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Introduction Générale

Le monde des semi-conducteurs est dominé, en termes de marché, par le silicium. Ce
dernier a été I'un des premiers matériaux utilisés (avec le germanium) pour fabriquer des
composants electroniques. Cependant, les semi-conducteurs binaires représentent

actuellement une classe importante de matériaux dans divers domaines technologiques.

Certains semi-conducteurs permettent d’étendre [’utilisation des dispositifs
électroniques dans le domaine des hautes températures, du fait de leur large bande interdite
(gap), et les fortes puissances, du fait du fort champ électrique de claquage. Parmi ces
matériaux, le carbure de silicium (SiC) a fait I’objet d’une attention particulaire de la part de
la communauté scientifique. L’appartenance a cette famille lui confére des potentialités tres
convoitées dans 1’électronique de hautes puissances, de tempeératures et de fréquences. Les
propriétés physiques trés attrayantes de ce matériau (gap deux fois plus important que celui du
GaAs, composé binaire le plus étudié), sont associées a une conductivité thermique
approximativement dix fois plus forte que celle du GaAs a 300 K. De plus, la vitesse de
saturation des électrons & fort champ électrique est de 1’ordre de 2.10" cm/s pour le carbure de

silicium, ce qui est bien supérieur & la vitesse de saturation du GaAs et du Si (1.107 cm/s).

La théorie et I’expérience montrent que les dispositifs en carbure de silicium (SiC) ont
apporté des améliorations exceptionnelles par leur rapidité de commutation avec un minimum
de perte surtout & des températures supérieures a 200 C alors que le silicium n’est plus
utilisable.

L’étude théorique des propriétés du transport électronique dans les matériaux semi-
conducteurs a fait et continue de faire 1’objet d’intenses recherches. Le transport électronique
dans un cristal est tres différent du transport dans le vide, ou la trajectoire des électrons n’est
pas perturbée car ils ne subissent pas d’interaction, alors que dans un cristal, le transport
dépend fortement de la structure de bandes dans laquelle les électrons évoluent. Ils subissent
plusieurs types de collisions que nous allons préciser dans le quatrieme chapitre. Pour étudier
le transport électronique dans un semi-conducteur, on doit passer par la résolution de
I’équation de Boltzmann. Cette résolution s’avérant tres difficile analytiquement, on a donc

souvent recours a I’utilisation de méthodes numériques.
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Parmi les modéles microscopiques les plus complets et les plus utilisés, figurent les
simulations basées sur les méthodes de Monte Carlo. Ces simulations permettent d’étudier
finement le comportement des électrons a I’intérieur du semi-conducteur, ainsi que les
différents types d’interactions qu’ils y subissent. Les résultats obtenus par cette simulation
sont tres satisfaisants et sont comparés avec d’autres résultats expérimentaux et théoriques

existant dans la littérature.

En toute rigueur, ce type de calcul nécessite d’introduire toute la structure de bande
(modeéle « full band »), surtout quand le champ électrique appliqué est trés fort. Cependant,
ceci s’avere tres fastidieux et demande un temps de calcul important, pénalisant les approches
préparatoires de simulation qui sont devenues de nos jours, nécessaires avant toute démarche
expérimentale. L alternative est de prendre en considération un nombre restreint de vallées de
la structure de bande. Le but de ce travail est d'optimiser le nombre de ces vallées, prises en
compte dans le programme de simulation, afin d’obtenir les résultats les plus précis possibles,

tout en améliorant I’efficience du calcul pour les champs électriques intenses.

Pour cela, nous avons effectué une étude comparative impliquant deux modeles a trois
et cing vallées respectives, appliqués d’abord a un représentant de la famille de composés
binaires IV-IV, en ’occurrence le 6H-SIC, ensuite a un représentant (le plus connu) de la
famille des I11-V, le GaAs. Le premier est a large gap et a champ de claquage trés élevé, le
second de gap moyen et de champ de claquage relativement faible. Nous abordons les
caractéristiques de vitesse et d’énergiec des porteurs de charge avec quelques confrontations a
des résultats expérimentaux et théoriques de modeles full band disponibles dans la littérature
scientifique et ce, dans le but de tester le degré de précision de nos modeéles, selon le domaine
de champ électrique envisagé. Les deux régimes, transitoire et stationnaire, sont considérés.

Nous avons scindé notre these en quatre chapitres précédés d’une bréve introduction et

finissant par une conclusion générale qui fait le point sur les résultats obtenus.

Le premier chapitre est consacré a I’étude des phénomenes de transport dans les semi-
conducteurs, et donne une approche analytique de 1’équation de Boltzmann. Nous avons
mentionné les différentes interactions que les porteurs de charge sont susceptibles de subir
durant leur évolution dans les cristaux, ainsi que les parametres de diffusion aprés chaque

interaction.

Le deuxieme chapitre est dédié a la présentation des techniques de Monte Carlo

utilisées dans 1’étude microscopique de la dynamique électronique dans les semi-conducteurs.
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Le début du chapitre présente I’historique de cette méthode. Par la suite, nous donnons le
principe général de cette méthode pour le transport électronique en décrivant les probabilités
qui permettent de calculer la durée de vol libre en utilisant la méthode Self Scattering. On
expliquera aussi comment le choix des interactions et 1’angle de déviation sont obtenus. On
donne également les équations qui régissent le mouvement des électrons en 1’absence
d’interactions.

Le troisieme chapitre est consacré a 1’étude des principales propriétés des matériaux
semi-conducteurs SiC et GaAs. Nous abordons ce chapitre par une présentation générale de
ces matériaux, ensuite nous définissons leur réseau cristallin, leur réseau réciproque ainsi que
leur structure de bandes d’énergie. Nous terminons par fournir aussi les parametres physiques

des deux matériaux.

Le quatrieme chapitre est destiné a ’exploitation des différents résultats obtenus par
notre simulation. Dans un premier temps, nous présentons 1’évolution des différents types
d’interactions en fonction de 1’énergie. Ensuite on présente les caractéristiques du transport
électronique dans les matériaux 6H-SiC et GaAs en utilisant respectivement deux modéles a
trois et cing vallées, dans les deux régimes ou la vitesse de dérive est le parametre le plus
important. Dans le régime stationnaire, la vitesse de dérive est donnée en fonction du champ
électrique, alors que dans le régime transitoire (non stationnaire), elle est donnée en fonction
du temps. Les résultats obtenus seront comparés avec d’autres résultats existants dans la
littérature. Enfin, les conclusions qui nous semblent les plus pertinentes sont tirées de cette

étude comparative.
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Introduction

La théorie classique du transport électronique dans les semi-conducteurs, considere
le systeme des porteurs libres en équilibre avec le réseau cristallin comme formant un gaz
parfait. Par la suite est venue se greffer la physique statistique avec le concept de fonction

de distribution, et finalement la théorie quantique décrivant les interactions avec le réseau.

Il en résulte finalement un formalisme semi-classique ou trajectoires et champs sont
traités classiquement et les interactions par la mécanique quantique. L’équation permettant

de formaliser le transport est 1’équation de Boltzmann.

I. Le modele de Drude

La découverte de 1’électron en 1897 par J.J.Thomson eut un impact immédiat sur les
théories de la structure de la matiére et suggéra un mécanisme évident de la conductivité
dans les métaux. Trois ans aprés la découverte de Thomson, Drude développa sa théorie de
la conduction électrique et thermique dans les métaux en appliquant la théorie cinétique des
gaz aux électrons libres présents dans ces matériaux. Ce modele suppose que les électrons
sont libres, et qu'en l'absence de champ appliqueé et de gradient thermique ils se déplacent de

maniere aléatoire dans le solide. Ainsi, le courant global est nul. Lors de I'application d'un

champ électrique, les électrons sont accélérés suivant la force électrique 7 = —eZ |
Dans le cas d'un systeme sans friction, les électrons sont accélérés indéfiniment, mais
dans un solide réel, ils diffusent lors des collisions avec tous les défauts du cristal, avec les

phonons et avec les autres électrons.

I. 1. Hypotheses de la théorie [1, 2]
< L'on applique la théorie cinétique des gaz aux électrons.

% Les électrons ont une vitesse thermique vo, avec bien sirr

<z_}o> =0 et<‘

o) =0 (1.1)

% Des collisions avec le réseau cristallin vont réequilibrer la vitesse a la vitesse
thermique aprés un temps z de parcours libre. Ce temps est appelé le temps de

relaxation ou de diffusion ou “scattering time”’.
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En général, la valeur de z sera mesurée ou calculée, elle dépendra du niveau de

dopage, de la présence de defauts, de la température, etc.

% Apres chaque collision, I’électron perd complétement la “’mémoire’’ de la vitesse

précedente.
« Les collisions sont instantanées. La probabilité d'une collision entre les instants t et

t +dt est égale ad—t.
T

I. 2. Conductivité électrique

Comme 1’avait fait Drude au début de ce siecle, il n’est pas nécessaire de tenir
compte de phénomeénes quantiques pour comprendre qualitativement 1’origine physique de la
résistivité électrique. Drude, en effet, considérait les électrons comme des particules

classiques.

En I’absence de tout champ électrique, les électrons ont donc des vitesses dont les
directions sont réparties aléatoirement dans I’espace, comme pour les molécules d’un gaz, et

dont la valeur moyenne est nulle.

Sous I’action d’un champ électrique E appliqué au temps t =0 , un électron de
masse effectivem * et de charge—e, aura un vecteur vitesse v et sera acceléré, selon la loi

classique [3,1]:

m.—=—-eE (1.2)

Tous les électrons du gaz acquierent donc une composante de vitesse v, que I’on

appelle vitesse d’entrainement, correspondant a un mouvement uniformément accéléré dans

la direction opposée au champ appliqué.

er = = (1.3)

ou g =er/ m”~ est la mobilité qui représente 1’aptitude des porteurs de charge a se

déplacer dans un matériau sous 1’action d’un champ électrique.
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Une méthode simple permettant d’obtenir les résultats du modéle de Drude consiste &
introduire dans 1’équation de la dynamique (1.2) un terme de frottement visqueux traduisant

le freinage des électrons par collisions :

~ dv «V (1.4)

La solution de I’équation (1.4) en régime stationnaire (?j—\t/=0), donne le résultat
trouvé en (1.3).
Le vecteur densité de courant j; qui résulte de ce déplacement ordonné d’électrons

est j, =—nev’,, si n est la concentration en électrons de conductions.

En utilisant I’équation (1.3), on peut écrire :
E (1.5)
Avec

o, =ne‘r/m* (1.6)

C’est la loi d’Ohm; o, est la conductivite des électrons

Le modele de Drude souffre de défauts importants, notamment il ne permet pas
d’expliquer la dépendance en température de la conductivité d’un métal normal (c’est-a-dire

non supraconducteur).

Les défauts du modele de Drude sont essentiellement liés au fait que les électrons y
sont traités comme un gaz classique. Entre deux collisions successives, les électrons sont

considérés comme libres, & I’exception de leur confinement au sein de 1’échantillon.

La périodicité de I’arrangement des ions, qui donne lieu a la structure de bandes du
métal, n’est donc pas prise en compte. De plus, la nature physique des mécanismes de

collision décrits par le temps de relaxation n’est pas correctement élucidée.

Pour remédier a ces défauts, il est nécessaire de tenir compte du caractére quantique

du gaz d’électrons et de la structure de bandes du métal, et de décrire convenablement les
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processus de collision. C’est I’objet de la théorie semi-classique du transport fondée sur

I’équation de Boltzmann [4].

I1. Traitement semi-classique du transport

La théorie du transport traite du lien entre les courants et les forces qui les créent ; les
formulations utilisées dans le calcul des propriétés de transport relevent essentiellement de la
mécanique classique dans la mesure ou I’on considére les électrons ou les trous comme des
particules possédant des positions et des moments cristallins bien définis, a 1’exception du

temps due a la collision, que 1’on suppose négligeable devant le temps entre collisions.

On voit que I’on a affaire a un systéme tout a fait analogue a un gaz parfait classique

[4].

Le traitement semi-classique de transport nécessite les conditions physiques suivantes :

0’0

Les interactions ou les corrélations entre particules doivent étre faibles.

% Il faut tout d’abord que la répartition des niveaux d’énergie soit continue ou que

la différence entre niveaux voisins soit beaucoup plus faible que quelque kT .

< Le temps moyen entre les interactions de collision, doit étre grand par rapport a
il E, (E I’énergie de I’état de la particule) de fagon que 1’énergie de 1’état soit

bien définie.

% La variation spatiale des champs appliqués doit étre faible sur une distance égale

au libre parcours.

< Lavariation temporelle des champs doit étre négligeable pendant le temps d’une

collision.

I1. 1. Présentation de I'équation de Boltzmann

A 1’équilibre, les porteurs de charge peuplent les bandes d’énergie en suivant une
statistique de Fermi-Dirac. En présence d’un champ électrique, cet équilibre est perturbé :
Les porteurs sont accélérés par le champ selon la relation fondamentale de la dynamique.

Cependant, ils appartiennent a un réseau cristallin, et y subissent des interactions.
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Dans le réseau réciprogque, ces phénomenes limitant le transport sont régis par
I’équation de Boltzmann. Cette équation permet de connaitre la distribution des porteurs
dans I’espace des phases en fonction des forces extérieures appliquées au semi-conducteur

(champ électrique dans notre cas) et des interactions qu'ils subissent.
1.1 .1. Généralités sur I’équation de Boltzmann

Soit f (f,l(,t) la fonction de distribution des électrons dans le semi-conducteur.
Cette fonction que 1’on appelle également fonction de répartition, est définie comme étant le

nombre de particules de vecteur d’onde K +dk prés, situées en F+dF présau temps t.
En d’autres termes, le nombre de particules situées dans le volume(f,d3f) ayant le
vecteur d’onde (]E,d“"]?) au temps ¢ s'écrit [4]:

dN (F,K.t)=F (F.k.t)d*k d°F (L7

De méme, la densite de particules se trouvant en 7 au temps t est donnée par I'expression:

n(rt)=[f (F,k,t)d3p (1.8)
Dans le cadre d'une étude du comportement électronique des porteurs de charges, Si

la fonction de distribution est la clef de volte du probleme, elle n'en reste pas moins sa plus

grande inconnue.

Aussi fait-elle l'objet de nombreuses méthodes de calcul numérique (dérive-
diffusion, hydrodynamique, Monte Carlo, résolution directe de I'équation de Boltzmann)
cherchant a approcher la solution de I'équation décrivant I'évolution de la fonction de

distribution et par 12 méme le transport électronique: I'équation de Boltzmann.

Puisque cette équation régit le transport électronique, nous allons I'expliciter. Pour ce

faire, nous considérons un gaz de porteurs de charges soumis & un champ électrique E. Ces
porteurs se mouvant dans un réseau cristallin, ils interagissent avec celui-ci et subissent par

conséquent, en plus de la force électrique, diverses collisions [4]:

La variation dans le temps de la fonction de distribution est due a la fois a I'action du

champ électrique E sur les porteurs et aux effets des collisions.
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Pour comprendre ce qu'il se passe, aidons-nous de la figure 1.1 schématisant I'espace

des phases. En I'absence de collisions [figure 1.1 (a)], I'ensemble des porteurs contenus dans

la cellule de volume d°7d° & a l'instant t se retrouvent dans la cellule de volume d°7'd*k'a

I’instant £ + dfr .

Figurel.1:

départ (bleus) et amener des porteurs "étrangers" (noirs) dans la cellule d'arrivée .

Les vecteurs 7 et 7' ainsi que & et &' sont liés par les relations :

Si I'on ne prend pas en compte les collisions (a), I'ensemble des porteurs situés dans la cellule
de départ de volume d*7d®k alinstant t se retrouvent a I'instant t+dt dans la cellule d'arrivée

de volume d*7'd*k". Ce n'est plus le cas lorsque I'on prend en compte les collisions (b)

puisque celles-ci peuvent, pendant I'intervalle de temps dt, dérouter des porteurs de la cellule de

(1.9)

(1.10)
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L'assertion précédente se traduit par :

L oF . - ok I = 37430
f(r +adt,k+adt,t+dt)d r'd’k'—f(r,k,t)d’rd’k =0 (1.12)
En développant cette expression au premier ordre, il vient que :
of(F k1) ar a(rkt) ok af(Fkt)_g (112)
ot ot or ot ok
Avec:
— O —
9 V., et —=V, (113)
or ok
— - [ 1 .
8_I’:U et %:_F (1.14)
ot ot h

En remplacant ces grandeurs dans I'équation (1.12), on obtient I'équation de
Boltzmann pour le cas sans collisions, donnée par :

F

of (F,k,t) LoV f (P K 1) +—V f (F,K,t)=0 (115

ot

Ny

Prenons maintenant en compte des collisions [figure 1.1 (b)]. Dans ce cas, il peut

arriver que des particules initialement contenues dans la cellule de volume &°rd®k

n'arrivent pas a bon port ou que des particules ne se trouvant pas dans cette cellule & I'instant

t soient présentes & I'instant t +dt dans la cellule de volume &*7'd° k' .

Le nombres de particules au départ et a I'arrivée peuvent alors différer, et il convient
de réécrire I'équation (1.15) correctement.

10
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On obtient alors I’équation de Boltzmann pour la fonction de distribution f (F,K,t) :

—_—

OV (K )T (P K = of (r.K,t)

ot

of (F,K,t)
ot

(1.16)

coll

Ou

E(F’t ) =€ [E(F’t )+‘3/\§(F:t )} : C'est la force de Lorentz.

of (F,K,t)
at coll

nature (impuretés, phonons...) des porteurs avec le milieu.

: Appelé intégrale de collision, caractérise I'effet des collisions de toute

Les électrons sont des fermions, donc la fonction de distribution globale est celle de Fermi-

Dirac:

-1
& —
fo(gk):[lJrexp?ﬂ} (1.17)

Avec |, le potentiel chimique (ou niveau de Fermi).

11.1. 2. L’intégrale de collision

o o o Fk,t .
La détermination de I'intégrale de collision issue du terme (%] constitue
coll

une difficulté majeure dans la résolution de I'équation de Boltzmann. Il s'agit de déterminer a
l'instant £ et & la position r les probabilités d'interactions qui provoquent le passage d'un
état initial de vecteur d’onde % vers un autre état & 'ainsi que de celles permettant de passer
d’un état &' vers I'état & [5].

En tenant compte de ces deux possibilités et en sommant sur toutes les transitions

possibles, on peut écrire I'intégrale de collision sous la forme suivante:

11
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Ou S, (T,V) représente la probabilité de transition d'un état &' vers un état & par
une interaction de nature i, f (F,IZ',t) est la probabilité d'occupation de I'état ket
[1—f (F,kit)}est la probabilité de non occupation d'un étatk . Ainsi pour un moment

donné %, la variation de f (F,I(,t) d( aux interactions est la somme des probabilités sur

chacun des types d'interaction i et sur chacun des moments %', qu'un porteur dans un état
k" subisse une interaction de type i vers I'stat ¥ moins la somme des probabilités qu'un

porteur dans I'état & subisse une interaction i vers un état & .

11.1.3. Equation de Boltzmann dans I’approximation du temps de relaxation

Du fait de sa forme intégro-différentielle, une résolution analytique de cette équation
est tout simplement utopique, a part dans un nombre extrémement restreint de cas

particuliers.

Une possibilité permettant de simplifier considerablement la résolution de I'équation

de Boltzmann, consiste alors a utiliser I'approximation du temps de relaxation.

Il s'agit de supposer que le seul effet des collisions sur la distribution des porteurs est

la restauration d'une situation d'équilibre local décrite par la fonction de distribution

f <°>(r, |Z,t)[6].

£ —,u(},t) )

f(o)(f,];}): I+exp T
B

(1.19)

Cette relaxation de la fonction de distribution est supposée se faire de fagon

exponentielle, de sorte que I'on définit un temps de relaxation z vérifiant la relation :

12
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of (F,l(,t) f (F,l(,t)—f ©(FK.f)

(1.20)

ot B z‘(k)

coll

Le temps de relaxation z(k ) dépend du vecteur d’onde K (ou de I’énergie &£, ); cette

dépendance est liée aux mécanismes de collisions.

I11.2. Mécanismes de collisions

La dynamique d’un électron se déplacant dans un réseau cristallin est influencée par

les forces extérieures telles que le champ électrique mais aussi le potentiel coulombien

engendreé par les ions du réseau.

D’apres la théorie de Bloch et I’approximation de I’¢électron indépendant, un électron

se trouvant dans un réseau d’ions parfaitement périodique ne subit aucune collision.

Cependant, une perturbation du potentiel périodique de quelque maniere que ce soit

est pour I’¢lectron une source de collisions a méme de modifier sa vitesse et son énergie.

7/
°

Les différents types de collisions peuvent étre classés en deux grands groupes :

Les collisions avec les impuretes et les défauts :

Les impuretés et les défauts cristallographiques tels que les joints de grains, les
dopants, les lacunes, les dislocations, etc. Correspondent a des altérations localisées
de la périodicité du reseau cristallin. De fait, ils forment des centres de diffusion
locaux loin desquels les probabilités de transitions électroniques deviennent
négligeables.

Les collisions avec le réseau cristallin :

Méme si un réseau cristallin parfaitement périodique ne comportait aucun défaut
localisé tels que ceux précédemment €noncés, cela n’impliquerait pas pour autant
I’absence totale de processus de collision. En effet, sous I’effet de la température, les
ions occupant les nceuds du réseau s’agitent et vibrent, provoquant une déformation
du réseau cristallin et par conséquent des variations quasi-instantanées du potentiel
électrique en tout point du réseau.

En ce sens, les collisions avec le réseau cristallin ne sont pas localisées,

contrairement aux collisions avec les impuretes.

13
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Remarquons que dans les composés binaires ou ternaires, les différents nceuds du réseau sont
occupés par des ions de charges différentes qui en oscillant, ajoutent une composante

piézoélectrique aux effets de la déformation sur le potentiel électrique.

I1. 2. 1. Calcul des probabilités d’interaction des porteurs avec le réseau et les défauts

du réseau

Lorsqu’un électron se déplace dans un cristal, il peut entrer en interaction avec les

charges ¢électriques présentes, atome d’impuret¢ ou autre porteurs, au cours de ces
interactions le vecteur d’onde de 1’électron passe de ’état k & I’état k' la probabilité

d’interaction l(k) par unité de temps s’obtient en intégrant la densité de probabilité de

S (IZ,IZ') de passage de I’état K aun état k' .

Si Best ’angle entre kK et k', cette probabilité s’écrit :

_ \ T Ly 2 ’ -
/l(k)—27z'8”3£ !S(k,k).k dk ' |sin Bd B (1.21)

Ou

5 désigne la densité d’état dans I’espace des moments et le facteur 2 7
Vs

traduit la symétrie de révolution autour dek de I’ensemble des états possiblek .
Dans un premier temps, I’intégration se fait par rapport au module k ' ; grace aux
relations entre vecteur d’onde et énergie.

21,2 21,12
f k* =e(l+ag) et h k* =&'(l+as') (1.22)
2m 2m

(Ou o désigne le coefficient de non parabolicité)

Il est possible de tout exprimer en fonction des énergies ¢ et &' ; dans un stade

intermédiaire, aprés intégration sur 1’énergie la probabilit¢ A(k) peut se mettre sous la

forme :

A(k)=c, [ P_(B)d B (1:23)
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laissant apparaitre, exprimée a un facteur multiplicatif prés, la fonction de distribution de
I’angle B de déviation. L’intégration, menée a son terme, donne la probabilité d’interaction

cherchée.

