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Nous utilisons cette méthode pour étudier le transport électrique dans les deux alliages
AlGaN et InGaN pour différentes fractions molaires d’Al et d’In respectivement. Nous
commencons par étudier les différentes interactions subies par les électrons durant leur
mouvement pour différentes fractions molaires dans les deux alliages, et pour différentes
températures. Puis ; nous étudions en régime stationnaire, I’effet de la teneur en aluminium et
en indium sur I’énergie et la vitesse des électrons dans les deux alliages. Ensuite, nous
calculons la vitesse des électrons pour différentes fractions molaires d’aluminium et d’indium
en prenant comme parameétres la température et le dopage. Enfin, nous étudions le transport
électrique en régime transitoire, pour différentes fractions molaires tout en faisant la relation

des résultats obtenus avec I’application de ces alliages dans le domaine optoélectronique.
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Introduction générale

De nombreuses études ont été effectuées, et ne cessent de faire I’objet de plusieurs
recherches sur le nitrure de gallium (GaN), le nitrure d’aluminium (AIN), le nitrure d’indium
(InN), leurs alliages ternaires AlGaN et InGaN, et aussi leur alliage quaternaire AllnGaN,
dans la phase hexagonale et plus récemment dans la phase cubique.

Ces semi-conducteurs qui ont des bandes interdites directes offrent un énorme potentiel pour
les dispositifs optoélectroniques. Le gap dans ces matériaux est situé entre 1.8 eV pour InN et
6.2 eV pour AIN. Ils sont de bons candidats a la réalisation des dispositifs émettant aussi bien
dans le spectre visible que dans I'ultraviolet proche et I'ultraviolet lointain ; ils sont
particulierement utilisés dans la fabrication des diodes électroluminescentes vertes, bleues et
violettes ; ainsi que dans les diodes lasers bleues. Ils trouvent aussi une grande place dans le
domaine militaire.

Dans le domaine de I'électronique ; leurs remarquables propriétés de transport électrique ainsi
leur possibilité de former des hétérojonctions de type | dans les transistors a effet de champ,
les rendent trés attrayants pour les applications en haute fréquence, haute température et haute
puissance.

Dans notre travail ; nous nous intéressons a I’étude du transport électrique dans les
composés ternaires AlGaN et InGaN, en utilisant la méthode de simulation de Monte Carlo.
Nous présentons notre travail selon les étapes suivantes :

Dans le premier chapitre, nous donnons des généralités sur les composeés 111-N, en particulier
les trois nitrures GaN, AIN et InN : nous présentons leurs propriétés structurales, chimiques et
électriques ainsi que les différentes méthodes de leurs croissances et les différents substrats
utilisés.

Dans le second chapitre, nous parlons des propriétés optoélectroniques des trois nitrures : les
formes des bandes d’énergies, les différentes techniques de dopage et I’émission de lumiere.
Nous consacrons le troisieme chapitre aux composés ternaires AlGaN et InGaN, nous
présentons leurs propriétés optiques et les différentes techniques de leurs élaborations.

Dans le quatrieme chapitre, nous étudions le phénoméne de transport et des principales
interactions dans les deux alliages.

Au cinquieme chapitre, nous donnons les différentes étapes de la méthode de simulation de
Monte Carlo.

Enfin dans le dernier chapitre, nous utilisons cette méthode pour déterminer les propriétés
dans les composés ternaires AlGaN et InGaN cubiques. Dans le régime stationnaire ; nous




calculons I’évolution de la vitesse et de I’énergie des électrons en fonction du champ
électrique, pour différentes températures et différentes concentrations d’électrons. Dans le
régime transitoire ; nous calculons la variation de la vitesse en fonction du temps.

Notre étude est portée sur ces alliages dans leurs formes cubiques ; d’intenses
recherches y sont menées actuellement car elles présentent des propriétés électriques et

optiques plus intéressantes que les formes hexagonales.
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Chapitre 1 : Généralité sur les nitrures

1.1 Introduction :

Les nitrures d’éléments Ill ont été tres tdt synthétises (1932) [1] et étudiés. Les premiers
monocristaux de GaN de grande surface ont été épitaxiés sur substrats saphir par épitaxie en
phase vapeur par la méthode des halogénures (EPVH). Ces couches épaisses (> 100 pm) ont
permis d’obtenir des 1971[2] les principales propriétés optiques, a savoir une bonne
estimation de la bande d’énergie interdite (gap) et I’ordre des trois bandes de valence (la
phase la plus stable de GaN est la structure wurtzite). La grande largeur de la bande interdite
des nitrures et la possibilité d’alliages entre les trois nitrures GaN, InN et AIN ont rapidement
suscité de grands espoirs pour ces matériaux en tant qu’émetteurs ou détecteurs de lumiere
visible ou ultra-violette (UV). En 1971, Pankove et al. [2] ont réalisé un premier dispositif
électroluminescent basé sur une structure Schottky métal-isolant-semiconducteur. Mais,
malgré d’importants efforts dans le courant des années 1970, notamment dans la recherche de
dopants adéquats, les nitrures sont longtemps restés un sujet tres marginal par rapport aux
autres composés I11-V et a leurs développements [3].

1.2 Propriétés des nitrures :

1.2.1 Propriétés structurales :

1.2.1.1 Structure cristalline et zone de Brillouin:

a) Présentation des deux structures des nitrures :

Les nitrures cristallisent sous deux formes : cubique et hexagonale.

. La structure cubique dite "Zinc Blende", thermodynamiquement métastable, est

présentée sur la figure 1.1. Cette structure, qui s'apparente a celle du diamant (C, Ge, Si, etc.),
est constituée de deux sous réseaux cubiques faces centrées (cfc), I'un comprenant des atomes

de la colonne Il et I'autre des atomes de la colonne V, interpénétrés et décalés l'un par

rapport a l'autre du quart de la diagonale principale, c'est-a-dire de aﬁ[lll], ou a
represente le paramétre de maille du materiau.

De ce fait, dans les matériaux I11-N, les liaisons atomiques ne sont pas simplement covalentes
comme dans le silicium. Elles reposent sur le transfert d'électrons des atomes du groupe V sur
ceux du groupe IlIl. Dans le cas de GaN, AIN et InN, I’azote posseéde cing electrons
périphériques et le gallium, I’indium et I’Aluminium, trois. Dans le cristal de GaN, chaque
atome d’azote est entouré de quatre atomes de gallium, et chaque atome de gallium est
entouré de quatre atomes d’azote. Il se produit alors un échange d'électrons, et le cristal se

12




construit avec les ions N- et Ga+, qui ont tous quatre électrons périphériques. Cette répartition
est a l'origine du caractére partiellement ionique et partiellement covalent des liaisons, qui
sont orientées dans I'espace suivant les axes de symétrie d'un tétraédre régulier. On les appelle

les semi-conducteurs polaires [4].

. La phase hexagonale dite « wurtzite », est thermodynamiquement stable. Elle est

composée de deux réseaux hexagonaux comprenant chacun un type d’atomes, interpénétrés et
décalés de 5/8°™ de la maille élémentaire.

La phase cubique est caractérisée par une sequence d’empilement des bicouches cation-anion,
ou chaque cation (anion) est lié avec quatre anions (cations). Les bicouches s’empilent selon
trois positions distinctes : ...ABCABC....suivant la direction cristallographique <111>. Pour
la structure hexagonale, la séquence d’empilement est ...ABABAB... [5]. Les deux structures
different uniquement au niveau de la séquence d’empilement des plans cristallins :

I’entourage cristallographique des atomes ne différe qu’a partir du troisiéme voisin.

a) b}
GaN hexagonal GaN cubigue BaN hexagonal o) Gaft cubique ’ i
{l E{,] [1140] []To] {Li2]
g
e bR B G
| iz] b,
4 & o A B
L a2 L
- ?}L‘ P e B A
A c
@ Ga B B

oN

Figure 1.1 a) Arrangement des atomes dans la maille élémentaire de GaN et b) Séquences
d’empilement des atomes dans les plans {11-20} et {1-10} des structures hexagonale et
cubique, respectivement [6].

La forme cubique des nitrures, a été observée pour la premiere fois sous forme d’inclusions
dans la structure hexagonale. Cependant, son obtention n’a pas été intentionnelle et n’a pas
été prise au sérieux. Mais les calculs théoriques qui ont été faits sur ses parametres électriques
et optiques, ont montré qu’elle présente plusieurs avantages par rapport a I’hexagonale grace a
sa haute symétrie. Du point de vue technologique ; elle est plus facile a cliver pour réaliser
des cavités lasers ; et son élaboration sur substrats conducteurs permettrait son intégration
microélectronique. Les nitrures hexagonaux sont couramment élaborés sur substrat saphir qui
est un isolant thermique et électrique ; ils sont alors difficiles a intégrer dans la

microélectronique.
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Plusieurs chercheurs se sont intéressés a I’élaboration des nitrures cubiques et a I’étude de
leurs paramétres. Cependant, le probleme majeur dans la forme cubique est son instabilité
thermodynamique ; ce qui la rend difficile & obtenir. Les récents progres de croissance :
I’épitaxie en phase vapeur aux organométalliques (EPVOM) et I’épitaxie par jets moléculaires
(EJM) ont permis de déposer des couches épaisses de bonne qualité, et de fabriquer des
dispositifs a base des nitrures cubiques.

b- Zone de Brillouin :

Pour un cristal périodique, les parametres internes ont la périodicité du réseau. Le réseau
direct est défini par la premiere zone de Brillouin.

Les grandeurs physiques dans le cristal sont périodiques dans I’espace direct, il suffit de les
connaitre dans la maille élémentaire du réseau pour les reconnaitre dans tout le cristal. Il est
de méme dans I’espace réciproque, il suffit de les avoir pour la premiére zone de Brillouin.
Rappelons que la zone de Brillouin des réseaux cfc a la forme d'un octaédre tronqué par les
six faces d'un cube (figure 1.2). Elle présente un centre de symétrie a l'origine (noté I') et des
axes de symétrie : les axes < 100 > a symétrie d'ordre 4 (A), les axes < 111 > a symétrie
d'ordre 6 (A), les axes <011 > a symétrie d'ordre 2 (X).

ial ib)

H
] EY ¥

i,

Figure 1.2: Les zones de Brillouin des deux structures : (a) wurtzite et (b) zinc blende [6].

Les points de rencontre de chacun de ces axes avec les frontiéres de la zone de Brillouin
jouent un role essentiel dans la théorie des bandes : les points X de coordonnées (2 = /a, 0, 0)
sur les axes < 100 >, les points L de coordonnées (n/a, m/a, m/a) sur les axes < 111 >, les
points K de coordonnées (0, 3 w /2a, 3 m /2a) sur les axes <011 >,

Pour la structure hexagonale, la premiére zone de Brillouin est donnée par la figure 1.3.
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1.2.1.2 Parametres de maille :

Dans la structure hexagonale, il y a deux parametres de maille : ““a’” dans le plan et “‘c’” hors
plan. Dans la structure cubique, la distance entre les plans atomiques est la méme en raison de
symétrie dans cette structure. Le tableau 1.1 résume quelques paramétres des nitrures dans

leur structure hexagonale.

Phase aenA cenA cl/a cla uenA
hexagonale expérience | calcul

GaN 3.189 £ 0.001 5.185+0.001 | 1.626 1.633 0.376
AIN 3.110 £ 0.003 4.980 £ 0.003 | 1.601 1.619 0.38
InN 3.54 +0.01 5.70 £ 0.01 1.610 1.627 0.377

Tableau 1.1 : Valeurs expérimentales et théoriques des paramétres de maille et de la distance
u entre les anions et les cations pour les nitrures d’élément I11 en phase hexagonale [7].

En premiére approximation, la valeur du paramétre du réseau de la structure cubique est

donnée en fonction de celle de la structure hexagonale par la formule suivante [5] :

a =+/2a_ (1.7)

Le tableau 1.2 donne les paramétres de maille des trois nitrures dans leur phase cubique.
La différence entre les valeurs expérimentales et théoriques est due aux différences dans la
qualité structurale et les contraintes existantes dans les couches.

Matériau Valeur théorique ag (A)_calculée par les méthodes | Valeur expérimentale
empiriques [8] a0 (A)
GaN 4.423 4.462 4.452 :5530[[193]
AIN 4.301 4.392 4.34 443386[1[1]2]
InN 4.996 4.392 4.981 jgg Hi}

Tableau 1.2 Paramétre de maille a, des structures dans la phase cubique, théorique et
expérimental [5].

1.2.1.3 Coefficients élastiques :
Les coefficients élastiques des nitrures cubiques ont été calculés par plusieurs chercheurs ; ils

sont donnés par le tableau 1.3
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Matériau Coefficients élastiques (GPa) comp:\:s?s?grlleéclj:stique P?i?g?ﬁ:;g:e
Cu Cop Cis Cus B GzB
GaN 239 159 155 200 203 0.61
296 154 206 225 201 0.50
304 1 160 | 193 1 5q 208 0.55
AIN 304 152 199 230 203 0.60
348 168 135 '
InN 187 125 86 138 146 0.80
184 116 177 209 139 0.70

Tableau 1.3 Constantes élastiques des nitrures dans la phase cubique [5].

Les coefficients élastiques de I’AIN sont les plus grands, par ailleurs, ceux du GaN sont plus
importants que ceux de I’InN. Il est a noter aussi que le plus petit module de compression
élastique B est celui de I’'InN, celui du GaN et de I’AIN sont proches. Cela signifie que le
GaN et I’AIN sont plus rigides que I’InN. Le Paramétre de Kleinman indique la position
relative du cation et de I’anion quand le réseau cristallin est soumis a une contrainte a volume
constant.

Pour GaN, AIN et InN hexagonaux : les coefficients élastiques sont donnés dans le tableau
1.4.

Matériau | 1 Ciz Cia Cas Caa Cés Paramétre de
(GPa) | (GPa) | (GPa) | (GPa) | (GPa) | (GPa) | Kleinman (qwz)
GaN | 390 | 145 | 106 | 398 | 105 | 123 o
AN | 396 | 137 | 108 | 373 | 116 | 207 o
0.88
N | 223 | 115 | 92 | 224 | 48 | 141 o

Tableau 1.4 Coefficients élastiques des nitrures dans la phase hexagonale [15].

Dans la structure hexagonale, les coefficients élastiques de I’InN et du GaN sont proches,

tandis que ceux de I’AIN sont plus petits.

1.2.1.4 Coefficients de dilatation thermique :

Les paramétres de maille changeront si les coefficients de dilatation thermique de la couche
épitaxiée et ceux du substrat sont différents. Pour cela, il est indispensable de connaitre les
coefficients de dilatation thermique du réseau cristallin de chaque matériau. Pour les nitrures
cubiques, ces coefficients n’ont pas été déterminés expérimentalement. Si on considére que la

longueur des liaisons est la méme dans les deux phases, on pourra supposer que les
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coefficients trouvés pour la forme hexagonale sont valables pour la phase cubique. Le tableau

1.5 résume ces parametres.

Matériau Acle (X10° K™
GaN 3.17 (300-700 °K) et 7.75 (700-900 °K)
AIN 1.583 (Linéaire entre 293 et 1700°K)
InN 3.75- 5.7 (260- 800 °K)

Tableau 1.5 Coefficient de dilatation thermique des nitrures dans la phase hexagonale [5].

Le tableau 1.6 résume les parametres de maille et les coefficients de dilatation thermique des
trois nitrures et des différents substrats.

a(A) c(A) a(a) (x10%K) | a(c) (x10°/K)
AIN 3.111 4.980 5.3 4.2
GaN 3.1878 5.1850 5.59 7.75
InN 3.544 5.718
Al203 4.758 12.991 7.5 8.5
3C-SiC 4.358 4.7
6H-SiC 3.080 15.12 4.2 4.0
Si 5.430 2.59
MgAI204 8.083 7.45
y-LiAIO2 5.169 6.267 7.1 7.5
B-LiGaO2 | 5.402, b=6.372 5.007
Zno 3.252 5.213 2.90 4.75

Tableau 1.6 Parametres de maille et coefficients de dilatation thermique des nitrures et de
divers substrats utilisés pour leur épitaxie [3].

Les parametres de maille des nitrures sont proches, avec une légere hausse pour InN. Les
coefficients de dilatation thermique d’InN ne sont pas encore bien définis, cela est di a la
difficulté de son élaboration et la complexité de ces parametres. La différence du coefficient
de dilatation thermique a (c) et A c/c dans les tableaux 1.5 et 1.6, est due a la qualité du

matériau et la température a laquelle est mesuré le coefficient.

1.2.1.5 Contraintes dans les couches de nitrure :
Pendant la croissance épitaxiale, la couche (de nitrure) peut étre déformée aprés une

certaine épaisseur s’il y a un désaccord entre les paramétres de maille ou entre les coefficients
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de dilatation thermique, de la couche et du substrat. A partir des lois de I’élasticité, nous
pouvons calculer I’état de contrainte d’un film en utilisant les constantes élastiques [5].

Le désaccord de maille entre la couche et le substrat se traduit par I’équation :

%?:%éﬂ_ (1.8)

ou ap et as sont les paramétres de maille hors plan de la couche entierement relaxée et du

substrat, respectivement.
fin
a, + =y a,
—;V (1.9)
1+ (V )
1-v

a, et a, sont les valeurs des parametres de maille dans le plan et hors plan, de la couche non

d, =

relaxée. Le coefficient de poisson dans I’axe de croissance (la direction <111>) est donné

C
par ;v =—=2— (1.10)
C11+C12
Les contraintes résiduelles dans le film, dans le plan et hors plan, sont données par les
relations :
a, —
8dans le plan = (lll)
E
a —
8hors plan = - ao (112)
8

La contrainte thermo-élastique emmagasinée par la couche pendant un refroidissement ou un
changement de température, est donnée par la formule :

%?zAT@S—%mm) (1.13)

ou AT = (1, - T, ) représente la différence de température, et os , cicouche SONt les coefficients

de dilatation thermique du substrat et de la couche, respectivement. T; et T¢ sont les
températures de I’état initial et de I’état final.

Il est nécessaire de prévoir ces contraintes et les connaitre pour mieux interpreéter les résultats.

1.2.2 Propriétés chimiques des nitrures [9] :
. GaN a éte analysé la premiére fois par Johnson et al. en 1928 [1] qui a noté que le

nitrure de gallium est un composé extrémement stable. C'est cette stabilité chimique aux
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températures élevées, combinée avec son large gap, qui a fait du GaN un matériau attractif
pour des dispositifs & hautes températures et dans les environnements caustiques. GaN est
également un excellent candidat pour les couches protectrices, en raison de sa dureté.
Cependant ; la majorité des travaux sur GaN portent sur ses applications dans les semi-
conducteurs. Tandis que la stabilité thermique du GaN pourrait permettre un développement
des études a hautes températures, la stabilité chimique du GaN présente un défit
technologique. Il y a beaucoup de rapports décrivant la résistance des films de GaN aux
techniques de gravures humides conventionnelles utilisées dans le traitement des semi-
conducteurs.

Seulement deux groupes ont décrit les caractéristiques de gravure chimique humide du GaN
connu pour sa haute qualité. Maruska et Tietjen [16] ont rapporté que GaN était insoluble
dans I’eau, les acides, ou les bases a température ambiante, mais il se dissout dans les
solutions alcalines chaudes a un taux trés lent. Pankove [17] n’a pas pu pas graver GaN dans
NaOH a cause de la formation d'une couche de GaOH sur la surface. Un matériau de moindre
qualité a été observé en gravant a des taux élevés dans NaOH, H,SO,, et H3PO, Ces
gravures, qui sont seulement efficaces pour des films de GaN de mauvaise qualité, sont utiles
pour l'identification des défauts et I’estimation de leurs densités dans les films de GaN.
Jusqu'a présent, il n’existe aucun processus de gravure chimique établi, malgré les efforts de
beaucoup de chercheurs.

. AIN présente une résistance a la gravure chimique comme GaN. Il y a eu un
grand nombre d’expériences de gravures d’AIN, mais elles ne sont pas nombreuses celle qui
ont donnée I’AIN de bonne qualité. La chimie de surface de I’AIN a été etudiée par de
nombreuses techniques, (spectroscopie d’électrons d’Auger, spectroscopie de photoémission
des rayons X (x-ray Photoemission Spectroscopy) (XPS), spectroscopie de photoélectrons de
rayons ultraviolets, et spectroscopie d'électrons). Slack et McNelly [18] ont indiqué que I’AIN
développe en surface de l'oxyde d'épaisseur 50 - 100 A lorsqu'il reste exposé pendant une
journée a température ambiante. Toutefois, cette couche d'oxyde sert comme protection, et
aucune décomposition des échantillons de I'AIN n’a été observée.

