 Distribution a I’échelle linéaire des densités de courant

Jn et Jp structure P*(GaAs)-P(GaAs)-N(Semi isolant GaAs)

Dans la figure 1V.12, nous donnons La variation des densités de courants a
différentes tensions appliqués (-1V, 0.2 V et 1V). Etant donné que 1’ordre de grandeur
des valeurs de courant est tres différent, nous avons choisi une échelle semi-

logarithmique.
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Figure 1V.12 : Variation des densités de courants a différentes tensions

appliqués (-0.2Vv, 0.2 V et 1V).

Les deux figures montrent que les trous et les électrons partagent la conduction
du courant par leur apparition a partir de I'anode (contact gauche) et de cathode (contact
droite) respectivement.

Sous polarisation, les densités de courant suivant 1’axe des X sont décrites par les

équations suivantes :

Jyv(x) = % [exp (z(T ) 1|exp (— %) (IV.5)
Jp(x') = qp—fno[exp (3:;) 1] exp (— :—;) (IV.6)

Remarquons que dans notre calcul numérique , nous pouvons valider les résultats de
courant en vérifiant sur la figure obtenue de Jn et Jp I'approximation de Scharfetter

Gummel [7] [8] qui suppose que la somme de courant de trous et d’électrons reste

constante le long de la jonction.
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4) Caractéristique I-V :

La figure 1V.13 représente les caractéristiques simulées des courant-tension de la

structure
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Figure 1V.13 : Caractéristiques simulées 1-V a I’échelle linéaire et semi-logarithmique de
la structure hors équlibre (Na=2.10'® cm, Na=2.10'® cm™, Nd=10* cm™’

Cette courbe de la variation de courant en fonction de la tension de polarisation
de la structure P+ montre que notre diode P+P-N(Semi-Isolant) se comporte comme une
jonction PN redresseuse c’est-a-dire elle conduit le courant en direct et le blogue en
inverse.

A D’obscurité, et en I’absence de tension de polarisation, la situation a l'intérieur
de la jonction peut étre considérée par I'équilibre entre le courant de recombinaison et le
courant de génération.

J=Jrec—Jgen=10 pourV, =0V
lorsqu’une faible tension de polarisation directe est appliquée a la jonction, le courant de
recombinaison augmente avec le facteur de Boltzmann (exp(qV/KT)) (I’approximation

de Boltzmann):

Va
]rec(Va) = ]rec(Va = 0) exp (Z(T ) (IV. 7)
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D'autre part, le courant de génération est presque indépendant de la barriére de potentiel
a travers la jonction et il est déterminé par la disponibilité des porteurs minoritaires

générés thermiquement dans les régions dopées :

IV-5) PHENOMENES DE TRANSPORT DE LA STRUCTURE
STRUCTURE P+-P-N (SEMI ISOLANT) GaAs EN PRESENCE
D’UN CENTRE PROFOND :

Un centre participant a un mécanisme de recombinaison du type Schockley Read
et Hall est caractérisé par quatre nouveaux parameétres pouvant varier indépendamment
I’un de 1’autre nj; et pi; qui sont fonctions de la position d’énergie du niveau dans la
bande et T et Ty parametres liés aux sections efficaces de capture pour les électrons et
les trous et enfin la densité Nt (cm™) du centre lui-méme. L’analyse des mécanismes de
transport peut étre faite dans ce cas en considérant qu’un seul type de porteur qui
domine le transport de courant en un point donné. La continuité du courant total est bien
assurée a travers toute la structure. On passe ainsi d’un courant d’électrons a un courant
de trous a travers une zone d’intense recombinaison (front de recombinaison).

Nous présentons par la suite, les résultats de comparaison du comportement
électronique de la diode sans et en présence d’un centre profond avec différentes
concentration pour un régime stationnaire (Figure 1V.14 et 1V.15). Nous allons donc
traiter le cas des semi-conducteurs compenses dont la concentration en centres profonds

est importante.
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Du point de vue analytique le calcul se fait de la maniére suivante :

A 1’équilibre thermodynamique, loin des zones de charge d’espace, la condition de neutralité
¢électrique s’écrit :

N, +N,=p, (1V-8)
1
n, = Nc.exp—[ﬂj et p, = Nt{1+ exp %) (1V-9)

2
soit Di+ny@+E£J+NA—Nt=O

(04 o
E -E
avec o =N _.exp—| ———
o(52)
On obtient
nez—NA+NA.1+NtZNA4a (1V-10)
2 2 2
Et du fait que :
N, —Na 4% 551
NA NA

On peut écrire :

N E.-E
n,=|——-1|N_.exp—|—° ‘j
N, KT

D’apres les courbes IV-15 et la formule (IV-11) on peut conclure que la densité
des centres pieges joue un rdle important sur la détermination de la nature du
semiconducteur.

La densité de centres profonds ionisés p; s’écrit dans le cas du modéle
Shokley — Read comme suit:

T, Ny + TP

pt' 1t

(1V-12)
Tnt(p + plt)+ Tpt(n + nlt)

P, =N,.

85



La variation de p; est calculée a partir de la dérivée et on obtient :

T TPy + T JAD = T, (0 +T,p)AN

Ap, =N.,. (1V-13)
(Tnt'(p + plt)+ Tpt'(n + Ny ))2

La considération de pieges a trou nous méne a la condition suivante :
(¢)
_p:h>>1 (IV_14)
G, Tpt

Ainsi la relation (I1V-13) se réduit a :

N..

Ap, =P Ap (IV-15)

(p+py)

Le fait que Ap; est contr6lé par Ap, la charge d’espace aura tendance a devenir
plus positive Ap>> Ap>0,ce qui explique 1’augmentation de la densité de trous et par
suite la diminution de celles des électrons.

Le calcul de I’épaisseur de la zone de charge d’espace s’effectue en considérant
qu’elle s’étend essentiellement dans la région la moins dopée v, ou la charge d’espace

provient essentiellement des centres profonds ionisés tel que :

p=a(N; —N,) (IV-16)
Ainsi on retrouve :
%
W,.,) = (—Z'S'Vd ] (IV-17)
q'(NT - NA)

L’application d’une polarisation directe a pour conséquence une diminution de la
largeur de la zone de charge d’espace, sa variation est essentiellement associée a une
variation de 1’occupation du centre profond Ap; .Etant donné que les accepteurs sont
totalement ionisés, le deuxieme centre recombinant a une influence négligeable sur le
stockage des charges a cause de sa faible densité. Il ne peut par conséquent intervenir
que dans le processus de recombinaison vu sa grande section de capture découlant des
faibles valeurs des durées de vie (t, et T, allant de 10 107%). En effet une

augmentation de la densité de trous injectés & travers le contact P*v entraine, une
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augmentation de Ap; et par suite un accroissement de la densité des électrons libres
(figure (IV-15)) qui s’impose lorsqu’on se rapproche du contact P*v, ayant pour effet la
maintenance de la neutralité globale de la charge d’espace.

Le modele de Schokley Read supposant une valeur du champ électrique
négligeable dans les régions quasi neutres au voisinage du contact P*v, nous pouvons a
priori dire qu’il n’est donc pas suffisant a représenter de manicre exacte les mécanismes

de transport a travers une jonction P*v en présence de centres profonds.