Ensuite, il s’agit de résoudre I’intégration suivante (I’équation (1.21)), en fonction du

parametre r tiré au hasard, entre O et 1; pour obtenir un angle de déviation £ suivant la

distribution P, (/) .

.[oﬂ p.(£)dp'= rjoﬂ p.(B')dp (1.24)

11.2.2. Description générale des interactions électrons-phonons

L’analyse des collisions entre les électrons et les phonons, nous permet de connaitre

I’état de 1’électron apres le choc, et la probabilité (ou la fréquence) de collisions.
L’¢électron posséde au début, un vecteur d’onde k et une énergies. Aprés collision, ces
grandeurs deviennent k ‘et &' .

Le phonon est caracterisé par son énergie &, =ho; (q) et son vecteur d’ondek .

Les transitions k — k 'doivent vérifier les relations de conservation [7]:

(1.25)

Ces transitions doivent étre compatibles avec la structure des bandes d’énergie du

matériau.

Au cours de la collision, I’¢électron se déplace dans son diagramme de bandes. Il y a

deux types de transitions :

. Les transitions intravallées: Elles concernent les phonons de faible vecteur d’onde qui
occupent le centre de la zone de Brillouin. L’électron reste toujours dans la vallée ou il se

trouvait avant le choc.

15
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o Les transitions intervallées: Par exemple, si on considére 3 vallées (I', X et L), ces
transitions provoquent le passage de I’électron d’une vallée a une autre qui peut étre
équivalente a la premiére transition (X — X ouL — L) ou non équivalent (I' - X, I’ > L
ou X — L ). Ces transitions necessitent des phonons qui ont un grand vecteur d’onde dont

le point représentatif est situé au bord de la zone de Brillouin.
Chagque processus de collisions a une densité de probabilité S ; (E,F’) qui caracterise

la probabilité par unité de temps, pour que le processus j fasse passer I’électron de 1’état

défini par le vecteur d’ondek & un autre état défini par le vecteur d’ondek '

La probabilité par unité de temps, pour avoir I’interaction j est donnée par :

* (IZ) B surtou!les états Sj (E’ El)d *
k' possibles

(1.26)

I1. 2. 3. Interactions élastiques

Ces interactions n’influent pas de facon essentielle sur le comportement de
I’électron. Elles sont néanmoins introduites pour obtenir une description aussi quantitative

que possible de la dynamique électronique.
I1. 2. 3. 1. Interactions acoustiques

Ces interactions sont élastiques et trés importantes dans les vallées latérales. Leurs
effets sont souvent masqués par les interactions intervallées qui prédominent en vallées
latérales. Elles se manifestent a énergie constante et quand un porteur subit ce type

d’interactions, son module de vecteur d’onde reste constant [8].

La densité de probabilité s’écrit :

S(K,K" = %”.Bac (K K)N 0.6 (e(k ) —e(k)) (1.27)
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B.(K.Ky=—2" E2[K'—K|GK.K"
& 2psV  *
Avec r
IN - 1 _ kgT kT (29
: nS.|K —K’ nS.|K—K'| he,
exp —1
kT

G(k,k") est toujours la méme relation; T est la température du réseau; kgest la
constante de Boltzmann; 7 est la constante de Planck; e est la charge de I’¢électron; Eg.

désigne le potentiel de déformation acoustique; s est la vitesse du son; o est la masse

volumique du matériau.
L’intégration sur I’énergie donne :

—2 . *3/2
=-m

KT
E)=
Aac (2) S 2h47z\/§

52 (5)j(1+ ae +agcos £)*sin fd B (1.29)
0

Aprés une intégration complete; la probabilité d’interaction acoustique par unité de temps est

finalement donnée par la relation :

() =T =2@m) 5" (2) [@+ae) +(ae)?/3] 030
27pS°h* 1+ 2c¢
Avec S(s)=¢(l+as) et J(&)=¢'(1+as'). (1.31)

L’expression (1.29) fait apparaitre la fonction de distribution de 1’angle S . Apres tirage

au sort d’un réel z compris entre 0 et 1 ’angle [ s’obtient en résolvant I’équation :
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z B
rx I(l +as+aecos B)sin f.dS = I(l +as+aecos B sin B.dp (132)
0 0

On trouve alors:

1+ 2ae)x(1-r +r]/3—l
(@+2a2) < @-r)+)

ac

_1 (1.33)

CoSf3 =

La plupart du temps ae& est négligeable devant 1.

11.2.3.2. Interactions piézoélectriques

Ces interactions existent dans les cristaux piézoélectriques, mettant en jeu un phonon
acoustique de faible longueur d’onde. Elles ont un effet négligeable sur le comportement de

I’électron car elles sont élastiques et ne provoquent aucune déviation [9].

La densité de probabilité relative au passage d’un état k & un état k ' s’écrit :

~ . e?k,T.P,2G(k,k’
S(k,k)=——"—"-P— ( — )5(8(k)—8(k ) (1.34)
Arle,esh ‘k —k’

2
Ppi est le potentiel piézoélectrique qui est un coefficient sans dimension, et qui

s’exprime en fonction des constantes piézoélectriques connues Ci;, Cy,, Cy4 €t hy, par la

relation :
¢, = 3c,, +2¢,, +4c,,
szi =hp,.g05s i[E+Ej Ou 5 (1.35)
35 ¢ Ct C = Cyy —Cpp +3Cyy
S

Apres l'intégration sur 1’énergie, I’expression de la probabilité d’interaction devient:

A(K) = e?kgT .P%(m")"? ’f(1+ag+ag.cosﬂ)zsinﬂ.dﬁ (1.36)
I2reyes hP (L+2ae) ()Y 1—cos S
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Par rapport & I’énergie, on constate que I’interaction piézoélectrique est la plus
improbable parmi toutes les interactions etudiées.

L’intégrale sur S présente une indétermination a l’origine. Cette difficulté¢ est
purement mathématique; car A(&)— o quand 8 — 0.

Pour contourner cette difficulté purement liée aux limites du modéle mathematique;
la borne inférieure est ramenée a une valeur suffisamment petite, pour que la perturbation

apportée par cette approximation soit inopérante: on prend en I’occurrence a=0.01 radians.
L’expression de la probabilité d’interaction s’écrit alors, apres intégration:

2 *
e’ kyT.P,,.(m")"? 7

y (1.37)
4. htey.e5.0(8)*  (1+2a8)

Ay (&)=

Avec :

a’e?

— 2 2 _
| =1+ 2c¢) In(l_cosaj 2cte(L+2ag)(1+cosa) + 5

(4—(1—cosa)2) (1.38)

L’¢équation (1.36) met en évidence la fonction de distribution de I’angle B. Apres avoir tiré

un nombre réel r compris entre 0 et 1, I’angle de déviation [ est obtenu en

Yoj n2
1J-(1+ag+ag.cos,8) sin p'd 8’ (1.39)

r==-
I 1—cos p’

Et I’on obtient alors:

22 [ (1-c0s ) ~ (1 c0sa)" ]~ 2ae 1+ 260) [(A—c05 ) — (1—cosa)]
+1+ Zag)len[wj—rxl =0 o
1—cosa

C’est une équation qui n’admet pas de solution analytique simple. Elle est résolue

numériquement par une méthode de dichotomie initialisée a la valeur la plus probable p=a.
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I1. 2. 3. 3. Interaction avec les impuretés ionisées

Plusieurs théories ont été développées pour rendre compte des interactions entre les
électrons de conduction et les impuretés dans les solides. Le modele de H. Brooks et C.
Herring tient compte des effets de charge d’espace au niveau de 1’expression du potentiel

V (r) crée par chaque impureté supposée ionisée.

Il a supposé que pour des concentrations en impuretés inférieures a 3.10'" cm?, les
impuretés sont encore effectivement toutes ionisées et que les interactions électron-électron

sont encore trés peu probables.
L'interaction avec les impuretés est une interaction élastique dont la probabilité est
indépendante de la concentration en impuretés; celle-ci n’intervient que dans I’expression de

la distribution de I’angle £ de déviation qui se réduit a une fonction de Dirac 5(,8).

Pour une concentration en impuretés N=0; 1’effet de I’interaction est alors nul. Cette
distribution tend a étre uniforme quand le dopage est élevé, contribuant dans ce cas a

diminuer d’autant plus la vitesse moyenne de 1’électron [10].

Cette interaction, est fortement prépondérante en champ faible ou aprés les premiers

transferts en vallée haute.

La densité de probabilité relative au passage d’un état k & un état k ' au cours de

cette interaction s’écrit :

S (K.K) = 27%'N, G,k
’ (dreyeg ) IV (‘IZ—IZ’+6?2)

76 (e(k)—e(k)) (1.41)

Dans cette expression Np est la concentration en impureté et@ est I’inverse de la

distance d’écran. Elle est reliée a la concentration en impuretés par :

2
2 e“N,

(1.42)
EoEs KT
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Apres intégration sur 1’énergie, la probabilité d’interaction s’écrit :

() = e*N_ m™?5(s)"? T (1+ ae + as cos B)? sin gd 3 (1.43)
\/Eﬂ'(gogs )2h4 5 (2k 2(1—C05ﬂ)+(92)2 .
Qui devient apres intégration complete:
A(e) _e’Npm™kgT 1420 (1.44)

4\/572'6‘085 n2 5(e)?

I1. 2. 4. Interactions inélastiques

Ces interactions sont dues essentiellement aux transitions intervallées, qui permettent
le transfert des porteurs d’une vallée a une autre vallée équivalente ou non-équivalente; elles
sont accompagnées d’absorption ou d’émission d’un phonon intervallée dont la valeur

dépend de la vallée de départ et de la vallée d’arrivée [10].

Une interaction intervallée ne peut avoir lieu que si 1’énergie aprés absorption ou
émission du phonon, est supérieure a 1’énergie du fond de la vallée d’accueil; les énergies

étant repérées par rapport au bas de la vallée centrale.

I1. 2. 4. 1. Interaction optique polaire

Ce sont des interactions trés importantes dans toutes les vallées. L’énergie du phonon
hao, est comparable a celle de 1’¢électron, a température ambiante. Ce type d’interactions a un

grand effet sur I’évolution de la mobilité a faible champ électrique. Les seules énergies
possibles aprés interaction sont donc :

g'=ethw, (1.45)

Au cours d’une interaction optique polaire, le passage d’un état k a un état k™ est

décrit par la densité de probabilite :

o
o
~~

~

~

')_[N . +%$%}.5(5(k N—e(k)thaw,) (1.46)
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2
BO(E,E'):Me—Moz(l 1

. ———j.G(IZ,IZ')
47&90‘k—k' & &

) S

(1.47)
N, =[exp(i@, kT )-1]"

N, est la fonction de répartition des phonons; G (k,k") est I’intégrale de recouvrement en
tenant compte de la non parabolicité des bandes d’énergie. &, et ¢ _sont les permittivités

diélectriques relatives; T est la température du réseau; k, est la constante de Boltzmann; 7

est la constante de Planck; e est la charge de 1’électron.

Apres les changements de variables :

21, 2

m*15(5)=€(1+0!8) et  S(e)=¢e'(l+asc’) (1.48)

¢'(l+ae")= Z

On intégre immédiatement surg' compte tenu des propriétés de la fonction de Dirac, et I’on

trouve :

2 ¥
A(e) =M 0)0[1_1]«/5(5) -[No"‘%ilJ

\/fh.47rgo Eo &g )1+ 2cx.& ) (1.49)
T (J1+ o.e1+o.e" +ales’ COS,B) ]
< sin pd g
0 S(&)+S(&")—2cos BJ5(£).5(&")
Apreés intégration sur I’angle S on trouve les résultats suivants
2 oo (1.50)
Me)=TCop (1 1) 120 .|:(g,g').[|\|0+1il
V2nans \ e, & ) Jy(e) 272
Oou
1 1 1o/t 1 (1.51)
Fle.e)=| Aldnlr? (@) +r2(e)) 72 (e)—r* () +B '
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Avec
A :[2.(1+ ae).(L+ae)+a( y(e)+r(e) )]2

B = —20{1/7(8).}/(6‘,).[4(1-1-aé‘).(1+068') +a(y(e) +7/(8'))] (1.52)
C=4(1+ae).(l+a&).(1+2a¢).(1+2a ")

L’équation (1.49) fait apparaitre la fonction p, (/) de la distribution de I’angle B qui peut

s’écrire :

2
(J1+ asdl+a.s +aves' cosﬂ)

sin B (1.53)
5(2)+5(2) —2¢08 BJo(2) O (&)

Pg(ﬂ) =

Soit un nombre réel r tiré au hasard entre 0 et 1, il s’agit de déterminer 1’angle B vérifiant
ﬂ 1 1 ﬂ 1 1
_[0 p:(8')d B :rjo p: (') 4B (1.54)

La solution de cette équation intégrale donne

r
cosﬂ:1+f —Ecl+2f ) (153)
Avec :
i (1.54)
= : |
(i)
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1. 2. 4. 2. Interaction optique non polaire

Cette interaction n’intervient que dans les vallées de symétrie L du modele 3 vallées.
Ses effets sur 1’état de 1’¢électron sont comparables a ceux d’une interaction intervallée

équivalente mais sa probabilité est trés faible [10].

La probabilité de transition d’un état k & un état k * a la méme expression que pour
I’interaction intervallées équivalentes a ceci prés que le nombre de vallées Zj est remplacé
par 1; que le phonon échangé est un phonon optique, et que le potentiel de déformation

intervallées est remplacé par un potentiel de déformation optique.
La densité de probabilité s’écrit comme celle des interactions intervallées avec

(i =j), le traitement de cette interaction est similaire a celui des interactions

intervallées que 1’on verra plus loin.

I1. 2. 4. 3. Interactions intervallées équivalentes et non équivalentes

Dans ces interactions inélastiques, 1’état initial et 1’état final ne sont pas dans la méme
vallée, et la probabilité de transfert est proportionnelle au nombre des vallées équivalentes.
Dés que les conditions sur 1’énergie sont satisfaites, ces interactions jouent le réle le plus

important parmi toutes les autres interactions.

Cela est da a leur forte probabilité et a leurs conséquences sur le comportement de
I’¢électron. Ces interactions exigent que 1’énergie apres interaction soit supérieure a 1’énergie

du fond de la vallée d’accueil [9].

& £AW, +AA; =0 (1.55)

A, est’écart d’énergie entre les bas de la vallée de départ I' et de la vallée d’arrivée X.
A; estI’écart d’énergie entre les bas de la vallée de départ I' et de la vallée d’arrivée L.

& est I’énergie mesurée par rapport au bas de la valléeI".

L’électron transféré dans une vallée, subit les effets directs de 1’interaction: variation

de I’énergie et du vecteur d’onde, et toutes les discontinuités dues a la non-équivalence entre
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la vallée d’origine et la vallée d’arrivée: masse effective et coefficient de non parabolicité
qui changent.

Ce transfert provoque aussi une variation de 1’énergie cinétique qui correspond a la
différence de niveaux entre les deux vallées. La densité de probabilité de passage de 1’état k

al’étatk ', permettant le transfert de la vallée i vers la vallée j équivalente ou non, s’écrit:

- oy 2 - 1.1 ,
S; (kK )=%.Bij (k k ){Nij +Eiﬂ5(gj (k)—&(k)+A, -A the)  (156)
- . Z.hE: -
Ou B. (k,ky=——"2 (k k' (1.57)
u |J( ! ) 2,00)U kZGu( ’ )
Avec
6. (kK- draa®)arae (k) (1.58)
v L+ 2a; ¢ (k)).L+2a;¢; (k"))
Et

N, =[exp(hao, Ik, T)-1]" (1.59)

Dans ces expressions, ha)ij représente 1’énergie des phonons échangés, A, et A j

sont les énergies relatives aux fonds des vallées i etj, ¢

et &; sont les énergies relatives

dans chaque vallée, o, et «; les coefficients de non parabolicité, Z ij le nombre de vallée

d’arrivée de type j quand on part de la valléei et Eij le potentiel de déformation intervallée
entre la vallée i et lavallée j, p désigne la masse volumique du matériau.

L’intégration sur tous les états finaux Kk 'conduit & :

3
7 M2 =2 11 (1.60)
A (&)= W;ﬁ (&(1+2a;e").F (€, g).{Nij +§i§}
i
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Oou:
Fij (e, &) :Gij (IZ, lz’) (1.61)
Et:

£ =& +A; - A iha)ij (1.62)

Il est & remarquer que comme s(k,k ) ne dépend pas de I’angle S de déviation, sur la

sphére représentative de ’énergie finale, tous les états k ' sont équiprobables.

L’angle g est alors obtenue en tirant au hasard un réel r entre O et 1 tel que :

r= (1.63)

Lsin pdp
=

Soit

[cos B =1—2r]

11.2.4.4. Interactions d’alliage

Dans les matériaux ternaires ou binaires, a I’échelle microscopique, la steechiométrie
du réseau n’est pas respectée: le potentiel cristallin est perturbé, perturbation prise en compte
par le potentiel d’alliage. Le modeéle le plus utilisé est celui de Harrison qui repose sur le

raisonnement suivant :

Un électron qui passe au voisinage d’un atome de type 2 sur un site normalement

occupé par un atome de type 1 subit un potentiel E{leI dont I’extension spatiale est r telle que

[10]:

all

E.,= 1.64
all 1o si r>r (164
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Ou U, est le potentiel d’alliage et q la charge de I’électron. L’extension spatiale r est

définie comme la distance entre deux plus proches voisins.

La densiteé de probabilité de cette derniére est donneée par :

4q.AU 2 [sin(r0|k —k') -1,k —k'|cos(r, |k —k|)
ar} k _|<'|6

Ak k") = ]2 G(k,k").5(s, &) (1.65)

AVEC:

Fo—a, [3 467,]% (1.66)

AU : Le potentiel correspondant.

Pour un composé A, , B, , ce potentiel est donné par Harrison :

AU? =X (1-X)[ 74— 26 ]2 (1.67)

Ou
Xa et yg sont respectivement les affinités électroniques de A et B

I1. 2. 4. 5. Phénomene d'ionisation par impact

L’ionisation par choc résulte de I’interaction de gaz d’¢électrons de la bande de

conduction avec les électrons de la bande de valence.

Du point de vue microscopique, on peut modéliser ce phénomeéne par des collisions

entre électron avec création de paire électron- trou comme le présente la figure 1.2.

Les lois de conservation d’énergie et de quantit¢ de mouvement s’appliquent alors a

I’ensemble formé de la particule incidente et des particules générées.
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L’énergie nécessaire a 1’électron incident pour produire 1’ionisation doit €tre au
moins égale a une énergie supérieure a la bande interdite Eg du matériau semi conducteur.

Cette energie est appelée énergie de seuil.

(AVANT IONISATION ) (APRES IONISATION )

Bande de valence /\\

(_ ® Electron @ Trou _)

Figure 1. 2 : Particules avant et aprés ionisation. Un électron libre de la bande de conduction entre en
collision avec un électron de la bande de valence pour donner naissance a une paire
électron-trou.

Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons exposé les phénomenes de transport dans un semi-
conducteur soumis a un champ extérieur ou intérieur. lls représentent les processus
physiques accompagnant le mouvement des porteurs. L’étude de ces processus, fait appel a

I’équation de Boltzmann.

Cette equation contient la fonction de distribution, la variation de cette équation au
cours de temps se présente sous forme d’une somme de deux termes; celui du a 1’action

exercée par un champ extérieur et celui détermineé par les collisions.

Nous avons donc dans ce chapitre décrit la théorie de Boltzmann pour ces
phénomeénes de transport avec les différents processus de collision que peut subir un
électron. La prépondérance de chaque type d’interaction varie en fonction de la nature du

matériau et de la température.
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Chapitre 11 La Méthode de Monte Carlo

Introduction

Il existe un grand nombre de méthodes de simulation des propriétés électroniques des
matériaux et dispositifs, parmi lesquelles figurent en bonne place les modéles physiques

particulaires.

Ceux-ci traitent en général le transport de maniére "exacte" et offrent la possibilité d'une
analyse fine du fonctionnement des composants. La modélisation par la méthode de Monte Carlo
en fait partie et c'est elle que nous avons employée dans notre étude.

De trés nombreux secteurs scientifiques et technologiques ont désormais adopté ce type
d’approche connue sous le nom « méthode Monte Carlo ». C’est en fait la puissance accrue des
ordinateurs qui a permis & ces méthodes de devenir opérationnels et de se répandre dans des
secteurs aussi variés tels que la physique, la biologie moléculaire et génétique, les

télécommunications, les réseaux, la recherche opérationnelle, la finance, et bien d’autres encore.

I. la méthode de Monte Carlo
I. 1. Définition :

La méthode de Monte Carlo est une méthode numérique statistique de simulation utilisée
pour résoudre des problémes mathématiques. Elle est basée sur des procédés aléatoires; c'est-a-
dire des techniques probabilistes. Le nom de cette méthode, qui fait allusion aux jeux de hasard

pratique au casino de Monte Carlo de Monaco, a éeté inventé en 1947 par Nicholas Metropolis.

La méthode Monte Carlo connait des applications trés nombreuses et diversifiées dans la
résolution de probléemes mathématiques, physiques ou statistiques. Elle est souvent utilisée lorsque
la solution mathématique recherchée n'est pas accessible par une méthode déterministe, ou encore
lorsque les seules méthodes déterministes possibles sont construites sur des approximations jugées
trop drastiques [1].

De facon plus précise, il apparait que I'application des méthodes de Monte Carlo permet de

se fixer un triple objectif:

o En facilitant I'étude des phénomeénes de mobilité ou diffusion dans les matériaux, par la
comparaison des résultats obtenus théoriquement avec les données expérimentales, on peut
apporter des élements utiles et nouveaux sur les mécanismes physiques qui déterminent la

dynamique électronique dans un semi-conducteur.
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<> En permettant une étude précise des variations de la vitesse de dérive et du coefficient de
diffusions en régimes stationnaires ou non, ces méthodes peuvent fournir les données de base
nécessaires a la résolution numérique des composants, a partir des equations de I'électrocinétique.

X Les techniques de Monte Carlo permettent la simulation directe de certains de ces
composants, et s'avere en définitive une méthode d'approche plus précise plus fiable et méme
parfois plus simple que les techniques numériques classiques [2]. les qualités de la méthode se

définissent par la rapidité de son exécution et sa souplesse d'emploi dans les diverses applications.

La méthode de Monte Carlo est basée sur un processus a tirages au sort a partir de lois de
probabilités calculées préalablement et qui contiennent I'essentiel de la physique du transport. Ces
lois sont les probabilités d'interactions subies par les porteurs durant leur mouvement dans le semi-
conducteur. 1l y a deux approches possibles pour simuler le comportement des électrons dans un

semi-conducteur:

X Déterminer la fonction de répartition des électrons, en résolvant I'équation de Boltzmann.

X Suivre le comportement de chaque électron au cours du temps.

l. 2. Génération d'un nombre aléatoire

La pierre angulaire de tout algorithme Monte Carlo est la genération de nombres

aleatoires, c'est-a-dire des variables aléatoires [1,3].
Qu’est-ce que un nombre aléatoire?