. Il ya eu plusieurs études qui ont indiqué une dissociation rapide de I’InN a
des températures supérieures a 500 ° C. Depuis il n’y a pas eu de I’InN de haute qualité
développé, la résistance du matériau a la gravure chimique est inconnue. Wakahara et al [19]
ont signalé la gravure réussie des films de I’InN dans une solution chaude de H3pO4: HsO4,
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1.2.3 Propriétés électriques des nitrures [20] :

1.2.3.1 Nitrure de Gallium :

Le contrOle des propriétés électriques du GaN reste un obstacle devant les chercheurs. On a
observé GaN dopé n involontairement dans tous les cas lors de la croissance. Les meilleurs
échantillons montrent un taux de concentration d’électrons n = 4 x10'®/cm® [21]. Aucune
impureté ne s'est avérée présente en quantité suffisante pour expliquer I’origine des porteurs.
Ainsi les chercheurs ont attribué ce dopage aux défauts intrinséques soupgonnés étre dus au
manque d’Azote. Tous les efforts, pour obtenir le GaN dopé p ont eu comme conséquence
des films fortement compensés et hautement résistants. Le développement d'une technique
pour obtenir le GaN de type p demeure un défi pour les chercheurs. Plusieurs groupes de
chercheurs ont rapporté les caracteéristiques électriques du GaN involontairement dopé. Leurs
mesures ont changé considérablement, reflétant la qualité et la pureté de cristal de leur
matériau. Nakamura. [21] a rapporté les plus hautes mobilités du GaN. A la température
ambiante et liquidation de I’Azote ; il a mesuré les mobilités, avec une concentration de
porteurs de n = 4 x 10'%/cm® et n = 8 x 10™°/cm? et les résultats trouvés étaient p, = ~ 600
cm?/Vs et de P, = ~ 1500 cm?/Vs. llegems. et Montgomery. [22] ont accompli les mesures de
Hall, en fonction de la température variant de 10 a 900 K sur GaN ayant une concentration
d'électron de n = 3 x 10'"/cm® & la température ambiante et une mobilité de p, = 300 cm?/Vs.
Ces résultats sont résumés dans la figure 1.4. Dans leurs meilleures couches, le pic de la
mobilité était de 800 cm?/V/s & une température de 150k, et une mobilité décroissante pour les
faibles températures.
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Figure 1.3 : La mobilité en fonction de la température pour des concentrations de GaN : a
n=2x10""cm™ et b : 4x10*"cm[20].
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1.2.3.1.1 Dopage résiduel [5] :

Le GaN est dopé naturellement n avec une concentration d’électrons variant de 10%° &
10%%m™. Dans le cas ou la concentration résiduelle des impuretés est faible, la concentration
résiduelle des électrons est de I’ordre de 4x 10" cm™ pour GaN hexagonal [5]. Pour obtenir
un dopage p, il faut réduire la densité des donneurs résiduels pour empécher le phénomene de
compensation. L’auto-compensation peut provenir non seulement d’une variation de la
concentration des électrons et des trous des impuretés résiduelles mais aussi d’une variation
de la concentration des impuretés natives qui sont des lacunes de Ga et de N.

Pour GaN cubique épitaxié sur GaAs, le dopage résiduel est plus faible que celui du GaN
hexagonal. As. et Coll.[23] ont trouvé que pour des films de GaN élaborés dans des
conditions riches en Ga, la concentration d’électrons est de I’ordre de 10™* cm™, et pour des
films faits dans des conditions riches en N, la concentration des électrons est de I’ordre de
10" cm™. Cela montre que les problémes d’auto compensation sont plus faibles pour GaN
cubique.

1.2.3.1.2 Efficacité du dopage [5] :

Le dopage intentionnel du GaN hexagonal se fait habituellement avec du Si pour obtenir le
type n et avec du Mg pour avoir le type p. Le dopage n ne présente pas de difficultés et le
dopage p se fait par la réactivation thermique ou par irradiation d’électrons des films dopés
Mg. Ces opérations sont assurées par des techniques utilisant des précurseurs avec de
I’hydrogene. Le Mg introduit un niveau accepteur profond, de I’ordre de 200 meV. Ce fait
pose une limitation du dopage p base sur Mg car son efficacité est limitée. Ainsi, une
concentration maximale de trous de 10" cm™ a été obtenue pour une concentration de Mg de
10" cm™; au dela de cette valeur, on a constaté une dégradation de la cristallographie du
film. Pour GaN cubique les niveaux accepteurs seraient superficiels et le dopage p serait plus

facile a réaliser.

1.2.3.2 Nitrure d’aluminium :

La caractérisation électrique a généralement été limitée a cause des mesures de résistivité due
a la faible concentration des porteurs intrinseque et la concentration des défauts et les niveaux
d’énergie des impuretés dans I'AIN. Les chercheurs ont observé que la le cristal de I’AIN pur
transparent, a une résistivité p = 10**-10"* Q cm [24, 25]. Toutefois, ils ont constaté que les
cristaux impurs, qui présentent une couleur bleue, peut-étre en raison de la présence de
AlL,OC, a une résistivité beaucoup plus faible p = 10°-10° Q cm [24, 25]. Les chercheurs Chu
et al. [26] ont réussi I’obtention de I’AIN de type n et p en introduisant de Hg et du Se,
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respectivement, mais la résistivité de leur produit est trop élevée pour permettre la

détermination des concentrations des porteurs [20].

1.2.3.3 Nitrure d’indium :

Il y a eu peu de rapports décrivant les propriétés électriques de I’'InN. La plupart des
échantillons de I'InN étudié a ce jour ont des concentrations d'électrons n supérieure a
10"/cm® [5]. On croit que les postes vacants de l'azote sont la cause de la grande
concentration d'électrons. Les chercheurs ont indiqué I’effet de la température sur la
concentration des porteurs et la mobilité des électrons dans I’InN polycristallin. A la
température ambiante, la concentration des porteurs est de 5 x 10*°/cm?, qui diminue & un
minimum de 3 x 10*®/cm® & 150 K. La mobilité d'électrons & la température ambiante, est de
2700 cm?/Vs, et elle atteint une valeur maximale de 5000 cm?/Vs & 150 K [20] .
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Figure 1.4 : la mobilité en fonction de la concentration et la température [20].

1.2.4 Effet de la température sur la mobilité des porteurs libres

Chin et al. [27] ont calculé les mobilités électroniques dans GaN, InN et AIN, en fonction
de la compensation. A basse température (T<200 K), les principaux mécanismes de diffusion
sont la diffusion sur les phonons acoustiques par effet piézoélectrique, et sur les impuretés
ionisées. A plus haute température, la diffusion par phonons optiques polaires domine. Le
maximum de mobilité se situe entre 100 et 200K. A 300K, la mobilité électronique maximum
prévue est de 1000cm*/V.s [27] en accord avec les meilleurs résultats expérimentaux, qui
sont de I'ordre de 900cm?%V.s, pour des échantillons hétéroépitaxiés par EPVOM [28]
(Epitaxie en phase vapeur par pyrolyse d’organo-métalliques) ou EPVH [29] (Epitaxie en
phase vapeur par la méthode des halogénures), dans ce dernier cas pour des couches épaisses
de 74pm.
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Dans les nitrures, il est aussi nécessaire de prendre en compte un mécanisme
supplémentaire de diffusion : la diffusion par les lignes de dislocations chargées [30]. Les
dislocations, notamment les coins, créent des niveaux dans le gap, qui peuvent étre peuplés
d’électrons [31], ce qui limite la mobilité transversale. Dans le cadre de la régle de
Matthiesen, ceci ajoute un terme [32]:

Hais =~ [30(27)22d(KT)**]/[Naise*FProm™4] (1-14)

ou Ngis est la densité de dislocations traversantes, d la distance entre niveaux accepteurs (i.e.
le parametre c), f est la fraction de ces niveaux occupés (f ~ 1,) [30] et Ap la longueur de
Debye dans I’échantillon (Ao = (¢kT/e’n)"). Pour GaN de type n, les dislocations doivent
donc étre aussi prises en compte pour la compensation : elles peuvent étre a I’origine de ~
2x10Ngis niveaux accepteurs occupés/cm?. Le modeéle décrit par I’équation (1-14) prévoit une

mobilité thermiquement activée.

1.2.5 Effet de la concentration d’électrons sur la mobilité des porteurs libres
La figure 1.6 montre, en fonction de la densité de porteurs, la mobilité électronique a 300

K, de GaN de haute qualité épitaxié sur saphir.
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Figure 1.5: mobilités électroniques en fonction de la densité de porteurs a température

ambiante dans GaN de type n dopé Si, épitaxié sur saphir [3].

1.3 Croissance épitaxiale [3] :

La discussion précédente sur les substrats montre déja combien I’obtention de couches
épitaxiales de nitrures de bonne qualité optoélectronique est rude et complexe. La diversité
des couches tampons nécessaires, des cycles de température, etc...se traduit par la méme
diversité selon non seulement les techniques de croissance utilisées, mais aussi selon les
auteurs, et chaque type de réacteur nécessite la mise au point de sa propre procedure. Les
présentations qui suivent sont des généralités illustrant les possibilités de chaque méthode de

croissance.
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1.3.1 Epitaxie en phase vapeur par la methode des halogénures (EPVH) [3] :

C’est historiqguement la premiére technique d’épitaxie utilisée pour la croissance de GaN, et
elle a permis les premieres études physiques de ce matériau.

Dans la croissance de GaN, I’azote est transporté sous forme d’ammoniac, et le gallium par
réaction entre le métal et HCI vers 900°C. Une variante consiste & utiliser le chlorure volatil
GaCl; introduit par bullage. Les températures de croissance sont typiquement 1050-1100°C

[33]. Le gaz vecteur est généralement H,, N, [34] ou un gaz rare. Tous les substrats usuels
peuvent étre utilisés. Dans le cas du saphir, certains auteurs préconisent un prétraitement sous
NH; ou GaCl [35] ou ZnO [29]. En EPVH, la croissance d’un tampon basse température n’est
pas nécessaire. Cette technique produit des couches de GaN de bonne qualité: les densités de
dislocations sont dans la gamme des 10%-10° cm™. Le dopage n résiduel est autour de 10%" cm’
% d’origine principale I’oxygéne [36] et le silicium [37]. Les mobilités électroniques sont
supérieures & 500 cm?/V.s.

Outre le fait qu’elle permet I’épitaxie de GaN de bonne qualité, ’EPVH présente un intérét
particulier dans le cas des nitrures : elle permet I’obtention de grandes vitesses de croissance

[38], jusqu’a 100 pm/h, sans préjudice pour la qualité électronique du matériau.

1.3.2 Epitaxie en phase vapeur par pyrolyse d’organo-métalliques (EPVOM) [3] :

L’épitaxie en phase vapeur par pyrolyse d’organo-métalligues (EPVOM) a permis

I’émergence des nitrures d’éléments Il dans le monde de I’électronique. C’est avec cette
technique que la croissance a deux étapes a été développée et qu’une conductivité de type p a
été obtenue avec le dopage magnésium.

L’EPVOM utilise la réaction, au dessus du substrat chauffé a la température de croissance,
d’hydrures d’éléments V (AsHs, PHz, NH3) et de composés organo-métalliques volatils
d’éléments I11. Pour I’aluminium, le gallium et I’indium, ce sont les composés triméthyl , ou
triéthyl qui sont couramment utilisés. La croissance a lieu dans un réacteur a parois froides
(contrairement & ’EPVH), a pression atmosphérique ou sous basse pression. Le suscepteur,
sur lequel est placé le substrat, est chauffé par induction ou radiation. En EPVOM, la
premiére étape de I’épitaxie de GaN sur saphir est un traitement haute température du
substrat, généralement en présence d’ammoniac, puis le dép6t d’un ‘tampon’ déposé a basse
température (typiqguement 550-600°C). Ce tampon est indispensable pour I’obtention d’une
bonne qualité électronique, quelque soit le substrat. Ce tampon peut étre AIN, méthode
d’Akasaki [33], ou GaN, méthode de Nakamura [39]. Les deux techniques donnant de bons
résultats. Il sert de couche de nucléation pour la couche épitaxiale proprement dite. Ce tampon
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polycristallin, polyphase, est ensuite recuit jusqu’a la température de croissance, subissant de
complexes transformations structurales [40]. Dans le but de réduire la densité de dislocations,
il est préférable que le tampon se transforme en ilots tridimensionnels, de faible densité, plutot
que de garder une géométrie bidimensionnelle.

Pour une température supérieure a 1000 °C, la croissance de GaN se fait dans un régime de
transport de masse [41] et la vitesse de croissance est uniquement fonction du flux de TMG
ou TEG (Le triméthyl-gallium (Ga(CHs)3) est couramment nommé TMG et le triéthyl-gallium
pour TEG.). Les températures de croissance de GaN typiques utilisees en MOVPE sont de
1050 a 1100 °C [39] en utilisant le TMG, et a peu prés 50 °C plus basses en utilisant le TEG.
La croissance faite sous un rapport /111 tres élevé, limite les réactions parasites. Pour éviter
ces derniéres, il est nécessaire d’utiliser une admission séparée des organo-métalliques et de
I’ammoniac.

Les températures de croissance sont supérieures a 1100°C pour (Al,Ga)N. La encore, les
réactions parasites nécessitent une géométrie spéciale du réacteur. Pour (Ga,In)N, les
températures sont sensiblement plus basses (T < 850 °C). L’usage de H, comme gaz vecteur
se traduit par une forte déplétion en indium des couches. L’azote est donc utilisé comme gaz
vecteur pour la croissance de (Ga,In)N. L’incorporation d’In est aussi fortement dépendante

de la température de croissance.
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Figure 1.6 : schéma du réacteur d’épitaxie en phase vapeur a base d’organométalliques utilisé

les faisceaux lumineux permettant de suivre la réflectivité en cours de croissance ont été
illustrés [42].

Les propriétés des couches de GaN épitaxiées par MOVPE sur saphir ou SiC suffisamment
épaisses sont bonnes: densité de dislocations dans la gamme des 10° cm™, concentration en
électrons & 300 K inférieures a 10'” cm™ et mobilités électroniques supérieures a 600 cm?/V.s.
[39] Récemment, en utilisant des alternances d’épitaxies a haute température et de tampons a
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basse température, il a été montré que la densité de dislocations traversantes peut encore étre
réduite d’une décade [42]. Contrairement a I’EJM, la MOVPE ne bénéficie pas des avantages
d’un environnement ultra-vide pour des caractérisations in situ de la croissance. L’emploi de

cette technique se généralise pour la MOVPE des nitrures [39].

1.3.3 Epitaxie sous jets moléculaires (EIM) [3] :

L’EJM dérive de la “‘méthode des trois températures’ ; les éléments des colonnes I11 et V
sont introduits par évaporation, chacune a sa température Ty, ou Ty, et le substrat est chauffé a
une température Tgy telle que Ty < Tgp < Ti. On comprend immédiatement que le cas des
nitrures ne correspond pas a I’EJM ‘classique’ car la molécule N, est trop stable pour
participer a la croissance. Deux variantes tres différentes de I’EJM se sont alors developpées.
L’une utilise I’'ammoniac, craqué a la surface du substrat, comme précurseur d’azote. Cette
variante est donc dérivée de I’EJM source gaz, utilisée pour d’autres semiconducteurs. La
deuxieme variante utilise comme espéce active un plasma d’azote (EJM assistée par plasma).
Ces deux méthodes méritent un traitement séparé. D’une facon générale, la croissance de GaN
en EJM se fait a température beaucoup plus basse, de 150°C au moins, par rapport aux autres
techniques. Ceci présente a la fois des avantages, par exemple en ce qui concerne
I’incorporation d’indium dans les couches, et des inconvénients car les longueurs de diffusion
des espéces en croissance sont plus faibles. Les densités de dislocations traversantes sont dans
la gamme des 10° cm?; cependant des mobilités électroniques supérieures a 500 cm?/V.s
dans des couches épaisses peuvent étre atteintes pour des températures de croissance
supérieures a 900°C [43] .
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Figure 1.7 : Principe de fonctionnement de I’'EJM [5].

1.3.3.1 EJM par craquage d’ammoniac [3] :
L’utilisation de I’'ammoniac pour I’EJM des nitrures est assez naturelle. Cependant, les
conditions expérimentales doivent étre compatibles avec les jets moléculaires pour assurer

aux molécules et atomes un libre parcours moyen supérieur a la distance source-substrat. Ceci
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impose des limites au flux de NHs;. De plus, la pression d’ammoniac étant limitée, la
température de croissance est aussi limitée, afin d’éviter que I’évaporation de GaN ne
I’emporte sur la croissance [44]. Par ailleurs, il faut que I’efficacité de craguage de NH3 a la
surface de GaN soit suffisante. Celle ci, nulle a température ambiante, commence a augmenter
vers 450°C pour atteindre 4 % vers 700°C. Aux températures supérieures, la compétition
entre craquage de NHj; et décomposition thermique de GaN conduit & une saturation de
I’incorporation d’azote a partir de NH; autour de 4 %. Aussi la qualité cristalline de GaN
s’améliorant nettement en augmentant la température de croissance, il existe donc une gamme
de températures optimales situées entre 750 et 920°C pour la croissance de GaN [45].

L’EJM des nitrures utilisant I’ammoniac a un point commun avec I’EJM des semiconducteurs
traditionnels : la croissance a lieu avec un rapport V/I11 (en termes de pressions équivalentes)
supérieur ou égal a 1, et il s’agit d’un paramétre de croissance sur lequel on peut jouer. La
qualité optoélectronique de GaN s’améliore quand le rapport V/III croit ; en particulier, le
dopage résiduel décroit (n<1x10'” cm™®) du fait d’une moindre incorporation de silicium et
d’oxygéne. Sur tampon d’AlIN, et en utilisant une température de croissance de 920°C, des
mobilités électroniques supérieures & 500 cm?/V.s ont été obtenues [43].

1.3.3.2 EJM sous plasma d’azote [3] :

Les sources plasma, utilisant principalement N, sont de deux types, communément appelées
radiofréquence (RF, & 13.56 MHz) ou a résonnance cyclotron électronique (ECR, a 2.45
GHz). Les progrés réalisés dans leur technologie permettent d’atteindre des vitesses de
croissance des nitrures de I’ordre du pm/h. Les sources RF sont plus riches en espéces actives
neutres que les sources ECR. Pour ces derniéres, une polarisation du substrat ou du porte-
substrat permet de minimiser les dommages dus aux ions énergétiques [46]. Il semble que
contrairement au cas de I’lammoniac précédemment évoqué, I’incorporation d’azote dans GaN
a partir d’un plasma est quasiment indépendante de la température de croissance, du moins
pour des températures inférieures a la décomposition thermique. Ceci permet notamment la
croissance de (Ga,In)N pour toute composition, jusqu’a InN, et est favorable a la croissance
de nitrures en phase cubique [47]. Ceci impose cependant quelques conditions sur le rapport
V/1I utilisé. Un excés de gallium est nécessaire pour promouvoir une croissance de couches
compactes. Cependant ceci peut se traduire par le dépdt de gouttelettes de Ga, qu’il est
nécessaire de réévaporer, ou de décaper chimiquement aprés croissance. Les conditions
optimums de croissance sont donc riches en gallium. Ces conditions varieront donc avec la

température, du fait de la compétition avec la réévaporation du gallium. Les températures de
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croissance couramment utilisées sont dans la gamme de 650°C a 750°C. Il n’est pas
indispensable d’utiliser un tampon a basse température pour la croissance de GaN en EJM
assistée par plasma. De méme, pour les croissances sur saphir, la nitruration n’est pas
indispensable. Les propriétés optoélectroniques de GaN obtenu en EJM assistée par plasma

sont similaires a celles obtenues de fagon standard avec I’ammoniac [3]
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Figure 1.8 : Schéma de la machine d’épitaxie sous jet moléculaire assistée par Plasma [9].

1.4 Substrats pour le dép6t de nitrures cubiques et hexagonaux :

Dans les derniéres années, plusieurs substrats de symétrie cubique ont été testés pour
I’épitaxie des nitrures cubiques. Dans le tableau 1.7, nous donnons les caractéristiques de
chacun de ces substrats en termes de désaccord de maille et thermo-élastiques avec les
couches épitaxiales. (L’absence de signe sur les chiffres de colonnes de contrainte indique une

contrainte en tension et le signe négatif indique une contrainte en compression).

Substrat | Coefficient de | Paramétre de | Désaccord Désaccord de maille
dilatation maille thermoélastique avec | avec les nitrures
thermique (10°K™) les nitrures

GaAs Aa/a=6.00 GaN : 0.19% GaN : -20.4%

(001) 5.6533 AIN: 0.29% AIN : -22.5%

InN : 0.01% InN : -11.9%

Si (001) | Aa/a=3.59 GaN : 0.03% GaN :-17.1%

5.4301 AIN : 0.13% AIN: -19.3%
InN : 0.06% InN : -8.3%

3C-SiC | Aa/a=4.3-5.2 GaN : 0.14% GaN : 3.3%
(400-500 K) 4.3569 AIN : 0.02% AIN : 0.4%

InN :- 0.02% InN : 14.2%

MgO Aa/a=10.50 GaN : 0.49% GaN : 6.4%

4.216 AIN : 0.60% AIN : 3.9%
InN : 0.25% InN : 18.1%

GaP Aal/a=4.65 GaN : 0.10% GaN : -21.0%

5.4512 AIN : 0.21% AIN : -19.6%
InN : -0.03% InN : -8.6%

Tableau 1-7: Désaccords thermo-élastiques et de maille entre les différents substrats utilises

pour I’épitaxie des nitrures dans la phase cubique [5].
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Les substrats les plus utilisés dans le cas du GaN hexagonal sont :

Substrats pour GaN Structure Parameétre de Coefficient de dilatation
hexagonal cristalline maille A° thermique Aa/a, Ac/c (10° K™)
Saphir Al, O3 Hexagonal | a=4.758, c=12.99 a:7.5,¢:85
6H SIiC Hexagonal a=3.08, c=15.12 a:4.2,c:4.68
Si(111)(100) Cubique a=5.4301 a:3.29
GaAs(111)(100) Cubique a=5.6533 a:6
ZnO Hexagonal | a=3.250, c=5.213 a:8.25,¢:4.75
AIN( couche tompon) | Hexagonal | a=3.112, c=4.982 a:4.2,¢:53

Tableau 1.8 les paramétres de maille et les coefficients de dilatation thermique des différents

substrats employés pour la croissance du GaN sous sa structure hexagonale [4].