IV-6) JONCTION P-v-N

La structure de la diode PIN ou P-v-N est la base de tous composant de puissance.
Son étude nous permet de bien connaitre la physique et les caractéristiques électriques
des composants de 1’électronique de puissance. La diode PIN est une diode dans laquelle
est interposée, entre ses zones P et N, une zone non dopée, dite intrinséque (d'ou | ou
v)avec un contact ohmique . Cette diode, polarisée en inverse, présente une capacite
extrémement faible, une tension de claquage élevée. En revanche, en direct, la présence
de la zone | augmente la résistance interne ; celle-ci, dépendante du nombre de porteurs,
diminue quand le courant augmente : on a donc une impédance variable, contrélée par
une intensité (continue). Ces diodes sont donc soit utilisées en redressement des fortes
tensions, soit en commutation UHF (du fait de leur faible capacité inverse), soit en
atténuateur variable (contr6lé par un courant de commande continu).

La structure de la diode PIN est réalisée avec une couche P* trés dopée par
diffusion d’atomes accepteurs dans une couche épitaxie de type N tres peu dopée. Cette
couche est appelée zone centrale ou historiquement base intrinséque. L’épitaxie N est

réalisée sur un substrat épais trés dopé de type P".
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P+ semi-isolant N+

Figure. 1V.16 Modéle géomeétrique d’une diode PIN
a base de GaAs.

Les dimensions de la diode PIN suivant I’axe X et leurs profils dopage sont données
dans le tableau 1V.3:

Zone P* Na=2.10% cm™
Zone | Variable n;: 10** cm™
Zone N Nd=10'° cm™

Tableau 1V. 3 Paramétres géomeétriques de la

Les principaux parameétres caractérisant la structure étudiée ainsi que les
constantes nécessaires pour le calcul sont ceux utilisés dans la structure P-v regroupés
dans le tableau (1V-2).

IV-6-1) Simulation tridimensionnelle d'une diode P-y-N

Le méme programme utilisé précédemment peut étre utilisé pour cette structure.
Nous commengons notre simulation sur une diode PIN réalisée a base de GaAs [10].
Avant d’entamer le calcul de la caractéristique [-V, nous allons déterminer d’abord
certains parameétres dont ils peuvent intervenir dans le courant tels que le potentiel
électrostatique, ainsi que les concentrations des porteurs mobiles des électrons et des

trous a l'intérieur de la structure polarisée. La zone v est faiblement dopée de type n de
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dopage résiduel (variant la concentration intrinséque jusqu’a 10** cm™). Ce niveau de

dopage est électriqguement équivalent au matériau GaAs intrinséque.

1) Potentiel et concentration des porteurs :

Dans les figures IV-17 (a, b et c¢) nous présentons les résultats de simulation obtenus
par notre logiciel respectivement du potentiel électrique, la concentration des électrons
et des trous libres a I’équilibre thermodynamique.

Une zone de charge d’espace se forme a la frontiére de la zone P* et de la zone N. La
zone intrinséque peut étre pas completement dépletée a 0 V. Il est nécessaire d’appliquer
une tension inverse suffisante pour que la zone soit complétement désertée de porteurs.

L étude du potentiel électrostatique dans les deux diodes montre qu’il existe deux
zones de charge d’espace dans la diode au voisinage de chaque jonction. Du fait du trés
fort niveau de dopage de la zone P* et du trés faible niveau de dopage résiduel dans la
zone | (Ng = 10*%cm™®), la ZCE de la jonction P*N" s’étend principalement dans la zone
intrinséque.

Wzce = Xp: + Xn- = Xn- (1Vv.8)

Avec Xp. et Xy-. Sont respectivement les longueurs de pénétration de la zone de charge

d’espace dans les zones P* et N™.
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Figure V.17 Distribution 3D d’une structure P-v-N dans le plan (O,x,y)

Les concentrations des électrons et des trous présentées sur les graphiques (b) et

(c) vérifient les variations données par les équations suivantes :

n = N; e~ Ec—Em)/KpT

P = NV e_(EFp_EV)/KBT

(1v-9)
(1vV —10)

Au voisinage de la jonction P-SI(N) et de la jonction SI(N)-N, une zone désertée

de porteurs libres est apparue, et les trous du matériau P et les électrons du matériau N

sont séparés par les barrieres de potentiel et ne peuvent se recombiner.
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1) Caractéristiques I-V :

Avant de tracer la caractéristique 1-V, nous présentons en figure 1V.18 la variation du
potentiel électrostatique a différentes tensions de polarisation au niveau de la zone

intrinseque.

0,2 -
] —0,6v

0,0 —0,1V
02 -0,6v

-0,4

-0,6

-0,8

-1,0 —

-1,4

Potentiel électrostatique (Ev)

: : : : : : : ,
0 50 100 180 200 250
Axe X ©m

Figure. 1V-18 Variation du potentiel électrostatique en fonction de la tension de polarisation

Nous observons que la largeur de la zone de charge d’espace varie
proportionnellement avec la tension inverse, et par conséquent, la hauteur de la barriere
de potentiel augmente et le courant diminue. Contrairement pour une polarisation
inverse, la largeur de la zone de charge d’espace est inversement proportionnelle a la
tension directe, ce qui conduit & une diminution de la hauteur de la barriere de potentiel
et par conséquent le courant qui traverse la diode augmente.

La figure IVV.19 illustre la caractéristique simulée courant-tension d’une diode

P-v-N en prenant la largeur de la couche isolante égale a 25um avec un dopage

Np=10*cm™=.
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5 . . .
10 Polarisation inverse

Polarisation directe

Courant(A. cm™)
o
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Figure 1V.19 : Caractéristique simulée courant-tension d’une diode P-v-N

Cette caractéristique vérifie qu’une diode PIN se comporte comme diode
redresseuse, ¢’est-a-dire, elle est conductrice lorsqu’elle est polarisée en direct et elle est
bloguée en polarisation inverse. Une polarisation directe de la jonction consiste a
appliquer une tension positive Va au c6té P, ce qui a pour effet de diminuer ces barrieres
de gVa. Les valeurs des concentrations de porteurs augmentent, les trous et les électrons
peuvent alors diffuser (transport sous 1'effet d'un gradient de concentration)
respectivement vers les régions N et P et se recombiner au voisinage de la jonction ou il
y a a la fois des trous et des électrons en excés par rapport a 1'équilibre. Contrairement,
la polarisation inverse a pour effet d’augmenter I’effet de barricre et le courant qui passe

devient négligeable.
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IV-4) CONCLUSION :

La validation du modéle de piégeage introduit dans le modéle physique du
logiciel SIM 3D s’est effectuée par la simulation d’une diode longue P*v et P'v N*
réalisées a base du matériau GaAs.

L’étude a 1’équilibre thermodynamique a permis une premicre visualisation des
distributions de potentiel, les résultats obtenus servant de valeurs initiales pour la
simulation (par la méthode de Newton) de la structure P'v et P*v N* sous polarisation
directe et inverse (méthode combinée).

Une optimisation du maillage par 1’étude de plusieurs types de discrétisation a
permis d’opter pour un maillage irrégulier a pas variable, I’avantage de cette méthode
consiste dans I’obtention d’un maillage grossier dans les régions neutres et serré dans les
régions voisines de I’interface P*v.

Les allures des courbes ainsi que les ordres de grandeurs des différentes
concentrations déterminées par le calcul 3D sous polarisation directe et inverse sont
physiquement correctes. L’application de plusieurs densités des centres piéges nous a
permis de conclure que ces dernieres jouent un réle important sur la détermination de la
nature du semiconducteur.

Un résultat typiquement li¢ a 1’existence de pi¢ges dans le semi-conducteur
utilisé, a été observé en polarisation inverse de la structure de test, En effet, sous ce type
de polarisation les courbes de concentration en électrons libres ont révélé un
appauvrissement en électrons dans les zones quasi neutres de la région v faiblement
dopée. Cet état est lié a I’existence d’une charge d’espace négative due a la
considération de piéges a trou uniquement.