On peut donner deux définitions pour le nombre aléatoire :

a) Définition conceptuelle: Une séquence de nombres x; est appelée aléatoire (random) si elle
est égale a la séquence d’échantillons d’une variable aléatoire x.

b) Définition empirique: Une séquence de nombres x; est appelée aléatoire (random) si ses
propriétés statistiques sont les mémes que les propriétés d’une séquence de nombres
obtenues dans une expérience aléatoire.

La définition empirique est une définition opérationnelle qui suggére une maniére pratique
pour répondre a la question si une séquence de nombres (par exemple générés par un ordinateur)

est aléatoire.
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Les nombres aléatoires peuvent étre générés par les maniéres suivantes:

v' Observation d’expériences de nature aléatoire:
e mesurer un dispositif physique qui présente certaine propriété stochastique
(bruit d’une résistance, diode, etc....).

® observer les lancements d’une piéce équilibrée afin de générer une séquence

aléatoire de O (pile) et 1 (face), extraire des billes d’une urne (loterie).

v' Par Dordinateur: Ceux ci sont appelés nombres pseudo-aléatoires, 1’approche
pseudo-aléatoire est souvent préférable puisque elle est plus rapide, plus facilement

gérable et permet la contrdlabilité et la répétitivité de I’expérience si nécessaire.

Une des formules les plus utilisées pour engendrer des nombres pseudo-aléatoires I, a

distribution uniforme, est [4] :

X,=aX, +c ([EY

Cependant, la periodicité de la séquence limite la validité du générateur de variable

aléatoires, on a donc intérét a ce que cette période soit trés grande.

Pour cela, on prend ¢ = 0 et m =2" ou N est généralement de ’ordre de 30 ou 40, les

nombres obtenus ont une distribution uniforme. Pour obtenir ces nombres dans I’intervalle [0, 1],

on divise les x, par (m-1) et on obtient la relation d'échantillonnage suivante :

I. 3. Principe de la méthode Monte Carlo

Le principe de la méthode consiste a suivre au cours du temps un ou plusieurs électrons

dans I'espace réel et dans I'espace des phases.

Chaque électron, caractérisé par son énergie & et son vecteur d’ondekK , subit I'effet du
champ électrique existant dans le matériau et interagit avec le réseau cristallin.

Il s'agit d'un processus itératif constitué de séries de vols libres entrecoupées d'interactions
(figure 11. 1) [5].

32



Chapitre 11 La Méthode de Monte Carlo

Figure Il. 1: Transport de charge dans les semi-conducteurs. A I'évolution de la
position et de la vitesse d'un électron dans I'espace réel (& droite) correspond
une évolution de I'énergie dans I'espace réciproque (a gauche). Les électrons
effectuent un vol libre a chaque pas de temps et subissent parfois des

interactions (étapes 3,5 et 6).

Les échanges d'énergies et d'impulsion de I'¢lectron avec le réseau cristallin, et la
déviation de sa trajectoire par les impuretés vont modifier son énergie, son vecteur d’onde et sa
position. En appliquant les lois de la mécanique et de I’électrodynamique, nous pouvons
déterminer théoriqguement le comportement de chaque électron dans le temps et dans I’espace des

vecteurs d’onde.

Mais, une telle approche, compte tenu de la trés grande densité d’atomes dans les cristaux,
est totalement irréaliste avec les moyens de calcul, afin de ramener le probléme a quelque chose de

réaliste, on fait appel aux quatre hypothéses suivantes [6]:
<> Nous faisons une étude statistique des échanges d’énergie possibles entre les €lectrons, les
modes de vibrations du réseau et les impuretés, ce qui nous permet de calculer la probabilité de

ces interactions et leur action sur 1’énergie et le vecteur d’onde de 1’¢électron. Chaque processus de

collision a une densité S(&,x") qui caractérise la probabilité pour qu’un électron passe de I’état

défini par le vecteur d’onde & a un autre état défini par le vecteur d’onde &', par unité de temps.
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> Nous supposons que ces interactions sont instantanées, les électrons sont alors déplacés en

vol libre sous le seul effet du champ électrique, entre deux chocs. Pour déterminer les temps de
libre parcours At ou on tire au sort les nombres r a distribution uniforme entre 0 et 1.

<> Lorsqu’une interaction a lieu, nous déterminons sa nature par tirage au sort, et nous
modifions, en conséquence, 1’énergie et le vecteur d’onde de 1’¢lectron calculée en conséquence.
> La répartition des électrons change; nous calculons alors le champ électrique qui en
résulte a des intervalles de temps suffisamment petits, pour pouvoir le supposer constant entre

deux calculs.

l. 4. Les différents éléments de la simulation

Nous voulons déterminer la probabilité pour qu’un porteur effectue un vol libre de durée
quelconque Az, sachant qu’il est soumis & un champ électrique £ et & N processus de collisions de
types quelconques. La relation entre le champ et le vecteur d’onde, est donnée par le principe de la

dynamique :

Ok B qﬁ (11.3)
ot h

r (]f ) est la probabilité par unité de temps, pour que le porteur ayant le vecteur d’onde & , subisse

une collision de type quelconque I’amenant & un autre état &' . Cette probabilité est donnée par la

relation :
T(k)=[a’k Y, 5,k K) (11.4)

Supposons qu’a I’instant t=0, le porteur est dans 1’état décrit k.

La probabilité P () pour que le porteur effectue un vol libre de durée supérieure a t, est le

produit de deux probabilités statistiquement indépendantes. L’une est la probabilité pour que le

porteur effectue un vol libre de durée supérieure a r —dr et t.

A p(e)=ple-de)| 1-T (k(e-de))dt | (11.5)
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En faisant tendre dt vers O:

% —r[%(0)] p(2) (11.6)

Apres intégration, on obtient:

D, (1) =eXP{—jF(E(t'))dt'} (11.7)

0

La probabilité pour que le méme électron ait une interaction pendant la méme période de temps dt

aprés le temps initial, peut s’écrire :
p(t)de =T (k(¢))exp IF ))dr'tdt (11.8)

La résolution de cette équation afin de générer la distribution du temps libre pour ces particules
pour une simulation Monte Carlo standard, nous ramene a utiliser la technique de self —scattering

que I’on décrira en paragraphe 1.7.

I. 5. Mouvement des électrons [8]:

Durant son vol libre, I’¢lectron se déplace dans I’espace réel et ’espace des vecteurs
d’onde, sous I’action d’un champ électrique constant E (figure Il. 2) [9]. L’évolution de son

vecteur d’onde, suivant I’axe des x, est donnée par 1’équation fondamentale de la dynamique :
v
k(t)= k(o)_e_ (11.9)

*
En notant m sa masse effective, et « le coefficient de non parabolicité de la vallée dans

laquelle il se trouve ; I’énergie de 1’électron est liée a son vecteur d’onde par la relation :

n .k’ (t)

— =¢(r).(1+a.e(r)) (11.10)
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d’ou I’on tire son énergie :

e(t)=%N1+M—1} (11.11)

m

La vitesse de 1’électron est donc donnée par 1’expression :

1 og _ hk(t)

A (11.12)
h 0k m (142a.6(t))

v(t)

Figure Il. 2: Mouvement d’un électron dans 1’espace des vecteurs d’onde (& gauche), dans I’espace réel (a

I. 6. Calcul le temps de vol libre:
Le temps de vol libre c'est-a-dire le temps entre deux collisions successives.

Si A(k (t))ot est la probabilité pour qu’un électron ait une interaction entre t et t+ot, la

probabilité p au temps t, pour que I’interaction ne se produise pas est donnée par [7]:

Pf(f)ZH(l—ﬂ(k(f))al‘) (11.13)
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t:Zatz' (11.14)

Application du logarithme sur (11.13) donne :

In(p,(2))=> In(1 - A[&(£)1Ot,) (11.15)

On sait que:

INn(1+x) = X, Xx<<1 (11.16)

Donc la formule (11.15) devient:

In(p,(6))=-> A[k()]0t, (11.17)
Appliquons I'exponentiel sur (11.17):

eXP(Pf(f)):eXP(—Zﬂ[k(f)]@fj] (11.18)

Ce qui donne:

pe(t)= eXP(—Zﬂ[k(t)]aff] (11.19)
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On remplace la sommation par une intégrale:
( (11.20)
pr(t)=exp| —[ A[k(2)]r, |
0

La probabilité pour que 1’¢électron ait un vol libre pendant At est :

p(Ar)= Af/l[]{(t)].exp —jz[k(tﬂa{ ot (11.21)
p (At) _ Fe—FAt (1.22)

C'est la probabilité (11.22) qui donnera les durées de vols libres qui seront effectivement
suivis d'un choc. La procédure adoptée initialement par Kurosawa [10] pour déterminer les temps
de libre parcours, consiste a tirer au hasard des nombres r a distribution uniforme entre 0 et 1, et

de résoudre I'équation intégrale suivante:

At
[ Alk(0))or =—Lar (11.23)
0
Les formulaires d'analyse des taux de diffusion de P (k) ne sont pas en général trés simples,
ce qui n'est pas pratique pour générer stochastique des durées de vol libre avec la distribution
(11.22), ainsi si l'intégration analytique de I'expression (11.23) parait impossible a réaliser, on peut
éventuellement calculer numériquement cette valeur et la tabuler avant la simulation pour
différentes valeurs du temps. Cependant, on préfére généralement éviter cette méthode, du fait de

sa lourdeur [8].

Rees [9] a mis au point une méthode tres simple pour surmonter cette difficulté. Il
introduisait une interaction fictive supplémentaire dite self-scattering A,. qui est sans effet sur

les porteurs.
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I. 7. Méthode du Self Scattering:

La méthode de self scattering c'est une méthode qui consiste a introduire une interaction
fictive supplémentaire qui est sans effet sur les porteurs, cette interaction permet de rendre
constante la probabilité totale d'interaction [12] (figure 11.3).

En posant:

I'=4_ + Zﬂ,j = constante (11.24)

Cette formule (11.24) permet d'écrire une expression simple pour p (Az):

-T'At
p(At)=Te (11.25)
L'intégration apparaissant dans (11.23) est alors évidente et nous obtenons:

1 11.26
At=——Inr (11.26)
I
La succession des opérations est alors sans changement, mais le Self Scattering doit

maintenant figurer parmi les interactions susceptibles de se produire a la fin du vol libre.

Il faut cependant que T" soit au moins égale aux plus grandes sommes Z ﬂ,i susceptibles d’étre

atteintes, de telle maniére a éviter des valeurs négatives de Asc .

Etant donné que pour utiliser la relation (11.26) il faut se fixer a ’avance la valeur de T, il

est nécessaire de connaitre la valeur maximum que prendra la quantité Zﬂ,, dans la simulation

envisagée.

Une fois la durée de vol libre At déterminée, on calcule I’ensemble des probabilités des
interactions susceptibles de se produire a I’instant considéré. Comme 1’on a nécessairement par
définition:

N —
:Oﬂf,(k)=F (11.27)
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Le tirage d’un nouveau nombre aléatoire r a distribution uniforme entre 0 et 1 permet
donc le test de I'inégalité pour tout m, afin de choisir le processus d'interaction qui interviendra

effectivement:
r<g,11(12)=156 +§z, (%) (11.28)

Il apparait dans ce test que la collision choisie peut étre une collision fictive dont la
probabilité estﬂsc . Si c'est le cas, elle laissera le vecteur d'onde inchangé et le mouvement se

poursuivra directement pour le At suivant. Dans le cas contraire; de nouveaux nombres aléatoires

permettent de définir la position du vecteur d'onde, apres le choc.

L’avantage de cette procédure est le choix de la valeur de I"de maniére & minimiser le
nombre de collisions fictives, puisque ces collisions ne jouent aucun réle sur la trajectoire de

I’électron.

Il faut signaler que cette premiere méthode a été utilisée par de nombreux auteurs, pour

étudier un grand nombre de matériaux [13].

Self Scattering

Lo

S
/N‘_"‘—"/

/

_/‘
~ Scattering Mechanisms

Y

Total Scattering

Energy (eV) ———

Figure I1. 3: Probabilité totale d'interaction et Self Scattering [6].
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I1. Choix du mécanisme d’interaction
Plus récemment, cette méthode a été utilisee en champ statique et variable, en particulier
pour tenir compte de la nouvelle énergie entre deux collisions successives. A chaque instant

t,=not, la probabilitép[Z(tu)] pour que le porteur subisse une collision, sera connue et
pourra étre utilisée pour déterminer par tirage au sort, si une collision a effectivement eu lieu ou
non a la fin du oSz considére. Dans ce but; nous comparons la quantité p[}(tn)] ot a un nombre

r tiré au hasard, dans une distribution uniforme entre 0 et 1. Ce nombre r sert aussi au choix de

I’interaction qui aura effectivement licu dans le cas ou le test est positif (figure I1. 4).

Dans le cas ou une collision a effectivement lieu, la procédure de choix du vecteur d’onde
apres choc est en tout point, identique a celle décrite précédemment. Le porteur continue ensuite

son parcours pour le ot suivant [13].

La premiere constatation est que les libres parcours vécus par le porteur sont
nécessairement constitués d’un nombre aléatoire de pas or. Plus Ot est petit, meilleure est la

valeur approchée de la durée de parcours. Il en résulte que or doit étre beaucoup plus petit que le

plus court des libres parcours. Cette condition garantit également que la quantité p[Z(tn )] ot ne
peut jamais étre plus grande que 1.

De plus, le tirage de r se fait selon une distribution uniforme; le fait de tirer ’interaction de

rang i ne dépend pas de I’ordre dans lequel ces interactions sont effectuées, le résultat de test ne

dépend que de la largeur p, (})& du segment correspondant, soit en pratique de 1’énergie du

porteur au moment considéré.

P, ot picﬁ‘ p(f;(l‘n)) ot ]
| | I |
Aix T Ai

r

0 A4 B C

Figure Il. 4: Le schéma indique la procédure de choix de I’interaction.
Quand r se situe entre les points Ai-1 et Ai, le iéme type
d’interaction a lieu. Le segment BC représente la probabilité

pour que rien ne se passe apres le pas or [10].
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I1.1. Choix de I’angle de déviation

Tout échange éventuel de I’énergie au cours de I’interaction se traduit donc au niveau du
vecteur d’onde par une variation brutale de son module qui ne dépend que des énergies initiales et

finalesgete'. C’est un changement d’orientation du vecteur d’onde qui décrit la déviation subie
par I’électron. Le vecteur d’onde de I’état final k 'est repéré par rapport au vecteur d’onde initial

k par un angle de déviation 3.

La densité de probabilité S(k,k ") relative au passage d’un état k & un étatk ' ne dépend
généralement que des modules de k etk ', c’est-a-dire des énergies avant et aprés interaction ¢ et
', etde I’angle S entre k et k '(figure 1. 5).

L’intégration sur tous les états possibles k 's’écrit donc :

\V/ TT| o© 2]
;L(k):zn.—gj{jS(k,k).k dk}smﬁ.dﬂ (11.29)
87~ 00

.V L s 1o
Ou Py désigne la densité d’état dans I’espace des moments.
T

Apreés intégration par rapport a 1’énergie ¢’est-a-dire par rapport au module k', I’expression

de la probabilité d’interaction peut se mettre sous la forme :

;L(g)zcngg(ﬂ)dﬂ (11.30)
La fonction normalisée :
gg(ﬂ)=fg(ﬂ).(’£fg(ﬂ')d ﬂ’} (11:31)

Définit donc la fonction de distribution de 1’angle #. Par définition la fonction de

répartition de I’angle # est : dF =g _(f)df =dr, ou r est un réel uniformément distribué

entre 0 et 1. Donc a tout réel r tiré au hasard uniformément entre O et 1 est associé suivant la

relation :

g (11.32)
r=(j)gg(ﬁ)dﬂ
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Un angle g dont la fonction de distribution est g ,. (ﬁ) . C’est par cette procédure que sera

déterminé ’angle /3 entre K et k' aprés interaction. En particulier, dans le cas o S(K,K") ne

dépend que de I’énergie &', tous les états finaux sont équiprobables sur une sphére de rayon k'

dans I’espace des moments et & tout réel r compris entre 0 et 1 correspond un angle £ .

L’angle de déviation du vecteur d’onde est déterminé par tirage au sort, suivant une loi de
probabilité caractéristique de I’interaction [6,14]. Pour cela, on tire deux nombres aléatoires r; et r,
suivant des distributions dépendant du type de l’interaction qui vient d’étre choisie, en se
déplagant dans un repére 1ié au vecteur d’onde k, avant la collision (figure II. 5).

Ces deux nombres sont tels que :

=2r.r,
4 1 (11.33)
cosff=1-2r,
A
N KRG

Figure I1. 5: Evolution du vecteur d’onde au moment de la collision

B c'est ’angle entre les directions des vecteurs k etk’, le lieu de k' est un cone de demi angle

au sommet 3, le lieu de I’extrémité de k'un cercle ayant pour axe la direction de k. L’angle

azimutal ¢ est aléatoire et a distribution uniforme entre 0 et 2 .
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L’expression (11.33) pour chaque interaction est :
11.1.1 Interaction avec les impuretés:

L’état du vecteur d’onde est donné par (¢, ) tel que :

@ =2y,
2(1—r)

cos=1-— > >
1+r,(4k 2/ 6%)

Avec k? le module au carré du vecteur d’onde aprés le choc.

2
2 _ N e
g8 KT

N, : Concentration en impuretés (dopant) de type donneur.

e: Lacharge d’électron.

g La permittivité diélectrique de vide.

¢ Lapermittivité relative statique du matériau.
k,: Laconstante de Boltzmann.

T: latempérature du réseau.

11.1. 2 Interaction avec les phonons acoustiques

Le couple (@, f) de ce type d’interaction est donné par :

@ =27
@+2ae)’ (1-1,)+1,)"° -1 ~
(02

cosp=1-

a : Le coefficient de non parabolicité, & 1’énergie d’électron aprés I’ interaction.

La plupart du temps ae est petit devant 1, cette distribution est alors quasi-uniforme.

44

(11.34)
(11.35)
(11.36)



Chapitre 11 La Méthode de Monte Carlo

11.1.3. Interaction avec les phonons optiques polaires:

¢ =27t (11.37)

1+ f —(1+2f)
f

Avec cosf =

2Jee

. L

(T

I1. 1. 4. Interaction avec les phonons intervallées

Le couple (¢, B) est alors obtenu en tirant au hasard deux nombres aléatoire entre 0 et 1 tel que :

{¢ =27, (11.38)

cos B =1-2r,

11.1.5. Interaction avec les phonons optiques non polaires

Cette interaction est similaire a celle des interactions intervallées et le couple (¢, ) de cette

interaction est donné par :

{(p =271 (11.39)

cos B =1-2r,

IT1. Mise en ceuvre de la méthode de simulation

Le détail de la mise en ceuvre du programme de modélisation du transport électronique

dans les matériaux massifs, récapitulée par I'organigramme de la figure I1. 6.

Le programme débute par la lecture des données et les diverses initialisations
indispensables au déroulement de la simulation. Elles concernent les paramétres des matériaux, le
calcul ainsi que le stockage en mémoire des probabilités totales d'interaction et enfin la

préparation des particules.
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Le cceur du programme est constitué de deux boucles : I'itération sur le temps dans laquelle
est imbriquée I'itération sur les électrons. Ceux-ci, tour a tour, subissent I'effet du champ électrique

et des interactions.

Si I'on désigne par A, la probabilit¢ d'une interaction et A, la somme totale des
probabilités d'interaction par unité de temps, une procédure de tirage aléatoire entre 0 et 1 permet

de déterminer si il y a lieu de faire subir une interaction et dans l'affirmative, de désigner sa
nature (figure II. 4).

L'angle de déviation est alors déterminé puis le vecteur & modifié et enfin I'énergie
réactualisée en prenant en compte éventuellement un échange de phonon. Dans le cas d'une

ionisation par impact, I'échange d'énergie s'effectue avec les particules générées lors du choc.

Le pas de temps Ar est généralement choisi de maniére a ce que la probabilité l(g)At

soit tres inférieure a 1 pour une grande gamme d'énergies. Mais il peut arriver que cette condition
ne soit pas vérifiee, en particulier a énergie élevée; une procédure de réduction dichotomique
permet de reprendre le vol libre précédent avec un pas de temps deux fois moindre, les
probabilités d'interaction deviennent environ deux fois plus faibles et le tirage aléatoire peut
s'effectuer correctement. Il ne restera plus qu'a compléter le pas de temps avec a nouveau un vol
libre sur un demi-pas de temps puis l'effet des interactions. Une fois les boucles sur les particules
et sur le temps exécutées, le programme calcule les moyennes des grandeurs physiques et les
sauvegarde sur disque dur [15-16].

On peut voir sur ’organigramme que le traitement du probléme comporte les états

essentiels suivants:

A Dinstant t=0, 1’état initial k(0) de chaque électron correspond & une énergie tirée au

hasard suivant la distribution de Maxwell-Boltzmann.

—_—

r;(z)
k; (1)
g, [7{7(0)]

(11.40)

Une étape de vol libre entre I’instant t et t + At pendant laquelle 1’état du porteur est

donné par les lois de la dynamique compte tenu de son état a I’instantt. Pour 1’électron i on

connait donc sa position, sa vitesse et son énergie.
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:(t) (11.41)
E ()

5 & (0)]

On effectue un vol libre de durée At et on aura:

e (e+00)=5,[E(0)]

Et on calcule : AL
r(t+A)=1 () + [ v, (t)de (11.42)
At = —%logr
&, (t+At)=51. [E(t-FAt)} (11.43)

Une étape de calcul pendant laquelle on recherche si le porteur a subi ou non une collision
suivie du calcul de son nouvel état s’il y a eu collision (recherche de I’interaction au bout de

I’intervalle de temps At par tirage au sort d’un nombre aléatoire) :

> S’il n’y a pas eu interaction, on ne modifie pas 1’état du porteur.

> S’il y a eu interaction, on place I’interaction précisément a I’instant t + At et on

cherche le nouveau vecteur d’onde k' apres le choc par tirage au sort. Son état est maintenant
défini par :
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—_—

k. (t+Ar)
& (t+Ar)=¢, [F(t-l—At)} (11.44)

r'(t+Af)=r.(t+At)

~

I11.1. Description du logiciel

Dans notre thése, nous utilisons un programme écrit en langage C ++ au sein de 1’unité de
recherche URMER de I'université de Tlemcen [17, 18]. Ce logiciel permet de remplir deux
fonctions essentielles. La premiere est consacrée au calcul des probabilités a partir des expressions
usuelles, en considérant dans notre cas, deux modeles trois et cing vallées non paraboliques. Les
interactions prises en compte sont dues aux phonons acoustiques, aux phonons optiques polaires

intervallées et aux impuretés.

La deuxieme fonction est destinée a déterminer les grandeurs instantanées définies sur un
ensemble d'électrons (I'énergie, la vitesse, la position) par la procédure « Self Scattering » pour
laquelle les durées de vol libre sont distribuées pour chaque électron.

Les resultats obtenus sont fortement dépendants de nombreux parameétres qui caractérisent

le matériau et qui, malheureusement, sont parfois tres mal connus.