1.4.1 Les substrats les plus utilisés [3]:

1.4.1.1 Saphir (Al,O3) :

C’est le substrat le plus couramment utilisé pour I’épitaxie des nitrures. La majeure partie des
fabricants de DEL [I’utilise, il est le plus utilisé pour les premiéres étapes de I’épitaxie des
diodes laser, etc.... Ses inconvénients majeurs sont sa faible conductivité thermique et son
caractere isolant. Ceci empéche son utilisation pour les dispositifs a géométrie verticale, ou
fonctionnant sous haute puissance (DL, transistors de puissance). La rotation de 30° de la
maille hexagonale de GaN par rapport a celle du saphir, permet de réduire le désaccord de
paramétre de maille, qui reste cependant de 14%.

La croissance de GaN sur saphir débute par un recuit a haute température du saphir,
généralement sous ammoniac. Un des effets de ce recuit est de transformer la surface du
saphir en AIN [48] ou AIOxN;« [49]. Il semble que ceci fixe la polarité du cristal. En effet,
que ce soit, le GaN épitaxié sur saphir par MOVPE ou épitaxié sous jets moléculaires (EJM)
par pyrolyse d’ammoniac, il a toujours la polarité Ga. Il est nécessaire ensuite de deposer un
tampon a basse température en AIN ou GaN, d’épaisseur quelques dizaines de nm. Ce tampon
est polycristallin et polyphasé. Il devient monophasé (wurtzite) lors du recuit vers la
température de croissance. La maille de GaN épitaxié sur saphir est relaxée ou en
compression biaxiale, plus cette compression est élevée, meilleure est la qualité

optoélectronique de GaN.
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1.4.1.2 Carbure de silicium :

Les polytypes hexagonaux de SiC les plus utilisés pour I’épitaxie des nitrures sont le 6H-SiC,
principalement, et le 4H-SiC. Le désaccord de paramétre de maille dans le plan de base est
faible et sa conductivité thermique élevée. 1l est disponible de type n et p ou isolant. La
croissance de GaN sur SiC nécessite un tampon d’AIN ou de (Al,Ga)N. Dans ce dernier cas, il
se forme naturellement une fine couche de mouillage (< 10 nm) trés riche en AIN, qui permet
de réduire la contrainte interfaciale [50]. La polarité du substrat SiC influe sur celle de GaN :
GaN épitaxie sur une face de polarité Si (respectivement C) est généralement de polarité Ga
(respectivement N) [51]. D’une maniére générale, la qualité cristalline et optoélectronique de
GaN épitaxié sur SiC est similaire a celle de GaN épitaxié sur saphir. Des DEL fonctionnant
en injection verticale, a travers le substrat et en utilisant des tampons conducteurs en

(Al,Ga)N sont commercialisées.

1.4.1.3 Silicium Si(111) :

Malgré un désaccord de paramétre de maille important, le silicium est un substrat pour
I’épitaxie des nitrures sur lequel on fonde beaucoup d’espoirs, en raison de ses avantages
parmi lesquels, sa grande disponibilité, sa grande surface, sa haute qualité cristalline, son
faible codt. 1l est conducteur n ou p et sa conductivité thermique est élevée. 1l est de plus aisé
de séparer chimiquement les nitrures de leur substrat. Cependant, il présente des difficultés
majeures : il réagit avec I’ammoniac aux tempeératures de croissance pour former SixNy sur
lequel la croissance épitaxiale est impossible. Il présente aussi un tres grand désaccord de
coefficient de dilatation thermique (Tableau 1.6) qui se traduit par une contrainte biaxiale
extensive dans le GaN pouvant provoquer I’apparition de fissures dans les échantillons et il
n’est pas polaire.

Pour résoudre ces problémes, il est necessaire d’utiliser un tampon d’AIN, obtenu par
déposition de quelques monocouches atomiques d’Al, nitrurées ultérieurement [52]. Pour
éviter la formation de fissures, il faut compenser la contrainte biaxiale extensive de GaN par
une contrainte compressive. Ceci peut étre realisé par des alternances AIN/GaN de géométrie
variable selon les auteurs. Des couches non fissurées d’épaisseur jusqu’a 2 um peuvent &tre
obtenues. Des DEL bleues et vertes ont éte réalisées sur Si(111) [53], mais leur efficacité est a
I’heure actuelle loin d’égaler celle des DEL épitaxiées sur saphir ou SiC.
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1.5 Polarisations spontanée et piézoélectrique :

La symétrie de la structure cristalline d’un matériau a des conséquences importantes sur ses
propriétés de polarisation. L’une des spécificités des nitrures d’éléments I1l, comparés aux
autres composés IlI-V tels que les arséniures (GaAs par exemple), est leur structure
hexagonale de type wurtzite. Dans la maille cristalline hexagonale, les barycentres des
charges positives et négatives ne coincident pas toujours, créant ainsi un ensemble de dipdles
orientés selon une méme direction. Il apparait dés lors, dans le cristal une polarisation
macroscopique en I’absence de toute contrainte externe. Cet effet est bien connu dans les
matériaux ferroélectriques et est appelé « polarisation spontanée » (Figure 1.11). Il est
important de souligner que ce phénoméne existe méme dans le cas d’une structure hexagonale
parfaite (c/a =./8/3 ).Cette polarisation spontanée p_ ne se manifeste pas dans le volume,
mais aux interfaces du matériau avec le vide ou avec un autre composé. Elle crée une charge
monopolaire & I'interface qui vaut p_ . i entre le matériau et le vide, ou [ISSp (A)-P, (B)].ﬁ a
I’interface entre deux matériaux A et B (i vecteur unité normal a la surface). Dans ce type de

matériaux, le vecteur de polarisation p_ est orienté suivant la direction [0001].

Psp (C/m?) di3 (pm/V) d33 (pm/V) di5 (pm/V)
GaN 21.6 3.1 3.1 -0.034
AIN 22.1 5.4 3.6 -0.090
InN 23.5 7.6 5.5 -0.042

Tableau 1.91 Polarisation spontanée (Psp) et coefficients piézo-électriques (dij) dans les
nitrures de la colonne 111 en phase hexagonale. [15, 54]
Dans le cas des alliages ternaires, le calcul prévoit I’existence d’une variation non linéaire des
coefficients de la polarisation spontanée avec la composition de I’alliage [55].
Pspaican=0.090x+0.034(1-x)-0.019x(1-x)

PsSpingan=0.042y+0.034(1-y)-0.038y(1-y)
POLARISATION SPONTANEE

T[UIIII]

Structure GaN wartzite
A 1" quilibre

Figure 1.9 : Polarisation spontanée [56].
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En revanche, il n’y a pas de polarisation spontanée dans les semiconducteurs a phase cubique
en raison de leur symeétrie. Cependant, sous I’action d’une contrainte bi-axiale, par exemple
dans le plan (111), la maille cristalline se déforme et brise la symétrie cubique. Il apparait
alors une polarisation dans le cristal, orientée selon I’axe polaire [111]. La manifestation d’un
champ électrique sous I’action d’une contrainte est appelée piézoélectricité. Une polarisation
piezoélectrique (Figure 1.12) se manifeste aussi dans les semiconducteurs a phase wurtzite
lorsqu’une contrainte leur est appliquée. Pour une contrainte bi-axiale ey dans le plan (0001),
le champ de polarisation piézoélectrique selon [0001] s’écrit :

=2 [ + -2 / ] [57] (1-15)
ou ds; est le coefficient piézoélectrique et les ci j = Ci1, Ci2, Ci3, Czz SONnt les constantes
élastiques.

POLARISATION PIEZOELECTRIQUE

fuuny

Structure cubigque
A Péquilibre

Structure cubigue sous

A . Structure wurtzite sous
contrainte bi-axiale

contrainte bi-axiale

Figure 1.10 : Polarisation piézoélectrique [56].

Dans les nitrures d’éléments 11, la polarisation totale du milieu est donc la somme algébrique
de deux contributions, I'une existant a I’équilibre (la polarisation spontanée), I’autre sous

I’action d’une contrainte extérieure (la polarisation piézoélectrique).

1.5.1 Propriétés piézoélectriques des nitrures :

Le coefficient piezoélectrique dans le GaN est trés grands (Figure 1.12), environ dix fois
supérieurs a ceux mesurés dans les semiconducteurs Il1-V traditionnels, et c’est le cas des
deux autres nitrures qui ont des constantes piézoélectriques tres élevées devant les autres

matériaux surtout I’ AIN (tableau 1.9).
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Figure 1.11 : La constante piézoélectrique en fonction de I’ionicité [58] .
Matériau ess (C/m°) ea1 (C/m?) Références
GaN 0.73 -0.49 [59]
AIN 1.46 -0.60 [59]
InN 0.97 -0.57 [59]
GaAs -0.12 0.06 [59]
AlAs -0.01 0.01 [59]
InAs -0.03 0.01 [59]
GaP 0.07 -0.03 [60]
ZnS -0.1 0.05 [61]
CdTe 0.03 -0.01 [62]

Tableau 1.10 les constantes piézoélectriques dans les trois nitrures.

Les valeurs théoriques de ces coefficients sont en bon accord avec les valeurs mesurées
expérimentalement. Les travaux de F. Bernardini et al. [63] mettent en évidence la non
linéarité de la polarisation avec la déformation dans les couches. Pour les alliages ternaires, la
loi de Vegard s’applique de la fagon suivante :

Pour un alliage AxB14N : PP asga-gn (E(X)) = x PP an(E (%))+ (1-X) PP n(E (%)) [7]

Avec : PP o = 1.808 & - 5.624 £ pour £ < 0 [7], P™* an= 1.808 & + 7.888 &% pour &> 0 [7]
PP% can = 0.918 £ - 9.541 E2[7], PP 1n = 1.373 & - 7.5591 E[7]

La valeur de la polarisation se trouve modifiée de facon notable suivant que I’on tient compte

ou non de cette non linearité [7].
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Chapitre 2 : Propriétés optoélectroniques des trois nitrures

2. 1. Introduction

Les composeés nitrurés d’élément 111, en particulier GaN, AIN, InN et leurs alliages, sont des
matériaux trés en vue dans le monde de I’optoélectronique car ils présentent une bande
d’énergie interdite relativement grande par rapport aux autres semi-conducteurs
(surtout pour le cas de GaN et AIN), ce qui permet de générer de la lumiere dans le spectre
visible et I'ultraviolet. Par conséquent ; on dispose d’un large éventail de possibilités pour les
applications optiques. En dépit d’une percée dans le domaine des dispositifs, beaucoup reste a
faire sur le plan de la physique fondamentale de ces systémes.

Ces nitrures sont des semi-conducteurs remarquables car ils couvrent I’ensemble du spectre
visible ainsi que les ultraviolets A et B. lls permettent de réaliser des dispositifs
optoélectroniques qui présentent de tres bonnes performances, malgré une densité de
dislocations trés élevée (>10%cm™) et des champs électriques intrinséques géants (plusieurs
MV/cm).

2.2 Situation des trois nitrures dans la famille des semiconducteurs

La nature et I’énergie de bande interdite sont des données fondamentales en
optoélectronique car les matériaux a gap direct ont une force d’oscillateur trés importante et
I’émission lumineuse se fait généralement a une énergie proche de celle du gap. La grande
majorité des semi-conducteurs ont une énergie de gap située dans le visible ou dans le proche
infrarouge. La famille des nitrures se détache dans le domaine UV (figure 2.1).
GaN, AIN, InN et leurs alliages, sont donc des semi-conducteurs aux propriétés remarquables.
La plus importante est sans conteste leur bande interdite directe qui varie de 1.9eV pour InN a
3.4eV pour GaN [2], et atteint 6.2eV pour AIN (figure 2.1) [2]. Grace aux concepts de
I’ingénierie de bande interdite, développés dans le cadre des semi-conducteurs Il1-V
traditionnels (arséniures, phosphures, antimoniures), il est ainsi possible de couvrir
entierement la gamme spectrale visible depuis le rouge (650nm), et atteindre le domaine des
ultraviolets A (320-400nm) et B (280-320nm). Ce point complété par la trés forte stabilité du
matériau de base GaN, est a Iorigine de la réalisation industrielle de diodes
électroluminescentes (DELs) bleues et vertes de haute brillance, et de diodes laser (DLS)
émettant a 0,4um. Tout cela fait de ces nitrures, des matériaux de choix pour les diodes

électroluminescentes et les diodes laser.
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Figure 2.1 Bande interdite et longueur d’onde des divers composés semi-conducteurs en
fonction de leurs parametres de maille [2].

2.3 Structure des bandes d’énergie

2.3.1 Allure générale des bandes d’énergie

Dans les figures 2.2 et 2.3 ; sont données les structures de bandes des trois nitrures, pour les
deux phases.

W0 ——
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] ” o .

an |
=

EN
B (my

Figure 2.2 Structures de bandes des trois nitrures (GaN, AIN et InN) dans leurs phases
cubiques. Les lignes pointillées correspondent aux résultats obtenus par la méthode "first-
principles” en utilisant I’environnement VASP. Les lignes continues sont celles de la méthode
"semi-empirical pseudopotential” [3].

» GaN cubique : En plus de la vallée T, il y a la vallée L dans la direction<111> et la vallée X
dans la direction<100>, en bordure de la zone de Brillouin. Ces vallées sont caractérisées par
une courbure plus faible et, par conséquent, la masse effective des électrons est plus élevée et
leur mobilité est plus faible. Les minima de ces vallées par rapport a la bande T', sont de
I’ordre de 2.6eV et 1.3eV [3] respectivement pour L et X ; ils sont trés grands comparés aux
autres composés 111-V classiques.
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 AIN cubique : Il existe deux minima entre la bande de conduction et la bande de valence.
Cependant, la structure de bande présente une transition directe entre les points T’
correspondant au gap.

* InN cubique : Les deux minima entre la bande de conduction et la bande de valence,
présentent une trés faible différence.

Dans la phase hexagonale, les semi-conducteurs AIN, GaN et InN sont a gap direct. Le
maximum de la bande de valence et le minimum de la bande de conduction sont tous les deux
situés au centre de la zone de Brillouin (point T'). La bande de valence se subdivise en trois
bandes nommées HH, LH et CH (de symétries respectives I'9, I'7 et I'7). Les présentations de
la structure de bande pour la phase hexagonale des trois nitrures, sont données par la figure
2.3.

L W r A H K T
H K [ ikl

M I A
AIN hexagonal InN hexagonal

0,0 00
A L 7] H K 1 'y L

] i
GalN hexagonal

Figure 2.3 Structures de bandes des trois nitrures (GaN, AIN et InN) dans leurs phases
hexagonales [4].

2.3.2 Forme de la bande de conduction au voisinage des minima [5] :

Les bandes de conduction ne sont pas parfaitement paraboliques. La méthode de perturbation

appliquée a I’Hamiltonien de I’électron, permet de mettre en évidence cette non-parabolicité

et de ramener la relation entre I’énergie ¢ et le module du vecteur d’onde k, a une formule de

type :
rk?
2m’

OU m” est la masse effective des électrons, et o est le coefficient de non parabolicité de la

=E(l+aE) (2.1)

vallée considerée. Cette formule n’est valable qu’au voisinage du minimum considéré. Elle
indique qu’au-dela d’un certain point d’inflexion, la cavité de la bande de conduction
s’inverse. C’est a ce point que la vitesse atteint son maximum pour un champ électrique

appliqué sur les électrons. La masse effective de I’électron dans la vallée T est liée a I’énergie
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de gap Eg et I’énergie A qui sépare les sous-bandes de valence au centre de la zone de
Brillouin. Elle est donnée par la formule (2.2).

N _1+6, (i+ L ] (2.2)

m Eg Eg+A

mo est la masse de I’électron libre dans le vide, m" sa masse effective, 8, (en eV) est un
coefficient et Eg est I’énergie du gap.

Les vallées L et X ne présentent pas une symétrie sphérique ; cela implique que la masse

transversale des électrons m est différente de leurs masses longitudinalesm’ . La masse

effective de densité d’état est donnée par I’équation (2.3) :

w N

m’ = (m.* (m:)iJ (23)

La vallée T est a symétrie sphérique, le coefficient d’inertie et la masse effective de densité

d’état, y sont alors confondus.

2.3.3 Concentration des électrons libres dans la bande de conduction, et niveaux
d’impuretés (piéges) [5]:
La densité des électrons libres est donnée par I’intégrale de Fermi :

0= [n,(e)f (e)de (2.4)

¢ est I’énergie de I’électron par rapport au bas de la bande de conduction, et ne(¢) est la densité
d’état dans la bande. Pour une bande parabolique, cette derniere est donnée par :

1

nC(E)=i—Z(2m*ﬁ E2 (2.5)

f() est la fonction de distribution de Fermi, donnée par I’équation :

e—-E; N
f(g):(l+exp( T D (2.6)

Pour les faibles densités d’états (n faible), la différence d’énergie entre le niveau d’énergie ¢

et le niveau de Fermi Er est tres grande devant le produit ks.T (¢ - Er>> Kkg.T), on peut donc

utiliser I’approximation de Boltzmann pour déterminer la densité d'état :
n=N¢expl(E; —E¢)/ky T) 2.7)

N, étant la densité effective d’états dans la bande de conduction, donnée par :
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N, =i—’3’(2m*kBT%

(2.8)
Dans le cas du GaN ; le minimum de la bande de conduction T" présente une courbure
accentuée, la densité effective d’états N, est faible. Pour GaN hexagonal : N¢=2.23x10%cm
[6] et pour le cubique, Nc=1.195x10"cm™[6]. C’est la raison pour laquelle ; dans ces
matériaux, il est difficile d’obtenir de trés fortes concentrations sans la pénétration du niveau
de Fermi dans la bande de conduction.
Pour InN : N = 4.82 x 10" x (m/mp)*? x T3 cm® = 1.76 x 10" x T3 cm[6]

Ny = 10% x T¥ cm?3[6].
Pour AIN : N = 4.82 x 10" x (mp/mo)*? x T2 cm® = 1.2 x 10" x T3 cm*[6]

Ny = 9.4 x 10" x T2 (cm?) [6].
Les semi-conducteurs & grand gap, en I’occurrence GaN et AIN, sont sensibles a la présence
des impuretés et des défauts introduisant des niveaux d’énergie profonds situés dans la bande
interdite. Ces impuretés et défauts peuvent se manifester de deux fagons :
- A I’équilibre ; ils interviennent sur la position du niveau de Fermi, et donc sur la
concentration des porteurs libres : c’est le phénoméne de compensation.
- En régime transitoire ou permanent ; ce sont les phénomeénes de piégeage ou d’émission de
porteurs.
Ces effets peuvent provoquer des modifications dans le comportement des dispositifs. Pour
cela, il faut connaitre ces mécanismes et leur caractérisation est essentielle pour I’élaboration

des circuits intégreés.

2.3.4 Semi-conducteurs a I’équilibre : statistique d’occupation des niveaux profonds,
compensation :

Pour déterminer les concentrations des porteurs libres et I’état d’occupation des centres
introduisant des niveaux profonds, il suffit de connaitre la position du niveau de Fermi. Cette
position peut étre déterminée par le diagramme de Shockley qui traduit la neutralité
électriqgue. En ordonnée : le logarithme de chacun des deux membres de I’équation de
neutralité ; et en abscisse, la position du niveau de Fermi. Nous examinons deux cas pour un
semi-conducteur de type n, ayant une concentration des impuretés de dopage Np et un niveau
d’énergie Ep.

a) Présence d’un accepteur profond :
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Ce niveau a une concentration Nta et un niveau d’énergie Era, I’équation de neutralité
électrique s’écrit :

n+N;, =p+N; (2.9)
N, est la concentration des accepteurs ionisés, donnée par I’équation :

N, = Np, f (ETA) (2.10)
NS est la concentration des donneurs ionisés positivement, donnée par I’équation :
NS = ND(l_ f(ED))

(2.11)

n et p sont les concentrations des électrons et des trous, respectivement. f(E;) est la fonction
d’occupation de Fermi du niveau E;

Le niveau de Fermi se situe au voisinage du niveau profond. C’est le phénomeéne de

compensation par piege profond. La concentration des électrons est inférieure a Np. Tant que

Nra est inférieur a Np ona p < N etdonc:

n=Ny,-N;, (2.12)
b) Cas de deux impuretés de types opposes :

L’une des impuretés est de type donneur avec une densité Nrp est I'autre de type
accepteur avec une densité Nta voisine de Ntp. Cette situation est rencontrée dans GaN avec
C comme donneur, et Mg comme accepteur :
p+NS+N;p=n+N;, (2.13)
Dans le cas ou Np<N1p<Nra, le matériau se trouve fortement compensé et le niveau de Fermi

se trouve au milieu de la bande interdite.