Nous avons validé nos programmes de simulation en vérifiant par la
caractéristique 1(V) que la diode PIN se comporte comme une diode redresseuse, elle

conduit le courant direct et le blogue en inverse.
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Chapitre V

/

ETUDE COMPARATIVE DES
SEMICONDUCTEURS A
RELAXATION ET A DUREE DE VIE




V-1) INTRODUCTION :

D’apres la terminologie de Van Roosbroeck et Casey [1] les semi conducteurs se
divisent en deux catégories les semiconducteurs a relaxation et les semi conducteurs a
durée de vie selon que le temps de relaxation diélectrique est plus court ou plus long que
la durée de vie des porteurs minoritaires injectés.

Si le temps de relaxation diélectrique est plus court que la durée de vie c’est le cas
des semiconducteurs & durée de vie, dans le cas contraire ce sont les semiconducteurs a
relaxation.

Pour une valeur tg trés supérieure au temps de relaxation diélectrique Tg(Tg<<to),
les résultats obtenus peuvent étre analysés en utilisant de simple injection et en
supposant une durée de vie commune des porteurs en exces qui est constante pour les
électrons et les trous a travers la région v ce type de semi-conducteur sera appelé un
semi-conducteur a durée de vie .

Dans le cas contraire ou 1o est tres inférieure au temps de relaxation diélectrique
Trd(Trd™>>T0), les effets de charge d’espace est trés importante par tout et les durées de vie
des porteurs en exces varient énormément d’un point a un autre le long de la structure.
Ce type de semi-conducteur sera appelé semiconducteur a relaxation.

Le profil de distribution du potentiel, la concentration des porteurs libres, ainsi
que le champ électrique et les caractéristiques courant- tension sont obtenus par la
résolution numérique des équations phénoménologiques de transport pour les des
structures semi conductrices du type P*v a base de GaAs semi-isolant pour lesquelles un
centre profond est considéré [2][3][4].

L’algorithme le mieux conforme a la résolution des équations non linéaires aux
différences partielles découlant du modéle physique, établi est celui de Newton. Cette
méthode cependant, ne converge rapidement que si les valeurs introduites sont
convenablement choisies. Nous avons donc adapté une méthode combinée, qui réunit a
la fois la méthode de Gummel et celle de Newton, créant ainsi un relais entre les deux
algorithmes, permettant a la fin une diminution de temps de calcul et une meilleure
convergence.

Nous allons donc nous intéresser a faire les calculs du potentiel, de la densité des
électrons et des trous libres pour le semi-conducteur a durée de vie et a relaxation a

1’équilibre thermodynamique et sous polarisation pour différentes tensions appliquées.
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V-2) STRUCTURE P-N AVEC CENTRES PROFONDS:

Suite aux conclusions tirées au chapitre IV concernant les diodes Pv et PvN et a
I’étude expérimentale qui montre que les phénoménes de transport sont accentués dans la
jonction P-v. Nous allons d’abord commencer par cette structure pour pouvoir mieux
constater la différence de comportement entre les semiconducteurs a relaxation et les

semiconducteurs a durée de vie

Tum 100um

Figure V.1 schéma géométrique
des structure P-v GaAs

La structure de la diode PIN est la base de tous composant de puissance [1]. Son
étude va nous permettre de bien connaitre la physique et les caractéristiques électriques
des composants de puissance. Cependant et afin de mieux valider notre programme de
simulation nous allons considérer une partie de la structure PIN qui est la jonction P-v
ou v est la zone représentant le matériau semi-isolant du GaAs.

La structure a étudier est donc une structure de type P-v ou la couche v est
Iégerement de type N. Nous traitons les comportements opposes des semi-conducteurs a
durée de vie et a relaxation par ajustement des parametres Tne €t Tpe. NOUS Supposerons
aussi que les conditions initiales sont telles que les concentrations de porteurs sont
fixées a leurs valeurs obtenues a 1’équilibre thermodynamique, et nous allons utiliser
deux types de conditions aux limites ;

Dirichlet : elle est conditionnée par la valeur de la tension de polarisation appliquée
Neumann : elle est appliquée sur les plans inconnus
Nous résumons |’ensemble des grandeurs numériques des parametres électriques et

geométriques relatifs aux deux structures de test dans le tableau suivant :
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Paramétres physiques [7]:

KT=26.10%V. &=12.5 u,=4000 cm¥V. u,=280 cm*V.s ni=3.10%m>.
Zone P : épaisseur Wp=1pm Na=3.10*cm™

Zone v : épaisseur Wp=100um

Np=1.5.10"'cm

n;=3.10%m> p;=3.10"cm’3

Cas d’un SC a durée de vie

Tht= Tpt =107

Cas d’un SC a relaxation

Tur=Tp =1 0"s

Ces paramétres nous conduisent aux valeurs suivantes pour les temps
caractéristiques

Pour la zone v

Ta =4.8107s

Cas d’un SC a durée de vie =1 0%

Cas d’un SC a relaxation 7=1 0's

Tableau V.1 : paramétres physiques de la structure P-v I

V.3) RESULTATS DE SIMULATION ET INTERPRETATION :

V-3-1) Potentiel et concentration des porteurs libres de la structure:

I) A I’équilibre thermodynamique

L’étude a I’équilibre thermodynamique est une étape essentielle pour une premicre
simulation d’une structure de test [7]. Par ailleurs, la sensibilité¢ de la méthode de Newton aux
valeurs initiales nous ménera a utiliser les résultats obtenus a 1’équilibre thermodynamique
comme valeurs initiales. De plus, 1’état d’équilibre thermodynamique figure (V-2) peut nous
donner une premiére représentation des distributions de potentiel et de porteurs libres a travers
une jonction. Dans ces courbes, nous avons choisi de tracer toutes les courbes en fonction des
points 1,j,k et non pas de la distance réelle en pm. Ce choix est argumenté par le fait qu’a une

distance réelle on ne peut observer le changement de comportement ¢lectrique en passant d’un
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semi-conducteur & un autre. Ainsi, nous choisissons de prendre 15 points sur la région P*, et
135 points sur la région v permettant de donner plus de points a la région de la zone de charge

d’espace.

profil de distribution des électrons libres a 'equilibre thermoynamique

Sy

(o]
O
Y

log10 de concentration des électronslibres {cm-.

axery axe x

o
£

Figure (a) profil de distribution du potentiel
Figure (b) profil de distribution des
électrons

Figure (c) profil de distribution des

trous

o
=
¥

log10 de concentration des trous libres [(cm-3)
=
'

0
aKe y 0 axe X

Figure (V-2) SC a relaxation et a durée

de vie a I’équilibre thermodynamique




Les résultats de la simulation & 1’équilibre thermodynamique sont obtenus par
application de 1’algorithme de Gummel appelé aussi méthode découplée. Les résultats obtenus
pour les semiconducteurs a duree de vie sont identiques a ceux a relaxation et ils sont
conformes aux parametres physiques donnés pour la région p.