Le développement au niveau software, a permis de rendre notre programme plus convivial
et plus simple. La procédure générale d'exécution de ce logiciel est composée de trois étapes

essentielles qui peuvent étre résumées comme suit:

X Lecture du fichier de données concernant les paramétres du matériau utilisé, tels
que les énergies du gap, les masses effectives, les potentiels de déformation, les coefficients de
non parabolicité, la vitesse du son, la concentration des impuretés, la température du réseau, les
champs ¢électrique appliqués, etc....

<> Exécution du logiciel.
<> Aboutir aux résultats cherchés sous forme de deux fichiers :

a) L’un de ces derniers contient les valeurs des énergies des probabilités d’interaction des
porteurs.
b) L’autre fichier est réservé aux grandeurs physiques qui décrivent la trajectoire des

porteurs pendant les interactions telle que la vitesse de dérive, la position, le temps, la

mobilité et la population.

L’organigramme général de la procédure de Monte Carlo est représenté dans la figure Il. 6.
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Fichier d’entrée les probabilités par uniteé du temps A, ( = ) correspondantes a chaque pas d’énergie &
t = 0 initialisation F(0),k(0), £(0) = —3/2k,T logr

t=t+ ATavecAT =—logr /T (vol libre)

Effet du vol libre : IZ(t+ AT)= IZ(t) + %

] A : - : h’k’®
Energie apres vol libre & donnée a partir de ¢ (1+ a5)= o
m

Choix des probabilités par unité du temps correspondantes a I’énergie &£ a partir du fichier

A()-AT

Non Tirage d’une éventuelle interaction : Oui
est-ce qu’une interaction j a été

Oui

L’interaction est-elle inélastique ?

gzeiha)j

k=

\/th g(1+ a(a))

Tirage de ’angle £ suivant la distributiong , entreOet1

Tirage de I’angle ¢ uniformément entreOet 27

Oui Non
t<Simulation

) ) ] Résultat
Figure 1. 6: Organigramme de la méthode de Monte Carlo
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I11. 2. Récapitulatif

Pour résoudre les équations de transport, la méthode Monte Carlo décompose la
trajectoire d’une particule en un grand nombre de séquences (quelques milliers ou dizaines de
milliers suivant les cas) Comme illustré en figure Il. 7 a chaque séquence débute par un vol libre
durant lequel la particule suit une trajectoire déterminée par le champ de force exterieur (loi de

Newton).

Ce vol libre est suivi d’une collision, ou interaction, du porteur avec son environnement.
Pour générer de telles séquences aléatoires, il faut tirer au sort (cf. figure I1l. 7.b) (i) la durée du
vol libre ty, (ii) le type d’interaction subie en fin de vol libre ainsi que (iii) son effet. Les lois de
probabilité nécessaires, c’est-a-dire les différentes fréquences d’interaction possibles, sont

déduites des lois de la physique [2].

v(t,)
Tirage aux sorts Modélisations

1) Temps de vol libre t

(Pour chaque matériau)

2)  Interaction subie 1) Relation de dispersion

3) Effet de I’interaction 2) Fréquences d’interaction
a) b) C)

Figure I1. 7: Présentation de la méthode Monte Carlo.

a) Une trajectoire d’un porteur dans 1’espace réel. F forces extérieures

appliquées. t, temps de vol libre.

b) Les différents tirages aux sorts nécessaires a la génération d’une telle

trajectoire.

Un grand nombre de particules est ainsi simulé, le mouvement d’ensemble donne les
valeurs des caractéristiqgues macroscopiques: mobilité, énergie moyenne. Les simulations sont
d’autant plus précises que le nombre de particules est important ou que le temps simulé est grand.
Le choix de la représentation des relations de dispersion (ou diagrammes de bandes) et des
fréquences d’interaction constituent le cceur de la modélisation physique des simulations de

transport.
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Chapitre 111 Geneéralités sur les propriétés physiques des semi-conducteurs (SiC, GaAs)

INTRODUCTION

Dans ’ensemble des matériaux, les semi-conducteurs constituent une classe bien
définie, avec des propriétés physiques particulieres qui sont sources d’intérét au plan de la
connaissance fondamentale et a celui des applications, les semiconducteurs a grande largeur

de bande interdite s’averent particulierement intéressants pour la génération de puissance.

Si on compare les différentes propriétés électriques du Carbure de Silicium (SiC) avec
celles du Silicium (Si) et de I’ Arséniure de Gallium (GaAs) on voit immédiatement que des
champs critiques élevés en raison de leur grande énergie de bande interdite combinés a des
grandes vitesses de saturation pour les électrons (tableau 111-2), vont leur conférer de grandes
potentialités en termes de puissance et de fréquence de fonctionnement.

L’étude théorique des propriétés de transport électronique a base de matériaux semi-
conducteurs devient de plus en plus importante. Plus spécifiquement notre intérét s’est porté
essentiellement sur le matériau : Carbure de Silicium (6H-SiC) a grand gap et le matériau
Arséniure de Gallium (GaAs) a gap moyen car les résultats de la simulation pourront étre
facilement testés par comparaison avec les nombreuses références existantes dans la

littérature.

Donc nous présentons dans une premiere partie dans ce chapitre, une ouverture sur les
composants a large bande interdite, en particulier le SiC (un historique sur le matériau
semiconducteur carbure de silicium avant de décrire quelques unes de ses propriétés et les

applications de ce matériau).

Ensuite, nous présentons les principes de calcul des structures de bandes énergétiques,
les différentes méthodes de calcul de la structure de bandes dans les semi-conducteurs. Nous
donnons I’allure générale de la structure de bande en particulier le 6H-SIiC et GaAs. Les
expressions permettant de calculer les masses effectives des électrons, les coefficients de non

parabolicité dans les vallées et d’autres part les parametres physiques des deux matériaux.
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I. Carbure de Silicium (SiC)
I. 1. Historique

Le carbure de silicium (SiC) fut observé pour la premiere fois en 1824 par le
scientifique Suédois Jons Jacob Berzelius [1]. A ce moment la, les propriétés du SiC n’etaient
pas connues. Plus tard, Edward Goodrich Acheson, aprés avoir fait fondre du carbone et des
silicates d’aluminium dans un four a arc électrique, découvrit des cristaux brillants et
hexagonaux sur 1’électrode de carbone. Il nomma alors ces cristaux Carborundum pensant
qu’ils étaient constitués essenticllement de carbone et d’alumine (qui est appelée en
minéralogie Corundum). En 1893, ¢’est donc sous le nom de Carborundum que sa découverte

fut brevetée et commercialiseé en tant que matériau abrasif [2].

Ce n’est que plus tard qu’il réalisa qu’il s’agissait en fait de carbure de silicium. Par la
suite, il utilisa du carbone et du sable fondu. Ce procédé est d’ailleurs toujours utilisé dans
une forme améliorée et connu sous le nom de méthode Acheson. En 1907, la premiére diode
électroluminescente est fabriquée a partir de SiC [3].

Le carbure de silicium n’est pas seulement un matériau synthétique, mais peut se
trouver, bien que rarement, dans la nature. En 1904, Ferdinand Henri Moissan le découvrit en
Arizona dans le canyon Diablo Météo Crater en examinant des météorites. Comme le SiC
requiert des conditions, élevées de pressions et de température pour étre synthétisé, il ne peut
uniquement étre trouve a 1’’etat naturel que dans les météorites ou les pierres volcaniques

comme la kimberlite.

En I’honneur de son découvreur, les minéralogistes ont appelé le matériau moissanite,
qui est toujours son nom couramment utilisé en joaillerie. Ce matériau est d’ailleurs réputé

pour son éclat et son brillant, qui sont supérieurs au diamant.

A partir de 1950, le carbure de silicium connut un regain d’intérét grace a la mise au
point d’un procédé de croissance par Lély. Mais la recherche sur ce matériau fut rapidement
abandonnée en raison de la taille trop petite des substrats obtenus et elle ne reprit qu’a la fin
des années 1970 grace a I’amélioration des techniques d’élaboration du carbure de silicium.
En 1979, la premiére LED en carbure de silicium vit le jour. Les composants haute tension
apparurent au début des années 1990. L’année 2000 vit notamment la commercialisation de

dispositifs en carbure de silicium comme les diodes MESFET.
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I. 2. Structure du carbure de silicium
I. 2.1. Le polytypisme dans le carbure de silicium

Le carbure de silicium est un cristal constitué d’atomes de carbone et d’atomes de
silicium en quantités égales. Le cristal se présente sous forme d’un empilement compact de

plans d’atomes de carbone et de plans d’atomes de silicium.

L’unité de base (figure I11. 1) est un tétraédre formé par quatre atomes de silicium (ou
de carbone) avec un atome de carbone (ou de silicium) au barycentre. La distance a entre deux

atomes premiers voisins est de 1,89 A et celle séparant les seconds voisins est de 3,08 A.

Figure I11. 1 : Cellule tétraédrique du SiC

Le terme «carbure de silicium» recouvre toutes les formes stoechiométriques de
carbone et de silicium existant en phase solide. En pratique, il en existe plusieurs dizaines et
on peut toutes les décrire en partant de N bicouches élémentaires SiC constituant chacune un
plan hexagonal compact. Un polytype déterminé comprend N bicouches (plans) et ne différe
des autres polytypes que par le détail de la séquence d’empilement des N plans successifs
(figure 111. 2). Dans chaque plan, les atomes de silicium se trouvent au centre d’un tétra¢dre
formé par leur partenaire inter couche et par trois atomes de carbone situés en position de
premiers voisins dans la couche (inférieure ou supérieure) immediatement adjacente. Seule la
position relative des deuxiémes voisins, correspondant au mode d’empilement de deux plans

consécutifs, peut changer d’un polytype a un autre.

La symétrie d’ensemble du cristal dépend donc du nombre N de bicouches

successives qui constituent la cellule unitaire. On utilise souvent pour la représenter la
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notation de Ramsdell NX : avec N le nombre de bicouches de la cellule, X = C, H ou R. Ces

lettres précisent la symétrie (cubique, hexagonale ou rhomboédrique).

Au total, environ 180 polytypes ont été identifiés, parmi ceux-ci, quatre seulement
présentent un intérét pour les applications dans le domaine de la microélectronique. Ce sont
ceux qui ont été les plus étudiés.2H-SiC qui est de structure wurzite (symétrie identique a
celle de GaN), 3C-SiC ou B-SiC qui est de structure cubique (symétrie identique a celle de
GaAs) ,4H-SiC et 6H-SiC qui sont de structures hexagonales, improprement appelés a—SiC
[4-7].
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Figure I11. 2: Représentation des polytypes 2H, 3C, 4H et 6H [8]
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I. 2.1.1 Carbure de Silicium cubique

Dans le 3C-SiC, toutes les bicouches ont la méme orientation, résultant en une
structure de type zinc-blende, avec une séquence d’empilement ABC (ABC...). Le nombre 3
fait référence au nombre de couches électroniques nécessaires a la périodicité du cristal et la
lettre C a la symétrie cubique de celui-ci. Elle est connue comme étant le polytype 3C-SiC ou
B-SiC. Il n’existe en fait qu’un seul polytype de carbure de silicium appartenant au systeme

cristallin cubique.
I. 2.1.2. Carbure de Silicium hexagonale
a. Structure cristalline du polytype 4H-SiC

Le polytype 4H-SIiC, a une périodicité de quatre bicouches caractériseés par une
séquence d’empilement ABAC (ABAC...). Il possede un nombre égal des sites cubiques et

hexagonaux. Les structures hexagonales sont notées a-SiC.
b. Structure cristalline du polytype 6H-SiC

Le polytype 6H avec une périodicité de six bicouches et une séquence d’empilement
ABCACB (ABCACB), le 6H-SiC est compose aux deux tiers de liaisons Cubiques, le tiers

restant étant des liaisons hexagonales.

Le tableau Ill. 1 suivant représente les séquences d’empilement des bicouches SiC pour
différents polytypes [8]:
Dénomination Empilement

2H-SiC (AB)

4H- SiC (ABCB)

6H- SiC (ABCACB)

3C-SiC (ABC)

15R- SiC (ABCACBCABACABCB)

Tableau (I11. 1) : les séquences d’empilement des bicouches SiC pour différents polytypes
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Le schéma suivant représente les structures des principaux polytypes du SiC : 2H-SiC, 4H-
SiC 6H-SiC et 3C-SiC [9]

Figure I11. 3 : les structures des principaux polytypes du SiC : 2H-SiC, 4H-SiC 6H-SiC et 3C-SiC.

I. 3. Propriétés et applications du SiC

I. 3. 1. Propriétés électriques

Le SiC est un semi-conducteur a grande largeur de bande interdite ayant un gap
compris entre 2,2 et 3,3eV selon le polytype. Il existe une corrélation entre la structure et la
largeur de bande interdite. Plus, on évolue vers la structure hexagonale indirecte, les
transitions inter-bandes font appel a des phonons. Comparé au silicium, il posséde un champ

de claquage environ dix fois plus élevé pour une mobilité trois fois moindre.

I. 3. 2. Propriétés optiques

Les différents polytypes du SiC étant tous a gap indirect, ce matériau n’est donc pas
indiqué pour les applications optoélectroniques. Il trouve un terrain plus favorable dans le

domaine des capteurs (environnement sévére) et de I’électronique de puissance.
I. 3. 3. Propriétés thermiques

La conductivité thermique du carbure de silicium est importante avec une valeur

comparable a celle du cuivre. Les composants & base de SiC auront ainsi une bonne
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évacuation de la chaleur produite au sein de du composant. Cela peut permettre d’avoir une
densité d’intégration plus forte et de réduire, voire supprimer le refroidissement de ces

composants.

Rappelons également que la température de fusion du SiC est nettement plus grande que

celle du silicium. Elle se place juste apres celle du diamant.
I. 3. 4. Propriétés mécaniques

Le SiC est un matériau bien connu pour ses qualités mécaniques, sa dureté
exceptionnelle (pres de trois fois celle du Si) et son excellente stabilité physique. Il est
employé depuis trés longtemps dans le domaine des abrasifs et de la découpe des matériaux.
En plus de ces qualités, le carbure de silicium possede un facteur de jauge tout a fait correct,
bien que plus faible que celui du silicium, et un module d’Young élevé. Il conserve ses

propriétés élastiques jusqu’a 850 C°.

Le Tableau Ill. 2 présente les principales propriétés du Silicium (Si), de 1’Arséniure de
gallium (AsGa), de Nitrure de Gallium (GaN), du Carbure de Silicium (SiC) et du diamant
[10-12].

Matériaux Gap Champ Champ de Mobilité des Mobilité des trous Vitesse de Conductivité
Eg Critique claquage électrons up (Cm2Vis?h saturation thermique
(eV) (MV/cm) (MV/cm) un (Cm~Vvis?h) des électrons

(107cm/s) K (w.k.cm®)

Si 1,12 0,3 0,2 1400 600 1 15
GaAs 1,43 0,4 0,3 8500 400 2 0,5
3C-SiC 2,2 1,5 3 900 40 2 4.5
6H-SiC 29 2,2 2,4 400 90 2 4.5
4H-SiC | 3,26 2,5 2,5 750 115 2 4,5
GaN 3,36 3,3 3,3 750 320 2,5 1,3
C 5,47 10 5,6 2200 1600 2,7 20

Tableau I11. 2: Résumé des propriétés électriques de différents semi-conducteurs.
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La figure I11.4 reprend quelques unes de ces propriétés sous forme graphique,
permettant une comparaison plus aisée. En effet, on observe, que le carbure de silicium
présente une conductivité thermique 10 fois supérieure a celle de 1’ Arséniure de Gallium, ou
encore que le champ critique du Nitrure de Gallium est environ 10 fois supérieur a celui du

silicium [13].

B gep (eV)

B champ critique
o)

O conductivité thermigus
WMok

Figure I11. 4 : Comparaison de quelques propriétés physiques de semiconducteurs.

I. 4. Applications

La large bande interdite permet au SiC de travailler a de hautes températures avec des
courants et tensions €élevés de supporter des densités de puissance importantes, et de réduire
les pertes. Par conséquent, ce matériau est destiné a des applications électroniques en milieu

hostile tels que les secteurs militaire et spatial, 1’automobile..etc.
I. 4. 1. Applications hautes températures

1-Electronique pour les moteurs de voitures.
2-Electronique pour les moteurs d’avions.
3-Electronique spatiale.

4-Equipement pour la recherche pétroliere.

5-Suivi des réactions chimiques.
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l. 4. 2. Applications dans I’électronique de puissance

1-Contréle des moteurs electriques.

2-Asservissements de puissance pour les voitures électriques.
3-Actionneurs électroniques.

4-Générateur de puissance.

5-Lampe ballasts.

6-Transport (ferroviaire..).

7-Systeme de chaleur et de froid.

8-Equipements industriels.
I. 4. 3. Applications micro-ondes

1- Systémes radars.
2- Systemes de communication.
5- Systémes d’émission UHF.

6- Systémes d’alarme.
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I1. Arséniure de Gallium
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11.1. Définition

L'arséniure de gallium est un composé chimique de formule brute GaAs appartenant a
la famille des semi-conducteurs I11-V. C'est un matériau semi-conducteur utilisé notamment
pour réaliser des composants micro-ondes et des composants optoélectroniques, des diodes
électroluminescentes dans l'infrarouge ou des cellules photovoltaiques. Le GaAs est dit « Il1-
V » car le gallium et 1’arsenic se trouvent respectivement dans les colonnes Il etV des

éléments du tableau périodique et présentent trois et cing électrons de valence.

11.2. Propriétés électriques et physiques

Le tableau I11.3 suivant résume les différentes propriétés électriques et physiques du GaAs
[14].

Zinc blende
5,65 A°
5,32 g/cm®
4.5 . 10% atomes/cm®
144.64 g

58.10° K*

0,327 Jig.K

12,85

8500 cm?/V.s

400 cm?/V.s

1238 C’

Le tableau I11. 3 : les différentes propriétés électriques et physiques du GaAs.

I1. 3. Structure cristalline d’Arséniure de Gallium (GaAs)

La plupart des composeés I11-V cristallisent dans la structure Zinc-Blende présentée en
Figure 111. 5. Cette structure qui s’apparente a celle du diamant (C, Ge, Si, etc.), est constituee
de deux sous réseaux cubiques a faces centrées(CFC), lI'un d'éléments 111 et l'autre d'éléments
V, décalés I'un par rapport a l'autre de (1/4, 1/4, 1/4) suivant la direction [111].
Cette structure est représentée soit en perspective, soit en projection sur un plan formé par une

des faces du cube.
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Figure I11. 5 : La maille élémentaire de la structure Zinc-blende

Rappelons que la zone de Brillouin des réseaux CFC a la forme d'un octaédre tronqué
par les six faces d'un cube, comme représenté en figure I11.6. Elle présente alors un centre de
symétrie a I’origine (noté I') et des axes de symétrie [15]:

e Les axes <100> a symétrie d’ordre 4.
e Les axes <l11>a symétrie d’ordre 6.
e Les axes <011> a symétrie d’ordre 2.
Les points de rencontre de chacun de ces axes avec les frontieres de la Zone de Brillouin

jouent un role essentiel dans la théorie des bandes. On les note genéralement de la maniere

suivante :

e Points X de coordonnées (2n/a, 0, 0) sur les axes <100>.
e Points L de coordonnées (n/a, n/a, n/a) sur les axes <111>.

e Points K de coordonnées (0,3n/2a, 3n/2a) sur les axes <011>.

Les polytypes a structure hexagonale (de type wurtzite) ont une zone de Brillouin hexagonale.
On définit les points de haute symétrie :

e Point T de coordonnées (0, 0, 0) centre de zone de Brillouin.
e Point M de coordonnées 2z (1la/ 3+/,al /centre de la face rectangulaire
orthogonale a I’axe (010).

e Point A de coordonnées 27(0, 0,1/2c) milieu de la face hexagonale.

e Point K de coordonnées 27(0, 1/+/3a, 0) milieu du coté de la face rectangulaire.
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e Point L de coordonnées 2r(1/+/3a,1/+/3a,1/2c) milieu du coté commun a la face

rectangulaire et hexagonale.

(@)

Y R, S ——ky

Figure I11. 6: Les zones de Brillouin des deux structures: a) wurtzite et b) zinc blende.
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I11. Les méthodes de calcul de la structure de bande dans les matériaux semiconducteurs

Si on souhaite simuler un phénomeéne physique impliquant des particules évoluant dans
un cristal, le premier élément a connaitre est la fonction de dispersion de ces particules dans le
milieu. Pour un semi-conducteur, I’ensemble de ces relations de dispersion des électrons
constitue la structure de bande.

La relation de dispersion E(k) s’obtient en résolvant I’équation de Schrodinger en
tenant compte des interactions avec les atomes du cristal (noyaux et électrons). Dans
I’approximation de Bloch [16], ou I’électron considéré est soumis a un potentiel moyen

périodique di aux autres électrons et au réseau cristallin, I’équation de Schrodinger s’écrit :

2

Hy =/ 2w () |y (n. 1)

Ou p est I’opérateur quantité de mouvement : P =14V , m, la masse de I’électron, V (F)

le potentiell périodique wvu par I’¢lectron di aux atomes du réseau cristallin. Dans le vide

(V (F)=0), la solution de I’'Hamiltonien: H = P> / 2m, Dont des ondes planes de la forme de

oy

e' r .
Dans le cristal les solutions de 1’équation de Schrédinger sont des fonctions de Bloch,

roduits d’ondes planes par des fonctions périodiques :

—

=\ _ ol KI - 1. 2
Wn,k(r)_e U (1. 2)

I11.1. Diverses méthodes de résolution de I’équation de Schrodinger

Les relations de dispersion des matériaux massifs ont été étudiées par deux types de
théories. Le premier type contient les théories ayant peu de paramétres ajustables (un seul
dans le cas minimum), telles par exemple la méthode du pseudo-potentiel, ou la méthode de la

« boite de camembert » (traduction de muffin-tin) [17-18].

Le deuxiéme type contient des théories avec une série de parameétres ajustables telles

la méthode dite CLOA (Combinaison Linéaire d’Orbitales Atomiques), en anglais LCAO ou
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des liaisons fortes (en anglais tight binding) [19-20], et bien sOr la méthode k.p. Le nombre de
parameétres ajustables dépend du nombre de bandes que 1’on veut décrire et de la précision

recherchée.

I11. 2. Hypothéses simplificatrices pour le calcul de la structure de bandes

Nous avons vu que des relations E(IZ) on déduit les propriétés dynamiques des

électrons et la densité des états. Pour comprendre les propriétés des semi-conducteurs il est
donc nécessaire de déterminer leur structure de bandes, dans le calcul de la structure de bande
d’un cristal, le principal probléme qu’on trouve est ’absence d’une expression analytique du
potentiel cristallin, ce qui rend la recherche de la solution générale de la fonction de
dispersion trés difficile. En effet, le solide est constitu¢ d’un grand nombre de particules en
interactions, dont le traitement théorique pour calculer les niveaux d’énergies et les fonctions

d’ondes, ne peut étre fait qu’avec d’un certain nombre d hypothéses simplificatrices [21].
I11. 2. 1. Les approximations des bases

L’Hamiltonien total d’un systéme constitué¢ d’électrons et des noyaux atomiques
s’écrit [22].