2.3.5 Bandes interdites [7]

Les premiéres mesures de la bande interdite du GaN & basse température datent des
années 1970 [8]. Elles ont donné une valeur de l'ordre de 3.5eV a basse température. A
température ambiante, la bande interdite est égale a 3.39eV environ. Depuis, I’énergie de
bande interdite des nitrures a été le sujet de nombreuses études [9]. La largeur de la bande
interdite d'AIN correspond aux longueurs d’onde trés courtes dans I’UV profond, a 300K (6.2
eV < 200nm). A 2K, cette bande interdite est de I'ordre de 6.28eV [10].

La dépendance en tempeérature de la bande interdite, est décrite par la loi de Varshni [7] :

Eg(T) = Eg(0) — =~ (2.14)
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Ou Eg(0) est I’énergie de bande interdite a température nulle ; a et p sont des constantes

déterminées expérimentalement (tableau 2.1).

Matériau Eg (0K) Eg (300K) a (eV/K) B (K)

o Cubique | 3.28[11] 3.2 [11] 0.593[12] 600 [12]
Hexagonal | 3.51[13] 3.510 [14] 0,909[13] 830 [13]

AIN Cubique 6 [12] 5.94 [15] 0.593[12] 600 [12]
Hexagonal | 6.25 [13] 6.2 [14] 1.799[13] 1462 [13]
Cubique 0.69 [16] 0.64 [16] 0.41 [16] 454 [16]

INN | Hexagonal | 0.78[13], | 0.8[14], [17] | 0.245[13] 624 [13]

1.89 [18]

Tableau 2.1 L’énergie de gap a T=0 et les paramétres o et B des trois nitrures dans les deux

phases.

La largeur de la bande interdite dépend des contraintes appliquées au matériau. Pour
GaN, la contrainte bi-axiale compressive se traduit par une augmentation de I’énergie de
bande interdite qui est en premiére approximation linéaire avec la contrainte appliquée.
Puisque le parametre de maille "a" de I’ AIN est plus petit que celui du GaN (figure 2.4), les
couches de ce dernier se trouvent en compression bi-axiale dans l'alliage AlGaN, se traduisant
par I’augmentation de I’énergie de bande interdite ~3,46-3,48 eV [7] a la température
ambiante. En conséquence ; la discontinuité de potentiel en bande de conduction entre GaN et
AIN, est réduite.

6 FR& AN T
zinc-blende

T=0K

r-valley energy gap (eV)

Lattice constant (A)

Figure 2.4 L’énergie de gap en fonction de la constante du réseau des différents composés
cubiques a T=0 K [12] .

2.4 Constantes diélectriques et indices de réfraction [7] :
Dans les semi-conducteurs cristallisant dans la phase wurtzite ; les composantes du tenseur

diélectrique, paralléle et perpendiculaire a I’axe c, sont différentes. Il y a une dispersion
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importante des valeurs des constantes diélectriques citées dans la littérature : la dispersion
entre les différentes mesures peut excéder 10 %. Le tableau 2.2 regroupe quelques valeurs
expérimentales des constantes diélectriques a haute fréquence (s/ 7 et £ ) et statique (s/ 7 et
£ ) pour GaN et AIN. Nous remarquons que les constantes diélectriques a haute fréquence

€ et statiques eqat different dans GaN, de presque un facteur de deux.

Matériau | n (A=1.55um) | ¢// | € | ¢/ | ¢€"
GaN 2.3-2.335 5.61|5.18 | 104 |95
AIN 2.03-2.3 427|413 |85 |85
InN 2.65-3.12 13.1 | 144
Tableau 2.2 Indice de réfraction et constantes diélectriques expérimentaux, des trois
nitrures[19].

2.5 Masses effectives :

\
banda de conduction L} Ty \

'y

s
e X 7 B

bande devalence Acr /,.-——\

— — Iy Ty C

champ cristallin champ cristallin

+
spin-orkite

r

Figure 2.5 Structure de bandes du GaN en phase wurtzite au voisinage de k = 0 [7, 20].
Chuang et al. [21] ont calculé la dispersion pour les trois bandes de valence de GaN, en
utilisant un modeéle k.p a 8 bandes. La dispersion suivant I’axe c, est presque paralléle pour
les bandes hh (trous lourds) et Ih (trous légers). Elle est parabolique selon cet axe et
correspond a la masse effective de 1.1mg. Pour la bande ch, la masse effective selon I’axe c,
est plus faible : m*¢, = 0.15my.
La masse effective des électrons dans GaN, en bord de bande de conduction, a été mesurée
par plusieurs auteurs en utilisant des techniques expérimentales tres variées. Les valeurs
obtenues varient entre 0.1mg et 0.28m, [12], avec la majorité des résultats convergeant vers
0.2-0.23m,. Vurgaftman et al. [10] conseillent la valeur 0.22mq.
Dans AIN, la masse effective est prédite anisotrope mais sa valeur n’est pas bien connue.
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Vurgaftman et al. [10] conseillent les valeurs m*-L = 0.3my et m*// = 0.32my pour les masses
effectives perpendiculaire et paralléle a I’axe c. Les masses des trous sont trés mal connues ;
elles sont prédites fortement anisotropes avec des valeurs calculées pour les masses selon
I’axe de croissance : m*p, = 3.7mg, m*j, = 0.26mg et m*¢, = 2.9m, [21].

Dans AIN ; I’éclatement d( au champ cristallin, est négatif. La bande de valence la plus haute
en énergie, est la bande C [22].

Pour InN et & 300K ; la masse effective des électrons dans la direction Z et la direction
perpendiculaire, sont similaires : me = 0.11m, [23]. Celle des trous est :

Mph=1.63m, [27], miy = 0.27m, [28], ms (split-off band) = 0.65m, [23].

Parametre AIN GaN InN

Eg (eV) 6.25 3.510 ~0.8

Acr (eV) -0.169 0.010 0.040

Aso (eV) 0.019 0.017 0.005
m*e|| ; m*eL(m0) | 0.32;0.30 0.20;0.20 0.07 ; 0.07
m*hh|| ; m*hhL 3.57;0.64 2.0:0.34 1.67;1.61
(m0)

m*Ih|| ; m*lhL 3.51:;0.64 1.19:;0.35 1.67;0.11
(m0)

m*sh|| ; m*shL 0.26 ; 4.03 0.17;1.27 0.10; 1.67
(m0)

Tableau 2.3 Paramétres de bande et masses effectives d’AIN, GaN et InN dans la phase
wurtzite. Les symboles || et L indiquent respectivement la direction paralléle et
perpendiculaire a kz [17].

2.6 Phonons dans les nitrures en phase hexagonale [7]

Le groupe d’espace du GaN en phase hexagonale, est situé au centre de la zone de
Brillouin (point T') ; la théorie des groupes prévoit 8 modes de phonons : 2A1, 2E1, 2E2, et
2B1. Les modes Al et E1 ont chacun un mode de vibration acoustique (A et E A) et un
mode optique (A etE ). Les autres modes E2 et B1 sont optiques. Les modes optiques (A et
E sont observables en spectroscopie infrarouge et Raman, mais le mode E2 (high et low) est
observable uniquement en spectroscopie Raman. B1 (high et low) n’est pas actif [25].

Les modes de phonons optiques sont découplés en deux modes, longitudinaux (LO) et
transversales (TO) qui sont de type Al ou E1 suivant la direction de vibration. A regroupe
les phonons LO// et TO// polarisés parallelement & I’axe ¢ du cristal. Les phonons E  sont

polarisés perpendiculairement (1) & I’axe c. Les modes de phonons dans GaN et AIN, ont éte
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trés étudiés par de nombreuses équipes ; un bon accord a été trouvé entre les expériences et
les calculs. Ces différents modes (nombre d'onde et énergie correspondante) sont donnés par

le tableau 2.4.
Nombre d'onde en cm™ / Energie en meV (a 300K)

Mode GaN AIN
E2 (low) 143-146cm™/ 17.7-18.1meV 241-252cm™ / 29.9-31.2meV
B1 (low) 337cm™ / 41.8meV (théorique) | 580cm™ / 71.9meV (théorique)
Al (TO) 533-534cm™ / 66.1-66.2meV 607-614cm™ / 75.3-76.1meV
E1(TO) 556-559cm™ / 68.9-69.3meV 657-673cm™ / 81.5-83.4meV
E2 (high) 560-579cm™ / 69.4-71.8meV 655-660cm-1 / 81.2-81.8meV
B1 (high) 720 cm™ / 89.3meV (théorique) | 765cm™ / 94.8meV (théorique)
Al (LO) 710-735cm™ / 88.0-91.1meV 888-910cm™ / 110-113meV
E1(LO) 741-742cm™ / 91.9-92.0meV 895-924cm™ / 111-115meV

Pour InN, les modes de phonons et leurs nombres d’ondes a 300K, sont groupés dans le

tableau 2.5.

Tableau 2.4 Les modes de dispersion dans GaN et AIN [7].

Modes

Longueur d’onde

vro(I). Reflectivity, Kramers-

Kronig analysis.

478 cm™ [26]
694 cm™ [26]

A;-LO
A -TO
E;-LO
E,-TO
E, (low)
E. (high)

586 cm™ [27]
447 cm[27]
593 cm™ [27]
476 cm™ [27]
87 cm™ [27]
488 cm™ [27]

La croissance
désaccordés en

couches qui peut étre trés importante. L’influence des états de contraintes sur I’énergie des

Tableau 2.5 Les modes de dispersions de phonons dans InN.

épitaxiale des couches nitrures se fait généralement sur des substrats
maille (Saphir, SiC, Si). Cela génére une compression ou une tension des

phonons a été étudiée numériquement (ab initio) et expérimentalement [28].
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L’évolution en fréquence des modes de phonons en fonction de la contrainte, est représentée
sur la figure 2.6 [29]. Pour résumer ; mis a part le mode E2 (low), on observe un décalage de
la fréquence de vibration vers les basses énergies de Aw = 30m™ (3.7meV) pour tous les

autres modes, lorsqu’une compression biaxiale de ~2 % s’exerce sur GaN.

E,(LO} /A,(LO)

750 T

700 | B

650 b

Phonon frequency (cm I}

-2 1 ] 1 2
Contrainte (%)

Figure 2.6 Evolution des fréquences de vibration des différents modes de phonon du GaN, en
fonction d’une contrainte bi-axiale dans le plan xy (lignes continues) et d’une contrainte

verticale suivant I’axe z (lignes discontinues) [7].

2.7 Emission de lumiere

Au regard de I’optoélectronique, un semi-conducteur peut étre schématisé par un systeme a
deux bandes d’énergie séparées par un intervalle d’énergie caractéristique appelé : Energie de
bande interdite (Eg) comme le montre la figure 2.7.

Fourgis %

Eandedeaconduction (ELC)

Mo

Eaundade ralanca (BEW)

Figure 2.7 Représentation schématique de la structure de bande d’un semi-conducteur soumis

a une énergie lumineuse ¢ [30].
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En absence d’énergie extérieure, les électrons sont localisés dans le niveau de plus basse
énergie (bande de valence) et ne pourront atteindre la bande d’énergie supérieure (bande de
conduction) que si un flux lumineux de photons leur fournit I’énergie nécessaire pour le faire.
En effet, si I’on soumet ce matériau a un flux lumineux d’énergie E <Eg, les électrons restent
dans la bande de valence. Si I’énergie incidente E est supérieure a Eg, les électrons passeront
dans le niveau d’énergie supérieur. Ce phénomene de transition d’électrons vers des états de
plus haute énergie s’appelle « I’absorption induite » et le systéme sera dans un état excité.

Le retour a son état de plus basse énergie (état fondamental) s’accompagne de I’émission d’un
photon d’énergie Eg. Ce phénoméne est appelé « émission spontanée ». C’est le processus
d’émission le plus fréqguemment rencontré et qui est a I’origine de la majorité des éclairages
traditionnels. En particulier, il est responsable de I’émission des diodes électroluminescentes.
L’énergie du rayonnement émis (Eg) est inversement proportionnelle a la longueur d’onde 2
qui, comprise entre 350 et 800 nm, est caractéristique d’une couleur visible. La couleur, ou en
d’autres termes la longueur d’onde d’émission, est donc une caractéristique du matériau semi-

conducteur utilisé dans le dispositif.

Ailet Hlren Wiert O raoe Rouge
206 300 361.5 400 475 550 600 620 6§75 S00 mm
& 4.14 343 31 2.61 2.25 2.07 2 1.54 1.55 &V
AlN GaM Ink

Figure 2.8 Correspondance entre longueur d’onde d’émission (en nm) et couleur dans le

domaine du spectre visible [31] .

Les énergies de bande interdite des nitrures de gallium (GaN) et d’indium (InN) sont
respectivement égales a 3.4eV (émission dans le bleu-violet : 12 = 365nm) et 1.9eV (émission
dans le rouge : 2 = 653nm). On peut alors espérer couvrir toute la gamme du spectre visible

avec des matériaux semi-conducteurs a base de nitrure.

2.8 Propriétés optoélectroniques

Dans les prochains paragraphes, seront abordées les propriétés optoélectroniques des nitrures
d’éléments 111, principalement dans leur phase hexagonale. Une grande partie sera consacrée a
GaN. Ensuite seront abordées les autres nitrures AIN et InN. AIN était surtout connu et

employé en tant que céramique pour sa stabilité thermique et chimique. InN quant a lui,
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semble étre un des semiconducteurs I11-V les moins bien connus, a cause des difficultés

posées par sa croissance.

2.8.1 Structure de bande, propriétés optiques et effets de contrainte
2.8.1.1 GaN
Comme pour tout semiconducteur des groupes 1V, 111-V ou I1-VI, le sommet de la bande de
valence en k=0, est constitué d’orbitales hybrides liantes de type p, et le minimum de la bande
de conduction d’orbitales antiliantes de type s.
J.J.Hopfield [32] a développé un modele simple, en k=0, du sommet de la bande de valence
d’un tel semiconducteur, prenant en compte le couplage spin-orbite et une anisotropie
spatiale, et qui peut donc s’appliquer aux structures wurtzite pour lesquelles I’axe ¢ est une
direction privilégiée. Les résultats sont particuliérement simples, fonction de peu de
parametres : le sommet de la bande de valence est éclaté en trois doublets d’énergies.

Un développement plus détaillé, prenant en compte I’anisotropie du couplage spin-orbite,
ainsi que le développement autour de k=0 en approximation k.P est schématisé dans la figure
2.9. Le minimum de la bande de conduction, en k=0, est de symétrie [17[32], [33].

=324 — AR LY
Ao () o (3 i—_*..l . X )]
T

wurtzite wuasiale

spin-orbite

Figure 2.9 Schéma d’éclatement d’un multiplet p sous I’effet d’une anisotropie et du
couplage spin-orbite (les dégénérescences sont indiquées entre parenthéses) : bande de

valence d’une wurtzite en k=0 [33].

L’examen des fonctions d’onde montre que les transitions entre la bande de valence de
symétrie T'g notée souvent A, et la bande de conduction, seront interdites pour des photons
polarisés parallelement & I’axe ¢ (Z). Les transitions mettant en jeu les bandes de valence de
symeétrie T"; (notées B et C), sont autorisées pour toutes polarisations des photons.

Les transitions observées en réflectivité en figure 2.10 ne sont pas des transitions bande a
bande, mais des transitions excitoniques. L’énergie d’une transition excitonique est égale au

gap diminué de I’énergie de liaison de I’exciton.
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Figure 2.10 Spectres de réflectivité de GaN pour des photons incidents de polarisation notées

n (E//c, kLc), o (ELc, kic) et a (ELc, k//c) illustrant les régles de sélection optiques liées aux
symétries des bandes de valence de la wurtzite. A, B et C sont les trois excitons issus de ces
trois bandes [34].

Donner la valeur exacte du gap fondamental de GaN se heurte a une difficulté, les
échantillons de GaN de haute pureté disponibles sont toujours épitaxiés. Rappelons aussi que
les substrats de GaN massif sont aussi fortement dopés, intentionnellement ou non, ce qui
influe sur leurs parameétres de maille. L’hétéro-épitaxie selon (0001) se traduit par une
contrainte biaxiale dans le plan de base, ceci ne change pas la symétrie du cristal et,
contrairement au cas des cristaux cubiques, il est difficile de discerner la situation
correspondant a un cristal relaxé. Les déformations ;; et les contraintes oj; sont reliées dans
une structure wurtzite par la relation matricielle (2.19) ou les Cij sont les constantes de

rigidité du matériau (données en GPa) :
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o) du C Cs 0 0 0 g
) Qo Cu Cs 0 0 0 &
s |= |Cis Cis Cs 0 0 0| |es (2.19)
o4 h 0 0 Cu 0 0 g
os 0 0 0 Cu O &
o6 h 0 0 0 0 Ce &

Pour une contrainte hétéroépitaxiale dans le plan de base (L a c¢), €; (=¢,) est la vraie variable
expérimentale et ce systéme se réduit a :

03=04=05=06=0 ; ©1=0=(C11+C12-2C15°/Cs3)e1
€4=865=¢8= 0 ; &3 = -2(C13/C33)81

(2.20)
Les valeurs des Cj; reportées dans le tableau 2.6 ont été mesurées par diffusion Brillouin [35].
Pour GaN sous contrainte biaxiale selon I’axe ¢, on déduit que es/e; = -0.5 [36].
L’hétéroépitaxie de GaN sur saphir, SiC ou Si peut se traduire par des déformations a
température ambiante. Au premier ordre, ceci aura un effet sur les gaps Ec-E, et sur le
paramétre du champ cristallin A... Ces effets sont variables selon les substrats et les conditions
de croissance ; ils ont été & I’origine d’incertitudes concernant le gap de GaN, jusqu’a leur
interprétation en termes de contraintes résiduelles en 1995 [37].
Le gap excitonique fondamental de GaN peut s’étendre de 3.49eV (gap A, épitaxie sur saphir)
a 3.42eV (gap B, épitaxie sur SiC), soit une variation de 70meV [38].

Le tableau 2.5 donne quelques grandeurs physiques de GaN en phase wurtzite. Les gaps

excitoniques A, B et C

GaN AIN InN
Ea (eV) 3.477 1.91
Eg (eV) 3.482
Ec (eV) 3.497 6.28
Acr (((meV) 8.4 -210 41
g (//; 1) 10.4;9.5 9
& (/1) 5.01;5.04 4.84 9.3
me/mo (// ; 1) 0.228 ; 0.237 0.32 0.11;0.10
Min/Mo (//; L) 2.0;0.33 3.53 1.67;1.61
mi/mo (// ; L) 1.19;0.35 3.53 1.67;0.11
msp/mo (// ; L) 0.17;1.27 0.25 0.10: 1.67
wro (//; 1) (cm™) | 537 ; 561 614 ; 673 436 ; 471
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oro (/L) (cm™) | 735; 743 893 : 916 593 ; 572
wez (17 h) (em™) | 144 ; 569 252 high : 488
C11 (GPa) 390 396 223

C12 (GPa) 145 137 115

Ci3 (GPa) 106 108 92

Css (GPa) 398 373 224

Cus (GPa) 105 116 48

Ces (GPa) 123 207 141

Tableauu 2.6 Quelques grandeurs physiques des nitrures GaN, AIN et InN a basse

température. Les symboles // et L signifient parallélement et perpendiculairement a k, [21].

Les constantes diélectriques statiques et hautes fréquences de GaN, ont été mesurées des 1973
par Barker et Ilegems [39], par réflectivité infra-rouge. Au voisinage du gap, le coefficient
d’absorption est de I’ordre de 10°cm™, plus grand que dans les semiconducteurs usuels type
GaAs [40].

Le bord de bande du GaN cubique a été déterminé au cours des dernieres années. Sa valeur
est autour de 3.2eV a la température ambiante, Iégerement au-dessous de celle du GaN

hexagonal. Cette valeur correspond & un gap direct [21].

2.8.1.2 AIN

Le gap d’AIN est de 6.2 eV a 300 K [41], et de 6.28 eV [42] a basse température, il est
donc situé dans les UV durs. Les valeurs du coefficient de couplage spin-orbite & et du champ
cristallin Acr, donnés dans le tableau 2.6, sont théoriques [43]. Il faut noter I’inversion du
signe de Acr entre GaN et AIN. C’est pourquoi la valeur du gap donnée est dans la ligne
correspondant a Eg dans ce tableau, et ne correspond pas en fait a un gap excitonique. Iy a
des valeurs théoriques différentes pour le champ cristallin, mais toutes sont en accord sur le
signe. La valeur du coefficient de couplage spin-orbite est voisine de celle de GaN [44].

Les masses effectives d’électrons et des trous sont aussi calculées. Comme dans GaN,
I’interaction spin-orbite rend la dispersion des bandes de valence non parabolique. D’une
maniere générale, AIN est considéré comme isolant, et peu d’éléments sont connus sur ses
propriétés de transport. Les valeurs des énergies de phonons, données dans le tableau 2.6, sont
déduites d’expériences de diffusion Raman [45].
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2.8.1.3 InN

Le composé InN est trés difficile a synthétiser, et ses propriétés ont donc été
principalement étudiées sur des échantillons polycristallins orientés. Quelques grandeurs
physiques sont résumées dans le tableau 2.6 ; comme dans le cas d’AIN, le gap a été mesuré
par des mesures de coefficient d’absorption, et il ne correspond donc pas a un gap
excitonique. Les valeurs du couplage spin-orbite, du paramétre de champ cristallin [46], des
masses effectives de trous [47] sont théoriques. Tous les auteurs donnent le méme signe au
terme de champ cristallin, et la symétrie de la bande de valence d’InN relaxé est donc la
méme que celle de GaN relaxé. Trés peu de spectres de luminescence d’InN ont été publiés,
ce qui illustre les difficultés présentées par la croissance de ce compose.