Na= 3.10%cmet la région v est de type n de concentration Ng=1.5x10"" cm™, pour mieux

comparer les concentrations n et p, nous représentons ces résultats suivant 1’axe x uniquement

profil de distribution des porteurs libres  'equilibre thermodynamigue
16 T T T T T T

—_ —_ —_
[ny] [ma] [ [ 4=

=

log10 de concentration des porteurs libres (cm-3)

1 |
0 20 40 B0 80 100 120 140
axe x

Figure (V-3) profil de distribution des

porteurs a l’équilibre

D’aprées la courbe de la figure, il est visible que la zone de charge d’espace s’étend
essentiellement a travers la structure la moins dopée N. Ceci a pour conséguence que le
régime de conduction sera contrdlé par un effet de contact P v, ou le potentiel de diffusion est
de 20 KT/q conforme au calcul analytique [8] :

Vd=log((Na*Ng)/(ni*ni)), soit, égale a la valeur retrouvée numériquement Vd=20.03KT/q.
Les allures des courbes ainsi que les ordres de grandeurs des différentes concentrations
déterminées par calcul 3D sont physiquement comparables aux calculs analytiques a une

dimension.
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II) Hors équilibre

En régle générale, pour une tension pas trop élevée, I’effet de la diffusion peut
étre négligé a D’intérieur du volume, le comportement sera trés différent pour les
semiconducteurs a durée de vie ou a relaxation, nous considérons donc séparément ces
deux cas :

1) Semiconducteurs a duree de vie

profil du potentiel pour une polarisation directe de 10 KT/q pour un semi conducteur a durée devi profil de distribution des electrons pour une polarisation directe de 10 KT/y pour un semi conducteur & dur

psi (kT/q)

log10{n{cm-3))

150

axex(point) 0o

axey(point)

axe y(paint) axe y(point)

profil de distribution des trous libres pour une polarisation de 10 KT/y pour un sc a durée e vie

Figure (a) profil de distribution du potentiel

log10 (p (cm-3))

Figure (b) profil de distribution de la densité des
électrons

Figure (c) profil de distribution de la densité des

axe y 00 e x trous

Figure (V-4) SC a durée de vie sous polarisation de 10 KT/q




2)

Dans la figure (V-4-a) nous constatons une distribution du potentiel qui prend la
valeur de 10KT/q coté P* et qui commence a augmenter coté v jusqu'a qu’il atteint la
tension de diffusion de 20 KT/q a I’extrémité en créant pratiquement une zone de charge
d’espace qui s’étend essentiellement sur toute la partie v.

Nous remarquons une augmentation de la densité d’électrons libres sur la figure
(V-4-b) a ’extrémité du coté v en fonction de la tension de polarisation avec une large
zone de charge d’espace qui s’étend a travers la plupart de la zone la moins dopé v et qui

confirme le résultat trouvé sur la figure (V-4-a).

Inversement aux électrons la concentration des trous voir figure (V-4-c) augmente
de plus en plus en se rapprochant du coté P*, tout en gardant la méme allure de la zone
de charge d’espace représentée sur les autres courbes, tout en respectant les valeurs de

Ng et de Na a ’extrémité de la zone v et P respectivement.
Semiconducteurs a relaxation :
Dans le cas extréme ou le temps de relaxation diélectrique est trés élevée, Les

semiconducteurs a relaxation se comportent comme des isolants, il y a toute fois une

importante différence dans la concentration des porteurs qui sera tres importante.
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profil de distribution du potentiel paur une polarisation de 10 KT/g pour un sc a relaxation profil de distribution des électrons pour une polarisation de 10KT/y pour un SC 4 relaxation
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profil de distribution des traus pour une polarisation de 10KT/y pour un SC & relaxation
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Figure (V-5) SC a relaxation sous polarisation de

10 KT/a




Un comportement trés opposé est constaté pour les semiconducteurs a relaxation
(Figure V-5) puisque il gardait toujours les valeurs d’équilibre thermodynamique aux
extrémités et une augmentation légere a travers la structure avec apparition d’un front de
recombinaison et une zone de charge d’espace tres étroite comparée a celle de la durée
de vie. Cette différence de comportement va étre appuyée par le calcul du champ et du
courant électrique, Pour un semiconducteur a relaxation, la charge d’espace ¢lectronique
sera injectée dans le volume v, une zone trés étroite de recombinaison intense assure la
continuité de ces deux courants, électrons venant de la droite et trous venant de la
gauche. A I’intérieur du volume, la localisation du front de recombinaison dépend a son
tour du rapport des mobilités, sur ce front de recombinaison la durée de vie en exces est
treés faible elle est de 1’ordre de 1o. A I’extérieur de ce front, la durée de vie des porteurs
en exceés n’a pas de valeur constante, elle dépend essentiellement de la densité des
porteurs libres. De plus, I’accumulation d’un type de porteurs est associé a la déplétion
de I"autre (An n’est pas égale a AP comme dans le cas d’un semiconducteur a durée de
vie), le taux net de recombinaison est en générale faible et 1’effet de recombinaison peut

souvent étre négligée.

Dans le souci de pouvoir faire une comparaison entre les différentes courbes de
distribution de porteurs libres sous différentes polarisations, et dans I’impossibilité de
les tracer dans le méme graphe, on a choisi de les tracer sur 1’axe des x. Les tracés sont
donnés en fonction des points de maillage et non pas par la longueur, la région P est
discrétisée sur 15 points et la région N sur 135points, permettant ainsi de mieux

présenter la zone de charge d’espace.
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Figure (V-6) profil de distribution du potentiel
Pour le semi-conducteur a relaxation et a durée

Pour le semiconducteur & relaxation ou a durée de vie on a obtenu les mémes
profils du potentiel pour différents tensions de polarisation, nous remarquons que les
allures des courbes sont correctes, ce qui se justifie par 1’apparition de chaque tension
appliqué du cote P+, Pour I’extrémité de la partie v toutes les courbes se rejoignent et
prennent la valeur de diffusion de valeur 20 KT/q.

Nous allons par la suite, présenter 1’évolution de la concentration des porteurs

libres pour les deux types de semiconducteur (voir figure (V-7) et (V-8)).

106



3) Profil de distribution de la densité d’électrons :
Pour mieux faire la comparaison, nous allons tracer le profil de la densité
d’¢lectrons libres pour les deux types de semiconducteurs, semiconducteur a durée de
vie avec th=ty =10 est un semiconducteur & relaxation avec ty=tp, =10"'s pour

plusieurs tension de polarisation
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Figure (V-7) profil de distribution de la densité d’électrons libres p
our différents tension de polarisation



Pour mieux faire la comparaison, nous tragcons le profil de distribution de la
densité d’electrons libres pour le semiconducteur a relaxation et a durée de vie dans le

meme graphe.

12 T T T T T T
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Figure (V-8) profil de distribution de la densité des
trous pour un SC a relaxation et a durée de vie
Tous les resultats trouves sous polarisation sont obtenus par application de

1’algorithme de Newton.

Nous remarquons pour un semiconducteur a durée de vie que pour chague tension
de polarisation du cote P+ les valeurs de concentrations augmentent et cela en
correspondance avec la tension de polarisation et gardent la valeur du Ng coté v, tandis
que pour un semiconducteur a relaxation, ce phénomene disparait et la structure garde la
valeur initiale de la concentration d’¢électrons libres N cote P+ et v. Nous remarquons la
formation d’une zone de charge d’espace trés étroite comparée au semiconducteur a
durée de vie et par conséquent, I’apparition d’un front de recombinaison.