A

I-A|:'|:eﬁL +Lj +Lj +Lj (111.3)

X e X ex

Ou 'fe et 'I°Z représentent les énergies cinétiques des électrons et des noyaux et U _ ,

A ~

U,, et U, les énergies d’interactions électron-électron, électron-noyaux, et noyaux-noyaux

respectivement.

I11. 2.1.1. L’approximation de Born Oppenheimer

L’approximation de Born Oppenheimer [21], tient compte de ce que le caractere du
mouvement des particules légeres (électrons) et lourdes (noyaux des atomes) est fort
différent ; du fait de son inertie le mouvement des noyaux ne peut évidemment pas réagir au
mouvement de chacun des électrons et se meut dans le champ moyen résultant produit par

tous les électrons.
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L’hypothése la plus grossiére que 1’on pourrait faire est celle qui supposerait que les

noyaux atomiques soient immobilesR_ =R,

En adoptant cette hypothése on simplifie notablement I’équation de Schrddinger,
puisque I’énergie cinétique des noyaux devient nulle (T, =0), I’énergie d’interaction des
noyaux devient constante, mais que I’on peut avec un choix convenable de 1’origine rendre

nulle (U, =0).
Nous pouvons définir un nouvel Hamiltonien, celui des électrons.

A

H, =T +U,+U, (T,=0etU, =0) (111.4)

Désignons par ‘P, (r ;Rg) la fonction d’onde des électrons, cette fonction doit

dépendre des coordonnées des électrons, et celles des noyaux immobiles. La fonction de
Schrodinger peut s’écrire :
H WY, =E,Y, (111.5)
Ee représente 1’énergie des €lectrons qui se meuvent dans le champ crée par les noyaux.
Mais cette approximation est trop grossiére, en ce sens qu’il serait préférable de tenir
compte des mouvements des noyaux en faisant intervenir une nouvelle fonction d’onde
concernant les noyaux. Nous pouvons représenter 1’Hamiltonien du cristal a 1’aide de deux

opérateurs.

I
I
I
_|_
I
I
m

(111.6)

La fonction d’onde du cristal peut se mettre sous forme d’un produit de la fonction des

électrons et celles des noyaux :

AVec:

HY —E¥Y ET H. ¥ =E.¥ (11.7)
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I11. 2.1.1. L’ Approximation de Hartree-Fock

Les simplifications de Born Oppenheimer permettent de séparer 1’équation aux
valeurs propres des noyaux de celle des électrons. La fonction d’onde des électrons doit

satisfaire aux équations :

HW¥ =E. ¥ (111. 8)

Ou encore

2
h 1
Z _%Ai + Z.Uij +_Z Uia ‘Pe :Ee‘Pe (11.9)
I I # ] l,a

Cette équation ne peut étre résolue que si on suppose que les électrons n’interagissent

pas entre eux (Uj=0) [22], I’équation (II1.9) se décomposerait en un systéme d’équations.

Il faut donc trouver un moyen qui permettrait de tenir compte des interactions entres les
¢lectrons tout en substituant a un systéme d’électrons en interaction a un systéme d’électrons
indépendants. Ce résultat peut étre atteint en faisant appel a la notion du champ Self

consistant.

Considérons un électron | soumis a ’action du champ des noyaux et des électrons.

Supposons qu’a 1’aide d’un champ appliqué, nous réussissions a créer a tout instant a

’emplacement de I’¢lectron | un champ identique a celui produit par tous les autres électrons.

Désignons par Qi I’énergie de 1’¢électron dans ce champ. De cette fagon, on peut écrire

I’Hamiltonien du systéme d’¢lectrons sous forme d’une somme d’Hamiltoniens de chaque

particule :
|_|e:Z|_|i (111.10)
Ou |
hz
H i:_%Ai +Q, (r)+U, () (1n.11)
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La fonction d’onde du systéme électronique a la forme d’un produit de fonction d’onde
de chacun des électrons et par conséquent 1’énergie du systéme égale a la somme des énergies

de tous les électrons :

Y. (nn,.)=]]¥) (111.12)
E.=2>E

Avec

H, ¥, = E,\P,

I11. 3. Les méthodes de calcul de la structure de bande
I11. 3. 1. La méthode de liaisons fortes

La méthode de liaisons fortes procede de l'idée que les états électroniques dans le
cristal sont essentiellement des états atomique plus au moins perturbés par la nature
périodique du cristal, dont les niveaux d'énergie électroniques et les fonctions d'onde, ainsi
que le potentiel du solide sont de nature atomique avec des corrections exigées par le cristal.
Cette methode consiste a développer les fonctions d'onde du cristal sous forme de
combinaisons linéaires d'orbitales atomiques, en tenant compte du théoréme de Block auquel

doivent satisfaire les fonctions d'onde du cristal.

La fonction d'onde est écrite sous forme d'une somme de fonction de Block d'orbitales
atomiques. Cette méthode donne de bon résultats lorsqu'il s'agit d'orbitales atomiques tres
localisées autour des noyaux. Donc cette approche est mieux adaptée pour le calcul des états
de coeur.

I11. 3. 2. La méthode cellulaire

La méthode cellulaire est la premiére tentative de calcule de la structure de bandes
introduites par Wigner et Seitz. Elle consiste a diviser la maille élémentaire en cellules
contenant un seul atome. Le potentiel dans chaque cellule a alors une symétrie sphérique, ce
qui permet de calculer simplement les fonctions de base en séparant la partie radiale des
harmoniques sphériques. La difficulté de la méthode réside essentiellement dans la maitrise

des conditions aux limites [23- 25].
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111.3. 3. La méthode des ondes planes augmentée (APW)

Cette méthode a été imaginée pour pallier au probléeme des conditions aux limites
inhérentes a la méthode cellulaire. Le potentiel cristallin est supposé sphérique a I’intérieur de

spheére de rayon r_ entourant les atomes, et constant a I’intérieur de ces spheres.

Les fonctions d’onde sont développées en ondes sphériques dans les régions ou le
potentiel est de type atomique et en ondes planes dans les régions ou le potentiel est constant.

Les fonctions d’onde sont appelées ondes planes augmentées elles sont continues en r=r,

et ne présentent de ce fait aucun probleme de conditions aux limites [26].
I11. 3. 4. La méthode des ondes planes orthogonalisées (OPW)

La méthode OPW a été proposée par Herring, qui note que le fait d’approximer les
fonctions d’ondes par des fonctions d’ondes planes n’est pas une bonne solution puis qu’elle
ne tient pas compte des oscillations rapides du cceur, d’ou le nom d’ondes planes
orthogonalisées [27].

La fonction d’onde OPW est donnée par
v, (1)=exp(ke)+ Y 1.5 (1) (III - 13)

Ou c : définit le cceur atomique.
X est portée sur tous les niveaux du cceur C.

¢ généralement est une fonction atomique.

La constante ,_ est calculée par la condition d’orthogonalité dey, (r) avec chaque niveau du

coeur.
j &< exp(ikr)d®r =0 (II1-14)

L, =— j o¢ exp(ikr)d®r (I1I - 15)

On choisit la solution de I’équation de Schrodinger comme combinaisons linéaire d’ondes

planes orthogonalisées :
Wk(r)zzckl//k+k(r) (II1-16)
k

Les coefficients z_ sont calculés a partir des conditions de Block, et les énergies E (k) sont

obtenues en utilisant la méthode vibrationnelle.
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La méthode OPW a été beaucoup utilisé pour calculer les bandes de valence et de
conduction des semi-conducteurs V-1V et I11-V. La principale difficulté dans cette méthode
réside dans le fait qu’elle nécessite la séparation entre les états du ceeur d’une part, les états de
valence et de conduction de I’autre. Ceci propose que les fonctions d’ondes du coeur sont trés
localisées a I’intérieur de la cellule ¢lémentaire et que leur niveau d’énergie sont trés séparés

de ceux de la bande de valence.
I11. 3. 5. La méthode des pseudo-potentiels

La méthode de pseudo-potentiel, comme la méthode OPW, utilise les propriétés
d’orthogonalité des états de valence et de conduction avec les états de coeur. Mais dans le
formalisme du PP, I’effet de I’orthogonalité est inclus dans le potentiel sous la forme d’un
potentiel équivalent appelé PP. L’effet d’orthogonalité aux états de coeur revient a extraire du

potentiel cristallin la contribution rapidement variable de la région du cceur [24,26, 28].

En chimie quantique, les méthodes de description par pseudo-potentiel sont un
ensemble de méthodes visant a substituer le potentiel d’interaction coulombien du noyau et
les effets des électrons dits « de coeur », considerés comme fortement liés par un potentiel

effectif interagissant uniquement avec les électrons dits « de valence ».

Cette approximation présente un grand intérét dans le calcul théorique de la structure
électronique de la matiere, car elle permet de ne traiter explicitement que les électrons de
faible énergie (qui sont constitutifs, par exemple, de liaisons chimiques) et crée ainsi un gain
important des ressources informatiques nécessaires aux calculs. De nombreux schémas de
génération de pseudo-potentiels existent. lls peuvent se baser sur une approche empirique (les
parameétres sont ajustés sur les propriétés d'un systeme réel) ou sur des approches variées et
nombreuses se basant sur une modification mathématique de la fonction d'onde électronique
en deca d'une distance donnée au noyau de I'atome. Le pseudo potentiel était introduit par
Fermi pour simplifier les calculs des structures électroniques sans introduire les états
atomiques des cceurs et les potentiels forts qui les lient. Il a été développé par Hellman pour
calculer les structures électroniques des métaux alcalins. Bachelet et Hamann ont développé
des pseudo-potentiels pour un grand nombre d’éléments du tableau périodique. Cette méthode
du pseudo potentiel empirique sert a ajuster le pseudo-potenticl effectif afin d’avoir une
premiére concordance avec la valeur expérimentale du gap en introduisant un shift dans la
bande interdite [28-30].
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I11. 4. Structure de bandes des semiconducteurs 6H-SiC, et GaAs

La description de la structure des bandes d'énergie s'effectue dans I’espace des
vecteurs d'onde c'est-a-dire 1’espace réciproque. On considére les variations de I'énergie en
fonction de vecteur d’onde que selon les directions de plus haute symétrie et en se limitant &
la premiére zone de Brillouin. La structure de bandes dans les matériaux 6H-SiC et GaAs est
représentée sur les figures (111.7) et (111.8). Elles se décomposent en bandes de conduction,
bandes de valence et bande interdite qui les séparent, 1’énergie de la bande interdite est une
mesure de la quantité d’énergie qu’il faut donner a un électron pour transiter du haut de la

bande de valence au bas de la bande de conduction sous 1’effet d’une excitation quelconque.

Les propriétés de transport électronique dépendent principalement de la structure de
bande de conduction la plus basse (BC) et de celle de la bande de valence la plus élevée (BV).
Les semi-conducteurs 111-V sont a transitions directes c'est-a-dire que le minimum de la bande
de conduction et le maximum de la bande de valence sont localisées au centre de la zone de
Brillouin, L’arséniure de gallium GaAs est le représentant le plus connu, de gap 1,41eV.
Cependant, le gap reste toujours inférieur a 2 eV environ et ainsi on ne peut pas les considerer

comme des matériaux a grand gaps.

Le carbure de silicium appartient a la classe des matériaux généralement désignés sous
le nom de semiconducteurs a grand gap. Ceci signifie que I’espace d’énergie, dit interdit (ou
gap) entre la bande de valence et la band de conduction est plus grand que pour le GaAs par
exemple. Il implique par exemple, qu’il est moins probable que les électrons thermiquement
excités franchissent le gap. Dans le cas du 6H-SiC le minimum de la bande de conduction se

situe au voisinage du point M et plus généralement pour les structures hexagonales [31].

Les figures (111.7, 111.8) représentent les structures des bandes du GaAs et 6H-SiC
calculée par la méthode pseudo potentiel.
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E{eV)

/ |

L Fat r .t

Figure 111.7 : Structure de bande électronique du GaAs dont la bande interdite est reportée en pointillés ;
E g=1.42¢eV a 300 K. Le maximum de la bande de valence et le minimum de celle de conduction sont au
centre de la zone de Brillouin d’oui une absorption et une émission de lumiére trés efficaces (gap direct)

[32].
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Figure I11. 8 : La figure suivante montre la structure de bande du 6H-SiC obtenu par la méthode

pseudopotential [33]
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IV Les parametres pysiques des ews matenauy 6H-SIC ef Gads
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IV. Les parametres physiques des deux matériaux 6H-SiC, GaAs

Dans cette partie, nous avons rassemblé toutes les données relatives a 1’étude du
transport électronique par la méthode de Monte Carlo ; telles que la constante de réseau, la
largeur du gap, les masses effectives dans la bande de conduction, les énergies des phonos

optique et acoustique, ...etc.
IV.1 Les paramétres relatifs des deux matériaux

Tableau Il1. 4:Les paramétres relatifs des deux matériaux 6H-SiC, GaAs.

Parameétres relatifs au matériau 6H-SiC GaAs
La constante de réseau en A° a=307"  a= 5,36°
c=15,11
Densité (10° kg/m°) 3,2° 5,36
Affinité électronique (eV) 3,3 ev 0,065°
Energie du phonon LO (meV) 120°¢ 36,13¢
Vitesse acoustique longitudinale (10°m/s) 13,73° 5,24°
Vitesse acoustique transversale (10°m/s) 7.1f 3¢
Potentiel de déformation acoustique (eV) 15°¢ 8,9¢
Constante diélectrique statique 9,5° 13,18¢
Constante diélectrique en haute fréquence 6,5° 10,89¢

Notes: ?Ref. 33, °Ref. 35, ‘Ref. 36, “Ref. 37, °Ref. 38, 'Ref. 39

IV. 2. Les parametres relatifs a la structure de bande
IV. 2. 1. L’énergie du gap : Le gap est par définition la largeur de la bande interdite, c'est-a-
dire la différence d’énergie entre le minimum absolu de la bande de conduction et le

maximum absolu de la bande de valence.

Le tableau I11.5 suivant représente les valeurs d’énergie des gaps du 6H- SiC et GaAs.

Matériau 6H-SiC [39] GaAs [36]
Energie de gap 3 1,42
(eV)

Tableau IIL 5 : Valeurs d’énergie des gaps du 6H- SiC, GaAs.
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IV. 2. 2. Coefficient de non parabolicité

Pour le calcul de I’énergie des électrons dans chaque vallée, on utilise la formule de
dispersion de Kane E(1+«aE)=#°k?/2m", « indique le non parabolicité de la structure des

bandes.

Mateériau 6H-SiC [36] Vallée

I, U K M I;

Coefficients de non parabolicité (eV™) 0.32 050 | 0.03 0.00 | 0.029
Les valeurs des écarts énergétiques (eV) 00 0.61 0.67 | 0.90 1.30
Nombre des vallées équivalentes 1 6 2 3 1
Matériau GaAs [37] Vallée
Is Lg Xe X7 r;
Coefficients de non parabolicité (eV™) 0.7 0.5 0.3 0.8 0.7
Les valeurs des écarts énergétiques (eV) 0 0.32 | 052 0.87 3.1
Nombre des vallées équivalentes 1 4 3 3 1

Tableau I11. 6: Valeurs des coefficients de non parabolicité, les valeurs
des écarts énergétiques et le nombre des vallées équivalents pour 6H-SiC, GaAs.

1V. 2. 3. les masses effectives

Un ¢électron dans la bande de conduction est caractérisé par une fonction d’onde qui
est la somme de Bloch d’orbitales antiliantes. En terme corpusculaire, c’est une particule

dans un potentiel cristallin. On représente cette particule quasi libre de charge —€ de masse

m’ qu’on appelle masse effective de 1’électron.

Pour étudier la dynamique des porteurs dans les semi-conducteurs, nous avons besoin
des valeurs des masses effectives prés des extremums des bandes d’énergie. La masse

effective est inversement proportionnelle a la courbure de bande :

x 1
M7= (111. 17)
(&5)

E: étant Iénergie de 1’électron dans la bande de conduction et k le vecteur d’onde.

Pour les semi conducteurs a gap indirect, on introduit les masses effectives

longitudinales et transversales.
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1V. 2. 3. 1. Masses effectives de conductivité

La mobilité des porteurs est proportionnelle au rapport z/m” (u :‘qr/m*‘ ,avec 7 le

temps de relaxation). Nous pouvons supposer le temps de relaxation isotrope, mais pas la

masse effectivem”.

Cette derniere n’est un simple scalaire que pour les ¢€lectrons de conduction d’une

semi-conductrice univallée (m"=m.).

Dans un semiconducteur multivallée, 1’expression précédente est modifiée par le fait

que les électrons de chaque vallée sont caractérisés par une masse effective longitudinale

M , et une masse effective transversale m*t .

Dans ce cas, I’expression de masse effective de conductivité m,. des électrons pour

n’importe quel semi-conducteur multivallée cubique :

1 _1f 1 2
=3 2 (111. 18)

mec ml mt

1V. 2. 3. 2. Masse effective de la densité d’états

La masse effective de la densité d’étatsm”, joue dans le semi-conducteur multivallée

le méme rdle que m’, dans la semi-conductrice univallée.

m*d — (nm*,mm*t)z/f* (111. 19)
Avec n le nombre de vallées équivalentes.
Le tableau I11.7 suivant représente les valeurs de la masse effectives pour 6H- SiC et GaAs.

Matériau *
Masse effectifs

‘ 3

mO
6HSIC[36] In, U K M T
028 039 | 054 057 0.60

GaAs [37] Is Le | X | X7 | Iy
0.063 0.222 0.58 0.25 | 0.35

Tableau I11. 7 : Les différentes valeurs de la masse effective pour 6H-SiC, GaAs.
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Conclusion

La connaissance de la structure cristalline et de la structure des bandes ainsi que les proprietés
physiques des matériaux est une étape indispensable avant toute simulation et utilisation du
matériau, car elle permet de décrire le comportement des électrons a l'intérieur du semi-
conducteur. C’est a quoi, nhous nous sommes attelés dans ce chapitre, qui servira de support pour

le suivant, lequel va présenter nos résultats de simulation.
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Chapitre 1V Reésultats et Discutions

Introduction :

Le développement de la recherche dans le domaine des semi-conducteurs (IV-1V,
I11-V, 11-VI) nécessite entre autres, I'étude des phénomenes de transport des électrons dans le

matériau dans des conditions variables de tempeérature et de champ électrique applique.

Ces dernieres décennies ce type d’investigation a connu une progression énorme. Parmi
les modéles les plus efficaces pour étudier les caractéristiques de transport électronique dans des
matériaux et dispositifs semi-conducteurs, figure le modéle microscopique de transport basé sur la

méthode de Monte Carlo.

Dans les calculs de Monte Carlo sur les semiconducteurs, le modéle de la structure de
bandes joue un rdle important, notamment pour [I'étude des propriétés du transport

électronique a champ élevé.

Dans le cas ou I’on souhaite étudier le transport sous champ électrique intense, il y a
des modeles dits «bande compléte» ou « full band », ce type de calcul nécessite d’introduire
toute la structure de bandes. Cependant, ceci demande un temps de calcul important car la
structure de bande complete est complexe et ne peut étre déterminée que de facon numérique.
En outre, dans une telle approche, les taux d’interaction sont également calculés
numériquement, ce qui contribue encore a consommer en puissance de calcul. Une solution
acceptable (et nous allons le vérifier tout au long de ce travail) est de prendre en considération

un nombre restreint de vallées de la structure de bande.

Dans ce travail, nous allons tenter d’optimiser le nombre de ces vallées, prises en
compte dans le programme de simulation, afin d’obtenir les résultats les plus précis possibles,
tout en améliorant I’efficience du calcul pour les champs électriques de plus en plus intenses.
Pour cela, nous avons effectué une étude comparative entre deux modeles prenant en compte
trois et cing vallées considérées comme non paraboliques dans la bande de conduction, et ce,
pour les deux matériaux choisis (6H-SiC et GaAs). Pour ce faire, nous avons mis en ceuvre un
code de Monte Carlo écrit en langage C++, élaboré initialement au sein de ’'URMER de

I’université de Tlemcen.

Pour étudier le comportement des électrons, nous avons simulé 20.000 particules
soumises a un champ électrique. Le champ électrique est appliqué dans la direction

perpendiculaire a 1’axe ¢ pour le matériau 6H-SiC de structure hexagonale. Pour GaAs de
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structure cubique, le champ électrique est appliqué selon la direction <100>. Nos travaux,

sont comparés a d’autres résultats a la fois de calcul et de I’expérimenle.

Nous allons examiner les deux régimes, permanent et transitoire dans les deux
modeéles trois et cing vallées et pour des conditions de travail similaires (champ eélectrique

applique, température...etc.) :

<> Dans le régime stationnaire, nous calculons les différentes interactions en fonction de

I’énergie, la vitesse de dérive, I’énergie et le coefficient de repopulation en fonction du
champ électrique appliqué.

< Dans le régime transitoire, nous étudions 1’évolution de la vitesse et 1’énergie en

fonction du temps pour plusieurs champs électriques.
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I. filieres de composés 1V-1V (6H-SiC)

Pour le transport d’électrons de semi-conducteurs dans la méthode de Monte Carlo
pour le transport d’électrons de semi-conducteurs, on suppose que le mouvement des
particules dans le solide est décrit par la trajectoire libre semi classique interrompue par des
événements aléatoires instantanés. La simulation qui vient d’étre décrite nécessite une bonne
connaissance des caractéristiques du matériau étudié, en particulier les caractéristiques de la
bande de conduction jouent un rdle prépondérant dans 1’étude des phénomenes de transport,
notamment quand le champ appliqué est élevé. Les niveaux des minima des vallées indiquent
I’énergie a partir de laquelle un électron peut étre transféré, modifiant ainsi éventuellement
ses conditions de transport. Dans ce travail, on a utilisé la simulation par la méthode de
Monte Carlo pour étudier les propriétés électroniques de la variété allotropique 6H-SiC du

carbure du silicium.

La structure de bande des semiconducteurs a réseau hexagonal est complexe et assez
difficile a déterminer, en tous cas bien plus que dans le cas des structures cubiques. Elle
présente souvent des imbrications et chevauchement des bandes. Ceci s’est vérifié sur le
carbure de silicium hexagonal. Dans le travail d’Arabshahi [1], la structure de bande de 6H-
SiC a été calculée par la méthode pseudo-potentielle empirique. Contrairement a d’autres
auteurs, le gap trouvé est direct avec un premier minimum de la bande de conduction au point
I'. Ceci semble étre corroboré par le fait que dans la vallée M, les électrons ont une masse

effective plus grande que I'; et par conséquent une plus faible mobilite.