Chin et al. [48] ont analysé la mobilité des électrons dans InN pour des densités de Hall
comprises entre 10'® et 10'cm™. Les mécanismes principaux de diffusion sont, comme pour
GaN, la diffusion piézoélectrique et par impuretés ionisées a basse température, et la diffusion
par les phonons optiques polaires a température ambiante.

Nous donnons au tableau 2.7, les transitions bord de bande Eg (eV) des nitrures cubiques et le
paramétre spin orbite As.

Valeur de Eg4 (en eV) [24] calculée par :
Matériau i - Eg expérimentale
Cur_rer!t first Currer_lt_seml Autres méthodes (en eV)
principles empirical
GaN Eg 1.9 3.17 3.1 3.2 [49]
Aso 11 15
AIN | gq 4.3 6.02 6-5.94
5.34 [50]
Aso 11 19
InN Eg 2.18 2.2
Aso 11 6

Tableau 2.7 transitions de bord de bande Eg (eV) des nitrures cubiques. (As, €st le parametre

spin orbite donné en meV) [3].

2.8.2 Effet de la température sur la luminescence dans GaN

La figure 2.11 présente la dépendance en température des spectres de luminescence typiques

de GaN non dopé intentionnellement, épitaxié sur saphir.
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Figure 2.11 Spectres typiques de photoluminescence bord de bande de GaN non

intentionnellement dopé épitaxié sur saphir, en fonction de la température [33].

A basse température (T<10 K), les spectres sont usuellement dominés par la recombinaison
d’excitons liés aux donneurs neutres, souvent notée I, (GaN non dopé est de type n). Dans
GaN épitaxié sur saphir, cette raie a une largeur de 3 a 4meV [54]. Dans GaN homoépitaxié,
cette largeur est de quelques peV et les recombinaisons d’excitons liés a différents donneurs
peuvent étre résolues [51]. La transition I, est accompagnée de plusieurs répliques phonon
mettant en jeu les phonons LO, séparées les unes des autres de ~91.5meV (I,-LO, 1,-2L0O,
etc...). Lorsque I’on augmente la température, la luminescence I, disparait progressivement,
avec une énergie d’activation correspondant au dépiégeage des excitons (Ea ~ 6meV) et le
spectre de luminescence est alors dominé par les excitons libres a partir d’une certaine
température, qui dépend de la densité de donneurs et de centres de recombinaisons non
radiatives (& peu prés 100K en figure 2.11). Quand la température augmente, I’élargissement
homogene d0 aux interactions avec les phonons acoustiques, puis optiques (principalement
longitudinaux) domine. A température ambiante, la largeur du pic excitonique A est
légérement inférieure & 30meV. Seuls les excitons libres ayant un vecteur k voisin de 0, sont
responsables de la luminescence. La luminescence de GaN non dopé a la température

ambiante est dominée par les recombinaisons d’excitons libres et leurs répliques.

2.8.3 Effet du dopage sur la luminescence dans GaN
Dans GaN non dopé ou dopé type n; on observe fréquemment une bande de luminescence

trés large, dont le maximum se situe vers 2.2 + 0.1eV : la bande jaune. Le rapport d’intensité
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entre cette bande et la luminescence bord de bande peut étre utilisé pour estimer la qualité
optoélectronique de I’échantillon. Ce rapport varie avec le dopage et le niveau d’injection
[52]. La luminescence jaune étant souvent plus intense pres des interfaces hétéroépitaxiaux,
les dislocations peuvent jouer un réle sur I’intensité de cette bande. Des calculs d’énergie
totale favorisent la lacune de gallium comme responsable de la bande jaune [53]. Lorsque
GaN est dopé n, le dopage résiduel étant de I’ordre de 10" cm™, les transitions de type I,
s'élargissent, et se décalent légérement vers le rouge. Pour des dopages trés grands (n >> N ~
10"cm™), les spectres de luminescence présentent un décalage vers le bleu [54].

Le dopage p (par magnésium) se traduit tout d’abord pour les faibles dopages, par
I’augmentation de la luminescence liée aux transitions donneurs - et/ou électrons-accepteurs
résiduels vers 3.27eV, et de la luminescence des excitons liés aux accepteurs (raie 11). Pour de
plus forts dopages, tels que ceux nécessaires dans les dispositifs (> 10*'cm™), la bande de
recombinaisons donneurs-accepteurs est décalée vers le rouge (typiquement E ~ 3.1eV) [55],
ceci pouvant étre di a la perturbation dans I’espace direct de la structure de bande liée aux
grandes densités de dopants. Les recombinaisons excitoniques sont aussi décalées vers le
rouge. Il est a noter que dans le cas de GaN de type p épitaxié par EPVOM (ce n’est pas le cas
en EJM), la photoluminescence est souvent dominée par une bande émettant dans le bleu (2.8-
2.9eV) de largeur de I’ordre de 300 meV [55].

2.8.3.1 Dopage n
Le dopage résiduel de GaN est de type n. La lacune d’azote dans GaN étant un donneur et
I’azote étant difficile & incorporer dans le cristal, une grande densité de lacunes d’azote a été

longtemps rendue responsable du dopage n de GaN. 5
5 ~

|

~

Energies de formation (eV)

80 05 10 15 20

Energie de Fermi (eV) Energie de Fermi (eV)
Figure 2.12 Energies de formation calculées de divers niveaux ponctuels en fonction du
niveau de Fermi dans GaN de types n et p [56] [57].
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La figure 2.12 montre que la lacune d’azote, simple donneur, a une tres grande énergie de
formation dans GaN de type n, bien plus que celles de donneurs substitutionnels tels que le
silicium ou I’oxygeéne, celles-ci pouvant donc étre considérées comme les principales
responsables du dopage résiduel n de GaN. Le principal défaut ponctuel pouvant jouer le role
d’accepteur compensateur dans GaN de type n est la lacune de Ga, qui est un accepteur triple,
ou son complexe avec I’oxygene premier voisin, qui est un accepteur double (figure 2.12).
L’énergie de liaison calculée de ces accepteurs (1.1eV) en font donc de bons candidats pour
étre I’accepteur profond responsable de la “bande jaune’ de luminescence [56].

2.8.3.2 Dopage p

Ainsi que le montre la figure 2.12, les principaux donneurs résiduels pouvant compenser les
accepteurs dans GaN de type p, en dehors des impuretés donatrices usuelles (O, Si) sont la
lacune d’azote et H en site antiliant azote [56]. En situation ou I’hydrogene est absent, la
lacune d’azote étant le principal centre compensateur, le dopage p est d’autant plus efficace
que la température de croissance est faible. En présence d’hydrogéne, I’incorporation de
magnésium (ou autre accepteur), en baissant le niveau de Fermi, favorise I’incorporation
d’hydrogéne et cette interaction permet une meilleure incorporation de I’accepteur cependant
compensé par I’hydrogene [58]. Toutes ces remarques, ainsi que la formation de complexes
(Mg, H), expliquent les difficultés rencontrées initialement pour le dopage p en EPVOM : il
est nécessaire de recuire les échantillons sous une atmosphére de N, pour activer le
magnésium. En revanche ; en EJM, le dopage p peut étre obtenu sans recuit : cette technique
de croissance n’utilise pas H, (bien qu’une des variantes utilise NHs), et elle utilise des
températures de croissance plus faibles que ’EPVOM.

D’autres accepteurs potentiels de GaN ont été étudiés théoriqguement et expérimentalement.

Le dopage avec C, Ca et Be ont donc été tentés, sans grand succes pour la conductivité. La
photoluminescence a clairement montré que le béryllium crée un niveau accepteur peu
profond (~90meV) dans GaN [60], mais la formation de complexes profonds a fort dopage
prohibe I’obtention d’une conductivité de type p. Le zinc induit un niveau accepteur profond
(~340meV) et des complexes responsables de bandes de luminescence profondes [61].

2.8.3.3 Codopage [13]
Dans GaN, le codopage Mg-O permet de gagner un ordre de grandeur sur la concentration en
trous libres (2x10*%cm™) par rapport au dopage simple au magnésium. La résistivité chute
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alors de 8 Q.cm a 0.2 Q.cm. Cette concentration plus élevée de trous est due a une diminution
de I’énergie d’ionisation de I’accepteur [62].

2.9 Diodes électroluminescentes (D.E.L) bleues a base de GaN

Depuis 1997, la disponibilité sur le marché de diodes électroluminescentes bleues, vertes et
ambrées, permet d’espérer a terme, I’obtention de toute la gamme du spectre visible avec des
dispositifs semi-conducteurs. Compte tenu de leur faible énergie de consommation et de leur
haute fiabilité, leur utilisation pour le contrdle routier (feux tricolores) et I’éclairage
domestique, pourrait succeder a I’emploi des lampes conventionnelles & incandescence ou
fluorescentes. De plus ; la possibilité qu’offrent les nitrures, du fait de leurs propriétés
intrinseques d’élaborer des lasers bleus et ultraviolets, permet la fabrication de systemes qui
présentent de plus grandes capacités de stockage et de lecture des informations digitales
(densités supérieures au gigabit par centimétre carré) : la capacité est multipliée par quatre.

Le développement des émetteurs bleus est tres important car I’émission bleue est le dernier
émetteur solide qui manquait pour la reconstitution de la lumiere blanche. Les composants a
base de nitrure de gallium (GaN) sont les plus performants dans ce domaine.

Les recherches sur GaN ont débuté dans les années 60 et la premiére DEL (diode
électroluminescente) bleue a base de GaN a été réalisée en1971 [1]. Le développement du
GaN a eté limité par la mauvaise qualité du matériau obtenu, et par les échecs dans les
tentatives de dopage p. Des recherches récentes ont abouti a avoir un GaN de bonne qualité, et
a la mise au point du dopage p. Ces deux réussites ont développé les DEL et lasers a base de
nitrure.GaN a une bande interdite directe, une grande stabilité chimique, de trés bonnes
propriétés mécaniques et physiques ; ce qui lui permet d’étre non seulement attractif pour les
émetteurs bleus mais aussi pour I’électronique haute température, haute puissance et haute
fréquence.

L’élaboration des alliages InGaN a permis au nitrure de concurrencer le GaP pour I’obtention
de DEL vertes. Le tableau 2.8 représente les performances des DEL a base de nitrure,

comparées a celles obtenues par d’autres matériaux (ils ont un rendement plus important).

Matériau | Longueur d’onde | Intensité Puissance Rendement
d’émission lumineuse | émise quantique externe
Rouge | GaAlAs | 660nm 1790mCd 4855uW 12.83%
Vert |GaP 555nm 63mCd 30pwW 0.07%
Vert |InGaN 500nm 2000mCd 1000pW 2.01%
Bleu |SiC 470nm 9mCd 11pW 0.02%
Bleu |InGaN 450nm 2500mCd 3000pW 11%

Tableau 2.8: Comparaison des performances des DEL a base de nitrure avec les autres

matériaux [63].
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Compte tenu des performances obtenues avec les nitrures, I’industrialisation de DELSs bleues
et vertes a alors été trés rapide; elle a précédé la compréhension des phénoménes physiques
mis en jeu dans ces matériaux. Aujourd’hui, I’un des objectifs majeurs de la recherche
fondamentale sur les nitrures d’éléments Ill est d’identifier les paramétres clefs qui
gouvernent I’émission de lumiére dans les nanostructures (puits ou boftes quantiques) utilisées
comme couches actives des dispositifs électroluminescents. Les deux problématiques
récurrentes concernent, d’une part les effets de polarisation liés a la structure hexagonale de
ces matériaux, et d’autre part les effets de localisation des porteurs dans I’alliage InGaN.

Contact p
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Figure 2.13 Diode électroluminescente (LED) a multi-puits quantiques (MPQ) [13].

2.10 Lasers a base de GaN

Les diodes LASER, dont I’acronyme « LASER » signifie «amplification de lumiere par
émission stimulée de rayonnement » (Light Amplification by Stimulated Emission of
Radiation), utilisent un processus d’émission appelé "EMISSION STIMULEE" ou un photon
d’énergie E est nécessaire pour induire, ou stimuler la désexcitation. Le photon émis lors du
retour a un état d’énergie inférieur, a la particularité de posséder la méme direction de
propagation que le photon incident et d’étre en phase avec lui. Au cours de ce processus, il y
a amplification de la lumiere avec un gain élémentaire égal a deux (Figure 2.14).

état excite

faa

FPhoton incident I\'j’/l

M\' /1\ ;V"u Photons émis identigues
e

état fondamental

Figure 2.14 Principe de I’émission stimulée [30].

On démontre que cette amplification de lumiere par émission stimulée dans un milieu matériel
excité ne peut avoir lieu que si le nombre d’électrons dans la BC (états excités) est supérieur a

celui dans la BV (états fondamentaux), le processus d’émission stimulée ayant ainsi une
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probabilité supérieure a celle de I’absorption et de I’émission spontanée. Il faut pour cela,
réaliser une inversion de population entre deux niveaux d’énergie, inversion rendue possible

grace a un <POMPAGE » d’origine électrique ou optique (Figure 2.15).
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Figure 2.15 Inversion de population par pompage et retour a I’équilibre [30].

Pour réaliser une inversion de population, il faut disposer de matériaux possédant au moins
trois niveaux électroniques disposés suivant le schéma de la figure 2.15. Un flux lumineux
d’énergie E permet d’exciter les électrons du niveau le plus bas au niveau le plus haut
(pompage 1-3). Les électrons doivent alors se désexciter plus rapidement sur le niveau 2 que
sur le 1, de fagon a ce que I’émission stimulée puisse se produire entre les niveaux.

LA CAVITE LASER (figure 2.16) permet d’entretenir le phénoméne d’émission et de
conférer au LASER ses caractéristiques particuliéres. Elle est constituée de deux surfaces
réfléchissantes, normales au flux émis de photons, qui sont distantes de d = n (A/2) ol n est un
entier quelconque. Les miroirs dont la réflectivité est proche de 100 % vont renvoyer, suivant
une direction perpendiculaire, la lumiére émise dans le milieu actif (semi-conducteur), il y
aura donc, aprés chaque réflexion, amplification de I’émission stimulée. Un des deux miroirs
réfléchissant va permettre de laisser sortir I’émission LASER qui présente les caractéristiques
suivantes :

- DIRECTIONNALITE : le faisceau émergent est fortement paralléle grace a un alignement le
plus précis possible des miroirs de la cavite.

- PONTUALITE : spot LASER (< 500um de diamétre).

- MONOCHROMATISME : seule les photons de longueur d’onde A seront retenus dans la
cavité, en raison de sa condition de résonance (d = n (A/2)); I’émission laser sera ainsi
constituée d’une seule longueur d’onde, c’est a dire d’une seule couleur.

- BRILLANCE : trés supérieure a celle des sources conventionnelles (mille soleils).
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Figure 2.16 Schéma d’une cavité LASER [30] .

La figure 2.17 représente le schéma d’une diode laser bleue dans laquelle la couche active
(responsable de I’émission) est une structure a multi-puits quantiques (In,Ga)N/GaN.

Malgré I’avancée technologique et commerciale de ces dispositifs, certains parametres
fondamentaux des matériaux utilisés restent fort peu connus. La difficulté d’élaboration de ces
matériaux et du contréle de leurs propriétés électriques (maitrise du dopage) a longtemps
limité la détermination de ces parameétres ainsi que leur utilisation dans les composants
électroniques. Le nitrure de gallium (GaN), par exemple, n’existe pas a I’état naturel, il doit
donc étre déposé sur un autre matériau (saphir, silicium ...) qui ne présente pas les mémes
propriétés structurales que le substrat. Ce désaccord altere les qualités optiques et
électroniques de ces matériaux. L’optimisation des dispositifs nécessite donc une
connaissance approfondie des paramétres fondamentaux et des effets physiques qui régissent

les propriétés optiques et électroniques de ces semi-conducteurs nitrurés.

Contact p Miroir
diélectrique

_~MPQ In,Ga. N
-
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Figure 2.17 Diode laser de type SCH (hétérostructure a confinement séparé) a multi-puits
quantiques (MPQ) [13].
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Chapitre 3 : Propriétés des alliages AlGaN et InGaN
3.1 Introduction :

Devant les enjeux économiques et stratégiques importants générés par les multiples

applications de semiconducteurs nitrurés dans les domaines civils et militaires, un effort s’est
porté sur les matériaux a base de nitrure d’éléments I11 (GaN, InGaN, AlGaN).
La solution solide (Al,Ga)N est utilisée dans de nombreux dispositifs : couche de confinement
optique dans les lasers, couche d’étalement du courant dans les DEL, couche active de
photodétecteurs UV, couches génératrices d’électrons dans les transistors a effet de champ a
gaz bidimentionnel, dispositifs & ondes acoustiques de surface, etc....

Les effets de contrainte hétéroépitaxiale et de variation du paramétre de champ
cristallin avec la composition, ne sont pas encore connus. La proximité des trois sommets de
bande de valence dans les nitrures, ainsi que I’inversion du signe du champ cristallin entre
GaN et AIN, indiquent qu’il faut en effet prendre en compte les coefficients de courbure des

trois gaps.

3.2 Propriétés du ternaire AlyGa; «N :

AlGaN a recu le plus d'attention des alliages de la famille des nitrures 111-V, en raison
de son potentiel d’applications en hétérostructure AlGaN / GaN. Depuis le premier rapport
d'une solution solide GaN-AIN en 1976 [1], de nombreux groupes ont fait la synthese
d’AlGaN. Baranov [2] a pu obtenir en1978, Al Ga;xN avec une concentration atteignant 45%
d’aluminium. Les mesures par rayons X ont montré que tous les échantillons sont de
conductivité de type n, ayant une mobilité décroissante en fonction de la fraction molaire x ;
et ils contiennent de petites régions d’AlGaN cubiques [3].

L'étude la plus complete a ce jour sur les propriétés d’AlGaN a été réalisée par Yoshida [4], il
a signalé la variation de la concentration des électrons, la mobilité, la résistivité, la constante

de réseau et le gap, en fonction de x sur toute la gamme d'alliage (Figure 3.1).
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Figure 3.1: La dépendance, a la température ambiante, par rapport a la teneur en aluminium
dans I’alliage AlGaN de : a) I’énergie de gap, b) la constante de réseau, c) la résistivité p, la
concentration n et la mobilité des électrons p [3].

Pour une concentration d’Al allant de zéro a 0.40, la constante de réseau d’AlyGa; «N a

tendance a étre plus petite. La résistivité passe de 10* Q.cm & 10° Q.cm, et la concentration de
transporteurs diminue, passant de n = 2 x 10%/cm® a n = 10%"/cm?.
L’alliage AIxGal-xN sert souvent de barriere de confinement dans les structures
optoélectroniques a base de nitrures. La connaissance de ses propriétés et la maitrise de sa
croissance sont donc des objectifs impératifs pour développer de nouveaux composants, en
particulier dans le domaine de I’UV lointain. En premiéere approximation, ses paramétres de
maille peuvent se déduire des parametres de GaN et AIN, par interpolation linéaire (la loi de
Végard). Les masses effectives, ses coefficients mécaniques et ses coefficients de Varshni
peuvent souvent étre approximés par interpolation linéaire des coefficients de GaN et AIN
selon I’équation (3.1). Mais pour obtenir des valeurs plus précises, cette interpolation n’est
pas suffisante.
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aaixGalxN=X.aaIN + (1-X).acan (3.1)
3.2.1 Variation du gap d’AlyGa;xN, en fonction de la fraction de mole x (Al)
Une des propriétés clés d’un alliage est la dépendance du gap sur la composition. Ce

gap augmente avec la fraction molaire Al, selon la relation (3.2).
Eg(x) = XEg(AIN) + (1-x)Eg(GaN) - bx(1-x) (3.2)
En remplacant Eg (AIN) et Eg (GaN) par leurs valeurs a 300K, b=1, dans la relation (3.2),
nous trouvons les équations suivantes [5] qui donnent le gap du AlyGa; xN en fonction de x :

Egi(x) = x*- 1.64x + 3.3 eV (cubique) (3.3)
JLEgz(x) =x?+1.98x +3.43eV  (hexagonal) (3.4)
L’énergie du gap augmente, et le sommet de la bande de valence au point T, se déplace vers le
bas quand le taux d’aluminium augmente.
Dans la figure 3.2, nous représentons la variation du gap d’AlGa;«xN en fonction de la

fraction de mole Al.
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Figure 3.2: Variation du gap dans AlyGa;xN, en fonction de la mole Al [5].

Pour le gap direct, il ya une variation linéaire par rapport a la composition ; tandis que
pour le gap indirect, il ya une variation non linéaire. Les deux courbes se croisent pour une
composition de 57% d’aluminium comme le montre la figure 3.3, représentant la variation
des énergies des vallées T" et X en fonction de x (a), ainsi que la variation de 1’énergie de gap
en fonction de x avec et sans contraintes (b).
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Figure 3.3: A : Variation du gap en fonction de la composition de I"alliage AlxGa;«xN cubique
en fonction de la concentration en aluminium [6], B : méme variation calculée pour la phase
hexagonale des alliages avec et sans contraintes [7].