La structure n’est munie que d’un seul contact injectant. Pour les
semiconducteurs a durée de vie sous polarisation on remarque une diminution de la
largeur de la zone de charge d’espace par rapport a 1’équilibre thermodynamique mais

largement plus étendu que celui des semiconducteur a relaxation.
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Pour mieux interpréter, il sera plus judicieux de tracer les profils de distribution
des trous en choisissant les mémes valeurs de 1, et 1 et sous les mémes tensions de
polarisation (voir figure (V-8))

4) Profil de distribution de la densité des trous:
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Figure (V-9) profil de distribution de la densité
des trous pour différents tension de polarisation




Pour mieux faire la comparaison, nous tracons en figure V-10 le profil de
distribution de la densité d’electrons libres pour les semiconducteurs a relaxation et a

durée de vie.
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Figure (V-10) profil de distribution de la densité des électrons
libres pour un SC a relaxation et a durée de vie

Le tracé des courbes donnant Te profil de Ta distribution des trous a révéleé les
mémes constations faites pour les électrons libres

La contribution a 1’extension de la zone de charge d’espace dans la région v
provient essentiellement des porteurs libres et des donneurs ionisés, notons que tout le
long de la structure pour un SC a durée de vie An=Ap, la tendance est vers la
neutralisation de la charge d’espace, les valeurs de n et p dans les zones neutres

augmentent vérifiant la loi[8]

ev ev
n = ngexp (ﬁ) et P = po€exp (ﬁ) wv-=2)
Pour les semiconducteurs a relaxation a faible polarisation, les valeurs de n et p

dans les zones neutres garde les mémes valeurs que celle de [1’équilibre
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thermodynamique, pour des tensions plus faibles que 20 KT\g la conduction est
contrdlée par I’effet de contact, comme un>>pup, le front de recombinaison se produit au
voisinage du contact P, a la droite du front de recombinaison on observe une déplétion
de trou

Pour la tension de 20 KT/q, on atteint pratiquement le régime de bandes plates,
on constate une augmentation de la densité des ¢€lectrons et des trous coté P et cote v
respectivement.

Pour les semi-conducteurs a relaxation, on remarque un front de recombinaison
plus pres de la région P, cela est confirmé en tracant les courbes des concentrations des
porteurs libres en um

On comparant les courbes des figures (V-8) avec (V-9) on constate clairement la
différence, les semiconducteurs a durée de vie représente un zone de charge d’espace qui
s’¢élargit au long de la structure tandis que celui a relaxation représente un front de
recombinaison plus prés de la zone P.

Les temps de relaxation et de durée de vie ont une signification précise
correspondant a un régime de conduction associé a un faible écart des concentrations des
porteurs libres des concentrations des porteurs par rapport a [’équilibre
thermodynamique, T4 est le temps nécessaire a la relaxation en régime transitoire, 1o est
liée a la durée de vie des porteurs en exces, ce parametre a été introduit dans 1’équation
de transport .

Lors de I’étude du transport dans un régime stationnaire, il est souvent plus commode
d’introduire des longueurs caractéristiques que d’introduire des temps caractéristiques la
longueur de debye Lp et la longueur ambipolaire Lp,. Pour un semi-conducteur a durée
de vie on aura

ﬂzﬁ(L—”)z «1 W -3)

To Tp LDa

Pour un semi-conducteur a relaxation on aura

T T, [ Lp\?
Ld:—"(—”) » 1 (22=72Y
To Tp Lpa

Les semi-conducteurs a relaxation satisferont la derniere condition, on aura ainsi
Lo<<Lpa, dans le cas extréme ou le temps de relaxation diélectrique est tres élevé, ils se
comportent comme des isolants, il y a toutefois une différence importante entre les
isolants et les semi-conducteurs a relaxation. Pour un isolant la concentration des
porteurs libres est négligeable alors que pour des semi-conducteurs a relaxation la
concentration des porteurs libres peut étre importante, afin de satisfaire les conditions
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(V-3) et (V-4), les valeurs typiques sont réalistes dans un intervalle allant de 107% 10725

[10-12]
V-3-2) Grandeurs secondaires :

V-3-2-1) Champ électrique
Apres le calcul du potentiel on peut tirer directement les valeurs et les formes du
champ électrique [13]. Les courbes représentées pour le champ électrique sur la figure

(V-10) et (V-11) sont tracés en valeur absolue.

E(v/cm)
=N
o
o
1

50

o 1580

axe x (point)
axe y (point)

Figure (V-11) Distribution du champ électrique SC
a durée de vie et a relaxation a l’équilibre
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Figure (V-12) Distribution du champ électrique sous
une tension de 5KT/q




A 1’équilibre thermodynamique la chute de potentiel a travers la structure est de
I’ordre de 20KT/q. Nous constatons un champ ¢lectrique négatif a travers la structure,
sous polarisation, le champ électrique|E|est inférieure aux valeurs maximale obtenue
pour V=0.

Nous retrouvons le méme ordre de grandeur du champ électrique pour les
différentes valeurs de polarisation des deux types de semiconducteurs, puisque la
variation du potentiel est identique.

Pour x=0 on a E=0 et V=0, cela laisse supposer que le contact P est un contact
ohmique pour les trous, en pratique la continuité de courant des trous doit étre assuré par
un courant de diffusion puisque le champ électrique est nul en x=0.

D’une fagon générale, I’application d’une polarisation directe a pour conséquence
une diminution de la barriere de potentiel voir figure (V-6), et par suite, une diminution
de la valeur absolue du champ électrique qui se traduit par une augmentation par rapport
a 1’équilibre thermodynamique de la concentration des porteurs libres et une diminution

de I’épaisseur de la zone de charge d’espace.

V-3-2-2) le Courant électrique :

On va s’intéresser maintenant au calcul du courant électrique et pouvoir enfin tracer
les courbes [I(V) pour les deux types de semi-conducteur et pouvoir faire une
comparaison entre eux, on va ainsi présenter le profil du courant que pour une seule

tension et assembler le tout pour pouvoir tracer la caractéristique 1(v).
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JpAfcm2)

1) Semi conducteur a durée de vie

Jn(Afcm2)

axe X 00 axey axe x G i axe y

a) Distribution de courant de trous Jp
b) Distribution de courant de trous Jn
c) Distribution des deux courants suivant

I’axe x

Figure (V-13) Distribution du courant pou un semi-conducteur
a durée de vie pour une tension de 10 KT/q

114



Jn{Afcm2)
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2) Semi conducteur a relaxation
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b) Distribution de courant de trous Jn
c) Distribution des deux courants suivant
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Figure (V-14) Distribution du courant pou un semi-conducteur
a relaxation pour une tension de 10 KT/q




On remarque que pour les deux types de semi-conducteur a relaxation ou a durée
de vie le courant Jn augmente de plus en plus qu’on se rapproche du cote N et il
diminue en se rapprochant plus de cote P+. Contrairement au courant Jp qui augmente
en se rapprochant de cote P+ et diminue en se rapprochant du cote N, la sommation de
ces deux courant donne un courant constant pour une tension donnée sur toute la
structure voir figure (V-13-c)et (V-14-c), ce résultat valide 1’exactitude de nos résultats
de calcul pour les concentrations de porteurs libres (trous et electrons) et distribution du
potentiel.

Dans le souci de ne pas répéter les graphes pour différents tensions et dans le but
de faire une étude comparative plus complete, nous avons tracé les courbes I(v) sous
polarisation directe et inverse pour différentes valeurs de de 1, passant ainsi d’un

semiconducteur a durée de vie a un autre type de semiconducteur qui est a relaxation

20 15 10 05 00 05 10 15 20
10§'|'|'|'r'|'|'|'
10" 4 polarisation inverse polarisation directe
10" + i
107 5
10° 4
10° 4
10° +
10° 4
107 4
10° 4
10° §

courant (A)
courant (A)

— T T T T 1
25 -20 -15 -0 -05 00 05 1,0 15 2,0

Tension de polarisation (V)

Figure (V-15) Figure comparative de la courbe I(v)

Entre SC a durée de vie et a relaxation
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Sous polarisation directe la variation de la charge d’espace dans la zone v est
associée a une variation de 1’occupation du centre profond, qui résulte d’une trés grande
section de capture découlant elles-mémes d’une trés faible valeurs de durée de vie,
entrainant une augmentation de la densité de trous injectés a travers le contact P*v par
suite une augmentation de Apt. La tendance a la necutralité électrique globale de la
charge d’espace nécessite un accroissement important de la densité d’¢électrons libres qui
va entrainer I’augmentation de la valeur de courant de diffusion.