Afin de pouvoir comparer nos résultats, nous avons adopté cette derniere structure de
bande. Pour implémenter la simulation Monte Carlo, nous avons utilisé un modele analytique
multivallée de la bande de conduction [2, 3]. Ce modéle prend en compte jusgu'a cing vallées.
En fait nous en avons pris 3 comme minimum pour rendre compte du transport a fort champ,
et 5 pour s’approcher du mode¢le full band. Les vallées sont prises a partir de deux bandes de
conduction, qui comprennent le minimum de la bande de conduction qui se trouve comme
mentionné précédemment en vallée I, nommé I';et quatre vallées satellites, situées
respectivement aux points U, K, M et I's. La vallée satellite U est la plus basse de la bande de
conduction et la vallée I'3 est la plus élevée. Dans I'espace des moments, U est située a peu
prés au deux tiers de la distance de L a M. Dans cet espace, les vallées et leurs équivalents

(six pour la vallée U, trois pour la vallée M et deux pour la vallée K) sont prises comme non
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paraboliques, ou les électrons sont répartis selon la statistique de Boltzmann. Dans la bande
de conduction, la relation entre I'énergie des électrons E et le vecteur d'onde k est de la forme
analytique [4,5].

h2

E(k)[1+aiE(k)]:?{

k2 +k? k2
g.,.k_Z} (IV.1)

m, m,

Avec m;, m;  les masses effectives transversale et longitudinale et o; le coefficient de non-

parabolicité dans la ieme vallée.

La formule analytique de 1I’équation (IV.1) représente la formule de dispersion d’une
bande anisotrope (vallées ellipsoides). A l'aide de la transformation de Herring-Vogt, il est
possible de s’affranchir de cette anisotropie en transformant le systéme de coordonnées afin
d’obtenir un espace isotrope (vallées sphériques) qui nous permet de traiter le probléme d’une

facon plus simple.

Dans le programme de simulation de Monte Carlo que nous employons pour étudier
les phénomenes de transport de 6H-SiC, on utilise deux modeéles ; le premier modéle implique
trois vallées (I'1, U, K) et le deuxiéme mod¢le comporte cinq vallées (I'y, U, K, M, T'3). Tout
comme Arabshahi, nous avons consideré les interactions avec les phonons acoustiques,
optiques polaires, intervallées, ainsi que les interactions avec les impuretés ionisées qui sont
en fait les dopants introduits volontairement. Nous avons supposé qu’il n’y a pas d’autre

impureté en concentration suffisante, de nature a influer sur le transport des électrons.

Les données relatives a la structure de bande du 6H-SiC sont résumées dans le tableau V.1

Matériau 6H-SiC [1] Vallée

rl U K M r3
Coefficients de non parabolicité (eV™?) 0.32 | 0.50 | 0.03 | 0.00 | 0.029

Ecarts énergétiques (eV) 00 | 061|067 |09 130

Masse effective m'/m, 0.28 | 0.39 | 0.54 | 0.57 | 0.60

Tableau IVV.1. Données extraites de la structure de bande du 6H-SiC
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Nous avons entrepris une étude comparative du transport électronique entre les deux
modeéles trois et cing vallées. Nous abordons les caractéristiques de vitesse et de 1’énergie

avec quelgues confrontations a des résultats experimentaux et théoriques.

Les propriétés électriques du matériau semi-conducteur 6H-SiC sont connues pour
étre meilleures dans la direction perpendiculaire a I'axe c. En effet, la mobilité des électrons,
la vitesse de saturation et 1’énergie dans la direction perpendiculaire a 1'axe ¢ sont quatre fois
plus élevés que dans la direction parallele [6]. Pour cette raison, nous avons fait, dans cette

étude le choix d'appliquer le champ électrique dans la direction perpendiculaire a lI'axe c.

Avant de décrire les résultats obtenus concernant le transport en régime stationnaire et
transitoire, il nous semble intéressant d’étudier 1’évolution de la probabilité d’interaction en
fonction de 1’énergie des électrons et de la température du réseau, ce qui va nous donner une

idée du réle des divers phonons impliqués dans les interactions.
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[ 1. Probablites d'ineraction par ute i temps en fonction s énergie
ot [effet de I emperafure Sur es eactions
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I. 1. Probabilités d’interactions par unité du temps en fonction du I’énergie et I’effet de

la température sur les interactions

Durant leurs mouvements a I’intérieur du réseau cristallin, les électrons peuvent subir
plusieurs interactions élastiques ou inélastiques. Leurs role differe selon 1’énergie acquise par
I’électron. La probabilité de ces interactions change également avec la température du réseau.
Dans ce paragraphe, nous illustrons les différentes interactions pour trois températures:
T=100K, T=300K (température ambiante) et T=500K, nous faisons ce travail pour 6H-SiC et
pour les modeles a trois et cing vallées.

Les résultats seront présentés pour les interactions acoustiques (figures IV. 1), les
interactions avec les impuretés (figures 1V.2), les interactions intervallées d’absorption et
d’émission (figures IV. 3 a 1V. 7), les interactions intravallées d’absorption et d’émission

(figures 1V.8) et les interactions optiques polaires (figures 1V.9).
I. 1.1. Interactions élastiques

Ces interactions n’influent pas de fagon essentielle sur le comportement de 1’électron a
fort champ, car elles n’impliquent pas de transfert d’énergie. Elles sont néanmoins introduites
pour obtenir une description aussi quantitative que possible de la dynamique électronique. Les

interactions acoustiques et celles avec les impuretés rentrent dans cette catégorie.
o Interactions acoustiques

Les interactions acoustiques en fonction de 1’énergie pour différentes températures sant
représentées dans la figure 1V. 1 pour le matériau 6H-SiC dans les deux modeles trois et cing
vallées) dans les deux modeles. Nous remarquons que ce type d’interactions est trés faible dans

la vallée I'; .

La probabilité de cette interaction augmente avec 1’énergie et avec la température pour

une énergie donnée.

o Interactions avec les impuretes

C’est une interaction ¢lastique dont la probabilité est dépendante de la concentration
en impuretés. Pour une concentration nulle en impuretés N=0 ; I’effet de I’interaction est, bien
évidemment nul. Cette distribution tend a étre uniforme quand le dopage eélevé, cette

interaction est fortement prepondérante en champ faible (faible énergie).
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Figure IV. 1: Interactions acoustiques ((a)modéle 3 vallées, (b) modéle 5 vallées))
en fonction de I’énergie pour des températures de 100, 300 et 500K
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Nous avons trace sur la figure IV. 2, la probabilité d’interaction avec les impuretés en
fonction de 1’énergie de 1’électron, dans les deux modeles trois et cing vallées pour un dopage
de 10*%cm™ aux températures 100, 300 et 500K.
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500 K r,

'_I‘/-\ J o U

D

SN—" —_— K

& 0,00E+006

s
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puret
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Interactions avec les im

0,00E+0006H ; - ;
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Figure V. 2: Interactions avec les impuretés ((aymodéle 3 vallées, (b) modéle 5 vallées) en fonction de I’énergie pour
6H-SiC a des températures de 100, 300 et 500K
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On constate sur ces figures que les interactions avec les impuretés sont trés faibles dans les
deux modeles. Leur probabilité diminue avec 1’énergie a faible énergie puis atteint une valeur
stationnaire uniforme. Cette probabilité augmente cependant Iégerement avec la température.

Notons cependant pour ces deux interactions élastiques, bien que la probabilité d’interaction
augmente légerement quand la température est augmentée, elle demeure inférieure (a haute

température) a celle provoquant les collisions avec les phonons optiques.
I. 1. 2. Interaction inélastiques
o Interactions intervallées d’absorptions et émissions

Quand un électron est transféré vers une autre vallée, aux effets directs de I’interaction
elle-méme, viennent s’ajouter toutes les discontinuités dues a la non équivalence éventuelle

des vallées d’origine et d’arrivée.

En particulier, comme I'énergie cinétique de I'électron se mesure a partir du minimum
de la vallée qu'il occupe, un transfert vers une vallée non équivalente provoque une
importante variation d'énergie cinétique correspondant a la différence de niveaux entre les

deux vallées.

La figure 1V.3 représente toutes les transitions possibles des vallées I';U, T'1K, UT'y,
UK, KI'; et KU (absorptions et émissions) pour le modéle a trois vallées. Les transitions
d’absorptions et d’émissions pour le modéle a cinqg vallées sont portées sur les figures 1V.4,
IV.5etIV.6.

a. Modeles trois vallées

On voit sur la figure 1V.3 que les probabilités d’interactions intervallées d’absorption
sont faibles dans toutes les transitions, surtout pour températures faibles a modérées (100 K-

300 K). Elles sont beaucoup plus faibles que les probabilités par émission.

Dans le domaine de température élevé (500 K), la probabilité d’interaction

intervallées d’absorption UK, I'1K sont les plus prédominantes.

En effet pour des petites énergies (E < 0,2 eV), la probabilité d’interaction intervallées
d’absorption UK augmente avec 1’énergie. Car 1’énergie de séparation AEyk est tres petite
(0,06 eV) par rapport a 1’énergie de séparation entre les autres vallées. Donc pour des faibles
énergies les électrons vont acqueérir une énergie supérieure a 1’énergic de séparation AE .

L’interaction intervallées d’absorption I'1K qui était nulle commence a augmenter faiblement
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quand I’énergie E > 0,5 eV ; parce qu’en augmentant la température, le gap se réduit et les

électrons peuvent ainsi aller occuper les vallées supérieures.

Dans le cas de 1I’émission, les interactions intervallées UT';, T';U qui sont les plus
dominantes est le plus importantes pour chaque valeur de température, car c’est cette

transition qui est la plus favorable énergétiquement.
b. Modeéle cinq vallées

Dans les figure 1V.4- IV.6, on constate que a faible énergie ce sont les interactions

intervallées d’absorption UK, KM, MK et MI'; qui sont les plus dominantes car les électrons

ont acquis une énergie supérieure a 1’énergie de séparation AEMF3 et AExm. C’est la une

preuve que le transfert vers les autres vallées est possible; la vallée M recoit les électrons de la
vallée K plus qu’elle émet vers la vallée I's. Les électrons vont ainsi pouvoir émigrer dans la

vallée M, puis la vallée K qui sont les vallées les plus proches par rapport a la vallée I's.

Dans le cas d’interactions intervallées d’émissions (figure 1V.4- IV.6) ; On voit qu’ a
faible énergie, ce sont les interactions intervallées d’émission KM, MK, T'sM, T'sK KU, MU,
UI'; qui sont les plus dominantes, mais les interactions KU, KM, MU et UI'; augmentent plus

faiblement que les interactions MK, I'sM et I'3K .
Dans ces types d’interaction, on note que :

- Les probabilités d’émissions sont plus grandes que celles d’absorptions.
- L’effet de la température est plus importante dans le cas des interactions intervallées

d’absorption et il est faible dans le cas d’émission (figures IV.3- 1V.6).
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Figure 1V. 3: Interactions intervallées d’absorptions (a) et émissions (b) en fonction du I’énergie pour 6H-SiC a températures
100 K, 300K et 500 K (modele 3 vallées).
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Figure V. 4: Interactions intervallées d’absorptions (a) et émission (b) en fonction du I’énergie pour 6H-SiC
a températures 100 K (modele 5 vallées).
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Figure 1V. 5: Interactions intervallées d’absorptions (a) et émission (b) en fonction du I’énergie pour 6H-SiC
a températures 300 K (modeéle 5 vallées)
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Figure 1V. 6: Interactions intervallées d’absorptions (a) et émission (b) en fonction du I’énergie pour 6H-SIC
a température 500K (modeéle cing vallées).
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e Interactions intravallées

Dans les figures IV. 7 et IV. 8, nous représentons les interactions intravallées
(absorptions et émissions) en fonction de I'énergie des électrons dans les deux modeles trois et

cing vallées.

La figure 1V. 7 représente les interactions intravallées d’absorption et d’émission dans
le modéle 3 vallées, comme pour le cas des interactions précédentes, les interactions
intravallées augmentent avec 1’énergie des porteurs et deviennent plus importantes dans la
vallée K par ce qu’en augmentant la température, le gap devient plus petit et les électrons

peuvent ainsi aller occuper les vallées supérieurs (le cas d’absorption).

Dans le cas de modele cing vallées (figure 1V.8): les interactions intravallées
d’absorptions et d’émissions augmentent avec 1’énergie des porteurs et elles sont plus
importantes dans les vallées K et M et moins importantes dans la vallée supérieure I's, a cause
de la masse effective des électrons est grande dans cette vallée et faible dans les vallées les

plus bas de la bande de conduction I'y, U dans les deux cas d’absorption et d’émission

Pour les deux modeles, les probabilités d’émissions sont plus grandes que celles
d’absorption. Les interactions intravallées dependent peu de la température par ce qu’elles se

passent dans la méme vallée dans les deux modeles a trois et a cing vallées.
I. 1. 3. Interactions optiques polaires

L’évolution des interactions optiques polaires dans les modeles trois et cinq vallées

sont représentées dans la figure IV. 9 dans le cas d’absorption et d’émission:

Les interactions optiques polaires sont importantes dans toutes les vallées et sont

caractérisées par une absorption ou émission d’un phonon optique.

On remarque que le seuil correspondant a I'énergie du phonon optique polaire est de
I’ordre de 0,12 eV, les probabilités d’interactions d’émission sont plus importantes que celles
d’absorption et leur valeur augmente considérablement quand 1’énergie des ¢lectrons
augmente entre ce seuil de 0,12 eV et environ 0,3 eV, pour garder une valeur quasi-constante
par la suite. L’électron qui est entrainé dans la direction du champ électrique durant le vol

libre sera donc dévié de sa trajectoire sous 1’effet de cette interaction.
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Figure 1V. 7: Interactions intravallées d’absorptions(a) et émissions(b) en fonction du I’énergie pour 6H-SiC a des températures

100 K, 300K et 500K. (modele 3 vallées)
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Figure 1V. 8: Interactions intravallées d’absorptions(a) et émissions(b) en fonction du I’énergie pour le 6H-SiC a des températures
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Bilan sur les interactions

- Pour les électrons de faible énergie, les interactions acoustiques sont les plus

dominantes et influent sur le comportement des porteurs.

- A plus forte énergie, les interactions avec les phonons optiques prédominent et les

interactions d’émissions sont plus importantes devant celles d’absorption.

- Alors que les phonons acoustiques peuvent échanger arbitrairement de faibles
quantités d’énergie, les phonons optiques possédent une énergie caractéristique pour leur

émission, évaluée a 120 meV dans le cas du 6H-SiC.

- Quand en augmente la température il y a une augmentation, de la probabilité des
interactions acoustiques, une trés faible augmentation de la probabilité de 1’interaction avec
les impuretés, et avec les phonons optiques polaires. Les interactions d’absorption demeurent

négligeables devant celles d’émission dans ces interactions.

- L’effet de la température est plus important dans le cas des interactions intervallées
d’absorption et il est plus faible dans le cas d’émission.
- Les interactions intravallées dépendent peu de la température par ce qu’elles se

passent dans la méme valleée.

- Nous trouvons aussi que les interactions optiques polaires d’absorption sont faibles
devant celles d’émission. Les électrons vont donc émettre plus de phonons qu’ils n’en

absorbent.

105



Chapitre 1V Reésultats et Discutions

[.2.Transport en régime stationnaire
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I. 2. Transport en régime stationnaire

Aprés avoir calculé le taux des différentes interactions que subissent les porteurs durant
leur parcours dans le semi-conducteur, nous présentons maintenant les caractéristiques du

transport en régime stationnaire.

Ces résultats sont suivis d’une comparaison avec d'autres références théoriques et
expérimentales qui existent dans la littérature. Les principales grandeurs moyennes
accessibles par cette simulation sont la vitesse de dérive, 1’énergie et la répartition des

populations d’électrons dans chaque vallée.

On rappelle que le régime stationnaire est atteint lorsque les électrons ont subi plusieurs
interactions, c’est a dire lorsque la distance qu’ils ont parcourue est plus grande que le libre
parcours moyen pour que I’énergie qu’ils gagnent dans le champ électrique compense

I’énergie qu’ils cedent aux différentes interactions.

1.2.1. Evolution de la vitesse de dérive et de I’énergie moyenne avec I’intensité du champ

électrique applique

La figure IV. 10 représente les évolutions de la vitesse de dérive et de 1’énergie
moyenne avec 1I’amplitude du champ électrique appliqué perpendiculaire a 1’axe ¢ pour le
matériau 6H-SiC pour une concentration en dopants Np = 10™ cm™ et & la température

ambiante pour les deux modéles a trois et cing vallées.

La figure 1V. 10 (a) représente la vitesse de dérive en fonction du champ. On distingue

schématiquement 3 régimes :

(1) Pour de faibles champs électriques, la vitesse augmente dans les deux modeles qui
donnent des résultats identiques et fournissent a peu prés la méme mobilité (pente de la
courbe). Dans ce régime de faibles champs, le gaz d’électrons est encore en équilibre
thermodynamique avec le réseau cristallin, les seules interactions qui entrent en jeu sont celles
avec les phonons acoustiques et avec les impuretés. Comme ces interactions sont élastiques,
les électrons sont accélérés par le champ, entrent en collision sans perdre de ’énergie et la

vitesse de dérive augmente de facon monotone.

(2) A une certaine valeur du champ E = Es = 200 kV/cm, la mobilité commence a
diminuer, et pour une valeur du champ de 300 kV/cm, la vitesse de dérive atteint son
maximum qui est de 2,1.10" cm/s (nos calculs avec les deux modéles donnent sensiblement

les mémes résultats). Puis certains électrons vont étre transférés vers les vallées satellites
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supérieures ou ils auront une masse effective plus grande, d’ou la 1égére baisse de la vitesse
observée.

(3) Pour des champs plus importants, 1’électron acquiére suffisamment d’énergie pour
émettre des phonons optiques accompagnant des transitions intervallées. L’excédent d’énergie
acquise par le biais du champ est donc en permanence cédé sous forme de phonons optiques.
L’énergie cinétiqgue n’augmente plus et la vitesse Se sature. Les vitesses de saturation
calculées sont respectivement de 1,7.10’cm/s pour le modeéle trois vallées et 1,85.10" cm/s
pour le modele cing vallées. Ici, I’inclusion de 5 vallées au lieu de seulement 3, semble
donner un résultat plus précis puisque se rapprochant de la valeur expérimentale. Notons que
la valeur Es du champ électrique apparait comme étant le seuil a partir duquel les interactions
intervallées commencent a survenir. En effet, on peut corréler cette observation avec

I’augmentation brutale de 1’énergie totale moyenne des €lectrons a partir de Es (figure 1V.10

().

Sur la figure 1V.10 (a) représentant la vitesse de dérive, la comparaison avec les
calculs full band et certains résultats expérimentaux de la littérature fait apparaitre que :

- Dans le regime des faibles champs et des champs moyens, nos deux modéles donnent
des résultats en bon accord avec ceux de la littérature (5 vallées et full band) et montrent
sensiblement la méme mobilité et pic de vitesse. Ces valeurs sont cependant Iégerement
inférieures aux résultats expérimentaux.

- Pour des champs plus intenses (supérieurs a environ 500 kV/cm), nos calculs de la
vitesse de saturation avec 5 vallées sont en accord avec les résultats full band et aussi avec la
valeur expérimentale. En effet, la vitesse atteint son état stationnaire 1,7.10°cm/s pour le
modéle trois vallées et 1,85.10" cm/s pour le modéle cing vallées pour des champs
relativement élevés supérieurs a 500 kV/cm. La vitesse expérimentale communément admise
est autour de 2.10°cm/s. Ceci nous améne a dire que I'inclusion des vallées latérale M et I's
donnent 1’espace nécessaire pour que les porteurs puissent atteindre une vitesse de dérive

assez importante.

La figure 1V. 10 (b) montre 1’évolution de 1’énergie en fonction du champ électrique
appliqué. On voit que pour des champs électriques faibles, 1’énergie des porteurs est petite;
donc la probabilité qu’un porteur émet des phonons intervallées de haute énergie est nulle.

Mais quand le champ électrique augmente 1’énergic moyenne des électrons augmente
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considérablement a partir du champ seuil Es. Si l'on examine I'énergie des électrons en
fonction du champ électrique appliqué (entre les modeles trois et cing vallées), pour des
faibles champs, on constate que les deux modeles donnent des résultats identiques et

comparables avec les résultats obtenus par le modele full band.
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Figure IV. 10 : Vitesse de dérive(a) et I’énergie(b) des électrons en fonction du champ électrique (T= 300 K)
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Pour des champs forts (E > 500 kV/cm), on voit clairement que 1’énergie du 6H-SIiC
modeéle cing vallées est légerement supérieure a celle du modele trois vallées. Car 1’électron

peut transférer et peupler les vallées latérales.

En effet, les électrons sont littéralement propulsés en masse vers les énergies élevées
ou ils acquiérent de fortes vitesses. Il leur devient alors possible de transférer vers les vallées
latérales. Une fois les porteurs sont dans les vallées plus élevées, leur énergie va converger
vers une valeur stationnaire puisque toute I'énergie acquise par les électrons va compenser
I'énergie qu'ils ont cédée au réseau cristallin. Ainsi, la vitesse de dérive diminue jusqu'a la
vitesse de saturation. On note qu’a forts champs, 1’énergie transportée par le porteur dans le
modele cing vallées est Iégérement supérieure a celle transportée par un porteur dans le cas du
modele trois vallées. Ceci explique les résultats concernant la vitesse de saturation, meilleurs

pour le modele 5 vallées.

I. 2.3. Influence de la température sur I’énergie en fonction du champ électrique

Les figures 1V. 11 (a) et 11 (b) représentent I’influence de la température sur 1’énergie

en fonction du champ électrique pour trois valeurs de température (100 K, 300 K et 500 K).
L’¢énergie des électrons augmente avec 1’augmentation de I’intensité du champ. Ces
courbes mettent clairement en évidence 2 régimes distincts caractérisés par 2 pentes
différentes quelle que soit la tempeérature : une phase d’augmentation lente puis une phase
d’augmentation rapide de I’énergie. La valeur Es (200 kV/cm a 300 K) marque le début de la
deuxiéme phase. A une température du réseau fixe et pour des champs inférieurs au seuil Es,
I'énergie acquise a partir du champ est en grande partie perdue par la diffusion sur des
phonons optiques intravallée (essentiellement dans la vallée I';). Pour des champs électriques
plus élevés, ces phonons ne peuvent plus absorber cette énergie acquise par les électrons et
donc I’énergie moyenne augmente considérablement. Ces électrons vont interagir par

émission de phonons optiques polaires accompagnant les transferts intervallées.

Quand on augmente la température de 100K a 300K puis a 500K, I'énergie thermique
augmente. En raison de la diminution de I'énergie gagnée par les électrons (cette énergie est
mieux dissipée dans le réseau par les différentes interactions), le premier régime « s’élargit »
et le champ seuil Es augmente. La disposition relative des courbes de 1’énergie est alors

inversée comme le montrent les figures 1V 11(a) et IV11(b). Dans le domaine de champ élevé,
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I'énergie moyenne des électrons diminue donc légérement avec la température, alors qu’elle

augmente pour les champs faibles a modéres.
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Figure IV. 11 : Energie moyenne des électrons en fonction du champ électrique pour divers températures
((a)modele 3 vallées, (b) modeéle 5 vallées).
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I. 2.4. Coefficient de repopulation stationnaire

Les figures 1V.12 (a) et IV. 12 (b) représentent la population des vallées en fonction

du champ électrique pour les deux modeéles considéres.

Le comportement des courbes montre clairement I'importance du transfert intervallée a
fort champ. Le transfert d'électrons dans les vallées supérieures commence a se produire a
partir de la valeur de champ seuil Es. le transfert des électrons dans les vallées hautes explique

le 1éger pic de vitesse et le régime de saturation, visibles sur la figure 1V.10.