3.2.1.1 Bowing:

Le bowing est généralement positif pour les alliages 111-V, c'est-a-dire que le gap de
I'alliage est plus petit que le résultat de l'interpolation linéaire, et peut en principe étre fonction
de la température. L’origine physique du bowing peut étre attribuée a des troubles effets créés
par la présence de différents cations-anions. Le bowing a été généralisé pour les termes
quadratiques dans la composition de lalliage. Il exprime les extensions de plusieurs
paramétres de bande ; ainsi, dans certains cas il peut étre attribué a des mécanismes physiques
specifiques. Mais parfois, il peut simplement correspondre aux parametres empiriques ou
données expérimentales.

Les premiéres études de la dépendance énergétique sur la composition, ont signalé un
bowing petit. Comme pour tout alliage, la mesure du paramétre de courbure du gap est
difficile, et donne des valeurs différentes selon les conditions de croissance. Il faut noter que
la barre d’incertitude est large, et une des raisons supplémentaires de cette incertitude est
I’élargissement inhomogene des transitions optiques, qui suit une loi simple due a I’effet de
désordre d’alliage [8], [9]. D’apres les spectres de PL et les mesures d’absorption, le
paramétre de bowing est de 1.0eV [10], cette valeur continue d'étre largement utilisée dans les
calculs de la structure de bandes, méme si un certain nombre d’études plus récentes mettent

en question les conclusions de ces travaux.

3.2.2 Dopage [11]:
Du fait de I’approfondissement des niveaux donneurs et accepteurs avec la
composition en Al, le dopage du (Al,Ga)N est plus difficile que celui du GaN. Il ne pose
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cependant pas de probleme jusqu’a xa = 0.42 pour le dopage n, et jusqu’a xa = 0.13 pour le
dopage p.

3.2.2.1 Dopage de type n [11]

Les nitrures d’éléments du groupe Il ont un dopage résiduel de type n, avec une
concentration en porteurs libres supérieure ou égale & 10'® cm™ [12]. Ce dopage résiduel est
principalement d0 a certaines impuretés (Si et O). Divers éléments peuvent étre utilisés pour
le dopage de type n mais le plus courant est le silicium. Dans GaN, les atomes de Si se logent
principalement sur les sites du Ga, car Si a un rayon de covalence plus proche de celui de Ga
que de celui de N.

Dans I’alliage AlyGa;xN non dopé, I’effet de localisation des porteurs augmente avec
la concentration en aluminium ; et au-dela de 50%, I’alliage n’est plus semi-conducteur mais
isolant. Lorsqu’on dope avec du silicium, cet alliage & forte teneur en aluminium ; on constate
une forte augmentation de la conductivité & partir d’une concentration de Si dépassant 10
cm™. On a alors un semi-conducteur dopé n. On sait & I’heure actuelle doper n les alliages
AliGa;xN pour toutes les teneurs en aluminium, y compris 100% (AIN). Il est toutefois
important de noter qu’il existe une limite supérieure dans le dopage de type n par le silicium.
Si la concentration atomique de ce dernier dépasse 3x10'°cm?, un phénomeéne d’auto-

compensation se produit, et AIN devient a nouveau résistif.

3.2.2.2 Dopage de type p [11]

Le dopage de type p des nitrures est particulierement complexe. Divers accepteurs ont
été étudiés (notamment Li, Na, K, Be, Zn et Ca) mais le seul efficace semble étre le
magnésium (Mg) du fait de sa plus grande solubilité dans GaN. Le probléme majeur du Mg
est que son énergie d’activation est élevée, et elle augmente encore avec la concentration en
aluminium. Ainsi a la température ambiante, seulement quelques pourcents d’atomes de Mg
sont ionisés. Pour une concentration typique de 10*°cm™, la concentration des trous est de
I’ordre de quelques 10*"cm™ [13]. Par ailleurs ; les atomes de Mg ont tendance & s’accumuler
sur les cceurs des dislocations, ce qui laisse autour de celles-ci des régions appauvries en Mg
dont les propriétés électriques sont altérées. La qualité cristalline du matériau dopé est
également dégradée, car Mg facilite I’apparition de défauts structuraux (inclusions, domaines
d’inversion). L hydrogene souvent présent pendant la croissance, joue un réle important lors
du dopage au Mg. Dans le cas de la croissance par dépbt en phase vapeur avec précurseurs
organométalliques (MOCVD), les atomes de Mg doivent étre activés par irradiation
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électronique ou par recuit thermique sous N, pour dissocier les complexes Mg-H. En outre ;
dans le cas de la croissance par épitaxie par jets moléculaires (MBE), la présence d’atomes
d’hydrogéne catalyse I’incorporation du Mg, sans que I’hydrogéne soit lui-méme incorporé.
Le taux d’incorporation dépend également beaucoup de la polarité de la surface et le cas le
plus favorable est la polarité gallium (jusqu’a 30 fois plus d’atomes incorporés par rapport a la
polarité azote). Les progrés dans le dopage p, sont toutefois trés encourageants.

3.2.2.3 Codopage [11]
Dans AlygsGapg2N le codopage Mg-O a permis d’atteindre des concentrations de
dopants [Mg] =1.3x10%cm™® et [0] = 3.4x10'®cm™ correspondant également & une

concentration en trous de 2x10™cm>[14].

3.2.2.4 Dopage modulé spatialement [11]

Le dopage modulé spatialement (appelé &-dopage) augmente la conductivité dans
I’échantillon, et améliore la qualité du matériau (réduction de la densité de défauts, de
compensation et de dislocations).

3.2.3 Réalisation de super réseaux [11]

Dans un super réseau ; les effets des polarisations spontanée et piézoélectrique créent
une oscillation périodique des bandes, qui entraine I’ionisation des accepteurs profonds. 1l en
résulte une accumulation de porteurs dans des nappes de trous (hole sheets). La concentration

des porteurs augmente d’un ordre de grandeur par rapport au matériau massif.

3.2.4 Contacts ohmiques [11]

La réalisation de contacts ohmiques de bonne qualité sur AlGa;.xN a forte teneur en
aluminium dopé n et p, est essentielle pour I’injection de courant.

Les contacts ohmiques a base de Au, Ag, Ti/Al, Ti/Al/(Ti, Ni, Mo, Pt)/Au, sur GaN
dopé n, admettent une résistivité surfacique de I’ordre de 4x107 Q.cm? & 10® Q.cm? [15].

En ce qui concerne AlyGa;«xN, un probleme se pose pour les fortes concentrations en
aluminium car le matériau devient isolant. Entre 45% et 50% d’aluminium, la résistivité passe
de 374Q.cm 4 plus de 10°Q.cm [16]. Lorsque cet alliage est dopé n, divers empilements de
couches métalliques tels que Ti/Al, Ta/Ti/Al, Ti/Ta/Al et Al/(Ti, Ni, Mo, Pt)/Au, permettent
d’atteindre typiquement des résistivités surfaciques entre 10°Q.cm® et 10°Q.cm?® [17].
Toutefois ; la réalisation de contacts ohmiques sur AlyGa;xN dopé p, pose des problémes
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propres qui ne sont que partiellement surmontés. Le premier probleme que nous avons déja
évoqué, est la difficulté de faire croitre des alliages dopés p de bonne qualité ayant des
concentrations élevées de trous. Le second probléme est I’absence de métaux dont le travail
de sortie électronique soit supérieur a celui de AlxGa;.xN dopé p, et de ses dérivés. Des

contacts a base de nickel et d’or, ont été réalisés avec succes.

3.3 Propriétés du composé ternaire InyGa;.xN [3]

L’alliage InGaN est essentiel pour reconstituer la lumiere bleue dans les diodes lasers
(LD) et électroluminescentes (LED). Cette importance justifie la recherche d'une
compréhension approfondie de la majeure partie de ses propriétés. Malheureusement, il y’a
encore beaucoup de désaccord sur les parameétres fondamentaux comme par exemple le

bowing de I’énergie de gap.

3.3.1 Formules de Vegard et Phillips

Certaines propriétés (Y) comme le parametre de maille, la polarisation et les
constantes piézoélectriques, peuvent étre déduites par interpolation linéaire suivant la loi de
Vegard :
Y (In1-xGaxyN)=(1-x) Y (In)+x.Y (GaN) (3.5)

Avec une erreur inférieure a 2% pour n'importe quelle valeur de x (0<x<1).

3.3.1.1 Variation du gap d’InyGai«N, en fonction de la fraction de mole x (In)
Pour I'énergie de bande interdite, I'équation (3.5) ne convient pas, il faut utiliser la
relation quadratique de J.C. Phillips :
E =xE +@0-x).E —-x(0-x).b (3.6)
Ou b est le paramétre de courbure (bowing parameter).
En remplagant Eg(InN) et Eg(GaN) par leurs valeurs a 300K, et en prenant b=1, nous
trouvons les équations qui donnent le gap d’InyGa;xN en fonction de x [5] :
Egi(X) = x*- 2.41x +3.3eV  (cubique) (3.7)
JLEgz(x) =x?-2.43x +3.43eV (hexagonal) (3.8)
L’énergie du gap diminue, et le sommet de la bande de valence au point T se décale vers

le haut, quand la composition d’indium augmente.
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Figure 3.4 : Variation du gap d’In,Ga;-xN, en fonction de la fraction de mole In [5].

3.3.1.2 Bowing
Le comportement exceptionnel du gap de cet alliage reste une issue a controverses. Le
paramétre b mesuré, varie de 1 a 5eV [17] ; cette variation serait due partiellement a la qualité
des films d’alliages étudiés. 11 y’a aussi des difficultés expérimentales rapportées a la méthode
utilisée pour mesurer le gap optique. Les incertitudes sont en partie une conséquence du fait
que la plupart des études expérimentales ont été portées sur des échantillons ou la
concentration d’In était assez petite (x<0.25) [18].

Les premiéres études suggerent un bowing entre 0 et 1.0eV [19]. D’autres recherches
plus récentes prévoient b=1eV pour InGaN cubique [20], alors qu’on s’attendait a la méme
valeur pour les deux structures. Beaucoup d’études annoncent un bowing égal a 1eV pour

I’alliage InGaN.

3.3.2 Stabilité et solubilité [21]

La réalisation d’un alliage ternaire (InGaN) a partir des deux composeés binaires (GaN
et InN) ayant des énergies et des longueurs de liaison différentes, n'est pas chose facile. Pour
certaines valeurs de X, des problémes de miscibilité se posent et des lors, il y a ségrégation
pour minimiser I'énergie totale. A une température de croissance de 800°C, Ho [22] a trouveé
théoriqguement une miscibilité de 6% de I'indium dans GaN. En diminuant la température, on
augmente la miscibilité mais au détriment de la cristallinité [23].

La température critique (température a partir de laquelle tous les composés sont
stables) est atteinte pour une composition en In de 0.39, et vaut 1417°C [24] ; alors qu’a partir
de 500°C, des gouttelettes métalliques d'indium se forment en surface. Ces études montrent
donc qu'a température ambiante (de méme qu'aux températures habituelles de croissance),
presque tous les composés d’InyGa; <N sont instables, or la croissance d'InGaN pauvre en

indium (x;n<0,3) est realisée facilement de nos jours.
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3.4 Elaboration des alliages ternaires [13]
3.4.1 AlGaN

La performance des dispositifs électroniques ou optoélectroniques, est optimisée au
moyen d’hétérostructures obtenues a partir des alliages. Les dispositifs a base de nitrures des
éléments 111, consistent par exemple, en une structure de puits quantiques AlGaN/GaN ou
InGaN/GaN. L’élaboration des alliages ternaires est intéressante pour les applications en
optoélectronique puisque I’énergie du gap des nitrures peut aussi étre modulée. Les
applications potentielles du GaN & la réalisation des dispositifs optoéelectroniques dans la
gamme du bleu a 'UV du spectre, dépendent fortement de I’élaboration des alliages
contenant du GaN avec InN et AIN.

3.4.1.1 Principe

Le principe d’élaboration des alliages ternaires a partir d’un composé binaire est
illustré sur la figure 3.5. Partant de la couche binaire (BC), on se place dans des conditions
riches en élément C (N dans le cas des nitrures) et on envoie ensuite I’autre métal A (In ou Al)
pour compléter le déficit du métal B (Ga dans le GaN).

A :
E i+ Plateau du bmaire
) Platean du temaire | a0C
2 & '
1
1K
gl =i
al £¢
5] =2
[ o om
O (=i |
[ 5] frilier |
b =]
=] &8
E ?i E Riche-metal (B)
g ) Ly :
=l =¥ :
]

!
D meee (B)

Figure 3.5 : Principe d’élaboration des alliages ternaires [13].

En changeant le rapport des deux matériaux concernés, il est possible d’avoir des
alliages dans toute la gamme de composition. Mais le mécanisme est complexe, et implique la
mobilité des espéces en surface, la dépendance du coefficient d’incorporation a la température
de substrat, les possibles effets surfactants...Ces facteurs rendent difficile le contréle de
I’élaboration des alliages, a la fois pour une composition désirée et pour une bonne qualité
optique.
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3.4.1.2 Incorporation d’Al dans GaN [13]

Etant donné que GaN et AIN hexagonales sont thermiquement stables dans la gamme
de température 600 a 750°C, on peut supposer que le coefficient d’incorporation de Ga et
d’Al est grand dans des conditions de déficit de métal, a une température donnée. On ajuste le
flux de Ga pour déposer GaN dans des conditions riche N, puis on ajoute un flux
supplémentaire d’Al pour déposer AlGaN. Les oscillations de RHEED permettent d’estimer
la vitesse de croissance de cet alliage et de suivre le comportement de ces espéces quand elles
sont sur le front de croissance. L’évolution des oscillations de REED dans le cas de I’alliage

AlGaN est représentée sur la figure 3.6.
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Figure 3.6 : Evolution des oscillations de RHEED en fonction de la température de la cellule
d’Al en présence de Ga sur GaN. Pour I’ajustement des conditions riche N du GaN, la
température de la cellule de Ga est fixée a 980°C, le flux de N, est de 0.5ccm. La température

du substrat est de 700°C [13].

A faible flux d’Al ; pour une température d’aluminium supérieure & 1090°C, la période
dans I’ensemble des oscillations RHEED  est constante. Ceci permet de déterminer la
vitesse de croissance d’AlGaN en prenant I’inverse de la période des oscillations de RHEED.
Pour des températures inférieures ou égales a 1090°C, il y a apparition de trois transitions au
début de la variation de I’intensité de RHEED. Dans la gamme de températures (1100-
1130°C) de la cellule d’Al, on n’observe que ce transitoire. Pour un flux d’Al plus grand et

une température supérieure & 1130°C, on remarque a nouveau les oscillations au-dela du
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transitoire, avec une période plus grande que ce dernier. Cette différence des oscillations de
RHEED pour différentes températures d’Al, indique une modification de la cinétique des
espéces en surface. Dans la figure 3.7 a, on remarque que le transitoire d’une seule oscillation
est présent quand la surface de GaN est exposée a I’Aluminium seul ; tandis que lorsqu’elle
est exposée a I’ensemble d’Al et Ga, il ya trois oscillations (Figure 3.7 b).
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Figure 3.7 : Evolution du transitoire en fonction du flux d’Al quand la surface de GaN est
exposée (a) a Al seul, (b) a I'ensemble Al et Ga sur la surface de GaN. Pour ce dernier cas, la
température de la cellule de Ga est fixée a 1030°C [13].

La variation de I’inverse du temps du transitoire correspond a la variation de pression
de vapeur d’Al qui change quand on varie la température de la cellule. En effet ; quand la
quantité d’Al devient importante sur la surface de GaN, Al a tendance a s’accumuler sans
s’incorporer.

La vitesse de croissance est déterminée a partir des oscillations de période constante. Pour les
faibles flux d’Al, la vitesse de croissance est similaire a celle du binaire méme si le flux de Ga
est important, car I’incorporation d’Al compléte le deficit de Ga et mene vers le binaire.

Lorsque la quantité d’Al est importante sur le front de croissance, I’aluminium ne s’incorpore
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pas entierement et il a tendance a s’accumuler en surface. Ceci est d au fait que la réduction
d’Al peut étre induite par le Ga.
En conclusion, la variation de la vitesse de croissance observeée par les oscillations de RHEED
jusqu’au plateau, refléte une variation de la composition de I’alliage. Au dela du plateau, un
transitoire di a la formation d’une couche métallique perturbe I’analyse des oscillations
RHEED. A fort flux d’Al en présence de Ga, I’incorporation de Ga est fortement réduite due a
sa grande taille ; et I’incorporation d’Al devient préférentielle, due a sa petite taille. Ceci
implique que pour les forts flux d’Al, on aura tendance a déposer AIN plutdt que AlGaN.
3.4.1.3 Incorporation de Ga dans AIN [13]

Pour la situation inverse ; quand on incorpore Ga dans AIN, les résultats d’oscillations
de RHEED sont reportés sur la figure 3.8.
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Figure 3.8 : (a) Evolution des oscillations de RHEED en fonction de la température de la
cellule de Ga en présence d’Al. La température du substrat est de 700°C et le flux de N est de
0.5. (b) Vitesse de croissance de I’alliage AlGaN en fonction de la température de Ga en
présence d’Al avec les températures suivantes 1020°C (carrés fermés), 1060°C (cercles
fermés), 1100°C (losanges fermés) et transitoire avec 1100°C (losanges ouverts) [13].

On remarque une grande similitude avec le cas précédent. La période des oscillations
reste constante pour une température de Ga donnée, et elle augmente quand T, augmente. Ce

comportement est observé jusqu’a une tempeérature de Ga équivalente au plateau de la
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steechiométrie. Donc ; la croissance de I’alliage en présence d’Al se fait dans le mode couche
par couche, et I’incorporation de Ga n’est pas limitée par la présence d’Al. Lorsque T, est
petite et Tas est élevée, la vitesse de croissance atteint le plateau de la steechiométrie, car
I’incorporation de Ga compléte le déficit de métal jusqu’a la vitesse de saturation (losanges
fermés et carrés fermés sur la figure 3.8 b). Pour un fort flux de Ga et une température
Tea>1040 °C, les oscillations disparaissent et seul le transitoire est observé.

En conclusion, les remarques sur I’ajout de Ga dans AIN sont similaires & celles observées
dans le cas de I’ajout de I’Al dans GaN. L’augmentation de la vitesse de croissance jusqu’au
plateau doit correspondre a une variation de la composition de I’alliage, alors que le

transitoire observé a fort flux de Ga refléte une accumulation de métal en surface.

3.4.2 InGaN
3.4.2.1 Incorporation d’In dans GaN [13]

Les mesures des oscillations de RHEED en régime riche N, sont représentées par la
figure 3.9.

Tin = 855 °C Ty = 885 °C
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Figure 3.9 : Evaluation des oscillations de RHEED en fonction de la température d’In lors de
la croissance d’une couche d’InGaN a 650°C. Le flux de N, est fixé a 0.5. La croissance de la
couche de GaN a été préalablement ajustée sous condition de déficit de métal avec le gallium
a 1020°C [13].

La vitesse de croissance augmente légérement avec la température d’In pour une température
du substrat de 650°C alors qu’elle reste constante pour une température de 700°C.
L’incorporation d’In est négligeable a la température de 700°C. Ce comportement est en
accord avec les observations sur les alliages InGaN hexagonaux.
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3.5 Croissance des ternaires Al,Ga;xN [11]
3.5.1 Difficultés spécifiques

La croissance d’AlGa;xN est relativement complexe car la mobilité des atomes d’Al
en surface est plus faible que celle des atomes de Ga ; et Al tend a réagir préférentiellement
avec I’azote. De plus, les fluctuations locales dans la composition de I’alliage sont
relativement importantes. Premiérement ; I’alliage peut subir un réarrangement atomique
pendant la croissance, générant spontanément une succession de super réseaux AIN/GaN de
périodicité variable selon les rapports des flux des différentes espéces [25]. Deuxiemement,
Al a tendance a s’accumuler autour des dislocations, ce qui crée des régions appauvries en Al
a quelques nanometres des cceurs des dislocations [26]. Les zones riches en Al ont des teneurs

jusqu’a 70% supérieures aux zones appauvries.

3.5.2 Diagramme de croissance classique d’AlyGa;«N en MBE [11]

Pour obtenir des couches d’AlxGal-xN ayant de bonnes propriétés structurales sans
utiliser de surfactant, il est nécessaire d’effectuer la croissance a haute température de substrat
(>700°C) et dans des conditions "riche métal". Comme avec GaN, on peut tracer un
diagramme de croissance donnant les flux des différentes espéces, en fonction de la
composition de I’alliage visée (figure 3.10). Lorsque le flux des deux métaux est trop élevé
(au-dessus de la ligne de triangles inversés), il y a accumulation de métal en surface puis
formation de gouttelettes. Lorsque I’on est au contraire en régime "riche azote" (en dessous de
cette ligne), la surface est rugueuse.
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Figure 3.10 : Diagramme de croissance d’AlxGal-xN (Tsubstrat = 730°C) [27].
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3.5.3 Utilisation de I’indium comme surfactant [9]

L’indium peut jouer le role de surfactant dans la croissance des alliages AlyGa;xN

comme dans celle de GaN. Dans ce cas, une monocouche d’indium recouvre la surface de

I’échantillon en cours de croissance et modifie la cinétique de diffusion des différentes

espéces. La qualité structurale du matériau est améliorée. Le nouveau diagramme de

croissance, modifie par la présence d’indium, est représente sur la figure 3.11.