La structure n’est munie que d’un seul contact injectant. D’une maniére générale,
pour une tension appliquée pas trop éleveé les courbes I(v) sont trés différentes pour les
semi conducteurs a durée de vie et a relaxation. Nous considérons donc ces deux cas :

Pour les semi-conducteurs a durée de vie (t,=10S et 7,=10°S) la charge d’espace du
contact P*N s’étend a travers la plupart de la structure cote N.

A trés basses tensions, le comportement est en général ohmique car 1’effet de contact est

négligeable, on a alors 1’équation suivante [12]:

J = q(nu, +py) 7

Pour les semi-conducteurs & relaxation (voir figure (V-15) (1,=10°S et

1,=10!S)), aux basses tensions, la conductance est maintenant trés élevée, on
observe un accroissement des quatre courbes, au-dela de la valeur de 20KT/q la
conductance devient plus faible que pour le cas de durée de vie, une preuve a été fournie
expérimentalement [14] pour le comportement a relaxation. Pour une tension comprise
entre 10 et 20 KT/q le contact P v contréle le mécanisme de conduction a travers un
phénomene de recombinaison qui est maintenant dominant. Dans le cas présent, la
recombinaison ne se produit pas uniformément a travers toute la région de charge
d’espace mais dans une zone étroite appelée le front de recombinaison dont la largeur
est de I’ordre de Lp=10.2um. A faible polarisation, la conduction est dominée par 1’effet
de contact, ceci correspond a des tensions plus faible que 20 KT/q, la déplétion des
¢lectrons au voisinage de 1’anode est associé¢ a une valeur négative de la durée de vie 1,
des électrons en excés, comme pn>>up le front de recombinaison se produit au
voisinage de p, a la droite du front de recombinaison, on observe une déplétion du trou .

En se dépassant de la valeur de tension 20 KT /g, le courant des semi-conducteurs a
durée de vie est plus important que celui du semi-conducteur a relaxation ceci traduit

I’augmentation de le densité des porteurs libres des SC a durée de vie par rapport a celles des
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SC a relaxation qui reste proche des concentrations a 1’équilibre thermodynamique dans les

régions neutres.

V-4) CONCLUSION

Le comportement électrique en régime stationnaire d’injection de porteurs pour
des structures possédant un contact injectant d’un seul porteur a été¢ étudi¢ pour un
semiconducteur a relaxation et a durée de vie.

Notre étude s’est basée sur la comparaison de deux types de semicoducteur qui
ont les mémes paramétres électriques sauf le temps de durée de vie; pour le
semicoducteur & durée de vie, on a : ty=ty =107 avec 1,4=4.8.10% et 1, =10, et
pour un semicoducteur a relaxation on a =ty =10™'s avec 1,4=4.8.10s et 1o =10"'s.

Cette spécificité a conduit a un comportement trés different pour ces deux types
de semicoducteur qui est confirmé par le tracé de la distribution de la densité des
porteurs libres. Nous avons montré une augmentation des porteurs libres sur 1’extrémité
du coté P*en fonction de la tension de polarisation pour les semiconducteurs a durée de
vie avec une large zone de charge d’espace qui s’étend a travers la plupart de la région
la moins dopée v.

un comportement tres opposé a été constaté pour les semiconducteurs a
relaxation, on observe 1’apparition d’un front de recombinaison, en dehors de ce dernier,
la condition de quasi équilibre thermique prédomine : n.p = n?.

Cette différence de comportement a été appuyée par le calcul du champ et du
courant électrique. Pour un semiconducteur a durée de vie, on a constaté clairement une
augmentation rapide de courant en fonction de la tension de polarisation comparé a celui
d’un semiconducteur a relaxation, ce qui traduit les résultats trouvés pour les densités de

porteurs.
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Conclusion générale

Notre programme de simulation développé est destiné a 1’étude des composants a
faible géométrie de conception permettant de déterminer dans le volume d’une structure,
les distributions du potentiel électrostatique, et les densités de porteurs libres en
fonction d’une polarisation donnée.

Dans ce travail nous nous sommes proposé de renforcer le modele physique en
incluant I’effet des centres pieges sur le comportement physique et électrique d’une
structure sous polarisation et d’améliorer 1’usage des principaux programmes aussi bien
du point de vue stabilité et précision que du point de vue discrétisation et vitesse
d’exécution.

Ce travail a été poursuivi par ’introduction du calcul de grandeurs secondaires
telles que les distributions de la densité de courant des électrons et des trous et champ
électrique qui sont indispensables pour une meilleure compréhension et interprétation
des phénomeénes de transport dans les semiconducteurs.

Les équations physiques considérées sont des équations différentielles a 3D
formé par celles de Poisson et de continuite.

Malgré leur complexité, un calcul exact des dérivées au niveau de 1’équation de
Poisson, a pu étre effectué. Les différentes explications ont été données au chapitre II.

Les équations non linéaires aux différences partielles découlant du modéle
physique sont discrétisées par les différences finies et résolues par [’utilisation des
algorithmes de Gummel ou de Newton.

Une méthode judicieuse de stockage des éléments non nuls de la jacobienne
découlant de la méthode de Newton, a pu étre développée.

Il a été constaté a travers différents tests de simulation que I’algorithme de
Newton est le mieux qualifié pour résoudre les équations couplées représentant le
modele physique. L’algorithme de Gummel est efficace tant que le couplage entre les
différentes équations reste faible. Une méthode combinée a été ¢galement mise en ceuvre
a travers laquelle les valeurs initiales de 1’algorithme de Newton sont calculées par la
méthode de Gummel a I’équilibre thermodynamique.

Afin d’optimiser le maillage et obtenir des résultats satisfaisants du point de vue
précision, différents types de discrétisation ont été testés. Nous avons finalement opté
pour un maillage irrégulier a pas variable permettant une discrétisation fine dans les

zones critiques, et grossiéres dans les zones neutres.
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Conclusion générale

Les résultats de simulation pour la validation du modéle du piégeage des
porteurs, ont été obtenus a partir de tests sur des structures de type P*v et P'vN*
(Na=2.10"® cm™, Na=2.10"%cm™, Nd= 10**cm™) a base de GaAs. Nous sommes arrivés
aux conclusions suivantes :

L’existence des centres pieges ont une influence importante sur la détermination
de la nature du semi-conducteur selon la densité du centre piege. Dans notre cas et avec
une densité de Nt=2.10"%cm™ (n.=2.10" cm™ ni=2.10%m™), le matériau GaAs se
comporte comme un semi-conducteur de type N, résultat confirmant un calcul
analytique.

Nous avons remarqué aussi que 1’introduction d’une forte densité de piege peut
mener parfois a la divergence du systéme. Pour remédier a cet inconvénient, nous
entamons nos simulations avec d’abord une densité de picges modérées. Les résultats
obtenus sont introduits comme valeurs initiales pour une nouvelle simulation avec un
taux de piéges plus important.

Hors équilibre et sous polarisation directe, une augmentation de la densité en
électrons libres se produit prés du contact P*v ce qui est évident, pour une maintenance
de la neutralité électrique, puisque sous polarisation directe une injection importante des
trous s’effectue de la région P* & la régionv. Sous polarisation inverse, une déplétion
d’électrons dans les zones quasi neutres de la région v est observée.

L’application d’une polarisation directe a pour conséquence une diminution de la
largeur de la zone de charge d’espace sa variation est essentiellement associée a une
variation de I’occupation du centre profond Ap:.

Sous polarisation inverse les courbes de concentration en électrons libres ont
révélé un appauvrissement en électrons dans les zones quasi neutres de la région v
faiblement dopée, Cet état est li¢ a I’existence d’une charge d’espace négative due a la
considération de piéges a trou uniquement.