En effet, lorsque le champ électrique est inférieur a Es les électrons sont
majoritairement encore dans la vallée T'; car ils n’ont pas une énergie suffisante pour pouvoir
quitter cette vallée pour rejoindre les vallées supérieures. Quand le champ augmente au-dela
de Es, ces électrons vont acquérir suffisamment d’énergie pour étre transférés vers les vallées
supérieures ou leur masse effective est plus grande et ou donc ils vont se mouvoir plus

lentement. A mesure que la vallée U se remplit la vitesse moyenne des électrons decroit.

Les vallees les plus hautes, M et I'3 commencent a étre occupées pour des champs
supérieurs & 500 kV/cm, quand 50% des électrons ont quitté la vallée I';. Alors que la vallée
M est peuplée de maniére significative, le taux d'occupation dans la vallée I'3 demeure
inférieur a 3%, méme pour un champ aussi élevé que 1 MV/cm, car 1’énergie de séparation
entre les vallées supérieures est grande. Par conséquent, pour ces propriétés de transport des
électrons en régime stationnaire, le modele full band ne s’avére pas étre d’une grande

utilité puisqu'il ne contribue pas a améliorer notablement la précision du calcul.
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Figure 1V. 12 : Population des vallées en fonction du champ électrique ((a)modeéle 3 vallées, (b) modéle 5
vallées).
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I. 2. 5. Influence du dopage sur la vitesse de dérive

Les vitesses de dérive en fonction du champ électrique pour différents dopages ont été
tracées sur la figure 1V.13(a) pour le modeéle trois vallées et la figure 1V. 13 (b) pour le modele

cing vallées.

L’affaiblissement de la vitesse moyenne, lie a la présence d’une concentration des

impuretés, se manifeste en champ faible et autour du champ de seuil.

La déformation de la caractéristique de la vitesse, liée a la présence des différentes
concentrations égales & 10'°cm, 10*"cm™ et 10'® cm™, est caractérisée par une diminution de
la mobilité en champ faible par un affaiblissement de la vitesse pic de 2,24.10’cm/s pour 10

cm jusqu’a 2,10.10"cm/s pour 10*® cm™®,

Quand le champ est supérieur au champ critique, I’effet des impuretés est négligeable.

Notons que les deux modeles donnent ici les mémes résultats.
I. 2. 6. Influence de la température sur la vitesse de dérive

Il est bien connu que la température de réseau joue un role décisif en influencant sur
les caractéristiques de la vitesse de dérive et la mobilité en fonction du champ électrique.

Les vitesses de dérive en fonction du champ électrique pour différentes températures
ont été représentées dans les figures IV. 14 (a) et 1V.14 (b) pour le 6H-SIiC (modéle trois et

cing vallées).

Nous remarquons que la forme des caractéristiques de vitesse en fonction du champ
change sensiblement a mesure que la température augmente. En particulier, la vitesse de

dérive maximale et la vitesse de saturation diminuent sensiblement avec la température.

L’¢élévation de la température diminue le pic de vitesse de 2,25.10”cm/s pour 100 K &
1,88.10°cm.s™ pour 500 K dans les deux modgles trois et cing vallées, soit une diminution de
plus de 16%.

La vitesse de saturation montre une dépendance un peu moins prononcee de la
température. Ceci peut étre expliqué par le fait que cette saturation a lieu a forts champs pour
lesquels 1’énergie des électrons est grande et sera peu influencée par des variations de
température. Le transport a champ élevé est, en effet, dominé par les dispersions des phonons

optiques polaires et intervallées qui ont une faible dépendance de la température du réseau.

La vitesse de saturation (ou vitesse stationnaire) diminue de 1,92.10°cm/s pour 100 K

jusqu’a 1,69.10°cm/s pour 500 K pour le modeéle cing vallées (diminution d’environ 13%) et
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1,8.10°cm/s pour 100 K jusqu'a 1,62.10°cm.s™ pour 500 K pour le modéle trois vallées
(environ 11% de diminution).

34 T=300K
(a)
24 /\
3} -
2 ']
E 1 ——10"%cm™
g ] ——10" cm?®
s B 16 -3
T ] 10" om
2
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Figure 1V. 13 : Vitesse de dérive des électrons en fonction du champ dans le 6H-SiC pour divers dopages ((a) modéle 3
valles, (b) modele 5 vallées).
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Figure V. 14: Vitesse de dérive en fonction du champ dans le 6H-SiC pour trois températures ((a) modéle 3 vallées,
(b) modele 5 vallées).
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I. 2.7. Influence du champ électrique et de la température sur la mobilité des porteurs

Apreés la description de la vitesse de dérive des porteurs ; il est intéressant d’étudier

I’influence du champ électrique et la température sur la mobilité des porteurs.

La mobilité des porteurs en fonction du champ électrique pour différentes
températures ont été représentées dans les figures 1V. 15 (a) et IV.15 (b) pour le 6H-SiC dans

les deux modéles considérés.

On définit la mobilité L comme le facteur de proportionnalité reliant la vitesse de dérive des
porteurs (électrons ou trous) V au champ électrique appliqué E.

On appelle le terme U= Ll la mobilité qu'on note L permettant de définir la vitesse de dérive

_aqr
V=HE M= O

Ou T est le temps moyen entre deux collisions, m” est la masse effective et q la charge des

porteurs.

Pour le champ électrique E inférieur & champ critique: On peut dire que la mobilité
d'un porteur est d'autant plus grande qu'il accélére facilement sous l'action d'un champ, car sa
charge est grande et sa masse est faible. Cette mobilité est d'autant plus importante que le
temps moyen entre deux collusions est long. Ce temps ayant tendance a diminuer si la

température augmente

Quand le champ dépasse le champ critique cette mobilité d’autant plus petite car les
collusions subies par les porteurs seront nombreuses et la vitesse moyenne <V> tend vers une

valeur limite lorsque dav =0

dr

On constate que cette mobilit¢ a faible champ dépend essentiellement de la
température (collision avec les phonons) et du dopage (collision avec les impuretés) et a fort

champ dépend essentiellement de champ électrique.

117



Chapitre 1V Reésultats et Discutions

400
— 100 K
_ (a) —300 K
500 K
300 — 1 0180m-3
=
s
E 200 _
P
=
o
=
0 4
T T T T T T T T
200 400 600 800 1000
Champ électrique (kV/cm)
400
— 100 K
] (b) ——300K
500 K
300 — 10"%em™
2
g 200
=
P
=
S
= 100
04
T T T T T T T T
200 400 600 800 1000
Champ électrique (kV/cm)

Figure V. 15: Variations de la mobilité en fonction du champ électrique dans le 6H-SiC pour divers température
((a) modele 3 vallées, (b) modele 5 vallées).
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L. 3. Transport en régime non stationnaire
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I. 3. Transport en régime non stationnaire et survitesse.

Nous allons a présent décrire ce qui se passe dans les tous premiers instants apres
application d’un champ électrique. Les porteurs n’ont pas suffisamment de temps pour entrer
en interaction avec les défauts du cristal (impuretés, phonons). C’est une situation transitoire
ou non stationnaire. Cette situation est intéressante a considérer a cause du fait que la
dimension des composants actuels tend a étre de plus en plus réduite. Les électrons se

déplacent sur de trés faibles distances, et donc en des temps extrémement courts.

Les figures (IV. 16- IV. 18) permettent de comparer les variations temporelles des
vitesses et des énergies pour différents échelons de champ entre les modeles trois et cing
vallées de 6H-SIC. Nous remarquons dans ces graphes (vitesse en fonction du temps) deux
phases : Dans la premiére phase, la vitesse présente un maximum. Dans la seconde phase, la

vitesse retrouve sa valeur de saturation.

Dans la premiére phase, pendant un laps de temps de 1’ordre du temps de relaxation (ou il
parcourt une distance de 1’ordre du libre parcours moyen), 1’électron n’a pas le temps de rentrer en
collision avec les défauts cristallins (régime dit balistique), il est simplement accéléré par le
champ. A fort champ, son accélération et sa vitesse peuvent atteindre des valeurs élevées bien
plus grandes que les valeurs atteintes en régime stationnaire. Cette phase est appelée régime de
survitesse, caractérisé par une augmentation brusque de 1’énergie. Apreés cette phase, les électrons
vont céder leur énergie au réseau par le biais des diverses interactions et la vitesse retrouve sa
valeur d’équilibre. L’énergie redevient constante, correspondant au champ appliqué. Notons enfin
que le pic de survitesse pourrait également étre expliqué par le transfert des électrons chauds vers
les vallées hautes ou la masse effective est plus grande d’ou la baisse brutale de la vitesse. Cette
derniére interprétation trouve son origine dans le fait que le régime de survitesse apparait pour un
champ correspondant quasiment au champ donnant le pic de vitesse en régime stationnaire (ici

300 kV/cm comme on va le voir ci-dessous).

On remarque qu’il y a une augmentation brusque de 1’énergie pour atteindre une valeur
maximale puis I’énergie devient constante et on peut remarquer aussi que plus le champ est
¢levé, plus I’énergie est grande, et plus la survitesse est marquée.

A partir de champ supérieure a 300 kV/cm jusqu'a 1000 kV/cm les vitesses présentent
un pic franc pour les deux modeles. On peut y observer dans la figure 1V.16 des survitesses
jusqu'a 4.10’cm/s dans le modéle trois vallées et cing vallées successivement pour un échelon
de 1000 kV/cm. Par exemple pour T=300 K pour un champ grand (1000 kV/cm), on constate

que le phénomeéne de survitesse est plus bref.
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Figure IV. 16: Réponse transitoire en vitesse (a)et en énergie (b) a des impulsions de champ électrique (T=100 K) dans
le 6H-SIC (modele 3 vallées et 5 vallées).
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Figure 1V. 17: Réponse transitoire en vitesse (a) et en énergie(b) & des impulsions de champ électrique
(T=300K) dans le 6H-SiC (modéle 3 et 5 vallées)
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Chapitre IV
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Figure V. 18 : Réponse transitoire en vitesse(a) et en énergie (b) a des impulsions de champ électrique (T=500 K) dans le
6H-SIiC (modele 3 et 5 vallées).
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La valeur maximale de la vitesse est égale & 4.10"cm/s, pour le modéle cing vallées, elle
est attente a 0,04 ps puis elle chute progressivement et I’état stationnaire commence a 0,1 ps.
L’énergie croit trés rapidement atteint la valeur 1,1 eV. Pour le modele trois vallées la valeur
maximale de la vitesse est égale & 3,9.10°cm/s, elle est attente & 0,05 ps puis elle chute
progressivement et I’état stationnaire commence a 0,1 ps. L’énergie croit trés rapidement

atteint la valeur 0,87eV.

A partir de cet ensemble des courbes figurent IV. 16 a V. 18 on constate que :

v les pics de survitesse deviennent de plus en plus importants lorsque le champ électrique
augmente.

v les pics de survitesse surviennent en des temps plus courts quand le champ augmente.

v' le régime stationnaire est atteint plus vite a fort champ.

v les pics de survitesse deviennent de plus en plus remarquables pour des faibles
températures.

v plus le champ est €levé, plus I’énergie est grande

Doté d’une bonne vitesse pic, pour des champs relativement élevés et de survitesses élevés,
6H-SIC est un matériau semi-conducteur tout a fait acceptable pour des applications en

microélectronique.

I. 4. Quelques conclusions
Concernant la comparaison entre les deux modeéles pour 6H-SiC:

. La vitesse de saturation en fonction du champ figure IV.10 (a) est de 1,7.10"cm/s pour
le modeéle trois vallées et 1,85.10"cm/s pour le modéle cing vallées. Aux champs élevés
supérieur a 500 kV/cm, le modéle cing vallée et le modele full band montrent une vitesse de
saturation proche de la vitesse de saturation donnés dans les résultats expérimentaux.

. L’énergie en fonction du champ figure 1V .10 (b) de 6H-SIiC modeéle cing vallées est
I’égerment supérieure a celle du modele trois vallées entre 600 kV/cm a 1000 kV/cm est
comparable avec les résultats obtenue par le modéle full band.

. Les vitesses de saturation et 1’énergie en fonction du temps des €lectrons dans le 6H-
SiC modeles cing vallées est l1égérement supérieur que celle dans le 6H-SiC modele trois
vallées figures (1V.16- 1V.18).
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. Les deux modeles en régime non stationnaire ont montré un phénomeéne de survitesse
au cours duquel la vitesse peut étre trés largement supérieure & sa valeur en régime
stationnaire.

. Inclure 5 vallées dans le programme de calcul Monte Carlo semble donc étre suffisant
et permet de s’affranchir des calculs laborieux et tres longs, incluant la structure de bande

compléte.

Concernant le phénomeéne de transport des électrons dans 6H-SiC :

. L’émission de phonons optiques polaires n’a lieu que pour une énergie seuil de
120 meV.
. Il existe une valeur seuil du champ Es (environ 200 kV/cm) a partir de laquelle

I’équilibre thermodynamique est franchement rompu et les interactions avec les phonons
optiques entrent en jeu, avec échange d’énergie avec le réseau cristallin.

. L’¢énergie des électrons augmente avec la température a faible et moyen champ mais
diminue a fort champ.

. La mobilité est indépendante de la température a fort champ.
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I1. Filiere de composés I11-V (GaAs)

Dans cette partie, nous avons appliqué la simulation Monte Carlo décrite
précédemment au cas du GaAs, matériau bien plus largement étudié que le carbure de
silicium. Outre son intérét intrinseque, cette étude est également motivée par le fait de pouvoir
tester la fiabilité de notre programme de simulation, puisque nous avons le loisir, a toute étape
du calcul, de vérifier ce dernier par comparaison avec les nombreuses études effectuées par

d’autres auteurs.

La structure de bande demande & étre définie précisément (Chapitre. 111). En ce qui
concerne I'Arséniure de Gallium, des modeéles ont été proposés dans la littérature et sont
présentés trés brievement ici. Le modéle de structure de bande le plus anciennement utilisé
présente une vallée centrale I' noté I's (000) au minimum absolu de la bande de conduction et
trois vallées latérales a symétries Xs correspondant & des minima relatifs dans les directions
(100); le modele deux vallées a été initialement utilisé par W. Fawcett [10]. Ce n'est que trés
récemment que des vallées a symétrie Lg présentant des minima relatifs inférieurs a ceux des
vallées X, ont été mises en évidence expérimentalement dans les directions (111). M.A.

Littlejohn [11] les fait intervenir dans son modeéle trois vallées, ainsi que A. Kaszynski [12].

La méthode de Monte Carlo que nous employons pour étudier les phénomenes de
transport de GaAs, utilise deux modeles trois vallées (I's, Lg €t Xg) et cing vallées (I's, Ls, X,
et X7, 7)), isotropes mais non paraboliques, les deux vallées supplémentaires X;, I';"
appartiennent a des sous-bandes de conduction au dessus de la premiere bande de conduction
[13, 14].

Nous avons entrepris une étude comparative du transport électronique entre les deux
modeles. Nous abordons les caractéristiques de vitesse et d’énergie avec quelques
confrontations a des résultats expérimentaux et théoriques. L'ensemble des données relatives

de structure de bande de I'Arséniure de Gallium est présenté dans le tableau 1V.2.
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Matériau GaAs [15] Vallée

re Ls Xs X7 F7
Masse effectives m*/mo 0.063 | 0.222 | 0.58 0.25 0.35
Coefficients de non parabolicité 0.7 05 0.3 0.8 0.7

(ev™?)

Valeurs des écarts énergétiques

(V) 0 032 | 052 | 0.87 3.1

Nombre de vallées équivalentes 1 4 3 3 1

Tableau IV. 2 : Données extraites de la structure de bande du GaAs
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I1. 1. Les probabilités d’interactions en fonction du I’énergie
I1. 1. 1. Interactions acoustiques

La figure 1V. 19 représente la probabilité d’interactions acoustiques pour le GaAs
(modele trois et cing vallées).

Nous remarquons que ce type d’interactions est presque inexistant dans la vallée I,
par contre dans les vallées satellite leur probabilité augmente considérablement avec 1’énergie

dans les trois vallées I's, Lg et Xs.

On remarque dans la figure IV. 19 (b), quand 1’énergie augmente la probabilité
d’interactions acoustiques augmente dans les cinq vallées, mais ce type d’interactions est tres
import dans la vallée X, par rapport aux vallées supérieures X7, I'; car I’énergie de séparation

entre ces vallées est grande.
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o
[&]
= (b) ,
S 4.00E+013— —|_6 Svallées
=
o
IS ]
| -
D
X
£ 2,00E+013]
/ -
0.00E4000 ] c____—é
T T T
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Figure IV. 19: les interactions acoustiques en fonction du I’énergie pour le GaAs (modéle 3 et 5 vallées)
pour T=300K.

Il. 1. 2. Interactions piézoélectriques

Nous avons introduit les interactions piezoélectriques dans notre simulateur car ce
type d’interaction entre souvent en jeu dans les matériaux III-V. La figure 1V. 20 représente la
probabilité d’interaction piézoélectrique pour le GaAs (modéle trois et cing vallées). Nous

remarquons que ce type d’interactions est trés important a trés faible énergie (a I’instar des
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interactions avec les impuretés) mais diminue rapidement vers des valeurs négligeables quand

I’énergie de I’¢lectron augmente.

5 vallées (b)
1,00E+012+

0,00E+00G+

lectriques D)
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3 vallées

1,00E+01

Interactions pi

0,00E+00

0,0 0,2 0,4 0,6 0,8

Energie (eV)

Figure 1V. 20: les interactions piézoélectriques en fonction du I’énergie pour le GaAs ((a)modeéle 3 et (b) modele 5
vallées) pour T=300K.

Il. 1. 3 Interactions avec les impuretés

Cette interaction, est fortement prépondérante en champ faible. Nous avons tracé sur la
figure 1V. 21 la probabilité d’interaction en fonction de 1’énergie de 1’¢lectron, dans les
modeéles 3 et 5 pour un dopage en donneurs de 10°cm™ & la température de 300 K. On voit

sur cette figure que les interactions avec les impuretés sont tres faibles dans toutes les vallées.

Le modele 5 vallées montre une probabilité d’interaction plus élevée en vallée X6
qu’en vallée I 7, ce qui semble indiquer que cette derniére vallée recoit trés peu d’électrons,
quelle que soit 1’énergie acquise par les électrons. Cette remarque va étre vérifiée et confortée
plus loin sur les résultats obtenus concernant les coefficients de repopulation des différentes

vallées.
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Figure 1V. 21: Interactions avec les impuretés en fonction de I’énergie pour le GaAs (modeéle 5 et 5 vallées)
pour T=300K.

I1. 1. 4. Interactions optiques polaires

Les évolutions des interactions optiques polaires dans le cas d’émissions et
d’absorptions sont représentées par la figure 1V. 22: Les interactions optiques polaires sont
importantes dans toutes les vallées et sont caractérisées par une absorption ou émission d’un
phonon optique, On retrouve le seuil correspondant a I'énergie du phonon optique polaire qui
est de ’ordre 0,038 eV, les probabilités d’interactions d’émission sont plus importantes que
celles d’absorption comme pour le SiC, et leur valeur augmente considérablement quand
I’énergie des électrons augmente dans les deux modeles. L’émission n’a lieu que si 1’électron

possede une énergie supérieure a 0,038 eV. L’absorption a lieu a toute énergie.
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Interaction optique polaire (S'l)
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Figure 1V. 22 : Interactions optiques polaires dans le GaAs a températures 300 K ((a)modéle 3 et (b) 5 vallées)

11.1.5. Interactions intervallées
11.1.5.1. Interactions intervallées d'absorption et d’émission

Les différentes transitions possibles entre les vallées (absorptions et émissions) sont
représentées dans les figures 1V. 23 et IV. 24 dans les deux modeles.

En absorption, et comme nous pouvons le constater sur les figures 1V. 23 (a) et IV. 24
(a); pour des énergies (E > 0,25 eV), les interactions I'sLs, LsXs sont les plus dominantes dans
les deux modeles parce que d’une part, la vallée L est supérieure a la vallée T'g, et d’autre part
la vallée Lg est plus proche par rapport a la vallée I'g, donc ils passent de la vallée Lg a la
vallée Xg. Et on remarque aussi que I’interaction LgXg augmente plus rapidement que
I’interaction I'sLg, Car 1’énergie de séparation est petite (0,20 eV) par rapport a 1’énergie de
séparation entre les autres vallées

Les interactions intervallées d’émission sont représentées par les figures 1V.23 (b) et
IV.24 (b) : Pour des petites énergies, ces taux d’interaction augmentent drastiquement sur un
tres faible intervalle puis saturent. Les probabilités d’interaction intervallées d’émission XX,
X7Le, XeX7, XiI's et I, Ty sont les plus dominantes pour le modéle cing vallées et

I’interaction intervallées d’émission LgI'g est la plus importante pour les deux modeéles.

133



Chapitre IV

Résultats et Discutions

5 vallées

6,00E+013

sh

(
IN
S
m
&
[N
P

2,00E+013

o
o
o
m
+
o
o
?

Interactions intervallées d'absorption

6,00E+0134
4,00E+013
2,00E+0134
0,00E+000—|
I I I I ' |
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8
Energie(eV)
b ’
() 5 vallées
4 00E+0141 [

\_JA _X6X7 X6r7
L 1 X, XL,
[7p] *
[ r _X7X6 X7r7
.© 2,00E+0144 . .
'2 1_‘7r‘6 l_‘7L6
= I X, X,
\q_) r
~
& 0,00E+000-

@

S
S 4,00E+014- Il T Xs
[ *
% ] rX, rr,
% 2,00E+0144 L6F6 L6X6

El + — —_— *
£ LX, LI
= . Xr X L
= 6 6 66

I
0,00E+00GH
1 1 1 '
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8
Energie(eV)

Figure 1V. 23: Interactions intervallées d’absorptions (a) et émission(b) pour GaAs (modeéle 5 vallées) en fonction

du I’énergie
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Figure 1V. 24: Interactions intervallées d’absorptions(a) et émission (b) pour le GaAs (modeéle 3 vallées) en fonction de I’énergie

On constate que pour des faibles énergies I’interaction X7Xg augmente plus rapidement
car dans le cas d’émission les électrons n’ont pas besoin d’énergie pour descendre a des
niveaux inférieurs. Toujours dans le cas d’émissions les interactions intervallées d’émission
X7Ls, I'; T, paraissent faibles en regard de I’interaction X;Xg a cause de la présence de vallée

intermédiaire ainsi la grand énergie de séparation entre ces vallées.

I1.1.5.2. Interactions intravallées d'absorptions et d’émissions

Nous calculons pour les deux modeéles les interactions intravallées en fonction de

I’énergie des électrons, elles sont données par la figure 1V.25.

Les interactions intravallées d’absorption et émission dans le modéle trois vallées est
montrée sur la figure. 1V.25 (a). Comme pour le cas des interactions précédentes, les
interactions intravallées augmentent avec 1’énergie des porteurs et deviennent plus
importantes dans la vallée Xg dans le cas d’émission et d’absorption. Les interactions
intravalléees Xs, X7 sont les plus important dans le cas d’absorptions et émission (figure

IV.25(b)) modeles cing vallées.
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On remarque que :
Les probabilités d’émissions sont plus grandes que celles d’absorptions.
L’interaction intravallées Xg est la plus important dans le cas d’absorptions et émission pour

le modéle trois vallées.
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Figure 1V. 25: Interactions intravallées d’absorptions et émission (a) modele 3 vallées et (b) modele 5 vallées) pour le GaAs en
fonction du I’énergie
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Nous avons simulé le composé GaAs en régime stationnaire et en régime non
stationnaire dans les deux modeles trois et cing vallées. Les résultats obtenus sont représentés
dans les figures 1V.26- 1V.30.