35 T T T T T T
® Flux Al
30F o FluxGa
v !
asl Flux Al + Flux Ga
Flux N 'v .
W 20F N, v R
= B .
= 45k G-
T ! -~ )
b = o
= o,
i 1.0+ _ - ‘L,_‘DEI
05} ,,,f" Tl
- -
0.0 ',--‘ [
i 1 1 1 i
0.0 02 0.4 0.6 08 1.0

Al Mole Fraction

Figure 3.11 : Diagramme de croissance d’AlxGal-xN avec In comme surfactant
(Flux indium = 0.08 mc/s et Tsubstrat = 680°C) [27].

Le flux d’indium nécessaire pour maintenir une monocouche stable en surface dépend

de la température du substrat et de la composition visée de I’alliage (figure 3.13). A ces

températures, la ségrégation de I’indium sur le front de croissance se fait sans incorporation.

On a donc bien un alliage ternaire et non un quaternaire.
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Figure 3.12 : Flux d’indium en fonction de la température du substrat (a)

et en fonction de la composition de I"alliage (b) [9].
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3.6 Croissance de I'InGaN

La solution solide InyGa;.xN pose plusieurs problémes. Tout d’abord, elle est I’objet
d’une décomposition dés les faibles concentrations en In pour les températures de croissance
typiques, ce qui a été vérifié expérimentalement. Cette décomposition de I’alliage fait que les
propriétés de la solution solide (Ga,In)N sont fortement dépendantes des conditions et des
méthodes de croissance. Les propriétés sont trés variables selon la littérature [9].
Le désaccord de maille entre GaN et InN étant important, une croissance pseudomorphique se
traduit par une forte élongation selon I’axe c, dont il faut tenir compte dans les mesures de
composition usuelles en diffraction de rayons X [3].

3.7 Détermination de la composition des alliages [13]
3.7.1 Détermination de la composition de I’AlGaN

La croissance de I’alliage ternaire AlyGa;xN cubique s’effectue a la steechiométrie, en
partant de la courbe de croissance du binaire (AIN ou GaN) dans des conditions "riche
azote" ; puis I’élément manquant (Ga ou Al) est ajouté pour combler le déficit de métal. Le
rapport des flux des deux métaux (qui dépend des températures des cellules d’effusion)
permet de contrbler la composition de I’alliage. Cette composition est tres importante pour
I’ajustement de la longueur d’onde d’émission de la couche active a base d’AlGaN ou
d’InGaN. Les oscillations de RHEED permettent de calibrer la composition des alliages et
d’étudier d’autres phénomenes liés a la croissance de couches d’alliage. Cette composition
dépend également de plusieurs autres facteurs notamment la mobilité des especes en surface,
leur coefficient d’incorporation pour une température donnée de substrat et de possibles effets
surfactants [28].

3.7.1.1 Principe [13]
I1'y a trois méthodes pour trouver la composition d’un alliage :
e Une mesure in situ au moyen des vitesses de croissance, a partir des oscillations de
RHEED : cette méthode est peu précise.
e Une mesure du rapport des flux des deux composés de I’alliage en temps réel (par
exemple Ga et Al ou In et Ga). Cette méthode suppose que les coefficients de collage
de ces deux espéces sont identiques. En pratique, cette hypothése est vérifiée et la

composition obtenue par cette méthode est assez précise.
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e Une analyse a partir du spectre rétrodiffusion de Rutherford (RBS) obtenue sur une
série d’échantillons correspondant a des couches épaisses de I’alliage. C’est la
technique est la plus précise mais elle ne peut se faire qu’a postériori [11].

Pour trouver la composition en utilisant la deuxiéme méthode qui est assez précise, plusieurs
approximations doivent étre faites :

1/ 1l faut faire la croissance en excés d’azote ; en effet, la croissance est limitée par les
éléments 111 et les vitesses mesurées sont directement proportionnelles a I’incorporation des
metaux Ga et Al

2/ 1l faut aussi faire des hypothéses sur les coefficients de collage du Ga et d’Al.

En utilisant le rapport des flux pour déterminer la composition X dans I’AlGaN (en excés de

N), nous avons :

X
Ga — aGa¢Ga (39)
X a Ay Pa
y o~ 1
D’ou: x, :a—¢ (3.10)
1+ Ga 't Ga
AP

Nous supposons que les coefficients de collage o du Ga et d’Al sont identiques :

1

Xp = s (3.11)
1+ ¢
N
Les flux  sont évalués a partir de pressions partielles équivalentes, I’équation (3.11)
devient :
Xa = L (3.12)
Al — .
14 Oca Fea [Ma [Tea

On Pa VMg, \ Ty
Le terme (oca/oa)) = 0.93/1.67 vient de la sensibilité de Jauge pour chaque élément, le terme

m Al
mGa

= 0.6221 est le rapport des masses des éléments 111 concernés, Pga/Pa est le rapport

des pressions, Ta/Tga est le rapport des températures [13]. L’équation (3.12) devient alors :

1
Xal = (3.13)

1+ 0.346@ Te

Al Al

A I’aide de cette formule, on peut ajuster la composition des couches d’AlGaN en fonction
des flux de Ga et d’Al.
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L’obtention de la composition de I’alliage par les mesures RBS, est indépendante de ces
hypothéses. La figure 3.13 présente un spectre RBS d’une structure de trois couches ayant des

compositions d’ Al différentes.
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Figure 3.13 : Spectre RBS d’une structure de deux couches : Alys,Gag 3sN et Alyp4GaosN
déposeées sur une couche tampon de GaN [13].

La hauteur de marche indique la composition Xa;, alors que la largeur de chacune des
marches donne une information sur I’épaisseur de la couche analysée.

Les résultats obtenus avec les trois méthodes sont représentés sur la figure 3.15.
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Figure 3.14 : Teneur en gallium d’AlxGal-xN (déterminée selon 3 méthodes), en fonction de

la température de la cellule d’aluminium [29].

85




3.7.2 Détermination de la composition de I’InGaN [13]

D27 |

Vitesse de croissance (MC/s)

720 740 760 780 200 B20 240 860 880 000
Tempeérature de cellule d’In (°C)

Figure 3.15 : Vitesse de croissance de I’alliage InGaN, déterminée a partir des oscillations de
RHEED pour deux températures de substrats utilisées. Les cercles fermés correspondent a la
vitesse déterminée a T =700°C, et les carrées fermés a T =650°C [13].

La vitesse de croissance est faible entre le binaire et le ternaire avec la composition mesurée
par RBS (figure 3.16).

In,Ga;. N

™ GaN

Mb de parficules

T R - —
500 1000 1500 2000

Energie (keV)

Figure 3.16 : Spectre de RBS d’une couche de B-InGaN déposée a 650°C. Avant le dépot de
la couche InGaN, la couche de GaN a été ajustée dans des conditions de croissance sous

déficit de métal avec Ga fixe a 1020°C (v2,, =0.225). Un flux supplémentaire d’In a éte

ajouté avec T, =815°C (qui fait remonter la vitesse de croissance a Vngan=0.27) [13].

Une composition en In de 6% a été obtenue, alors qu’on s’attendait & 17% d’apres le rapport
de vitesse de croissance. Cet écart s’explique par une augmentation de I’incorporation de Ga
en présence d’In, c'est-a-dire que I’indium joue le réle de surfactant dans les conditions de
croissance. Les mesures de RBS montrent que I’incorporation d’In dans GaN est nulle pour
des températures supérieures a 670°C. En effet; I'utilisation de basses températures est

préférable pour la fabrication des couches d’InGaN avec une forte composition d’In. Mais la
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qualité structurale des couches déposées a basse température est moins bonne que celle des
couches déposées a des températures élevées. Un compromis doit étre établi entre qualité et
composition maximale en In. Pour 670°C, il y a une teneur nulle en indium [13] ; et pour
650°C, une teneur de 6% [13]. Ceci met en évidence I’effet surfactant de I’In pour la

croissance de GaN a une température de croissance élevée.

3.8 Etude des priorités optiques d’AlGaN et d’InGaN

En raison de la présence des défauts qui introduisent des niveaux d’énergie dans la
bande interdite, la mesure du gap n’est pas tres précise et donc I’étude des propriétés optiques
des alliages est difficile. Par ailleurs, les mesures de photoluminescence sont limitées jusqu’a

une composition en Al de 70%.

3.8.1 Vitesse de saturation dans AlyGa;«N et InyGa;«N, en fonction de x
Selon I’ajustage fait par Anwar et al. [30] ; la vitesse de saturation est donnée par le

tableau 3.1, ou les constantes a, b et ¢ dépendent du dopage.

V (X)=a+bx+cx? (x10'cm/s)
Nqg Al,Ga; 4N In,Ga;«N
a b c a b c
10" cm’® 1.3425 0.574 -0.3215 1.3286 0.3657 -0.2857
10®cm?® 1.3045 0.646 -0.3545 1.3064 0.3668 -0.2767
10" cm’® 1.290 0.3708 -0.3632 1.2675 0.4309 -0.3081

Tableau 3.1 : Les constantes a, b et ¢, pour le calcul de la vitesse de saturation en fonction de
la fraction molaire [30].
3.8.1.1 Vitesse de saturation des électrons dans AlyGa; «N [5]
Avec I’augmentation de la fraction de mole Al, la vitesse de saturation augmente
indépendamment de la température. Elle montre une faible dépendance sur la concentration de

dopage.
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Figure 3.17 : Vitesse de saturation des electrons dans AlyGa;xN, en fonction de la fraction de
mole Al [5].

3.8.1.2 Vitesse de saturation des électrons dans In,Ga;.«N

La vitesse de saturation varie peu avec la concentration de dopage dans InGaN.
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Figure 3.18 : Vitesse de saturation des électrons dans InGaN, en fonction de la fraction de

mole In [5].

3.8.2 Mobilité des électrons dans Al,Ga;xN et In,Gai«N, en fonction de x

A faible champ, selon I’ajustage fait par Anwar et al. [30]; la courbe décrivant la mobilité

des électrons dans ces alliages, est approchée par I’équation donnée dans le tableau 3.2 ou a, b

et ¢ sont des parametres dépendant de la température.

u(x) =a+ bx + cx” + dx° cm’/V-s

T Al,Ga; xN InGaixN
a b c d a b c d
100K | 17879 | -1925.6 | 1071.4| -520.8 480.1 595.9 | 4563.5| 1273.2
300 K | 1157.9 | -1329.6 | -283.7 | 671.3 465.3 755.1 -61.5 676.4
500 K 815.6 -1331.6 | 427.6 298.4 347.1 244.1 279.4 226.9

Tableau 3.2 : Les constantes a, b et ¢, pour le calcul de la mobilité en fonction de la fraction

molaire [30].
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3.8.2.1 Mobilité des électrons dans AlGaj.xN, en fonction de x [5]

Sous condition faible champ ; en augmentant la fraction de mole Al, la mobilité chute
(figure 3.19). Cela est d0 en partie a la masse effective qui est plus grande dans la vallée
centrale dans AIN, comparée au GaN. De plus ; quand x augmente, la dispersion des phonons
acoustiques augmente pendant que la dispersion des phonons optiques polaires décroit. La

dispersion des impuretés ionisées reste le troisieme processus compétitif.
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Figure 3.19 : Mobilité des électrons dans AlyGa; xN, en fonction de la fraction de mole Al[5].
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3.8.2.2 Mobilité des électrons dans InyGa;.«xN, en fonction de x [5]
Nous représentons la mobilité, a faible champ, en fonction de la fraction de mole In
dans In,Ga;«N, a la température ambiante (figure 3.20).
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Figure 3.20 : Mobilité des électrons dans InyGa;xN, en fonction de la fraction de mole In [5] .

En augmentant la fraction de mole In, la mobilité croit, due a la diminution de la masse
effective dans la vallée centrale. Contrairement a I’AlGaN, la dispersion des phonons optiques
polaires est le mécanisme de dispersion dominant, sans tenir compte du dopage et de la
fraction de mole In. La dispersion des phonons acoustiques dépend peu de la concentration de
dopage et de la fraction de mole In. Cependant, la dispersion des impuretés ionisées décroit
avec la fraction de mole In et dépend légérement de la concentration de dopage.

89



3.8.3 Longueurs d’onde émises par AlxGaixN et InyGai.«N, en fonction de x [5]

Un grand progres a été accompli en optoélectronique avec les diodes luminescentes

bleues, vertes et rouges, pour le stockage optique ; en électronique, avec des dispositifs
opérants en haute puissance, haute température et haute fréquence. Les diodes émettrices de la
lumiere, a base de semi-conducteurs, constituent un potentiel considérable pour remplacer les
sources lumineuses classiques. Les diodes émettant dans la gamme infrarouge et le visible
allant du rouge au vert sont maitrisées. En revanche, I’élaboration de structures permettant
d’émettre dans les plus courtes longueurs d’onde afin de couvrir la gamme optique bleue et
UV est moins avancée.
Il est possible d’envisager des dispositifs d’optoélectronique a base de GaN, fonctionnant a
des longueurs d’ondes allant du rouge a l'ultraviolet. En effet, les alliages ternaires des
nitrures des éléments du groupe I, ont un gap variant entre 1.9eV (650nm) et 6.2eV
(200nm), en fonction de leurs compositions. La premiére caractéristique d’un dispositif
optoélectronique est sa longueur d’onde d’émission qui définit le type de rayonnement. Si le
rayonnement est visible, elle correspond a une couleur, le blanc étant la somme de ces
couleurs. Les trois couleurs fondamentales (rouge, verte et bleue) permettent de générer
n’importe quelle couleur, avec des taux bien déterminés. De la raie d’émission, on détermine
la pureté de la couleur émise par une source monochromatique.

La longueur d’onde A et I’énergie du gap Eg sont reliées par la relation : Eg=hxv=hxc/A,
ou h est la constante de Planck et ¢ est la vitesse de la lumiére. A est alors donnée par :
A=hxc/Eg. Nous calculons la longueur d’onde émise par AlGa;xN (et In,Ga;«N), en fonction
de la fraction de mole Al (et In). En appliquant la relation (3.14) [5] (ou A sera en nm et Eg en
eV), nous allons commettre une erreur relative qui sera inférieure ou égale & 5x10™.

A (x) =1240/Eg (X) (3.14)

3.8.3.1 Variation de la longueur d’onde émise par AlyGa;xN, en fonction de x [5]

La longueur d’onde d’émission d’AlyGa;xN est représentée par la figure 3.21. Elle
diminue en augmentant la fraction de mole Al ; elle est de I'ordre de 380nm pour x = 0
(GaN), et de 210nm pour x =1 (AIN), pour la phase cubique. Pour la phase hexagonale, les

valeurs sont respectivement aux alentours de 360nm et 190nm.
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Figure 3.21 : Longueur d’onde d’émission de I’alliage AlyGa;xN, en fonction de x [5].

3.8.3.2 Variation de la longueur d’onde émise par InxGa;«N, en fonction de x [5]

InGaN est beaucoup plus étudié que le premier alliage ; pour la fabrication des dispositifs
optiques tels que les LED et LD pouvant eémettre la lumiere verte et bleue, pour le stockage
optique a haute densité. D’importantes études théoriques et expérimentales ont été menées sur
les propriétés optiques extraordinaires de cet alliage. En effet, sa constante de réseau est 11%
plus grande que celle du GaN et elle varie linéairement avec la fraction de mole In jusqu’a au
moins 0.42.

Le méme calcul (ég. 3.14) donne la longueur d’onde émise par I’alliage InyGa;xN, en
fonction de la fraction de mole In (x) (fig. 3.22). La longueur d’onde augmente avec la
fraction de mole In. Elle est de 380nm pour x = 0 (c-GaN), et de 660nm pour x =1 (InN) ; elle

est inversement proportionnelle a la variation du gap.
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Figure 3.22 : Longueur d’onde d’émission de I’alliage InxGa;«N, en fonction de x [5].

3.9 Détermination de I’énergie de transition [31] :
3.9.1 Principe

Les spectres de photoluminescence obtenus a 8°K sur des couches d’alliages ayant une
concentration d’aluminium allant de 21% & 70%, sont représentés dans la figure 3.23.
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Figure 3.23: Spectres de photoluminescence obtenus & 8°K sur des couches d’alliages AlGaN

cubique ayant une concentration d’aluminium allant de 21% a 70% [31].

On remarque un décalage vers les hautes énergies lorsque la concentration en Al
augmente, I’élargissement des spectres de PL dans le cas des basses énergies est di a
I’apparition d’une queue de bande provenant d’états localisés dans la bande interdite. Ils sont
dus a des fluctuations locales de concentrations en Al. Pour certaines concentrations, il y a
deux pics. Pour déterminer I’origine de ces pics et I’énergie de transition bande a bande, il
faut savoir la variation de la photoluminescence en fonction de la puissance d’excitation. Des
mesures de réflectivité et d’excitation de photoluminescence ont été réalisées sur les mémes
couches d’AlGaN. Sur la figure 3.24, sont représentés un spectre de photoluminescence a

température ambiante, et un spectre de réflectivité.

| Reflectivite ambiante 30% Al |
PL
3K
PL Ambiante TPl
BK
(B)
1. : ‘5 35 40 45 5, |: 3.0 3.2 34 3.6 3B 4.0 4.2 4.4
Energle (eV) Energie (eV)

Figure 3.24 : (A) Comparaison des signaux de PL et de réflectivité en incidence normale,
obtenus pour un alliage de 30% d’aluminium a la température ambiante. (B) Spectre EPL

réalisé a 8K sur le méme alliage compareé au spectre de PL, pour la méme température [31].

Dans le spectre de PL, il y a un épaulement a haute énergie dont la position
énergétique correspond a un point d’inflexion repéré sur le spectre de réflectivité. Ce point
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correspond a I’énergie a partir de laquelle la couche absorbe, il fournit donc I’énergie du gap
du matériau ; ainsi, nous attribuons I’énergie du pic de PL a une luminescence bord de bande.
L’énergie du seuil d’absorption (gap du matériau) présent sur le spectre d’EPL, correspond a
I’énergie du pic de PL a haute énergie.

3.9.2 Evolution de la transition bord de bande avec la concentration en aluminium :
L’évolution de I’émission bord de bande en fonction de la concentration en aluminium
dans la couche d’AlGaN, est donnée par la figure 3.25. On a une variation linéaire de cette

énergie avec la concentration.
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Figure 3.25 : Evolution de recombinaison bord de bande & 8K de I’alliage c-AlGaN, en

fonction de la concentration en aluminium [31].

3.9.3 Effet de la température sur I’émission bord de bande [31]
La température modifie les energies de transitions, il y a une diminution de I’énergie
en augmentant la température. Deux mécanismes sont a I’origine de ce phénomeéne :

e La dilatation thermique modifie les distances interatomiques dans le réseau cristallin,
ce qui engendre un changement des positions de la bande de valence et de la bande de
conduction. Ce phénomeéne est a I’origine d’environ un quart de la variation totale de la bande
interdite en fonction de la température.

e Les interactions électron-phonon, modifient aussi la largeur de la bande interdite.

Ces prédictions sont confirmées sur la variation du pic de photoluminescence bord de bande,
pour les deux concentrations en aluminium 50 % et 70% qui sont représentées dans la figure
3.26.
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Figure 3.26 : Evolution du pic de luminescence bord de bande en fonction de la température,

pour des concentrations en aluminium de 30% et 70%, respectivement [31].

L’énergie Ep_, correspondant a I’énergie bord de bande, diminue en augmentant la
température. Ceci est valable pour les deux structures cubiques et hexagonales. En effet, la

symeétrie du cristal n’affecte pas la loi de variation du gap en fonction de la température [31].

3.9.4 Nature du gap dans les alliages AlGaN cubique
3.9.4.1 Etude du seuil d’absorption directe en réflectivité

L’objectif de cette étude est de déterminer la nature du gap d’AlxGa; «N en fonction de
la concentration d’aluminium. Les mesures de réflectivité permettent de déterminer le seuil
minimal d’absorption directe (c’est-a-dire au point I') du matériau. Ce seuil correspond au gap
lorsque celui-ci est direct [11].
Par ailleurs, les raies obtenues par cathodoluminescence dans une couche épaisse de semi-
conducteur (~500nm) se situent & une énergie inférieure ou égale au gap du matériau, que
celui-ci soit direct ou indirect. On constate sur la figure 3.27, que les énergies des seuils
d’absorption en réflectivité et celles des raies de cathodoluminescence (obtenues sous 10 kV),

divergent a partir d’une teneur en aluminium d’environ 55%.
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Figure 3.27 : Seuil d’absorption directe en réflectivité et énergies des raies de CL a 300 K, en
fonction de la composition en aluminium. Le substrat est du Si carburé. Le gap indirect d’AIN
déterminé par éllipsométrie, par Thompson et al. [32] a également été indiqué [11].