On a verifié par la caractéristique simulée courant-tension 1(V) que la diode PIN
se comporte comme diode redresseuse ; elle conduit le courant en polarisation direct et
le bloque en régime inverse.

Dans notre travail et dans le but de faire une comparaison entre les
semiconducteurs a relaxation et a durée de vie, nous avons considéré le cas de deux

valeurs trés différentes de durée de vie de diffusion tg
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Conclusion générale

Pour une valeur ¢ trés supérieure au temps de relaxation dié¢lectrique t.4(trg <<To
avec (1,4=4.8.107%, 1o =107°)), les résultats obtenus ont été analysés en utilisant de
simple injection et en supposant une durée de vie commune des porteurs en excés qui est
constante pour les électrons et les trous a travers la région v. C’est le cas d’un semi-
conducteur a durée de vie, dans le cas contraire ou 1o est tres inferieur au temps de
relaxation diélectrique Trg soit (trq >>T0 (1,¢=4.8.107%, 1o =10%s)), les effets de charge
d’espace sont trés importants par tous et les durées de vie des porteurs en exces et
varient énormément d’un point a un autre le long de la structure. C’est le cas d’un semi -
conducteur a relaxation.

Le comportement électrique de porteurs possédant un contact injectant d’un seul
porteur a été étudié pour un semi-conducteur a durée de vie et a relaxation.
A D’équilibre thermodynamique et pour un semi-conducteur & durée de vie ou a
relaxation la zone de charge d’espace s’étend essentiellement a travers la structure la
moins dopée N.

Pour les semiconducteurs & durée de vie ( tn=1p =107, 1,4=4.8.10"%, 19 =10%)
et sous polarisation directe, nous avons remarqué une diminution de la largeur de la
zone de charge d’espace par rapport a 1’équilibre thermodynamique mais largement plus
étendue que celle des semiconducteurs & relaxation (tn=tp =10"'s , 7,4=4.8.10, 1o
=10"s).

Pour des semiconducteurs a relaxation et a faible polarisation, les valeurs de n et
p dans les zones neutres gardent les mémes valeurs que celles de 1’équilibre
thermodynamiques. Pour des tensions plus faibles que 20 KT/q, la conduction est
contrdlée par I’effet de contact, comme pn>>up (u,=4000 cm?/V.s, up=280 cm?/V.s), le
front de recombinaison se produit au voisinage du contact P, et a la droite du front de
recombinaison on a observé une déplétion de trou.

Pour les semi-conducteurs a relaxation, nous avons remarqué un front de
recombinaison plus prés de la région P, et la charge d’espace est toujours supérieure en
régime d’injection a celle correspondante a I’équilibre thermodynamique. En dehors du
front de recombinaison, la condition du quasi équilibre thermique prédomine :

n.p=n;’
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Conclusion générale

Pour les semi-conducteurs a durée de vie et a trés basses tensions, le
comportement est en général ohmique car 1’effet de contact est négligeable
Pour les semi-conducteurs a relaxation et a faible polarisation la conduction est

dominée par I’effet de contact.

Ce travail peut €tre poursuivi par 1’étude de 1’effet géométrique sur les grandeurs
physiques et électrique. Le développement d’une version parallele du logiciel exécuté
sur un réseau de processus reste un de nos objectifs pour réduire le temps de calcul
importants découlant des simulations a trois dimensions.

Finalement, nous espérons que ce travail contribuera grandement a la qualité des

simulations et surtout a la crédibilité de celles-ci.
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Annexe A

II-1) propriétés du GaAs :

Le GaAs[28][30] est un semi-conducteur de la famille 111-V qui représente une
densité de centres profonds importantes pour lequel il va étre 1’objet d’étude dans une
structure PIN, qui nous permettra de bien voir I’influence des centres profonds dans un régime
de conduction .
le matériau GaAs préparé par la méthode de czochralski , présente :

«Un niveau accepteur peu profond Ea (Na) du au bore et du carbone provenant
de I’encapsulant B,03

«Un niveau profond EL,, E{(Ny), qui assure la compensation des défauts
accepteurs peu profonds présents a 1’état naturel.

«Un niveau donneur peu profond provenant de la présence de Si, mais comme
nous avons en général Na>Np, Na sera en général la densité effective des centres
accepteurs peu profonds .

+Un centre recombinant efficace E, ,situé au milieu de la bande interdite dont la
densité N,<Nq .cela signifie que la capacité de stocker une charge d’espace de ce centre

est négligeable par rapport a celle du centre E+ .

n.
® ® ®
Ec
n; D¢
o — o o o — E; Ny
— e & o — o o o —
o _ . o ER’NR
n, Dy
o o o e o o N,
o o p Ev
e

Figure (A-1) Représentation schématique des
bandes d’énergie et des niveaux piéges pour le
GaAs semi isolant
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Eléments de la matrice jacobienne :

A partir des équations (11-4), (11-5) et (11-6) on peut calculer les éléments de la

matrice élémentaire U.

Matrice U

oFy oFy OFy U |11|l U |lJ|2 U I1”3
a‘l’m ON il 6Pij|
F F F

Uij| — a N 8 N a N | Ui2j|1 Ui2j|2 UiZjIS
a‘l’m oN il 8Pij|

an 6Fp an U 3l U 32 U 33

a\I/ijl ON ijl 8Pij| . . .

Matrice Uiy j

oy Py Fy Uililljl Uilizljl Uil;B:LjI
a\vi—ljl oN i-1jl api—ljl
oF oF oF
Uiy = N N N |= Uizélljl Ui2$21j| Uizjjl

aWi—ljl oN i-Ljl aPi—1j|
oF oF oF

P P P 31 32 33
U i-1jl U i-1jl U i-1jl

a\Vi—ljl oN i-1jl aPi—le

Matrice Ui,y :

Fv Ry R U, U, U,

Wiay Ny Py
U, = Fy Fy Fn | ux. ux. Uz
i+1jl 8Wi+lj| aN i api+lj| i+1jl i+1jl i+1jl
an an an e U232 BES

Vil i+1jl i+1jl
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Matrice Ujj.q:

oFy oFy  OFy
oy ij-11 oN ij-1l aPiH'
U _ aFN 8I:N aFN
ij-11 Wiy ONyy Py
oF, oF, oF,
oy ij-11 oN ij-1l 8Pii*1'
Matrice Uj .1 :
oFy oFy oFy
oy ij+11 oN ij+11 apii+1'
U _ GFN aFN 6FN
I]+1| aw ij+l| aN ij+1| 6Pij+1l
oF, oF, oF,
Wi ONjyy Py
Matrice Ujj; :
oFy  oFy  OFy
oy ijl+L oN ijl+1 6Pii'*l
U | B R R
ijl+1 8\|f i1 aN ijl+1 apij|+l
oF, oF, ok,
oy ijl+L oN ijl+1 8Pii'+1
Matrice Ujj .1 :
oFy  OFy Ry
Oy ONyy 9Py
U - oF, oFy  OFy
ijl-1 awm_l aN ijl-1 api“_l
oF, oF, oF,
oy ijl-1 oN ijl-1 apii'—l

11
U ij—11

|y g21
= U ij—11

31
U ij—11

Ull

ij+11

ij+11

ij+1l

ijl+1

— U21

ijl+1

USl

ijl+L

Ull

ijl-1

— U21

ijl-1

ijl-1
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U ij-11
2.2

U ij-11

32
U ij-11

ij+11
22
U

ij+11

ij+1l

ijl+1
U2

ijl+1

U32

il

1.2
U ijl-1
22
U ijl-1

32
U ijl-1

13

U ij-1l
23

U ij-1l

33
U ij-1l

ij+11
23
U

ij+11

ij+1l

jl+1
y23

ijl+1

U33

iji+l

13
U ijl-1
23
U ijl-1

33
U ijl-1
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LE CALCUL DES ELEMENTS DE LA MATRICE JACOBIENNE :

Calcul du reste des eléments de la matrice U;;; :