I1. 2. Transport en régime stationnaire

Comme pour le carbure de silicium, les grandeurs moyennes directement accessibles
dans la simulation sont la vitesse de dérive, 1I’énergie et la répartition des populations dans les

modeles trois et cing vallées.
11.2.1 Résultats a faible et moyen champ électrique

Pour le matériau GaAs, nous entreprenons une étude en fonction du champ électrique
de la vitesse des électrons, 1’énergie et le coefficient de repopulation pour différents champs
électriques & la température ambiante et pour une concentration Np=10"cm™. La vitesse et

I’énergie en fonction du champ électrique sont représentées sur la figure 1V. 26.

On peut identifier trois régimes ou domaines différents dans la constitution des
caractéristiques vitesse-champ dans les deux modeles. Le régime linéaire correspond au
champ électrique compris approximativement entre 1 et 5 kVV/cm. Ce domaine est caractérisé

par une réponse linéaire de la vitesse de dérive a 1’application du champ électrique E :

v, = uE

Le coefficient de proportionnalité west la mobilité a faible champ ou mobilité ohmique
des porteurs. Dans ce domaine 1’électron est en vallée centrale. Pendant les phases de vol libre
il est fortement accéléré. En vallée centrale, les électrons possédent des masses effectives
petites. Quand on applique des champs électriques faibles, 1’énergie des porteurs est
également faible et inférieure a celle du phonon; il y a des interactions seulement au niveau de
la vallée T's. Le champ de seuil E introduit précédemment pour le 6H-SiC se situe ici a tres
faible champ, non visible sur nos courbes. A partir de Es, les phonons optiques ne peuvent
plus absorber 1’énergie acquise par I’électron a partir du champ et donc 1’énergie de 1’électron
augmente. Dans le domaine (5 kV/cm - 10 kV/cm), I’énergie des électrons est d’abord
supérieure a celle du phonon et nous avons dans ce cas une transition des porteurs vers les
vallées latérales Lg la vitesse de dérive atteint une valeur maximale=1,7.10’cm/s pour un
champ de 5 kVv/cm.
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Figure V. 26: Vitesse de dérive(a) et I’énergie moyenne des électrons (b) en fonction du champ électrique
(1kV/cm-100kV/cm).
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Quand on augmente le champ, la vitesse diminue car les électrons, plus nombreux en
vallées latérales, sont plus lourds (masses effectives plus grandes car courbure de bande plus
faible). Les interactions mises en jeu dans ce cas sont les interactions optiques polaires et les
interactions intervallées. Pour des champs supérieures a 10 kV/cm, les électrons passent a la
vallée Xg et la vitesse atteint son état stationnaire avec v=0,9.10’cm/s autour de 50 kV/cm

dans les deux modeles.

La comparaison avec les valeurs expérimentales de la littérature sera montrée dans le

paragraphe 11.2.2 qui va suivre.

Comme on peut le constater dans tous les résultats (identiques pour 3 et 5 vallées), les deux
vallées supérieures que nous avons introduit dans la simulation (modéle 5 vallées) semblent
n’avoir aucun effet, pour des champs inférieurs a 100 kV/cm. Par contre, au-dela de 100
kV/cm, des contraintes de calcul avec le modele 3 vallées nous ont clairement indiqué la
4éme

nécessité d’introduire des vallées supplémentaires. Nous verrons qu’en fait, une vallée

suffit.

11.2 .2. Résultats a champ électrique élevé

Sur la figure 1V.27, nous avons porté nos resultats de calcul de la vitesse de dérive et de
I’énergie des électrons en fonction du champ électrique appliqué. Afin d’avoir une idee
globale du comportement de ces deux grandeurs et de pouvoir comparer nos résultats avec
ceux de la littérature, les champs considérés s’étalent sur toute la gamme de 0 & 300 kV/cm.
Cependant nous nous intéressons plus particulierement au domaine (100-300 kV/cm),
représentant le domaine des champs élevés pour GaAs. Au-dela de 100 kV/cm, I’introduction
d’une 4°™ vallée devient nécessaire, les calculs ne convergeant plus (nous en avons introduit

deux, les vallées X7 et T ). Rappelons qu’au-dela de 300 kV/cm, il y a claquage du matériau.

a) Vitesse de dérive
Pour un champ inférieur & 100 kV/cm, nous reproduisons la courbe de variation de la
vitesse de dérive en fonction du champ de la figure 1V.26(a). Les deux modéles donnent des

résultats identiques et tres proches de valeurs obtenues en full band.

Pour des champs supérieures a 100kV/cm, pour comparaison, nous avons placé sur la
méme figure IV. 27(a) des valeurs expérimentales et de calcul de la littérature. Comme nous

pouvons le constater sur cette figure, les résultats obtenus par notre simulateur Monte Carlo
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sont comparables avec les résultats expérimentaux et de calcul (modele cing vallées et

le modéle full band).

A titre d’exemple pour un champ de 200 kV/cm la vitesse de saturation est de
6,5.10°cm/s (nos calculs), 6,2.10° cm/s (expérience), 7,1.10° cm/s (5 vallées [15]) et 6,6.10°
cm/s pour le modéle full band [17]. Les résultats obtenus par notre simulateur Monte Carlo
modeéle cing vallées est donc tout a fait cohérente avec les résultats obtenus par le modele full
band. Ils sont d’autre part supérieurs d’environ 5% a ceux déduit de 1’expérience et inférieurs

d’environ 9% aux résultats obtenus par le modéle cinq vallées d’autres auteurs [15].

b) Energie des électrons en fonction du champ électrique appliqué

Pour les raisons précédemment citées, nous avons utilis¢ le modele 3 vallées jusqu’a
100 kV/cm et le modeéle 5 vallées au-dela de 100 kV/cm. La figure 27 (b) représente I’énergie
en fonction du champ électrique pour les deux modéles. La brusque augmentation de 1’énergie
se produit ici a tres faible champ, non visible sur la figure, ou seules les interactions avec les
phonons acoustiques, avec les impuretés, les interactions piézoélectriques et les interactions
intravallée avec les phonons optiques étaient mises en jeu (rappelons que Es était de 200
kV/cm pour 6H-SiC). Comme pour la vitesse, pour un champ inférieur a 100 kV/cm, la
variation de 1’énergie est la méme pour les 2 modeles. Dans le paragraphe suivant, nous
décrirons plus en détails le mécanisme de variation de 1’énergie dans ce domine des faibles et
moyens champs (0-100 kV/cm). Dans le domaine de champ élevé supérieurs a 100 kV/cm,
I’énergie augmente presque linéairement avec le champ. Nous constatons que les résultats
obtenus par notre simulateur Monte Carlo sont comparables avec les résultats obtenus par le

modeéle cing vallées [7] et full band [8].

Rappelons que I’inclusion des deux vallées supérieures s’est avérée nécessaire au-dela
de 100 kV/cm, ce qui souligne I'importance des vallées X et T';de la deuxiéme sous-bande de

conduction dans le transport des électrons a fort champ (100kV/cm-300kV/cm).
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Figure IV. 27: Vitesse de dérive(a) et I’énergie (b) des électrons en fonction du champ électrique (1kV/cm-300kV/cm)
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¢) Influence de la température sur I’énergie

Les figures V. 28(a) et 28(b) représentent I’influence de la température sur 1’énergie en
fonction du champ électrique. Trois valeurs de température (77K, 200K et 300K) ont été

choisies pour les deux modeles.

Pour les faibles valeurs du champ électrique, inferieures a 10 kV/cm et pour une
température fixe, I'énergie moyenne des électrons augmentent considérablement. Une fois cet
intervalle dépassé, cette énergie va continuer a croitre mais plus lentement, a cause de la

dominance de I’interaction avec les phonons optique polaires et intervallées.

Il existe une seconde valeur seuil du champ, a partir de laquelle, la vallée X;
commence a se remplir. Ce seuil augmente avec la température (50 kV/cm a 77 K, 60kV/cm a
200 K et 70 kV/cm a 300 K). Par consequent, pour les champs élevés, la disposition relative
des courbes est inversée et on peut en déduire la méme conclusion déja émise pour le 6H-SIC,
a savoir que 1’énergie des électron décroit avec la température a fort champ alors qu’elle

augmente a faible et moyen champ.
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Figure 1V. 28 : Energie moyenne des électrons en fonction du champ électrique pour divers
températures ((a)modele 3 vallées, (b) modele 5 vallées).
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d) Coefficients stationnaires de repopulation

Il est intéressant de connaitre les pourcentages des populations de porteurs dans les
différentes vallées en fonction du champ électrique car ils interviennent dans le calcul des
énergies et vitesses moyennes sur 1’ensemble des vallées. Nous avons présenté les coefficients
de repopulation en figure 1V. 29(a) pour le modele trois vallées et sur la figure 1V.29(b) pour
le modeéle cing vallées. Pratiqguement, on remarque que tous les porteurs sont dans la vallée T
jusqu’a 5 kV/cm environ, ce qui correspond au pic de la courbe de la vitesse en fonction du
champ (figure. 1V 29). Le transfert vers la vallée Ls commence aux environs du pic et les
électrons seront répartis a parts égales sur ces 2 vallées vers 10 kV/cm, les autres vallées étant
quasiment vides. Pour un champ supérieur a 10 kV/cm, la vallée Xs commence a se remplir
faiblement. Pour un champ supérieur & 50 kV/cm (région du 2°™ champ seuil) on remarque
que la vallée Xg se peuple considérablement et la vallée Ls se dépeuple avec apparition

d’électrons dans la vallée X7 (fig. IV 29(b)).

Pour E>100 kV/cm la population dans la vallée X7 augmente faiblement pour atteindre
15% & E=300 kV/cm. Cela signifie qu’aux champs électriques trés élevés (300 kV/cm) cette
vallée aura une certaine influence sur le phénoméne de transport. Cependant I'influence de la
vallée I'; est quasi-nulle car quand on augmente le champ électrique les électrons n’a pas
une énergie suffisante pour remplir cette vallée, « énergétiquement éloignée » de 3,1 eV de la
éme

vallée la plus basse I's et de 2,2 eV de la 4™ vallée X;. Ainsi a 300 kV/cm, donc dans des

conditions proches du claquage, seulement 0,01% d’électrons sont dans cette vallée.

L’introduction de cette 5

le 6H-SIC.

vallée n’est donc pas nécessaire. Elle I’est encore moins que pour
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Figure 1V. 29 : Population des vallées en fonction du champ électrique pour T=300K ((a)modéle 3 vallées),
((b) modeéle 5 vallées)
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I1.3.Transport en régime non stationnaire
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I1. 3. Transport en régime non stationnaire

Pour mettre en valeur le phénomeéne de survitesse nous avons simulé pour différents
champs électriques 1’évolution de la vitesse moyenne en fonction du temps dans le matériau
GaAs. Les vitesses de dérive et I’énergie a differents champs électriques en fonction du temps

sont illustrées dans les figures 1V. 30 et IV.31.

Les résultats obtenus montrent que pour des champs faibles le phénoméne de
survitesse est inexistant. Ce phénomeéne commence a apparaitre faiblement pour des valeurs
du champ supérieur a 5 kV/cm. Il est trés accentué pour un champ de 100 kV/cm (avec
augmentation brutale de 1’énergie, visible sur la figure 1V.30(b)), la valeur maximale de la
vitesse est égale & 4,3.10°cm/s, elle est atteinte & 0,03 ps puis elle chute progressivement et
1’état stationnaire commence a 0,2 ps. Dans le modeéle cing vallées ; On peut y observer des

survitesses jusqu'a 5,5 .10 cm/s pour un échelon de 200 kV/cm.

Comme dans le cas du 6H-SiC, le régime de survitesse peut étre interprété de deux
manieres : en considérant les porteurs en mouvement balistiques sans interaction, ou en
considérant les interactions intervallées puisque le champ d’apparition de la survitesse (5
kV/cm) coincide avec celui donnant le pic de vitesse en régime stationnaire. Seules des

expériences sur des dispositifs tres courts peuvent fournir une réponse a cette question.

En définitive, cet ensemble de courbes permet de constater que :
v les pics de survitesse deviennent de plus en plus importants lorsque le champ électrique
augmente.
v les pics de survitesse surviennent en des temps plus courts quand le champ augmente.

v' le régime stationnaire est atteint plus vite a fort champ.
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Figure V. 30: Evolution de la vitesse (a) et I’énergie(b) moyenne en fonction du temps dans le GaAs
Pour différents champs (ND = 10" cm™®) pour le modéle 3 vallées.
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Figure V. 31: Evolution de la vitesse (a) et I’énergie(b) moyenne en fonction du temps dans le GaAs
Pour différent champs (ND = 10" cm™®) pour le modeéle 5 vallées
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11.4. Quelques conclusions concernant cette étude sur GaAs

- Nos résultats sont comparables a ceux de la littérature en 5 vallées et full band et

expérimentaux.

- 1l existe deux valeurs seuil du champ électrique: une premiere valeur vers les tres faibles
champs (2 kV/cm), marquant la fin du régime d’équilibre thermodynamique et a partir de
laquelle 1’énergie amorce une augmentation brutale, et une deuxiéme valeur a partir de
laquelle 1’énergie des électrons décroit avec 1’augmentation de la température.

- L’écart énergétique entre la 4°™ et la 5°™ vallée étant trop important, cette derniére a trés
peu de chance d’étre peuplée par les électrons, méme les plus énergétiques. Un modeéle a 4
vallées suffit donc pour décrire le transport électronique pour toute la gamme des champs

¢lectriques utilisables, jusqu’au champ de claquage.
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Conclusion
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Conclusion

Notre étude s’est portée essentiellement sur les matériaux : Carbure de Silicium (6H-
SiC) grand gap et I’Arséniure de Gallium (GaAs). Nous avons appliqué la technique
numérique de Monte Carlo en introduisant les interactions entre les électrons et les défauts du

cristal et les phonons acoustiques et optiques.

Nous avons effectué une étude comparative entre deux modeles trois et cing vallées en
régime stationnaire et non stationnaire. Nous avons abordé les caractéristiques de vitesse et

I’énergie avec quelques confrontations a des résultats expérimentaux et théoriques.

Pour le matériau 6H-SiC les résultats obtenus avec le modéle cing vallées, comparés
avec les résultats théorique ainsi que ceux expérimentaux, nous permettent de conclure que
pour des champs éleves, ils sont meilleurs que ceux de modeéle trois vallées. lls sont, par

ailleurs, aussi proches des résultats obtenus par le modéle « full band ».

Pour le matériau GaAs nous avons utilisé le modé¢le trois vallées jusqu’a 100kV/cm et
le modéle cing vallées jusqu’a 300kV/cm. Le modele 3-vallées est inopérant au-dela de 100
kV/cm et I’introduction d’au moins une vallée supplémentaire est nécessaire. Les résultats
obtenus par le modéle cing vallées sont en bon accord avec les resultats expérimentaux et full

band a fort champ électrique.

Pour le GaAs, il existe deux valeurs seuil du champ électrique: une premiere fois vers
les tres faibles champs (2 kV/cm), marquant la fin du régime d’équilibre thermodynamique et
a partir de laquelle 1’énergie amorce une augmentation brutale, et une deuxiéme valeur a partir
de laquelle I’énergie des électrons diminue avec I’augmentation de la température. Pour le
6H-SiC, ces deux seuils sont plus ou moins confondus vers 200 kV/cm. Cette différence de
comportement entre les deux matériaux est due au fait que pour GaAs, 1’écart énergétique

entre les 2 premieres vallées (0,32 eV) est bien plus faible que celui du 6H-SiC (0,61 eV).

Pour les deux matériaux, nous avons mis en évidence I’existence d’un régime de
survitesse qui se manifeste d’autant plus que le champ appliqué augmente. La coincidence des
seuils de champ entre 1’apparition de la survitesse et le pic de la vitesse stationnaire plaide en
faveur d’une interprétation de la survitesse basée sur les transferts intervallées. Néanmoins,

I’interprétation balistique n’est pas a écarter et cette question reste d’actualité.
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Conclusion générale

La simulation des phénomeénes de transport électronique par la méthode de Monte
Carlo constitue une étape essentielle vers la connaissance des propriétés de matériaux.
Comme toute démarche de simulation, de part ses potentialités de prédictions, cette méthode
de calcul permet d’économiser du temps et de I’argent en s’affranchissant de certaines
expériences préliminaires. En outre, la simulation peut étre effectuée dans des conditions
extrémes (températures, champ électrique...etc) non accessibles a I’expérience. Cependant,
dans le cas de la présente étude, son utilisation est venue répondre a un besoin théorique, en
ce sens qu’elle nous a permis de nous affranchir de la résolution analytique de 1’équation de
Boltzmann. Sa flexibilité donne en fait un outil adaptable a une grande diversité des

applications.

Le travail que nous avons réalise montre et illustre les possibilités que peut présenter

la méthode de Monte Carlo dans 1’é¢tude de quelque propriétés des semiconducteurs.

Dans le but d’étudier les phénoménes de transport électronique a forts champs électriques,
nous avons ciblé deux matériaux semi-conducteurs, le 6H-SiC et le GaAs, représentant les filieres
binaires 1V-1V et I1I-V respectivement. Le SiC est en outre caractérisé par sa large bande

interdite.

Nous avons mis en ceuvre un programme de calcul basé sur la méthode de Monte
Carlo, et dont nous avons Vérifié la fiabilité en reproduisant les résultats connus pour le
GaAs. Ce programme qui peut modéliser jusqu’a 5 vallées et qui tient compte de la non
parabolicité des bandes, nous a permis de calculer les parametres relatifs aux états
stationnaire et transitoire lors du transport de charge suite a I’application d’un champ
électrique.

Nous avons effectué une étude comparative entre deux modeles incluant trois et cing
vallées de la structure de bande pour les deux matériaux.

Nous avons montré les trés bonnes résultats « haute tension » obtenus par le modéle
cing vallées. Nous notons cependant que les résultats obtenus dans le modeéle trois vallées,

donne des resultats satisfaisants. Mais le meilleur compromis qui permet de s’affranchir de la
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prise en compte de toute la structure de bande (full band) reste le «<modéle cing vallées » car
il est tres proche des résultats expérimentaux et des resultats obtenus par le modéle full band
d’autres auteurs, et ce, méme pour des champs électriques intenses. Comme les temps de
calcul sont bien plus courts qu’avec le full band, nous pensons qu’un tel modéle est approprié
pour prédire les propriétés de transport des électrons, y compris dans des conditions

extrémes.

La comparaison des résultats de notre démarche appliquée aux deux matériaux fait
ressortir que pour 6H-SiC les résultats obtenus avec le modeéle cing vallées, pour des champs
élevés, sont meilleurs que ceux du modele trois vallées. Ils sont, par ailleurs, tres proches des
résultats obtenus par le modele « full band ». Cet effet apparait plus clairement dans le cas de
GaAs que dans celui du 6H-SiC. En effet, pour le matériau GaAs le modéle a trois vallées
n’est utilisable que jusqu’a 100kV/cm, alors que le modele cing vallées peut supporter des
champs allant jusqu’a 300kV/cm. Cela est due aux grandes distances énergétiques qui
séparent les vallées latérales de la vallée centrale. En outre, un nombre de 4 vallées semble
5éme

suffisant pour GaAs, la vallée étant peu accessible aux électrons méme les plus

énergétiques.

Pour les deux matériaux, nous avons mis en évidence une phase de survitesse qui
intervient en réponse a un échelon de champ électrique, donc en régime transitoire. Cette
survitesse est d’autant plus marquée que le champ est important. Ce régime de survitesse
prend toute son importance dans les dispositifs électroniques de taille submicronique. Un
modele a plus de 3 vallée décrit cette survitesse de maniere plus précise, et ce, pour les deux

matériaux.
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Résumeé

Nos investigations portent sur le phénoméne du transport électronique dans les
matériaux 6H-SIC et GaAs, choisis pour leur différence de gap et de champ électrique de
claguage. Pour cela, nous avons utilisé un programme de simulation numérique écrit en langage

C++, basé sur la méthode de Monte Carlo.

La méthode choisie pour intégrer la structure de bande dans le programme de simulation
utilise deux modeéles comprenant respectivement 3 et 5 vallées non-paraboliques. Le champ
¢lectrique est appliqué dans la direction perpendiculaire a 1’axe ¢ pour la structure hexagonale
de 6H-SIC et dans la direction <100> pour GaAs de structure cubique. Notre simulation permet
de suivre les évolutions d’un ensemble de particules au cours du temps sous I’action d’un
champ électrique. En régime stationnaire, on détermine leur vitesse de dérive, leur énergie, leur
mobilité ainsi que les coefficients de repopulation des vallées. Notre programme de calcul
permet également d’étudier I’influence du régime de survitesse en phase transitoire, sur
I’évolution de I’énergie moyenne des porteurs de charge. Enfin, nous avons comparé¢ nos
résultats a d’autres résultats de la littérature spécialisée. Les resultats obtenus avec le modéle 5-
vallées, comparés avec des résultats théoriques et expérimentaux s’averent meilleurs que ceux
du modele 3 vallées, pour des champs forts. Ils sont, par ailleurs, tres proches des résultats
obtenus par le modéle « full band » qui inclut toute la structure de bande d’énergie. Nous en
concluons que la prise en compte de 5 vallées pour 6H-SiC et 4 vallées pour GaAs suffit a
rendre compte de tout le transport électronique dans ces matériaux, méme pour des champs
extrémes, proches des champs de claquage, ce qui permet un gain tres substantiel en effort de

calcul.

Les mots clés : Transport électronique, cing vallées, full band, composants électroniques,
Monte Carlo.
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Abstract

Our investigations focus on the electronic transport phenomenon in 6H-SiC and GaAs
materials, chosen for their different gaps and breakdown fields. For this purpose, we used a

C++ numerical simulation program, based on the Monte Carlo method.

The method chosen to incorporate the band structure in the simulation program uses two
models including 3 and 5 non-parabolic valleys respectively. The electric field is applied in the
direction perpendicular to the c axis for the 6H-SiC hexagonal structure and in the <100>
direction for GaAs cubic structure. Our simulation allows us to track a set of electrons over
time under the action of an electric field. In steady state conditions, we determined their drift
velocity, their energy, their mobility as well as the valleys occupancy. Our calculation program
also allows us to study the influence of the velocity overshoot that appears in the transient state,
on the evolution of the average energy of the charge carriers. Finally, we compared our results
with other results of the literature. Compared with theoretical and experimental results, our 5-
valley results are better than those from the 3-valley model for high fields. They are, moreover,
very close to the results obtained by the "full band" model which includes the entire energy
band structure. We conclude that taking into account 5 valleys for 6H-SiC and 4 valleys for
GaAs is quite enough to account for all electronic transport in these materials, even for extreme
field strength, close to breakdown conditions, which is considerably less computer-time

consuming than the use of a full band model..

Keywords :: Electron transport, Five-valley, Full Band, Monte Carlo, Electronics Component
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