Ulljll = _(A+1,j,l FAL AL TA L FA T A,j,l—l)

Uiz,'jl,l = ﬂn-(ai—l,j,l-eXp(‘//i—l,j,l _V/i,j,l)Ni,j,l +ai,j,|-3Xp(‘//i,j,| _‘//i+1,j,|)Ni+1,j,|) L +
Xinin = Xii

/Un'(ﬂi,j—l,l'exp(l//i,j—l,l _l//i,j,l)Ni,j,l +ﬂi,j,|'exp(l//i,j,l _‘//i,j+1,|)Ni,j+1,|)Y 1—Y +

Li+nl T Y
,un-(Vi,jJ—l-eXp (Wi,j,l—l —Viil )Ni,j,l +7i.1-€X0 ('//i,j,| - '//i,j,|+1)Ni,j,|+1) 7 1_ 7

Lidel T S
Uis,'jl,l = ﬂp-(ai—Lj,l-eXp(V/i—l,jJ _V/i,j,|)Pi—1,j,| +ai,j,|'exp(l//i,j,l _‘//i+1,j,|)Pi,j,|) L +

Xi+1,j,| - Xi,j,l

/un'(ﬂi,j—l,l'exp(l:”i,j—l,l _Wi,j,l)Pi,j—l,l +ﬁi,j,|-9Xp(‘//i,j,| _Wi,m,l)Pi,j,l)ﬁ*'

ij+nl Nl

,Un-(?/i,jJ-l-eXp (Wi,j,l—l —Viil )Pi,j,l—l +7i.5.1-€XP (‘//i,j,l - ‘//i,j,|+1)Pi,j,|) .

z YA

i+l “ijl

Calcul des éléments de la matrice Ui, ;-

Ul

i+, — A+l,j,|

U .1.2

i+1,]j,1

=0

U .1.3

i+1,],1

=0

1
U  =—n.a ey —w.,  J——N._, .
i+1,j,1 n**i, gl (l//l,j,| V/I+l,j,|)‘ X”l‘jyl _ XiY“ i+1,j,1

1
Uizj,u = ﬂn-ai,j,l-eXp(‘//i,j,l _‘/’i+1,j,|)

X X

i+, .0~ N

U .2.3

i+1,],1

=0

1
Ui:ﬁ,j,l = _ﬂp-ai,j,rexP(‘//i,jJ Vil )WRJI
i+1, .1 il

U .3.2

i+1,],1

=0
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1
U.3'3 L= — a: .
i+1,j,1 Hn i,jl xi+1'j’| _ xi’“

Calcul des éléments de la matrice U;1;:

11
Ui—l,j,l = A—l,j,l

12
Ui—l,j,l =0

Uilj,j,l =0

1
Uiz_'ij,l = _/Un'ai—l,j,l'exp(l//i—l,j,l _Wi,j,l)W'Ni,j,l
il i-1,j,1
1
U2 =—u.a ...
i-1,j,1 :un i-1,j,1 Xi’“ Xi_l’”
Uizj.’,j,l =0
31 1
Ul = _ﬂp'ai—l,j,l'em(l//i—l,j,l _‘//i,j,l) X _X SRRy
il i1l
Uigj,j,l =0
1
Uisj,j,l = _lup'ai—l,j,l'exp(l//i—l,j,l _l//i,j,l) X X
il i1, .1
Calcul des éléments de la matrice Uji.q; :
Uil,'jl+1,| = A
Uil,.j2+l,l = O
UiJ:.Jil,l = 0
21 ) 1
Ui,j+1,| = _ﬂn-:Bi,j,reXp(‘//i,jJ Vi il ﬁ'Ni,jﬂ,l
ij+nl i
22 1
Ui,j+1,| = ﬂn-:Bi,j,l-eXp(‘//i,j,l _V/i,j+1,|)Y Y
R RN
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U 23

i+l

=0

1
Uis,"j1+1,l = _:Up'ﬂi,j,l'exp(l//i,j,l Wi, )ﬁpuu

SN N

U 3.2

i, j+Ll

=0

1
33
Ui,j+1,| = _lup-ﬂi,j,l-Y_

ij+

Y

ijl

Calcul des éléments de la matrice Ui :

11 _
Ui,j—l,l = Ai,j—l,l

Uil,.jz—l,l =0
Uiy =0
0, (P W
D= B OO~V VY, N
BRI EN
1
UZ == B o
! o Yiin =Y
Uiz,.j3—1,l =0
S SRR D S S
NEN ,Up-ﬁi,j—u-eXp Vii-u — Vi VY, -
il i
Uia,‘.jz—l,l =0
1
Ui3"3—1l ==y Ly
o P Y — i
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Calcul des éléments de la matrice Uj; . :

11
UI jl+1 A,j,l+1

U|112I+1 0
Ullfh—l = 0

21 1
UM g =—MaYi 0 eXp(‘//. jil Wi,j,l+1)ﬁ"\|i,j,l+l

ijl+l il
1
U|21I+1 Iun ]/ljl e)<p(l/llj| V/i,j,l+l)z —Z
ijl+l il

Ui2,.j3,l+1 =0
U31 ( ) 1 P

e = —Hp Y-8 W ﬁ il

ijl+l il
Uis,'j2,|+1 =0
1

U3 Vi ————————

i j|+l /up 7|,J,I—1 Zi’j’l _ZiY“,l
Calcul des éléments de la matrice U;; 1
Uil,'jl,l—l = A,j,l—l
Uifia=0

21 1
u/ i1 = ~HnYi -1 eXp(‘//u Q-1 l//i,j,l)ﬁ'Ni,j,l

il ijl-1
1

U =wuy ———

i,j,1-1 :un 7|,],I—1 Zi'” _ Zi’j’|_1

UﬁH:O
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1
Uig,}.jl,l—l = _:up'yi,j,l—l'exp(l//i,j,l—l Vi ) 7 _7 'Pi,j,lfl

ij.l ijl-1
32 _
Ui,j,l—l =0

33 . .
Ui, = _ﬂp-7i,j,|—1-Z_I_—Z-eXp(p5|i,j,|+1 - ps'i,j,l)

ij, i,j,1-1

Calcul des éléments intermédiaire intervenant dans le calcul de la matrice
jacobienne et des équations de base :

2
(Xi+l,j,l - xi,j,l)(xiu,j,l - xifl,iyl)

A+1,j,l =

2
X~ Xi—l,j,l)(xi+1,j,| - Xi—l,j,l)

A—l,j,l = (

A s = 2
e (Yi,j+1,| _Yi,j,l)(Yi,HlJ _Yivi*“)
2
Aar = (Yi,j,l _Yi,j—l,l)(Yi,J#lv' _Yi'j‘l")
2

A = (Zi,j,l+1 ARy )(Zi,i,l+1 B Z"J'v'*l)

A 2
a1 (Zi,j,| _Zi,jyl—l)(ziy“*l_Zi'j'l_l)

Viin — Vi
(Xi+1,j,l - Xi,j,l)(exp(!//i,j,l _‘//i+1,j,|)_1)
B = Viian —V¥i
v (Yi,j+1,l _Yi,j,l)(exp(Wi,j,l _Wi,j+1,l)_1)
Vit Vi i+
(Zi,j,l+l _Zi,j,l)(eXp('/’i,j,l _'//i,j,|+1)_1)

Qi =

Vil =
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