Ceci implique que le gap d’AlGa;«N est direct jusqu’a une teneur en Al d’environ
50%. Par contre, on ne peut rien conclure pour les teneurs plus élevées car I’écart entre les
valeurs de cathodoluminescence et celles de réflectivité peut étre dii a la mauvaise qualité de
I’AliGa;xN, qui entraine une forte localisation des porteurs sur les défauts, impuretés et
fluctuations d’alliage. La figure 3.28 permet de comparer le seuil d’absorption directe
d’AlGa;.xN cubique avec I’énergie de gap (direct) d’AlyGa; <N hexagonal. Les coefficients

de bowing n’étant pas identiques, la différence d’énergie n’est pas constante en fonction de la
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Figure 3.28 : Seuils d’absorption directe d’AlxGal-xN hexagonal et cubique [9].
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3.9.4.2 Spectres de photoluminescence pour I’étude de la nature du gap

Pour des concentrations en aluminium de 30, 50 et 70% ; les spectres de
photoluminescence réalisés avec la méme densité de puissance d’excitation, sont donnés par
la figure 3.29.
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Figure 3.29 : (A) Evolution de photoluminescence des couches d’alliages AlGaN cubiques
pour plusieurs concentrations en aluminium sous la méme puissance d’excitation. (B)
Intensité intégrée des transitions bord de bande des alliages en fonction de leur concentration

en aluminium [31].

L’intensité de PL bord de bande diminue environ d’un facteur de 40 entre les alliages
avec des concentrations en Al de 50% et 70% .Ceci peut étre di au passage de I’alliage du
gap direct vers un gap indirect pour lequel le rendement radiatif est largement diminué. Il ya
un changement de la nature de la recombinaison entre 50% et 70% d’Al.

Dans le spectre de PL a basse température pour I’alliage avec 70% d’Al, le pic attribué au
bord de bande se situe a 4.740 eV [31].

Dans la figure 3.30b regroupant les énergies au bord de bandes pour les différentes
concentrations en aluminium, il apparait une nouvelle variation linéaire de I’énergie du pic de
PL. Ce changement de pente dans I’évolution de I’énergie peut s’expliquer par analogie avec
ce qui a été observé pour I’alliage AlGaAs [32] par un changement de la nature de gap. Pour
une concentration voisine de 52%, plusieurs recherches confirment ce changement de gap (les
recherches de PUGH et FAN) [31].

Pour Ialliage hexagonal, les études trouvent que la nature du gap ne change pas en fonction

de la concentration en aluminium.
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Figure 3.30 : Evolution des gaps directs (transition I') et indirect (transition X) des alliages

AlGaN cubiques en fonction de leur concentration en Aluminium [39].

3.10 Spectre de photoluminescence de I’AlGaN [9].

La luminescence a basse température de I’alliage AlGaN sur toute la gamme de
composition, a été etudiée par Bremser et al. [33] dans des échantillons épitaxiés sur SiC. Les
transitions observées sont les mémes que celles observées le plus souvent dans GaN. A basse
température, les spectres sont dominés par la recombinaison d’excitons liés, élargis (et
approfondis) par le désordre d’alliage. La luminescence des paires donneurs-accepteurs
résiduels est aussi observee, s’approfondissant par rapport au bord de bande. Ceci est di a
I’approfondissement des donneurs et/ou des accepteurs. Il faut noter que le couplage avec les
phonons optiques de cette transition se renforce aussi avec la composition en aluminium, la
bande a un phonon devenant dominante quand X > 0.15, ce qui traduit I’approfondissement
des accepteurs résiduels. La bande de niveaux profonds responsables de la luminescence
jaune de GaN s’approfondit aussi de fagon non linéaire, devenant verte, bleue puis
ultraviolette pour des compositions croissantes en aluminium. La figure 3.31 montre les
spectres de luminescence bord de bande, d’échantillons non intentionnellement dopés

d’AlGaN, pour diverses compositions jusqu’a Xaj ~ 50%.
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Figure 3.31 : Spectres de Iluminescence a 10 K d’échantillons (Al,Ga)N non
intentionnellement dopés, pour diverses compositions en aluminium. L’élargissement et
I’augmentation du couplage avec le réseau de la luminescence d’excitons liés pour des

compositions en Al croissantes [9].

3.11 Luminescence dans InGaN.

La largeur a mi-hauteur des spectres de luminescence dans InGaN croit fortement avec
la composition en In, quelle que soit la température. 1l ya aussi un fort couplage avec les
phonons de I’état initial et/ou final de la transition optique. En fait; les spectres de
luminescence d’échantillons dont la luminescence est peu large, montrent un couplage trés
modéré avec les phonons optiques. Le fort désordre accompagné d’une forte localisation, fait
que la luminescence est dominée par les états peuplés, qui se situe a plus ou moins basse
énergie, selon la température et selon la possibilité qu’ont les porteurs hors équilibre de
peupler ces états. L’absorption, quant a elle, n’est significative que vers le maximum de la
densité d’états. Ces effets de désordre sont trés importants dans InGaN. D’autre part, il ya des
transitions pour lesquelles I’état de base est interdit optiquement, totalement ou partiellement.
Dans un tel cas, les états de basse énergie les seuls principalement peuplés, sont responsables
de la luminescence plus ou moins intense ; tandis que les états excités autorisés optiquement,

dominent le spectre d’absorption [34].
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Figure 3.32 : Le spectre de PL a 300 K pour InGaN. (Les paramétres de croissance sont
systématiquement modifiés pour obtenir une émission dans la gamme spectrale allant du

violet au jaune, avec des raies fines et un rendement quantique élevé, a 300K) [35].

3.12 Effet de la température sur la photoluminescence dans InGaN [14]

L’étude de la variation de I’énergie de PL avec la température (Figure 3.33) permet
aussi de suivre les mécanismes liés aux fluctuations de potentiel dans InGaN. Une premiére
diminution de I’énergie de PL a basse température Ty, correspond a la migration des porteurs
depuis des fluctuations de potentiels de faible ampleur, vers des fluctuations plus profondes.
Ceci est rendu possible grace a I’activation thermique jusqu’a la température de transition Tj.
Ensuite, I’énergie de photoluminescence augmente. En effet ; a partir de Ty, les excitons se
libérent progressivement des centres localisants, I’énergie de transition rejoint ensuite
I’évolution de I’énergie de la bande interdite avec la température correspondant aux excitons
libres. Cette derniére est une diminution parabolique avec la température. Pour cette variation

totale de I’énergie, les valeurs des températures T et T, sont caractéristiques de la localisation

des porteurs.
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Figure 3.33 : Evolution de I’énergie de PL, en fonction de la température pour
Ing.15GaogsN [6].
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Chapitre 4 : Etude théorique du transport électrique dans les composeés ternaires

4.1 Introduction

Le phénomene de transport dans ces semi-conducteurs ternaires a base de nitrures,
résulte du comportement des électrons de la bande de conduction et de la bande interdite. Une
étude analytique du probleme nécessite la connaissance de la fonction de distribution de
I’énergie des électrons, une fonction obtenue en résolvant I’équation de Boltzmann. Cette
derniere, aux dérivées partielles, n’admet de solutions analytiques que dans un nombre de cas

limite.

4.2 Equation de Boltzmann pour un gaz d’électrons [1]

4.2.1 Approximation semi-classique

Dans I’approximation semi-classique, I’électron est repéré par sa position r, par son vecteur
d’onde k et par un indice de bande n. En présence d’un champ électrique E(r, T) et d'un
champ magnétique B(r, T); n, ret k évoluent de la maniére suivante :

- L’indice de bande est une constante de mouvement : il n’y a pas de transition inter-bandes.

- Le mouvement d’un électron entre deux collisions dans une bande donnée, est régi par les

équations semi classiques du mouvement :

0 1
a_;:Vk:gvkgk (4.1)
nk=els(r,T)+v, xB(r,T)] (4.2)

Ou e est la charge de Iélectron, Vi et g étant sa vitesse moyenne et son énergie dans I’état k.
La fonction de distribution des électrons dans une bande, est donnée par :

2
n=——[f(rkt)dk (4.3)

(22)

2
Wf(hk,t)drdk est le nombre moyen d’électrons qui se trouvent, a I’instant t, dans
7T

I’élément de volume dr centré en r ayant un vecteur d’onde dans I’élément dk centré en k. Le

facteur 2 pour prendre en compte les deux orientations du spin.
4.2.2 Formulation de I’équation de Boltzmann [1]

L’étude du transport électronique dans les semi-conducteurs est difficile, car il faut étudier un

ensemble d’électrons dont on ignore la distribution.
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En absence de collisions, le théoréme de Liouville prouve que le volume d’un élément de
I’espace de phase reste constant :
f (r +dr,t+dt)=f, (r,t) (4.3)

En présence des collisions ; la variation de f, (F,t) dans le volume dF.dk & Iinstant t, est due

aux collisions avec les impuretés. Elle est donnée par I’équation différentielle :

fdr+m¢+dﬂ—n(nﬂz(%%J (4.4)

En passant a la dérivé de fk(r,t) par rapport a toutes les variables du systéme, on obtient :

of of of
df (r,t)=| — |dt+| — |dk +| — |dr 4.5
() (atJ (akJ (arJ (4:9)
of (r,t
of(rY) _(of) (ofdk (of\dr _(of (4.6)
ot ot ) \ ok Jdt Lor jdt | ot )
Ve, f4Fv, £ =20 (4.7)
ot ot | ..
OUF(r,t)=e[e(r,t)+ v, xB(r,t)] est la force de Lorentz.
Cette équation est celle du transport de Boltzmann. L’intégrale de collisions (ﬂJ est

coll

valable pour les différentes collisions que peuvent subir les électrons.
Les électrons sont des fermions, donc la fonction de distribution globale est celle de Fermi-

Dirac :

(- (e, )= {1+exp(%ﬂl

(4.8)
Avec |, le potentiel chimique (ou niveau de Fermi).

4.2.3 Equation de Boltzmann dans I’approximation du temps de relaxation [1]

Le terme (EJ a un role de relaxer la fonction de distribution vers une fonction de
coll

ot

distribution d’équilibre local, qui est une distribution de Fermi- Dirac que I’on écrit :

f© (r,k,t)={1+ exp %_I(_rt)}l (4.9)
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Dans cette expression, T et u(r,t) sont les valeurs de la température et du potentiel chimique,

respectivement.

Dans I’approximation du temps de relaxation, la dérivée de collision est exprimée par :

_£00)
(%J N : (4.10)
coll

Le temps de relaxation t dépend du vecteur d’onde k (ou de I’énergie ) ; cette dépendance

est liée aux mécanismes de collision.

4.2.4 Limites de validité de I’équation de Boltzmann [1]

4.2.4.1 Séparation des échelles de temps

Pour que I’équation de Boltzmann soit valable, il faut considérer les collisions comme locales
et instantanées. En particulier ; la durée d’une collision 1o doit étre négligeable devant
I’intervalle de temps entre deux collisions T (temps de collision), sinon 1’électron pourrait se
trouver au méme temps sous I’influence de deux centres diffuseurs différents.

Autrement dit, il faut qu’il y ait deux échelles de temps bien séparées, I’une est la durée d’une

collision et I’autre est I’intervalle de temps typique séparant deux collisions.

4.2.4.2 Limitation quantique
Ces limitations sont de deux ordres: la diffusion par chaque centre est décrite par la

mécanique quantique. La probabilité de diffusion de I’électron d’un état |k) vers un état |k')

est calculée par I’équation de Fermi. Pour pouvoir considérer une collision unique, il faut que

I’intervalle de temps Atsur lequel on étudie I’évolution de la fonction de distribution, soit

plus petit que le temps de collision 1. Dans les semi-conducteurs, cette condition s’écrit sous

la forme du critére de Peirls.

B kT (4.11)
T

4.2.5 Probabilités d’interactions [1]

Les paramétres nécessaires pour décrire une collision sont : le vecteur d’onde de I’électronk
la position r et le temps t.

La probabilité conditionnelle, pour réaliser la transition entre k et k’, dans I’intervalle du
temps dt, est obtenue par la formule de Fermi :

2 .
W, ,. =7” (|vi[k) (e, —¢,.) (4.12)
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Kk|vi|k'>‘ est le module de I’élément de la matrice de potentiel (V;) perturbateur d’un centre

diffuseur entre les états k et k’.

La probabilité d’une transition d’un état k vers un état k> qui était initialement vide, dans
I’intervalle du temps dt, est le produit de Wy « par fi ; fx étant la probabilité pour que I’état k
soit occupé.

* Dans le cas de collision avec les impuretés : I’intégrale de collision est donnée par :

(%J = 3 Wiy @ 1) Wiy £, @ £,) (4.13)
Ou encore

of V |

(EJCO“ - WJ‘[V\/k,k' fo.@—f)-W,, f, @- fk.)]dk (4.14)

Ou V est le volume de I’échantillon considéré.

4.3 Les interactions subies par les électrons durant leur mouvement :

4.3.1 Interactions électrons-phonons [2]

Dans un matériau ; quand les électrons se déplacent, ils sont perturbés par des collisions sur
les imperfections du réseau cristallin. Les perturbations les plus efficaces sont celles dues a la

vibration du réseau donnant naissance aux collisions électrons-phonons.

4.3.1.1 Vibrations réticulaires dans les composés I11-V [2]

Un mode de vibration est caractérisé par sa pulsation o et son vecteur d’onde q. Le graphe qui
représente les relations de dispersion ® (q) dans les matériaux I11-V est composé de six
branches : trois branches optiques et trois acoustiques. Ces relations changent avec la

direction de propagation dans le cristal. Les vibrations optiques ont une énergie nw, qui varie

peu avec le vecteur d’onde . Les vibrations acoustiques ont une énergie nulle au centre de la
zone de Brillouin ; cette énergie augmente avec le module du vecteur d’onde et peut atteindre
les branches optiques aux limites de la zone.

Dans ces composés, le couplage entre un électron et un mode de vibration peut étre polaire ou
non polaire :

» Couplage polaire : il s’effectue par des interactions colombiennes. 1l apparait par des
déplacements des barycentres positifs et négatifs a I’intérieur de la maille élémentaire.

* Couplage non polaire : il s’effectue a travers une déformation locale du potentiel cristallin,

induite par la vibration des distances inter atomiques.
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Chaque mode de vibration j associé a une fréquence wj(q), peut étre considéré comme un

oscillateur harmonique avec une énergie quantifiée g(g,n) qui peut prendre des valeurs :
&@m =+ % )ro () (4.15)
(Ou n est la concentration des électrons)

Cette quantification montre que le mode ne peut perdre ou gagner de I’énergie, que par un

quantum %@ ; appelé « phonon »

L’émission ou I’absorption d’un phonon par un électron, est régie par une probabilité qui
dépend de la densité des phonons présents a la température T.

4.3.1.2 Description générale des interactions électrons-phonons [2]
L’ analyse des collisions entre les électrons et les phonons, nous permet de connaitre I’état de
I’électron apreés le choc, et la probabilité (ou la fréquence) de collisions.

L’électron posséde au début, un vecteur d’onde k et une énergie . Aprés collision, ces

grandeurs deviennent k' et €. Le phonon est caractérisé par son énergie £, =hw); (q) et son
vecteur d’ondeq.

Les transitions k ___, k' doivent vérifier les relations de conservation :

8'=8iha)j(C]) (4.16)

k'=k +q
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.
* Les transitions intervallées : elles provoquent le passage de I’électron d’une vallée a une
autre qui peut étre équivalente a la premiére (transition X <X ou L= L) ou non équivalente
T =X, T'== L ou X+ L). Ces transitions nécessitent des phonons qui ont un grand
vecteur d’onde dont le point représentatif est situé au bord de la zone de Brillouin.

Chaque processus de collisions a une densité de probabilité sj(k,k') qui caractérise la

probabilité, par unité de temps, pour que le processus j fasse passer I’électron de I’état defini
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par le vecteur d’ondek , a un autre état défini par le vecteur d’ondek'. La probabilité par
unité de temps, pour avoir I’interaction j, est donnée par [4] :

Aj (‘Z) = I S (E’ E')dak' (4.17)
o oesibles

L’expression de s; (k,k')dépend uniguement des modules des vecteurs d’ondes k et k' _etde

I’angle 6 qui les sépare, car les vallées sont considérées isotropes.
La probabilité A(k) pour qu’un électron, se trouvant dans I’état k, subisse une interaction par

unité de temps, se calcule en intégrant sur tous les états finaux, la densité de probabilité

S(q,f) du passage de I’état k a I’état K ":

A(k)=

Vo« 2nxfﬁs(‘k’,?‘)x k‘?.dk}sin pdp (4.18)

8
Ou 8_3 désigne la densité d’état dans I’espace des moments, et le facteur 2z traduit la
T

symétrie de révolution autour de k, de I’ensemble des états possibles.
Dans un premier temps, I’intégration se fait par rapport au module k’. Nous savons que le
module du vecteur d’onde et I’énergie de I’électron sont reliés par la relation :

h2k2

— =8(1+ oc.s) (4.19)
2m
21,12
L k* =g (l+og) (4.20)
2m

Il est donc possible d’exprimer la probabilité en fonction des énergies ¢ et €’. Aprés intégration

sur I’énergie, la probabilité A() peut s’écrire sous la forme :
Me)=C,.[P.(B)dB (4.21)

Pour obtenir I’angle de déviation B suivant la distribution P, (,B) ; le parametre rm (pour dire

random) est tiré au hasard entre O et 1, et I’on résout I’équation :

ﬁ Vs
[P.(B)dp'=rmx[P,(B)dB (4.22)
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4.3.1.3 Interactions élastiques [5]
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.

4.3.1.3.1 Interactions acoustiques [6]

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.

La densité de probabilité s’écrit :

sk k)= %Tx B,. K. k)x N, x5(e(k)- (k) (4.23)
Avec | B, (R,E‘): ; pZ’ZV x E2 x R—ﬂxe(k,k\) (4.24)

. 1 L KT
© explhsk—k/KgT)-1 ‘E_ﬂ_h_s

(4.25)

G(k, k‘) est toujours la méme relation (4.39) ;& et & sont les permittivités diélectriques
relatives dynamique et statique ; T est la température du réseau ; kg est la constante de
Boltzmann ; h est la constante de Planck ; e est la charge de I’électron; E,. désigne le
potentiel de déformation acoustique ; s est la vitesse du son; p est la masse volumique du

matériau.
L’intégration sur I’énergie donne :

2

2 % .
_Mxé%(g)xj(l—i—a.g+a.8.COS,3) xsin B.dgB (4.26)

A \e)=
aC( ) ﬂ.p.sz.h4\/§
Apres une intégration complete ; la probabilité d’interaction acoustique, par unité de temps,

est finalement donnée par la relation :

(4.27)

KoT.E2Zm™2 1 31+aef +(ae)
:—X5 (E)X
p.s2ht3rAl2 (1+2a¢)

Avec: o6 (g)=e(ltag)etd(e’) =€ (1t ag)

Zeole)
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L’expression (4.40) fait apparaitre la fonction de distribution de I’angle . Apres tirage au sort

d’un réel rm compris entre 0 et 1, I’angle B s’obtient en résolvant I’équation :

b B
rm xj(1+ oE +as Cosﬂ‘)2 xsin f.0p = I(1+ oE +as cosﬂ‘)2 xsin f.08° (4.28)
0

0

On trouve alors :

((1+ 2ae ) x (1-rm)+ rm)% -1

1 (4.29)

cospf =

La plupart du temps, ae est négligeable devant 1 ; cette distribution est alors quasi-uniforme.
4.3.1.3.2 Interactions piézoelectriques [1]

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.

La densité de probabilité relative au passage d’un état K aun état K~ s’écrit :

N 2 2 : N
s(k,k‘)=e e TP XQG(EE)w(g—g‘) (4.30)
47r2.h.go.gs.k—kw

Pzpi est le potentiel piézoélectrique qui est un coefficient sans dimension, et qui s’exprime en

fonction des constantes piézoélectriques connues h,,,C;;,C,, et C,, par la relation :

1 12 16
Pzpi = E 2‘1.80.85.(_+C_J (431)
| t
3c,, +2¢,, +4c C., —C, +3C
ou ¢, = 11 12 44 o C, = 11— %12 44 (4.32)
5 5

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

&)= eszT-PZ-m% ><]T-(l+ocg +agcosB) .sin B.dp
4\/§-ﬂ.h2.8085.(1+20{8).5%(8) 0 1-cosp

Par rapport a I’énergie, on constate que I’interaction piézoélectrique est la plus improbable

(4.33)

parmi toutes les interactions étudiées.

L’intégrale sur B présente une indétermination & I’origine. Cette difficulté est purement
mathématique ; car l(e)—)ooquand B—0. Pour contourner cette difficulté purement liée

aux limites du modéle mathématique ; la borne inférieure est ramenée a une valeur a

suffisamment petite, pour que la perturbation apportée par cette approximation soit
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inopérante : on prend en I’occurrence a=0.01 radians. L’expression de la probabilité
d’interaction s’écrit alors, aprés intégration (ou P2, est le potentiel piézoélectrique) :

e?k, T.P2.m"2 |

A, (€)= X
e 4\/§.ﬂ.h2.80.85.5%(3) (L+20e)

(4.34)

Avec: |=(1+2ag) Ln ~2ae(l+ae)l+cosa)+ (azg)z [4—(1—cosa)2] (4.35)

1-cosa
L’équation (4.47) met en évidence la fonction de distribution de I’angle . Aprés avoir tiré au
sort le nombre rm compris entre 0 et 1 ; I’angle de déviation B et rm obéissent a I’équation
[6] :

B N
rmzixj(lJrag +aecqsﬂ
I 1-cosp

) xsin gdp° (4.36)

Et I’on obtient alors :

< i os Y - 0-cos a7 20 2 -5 ) - cos )] (@3

+(1+2a3)2an(wJ—rmxl =0
1-cos a

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

numériquement par une méthode de dichotomie initialisée a la valeur la plus probable B=a.

4.3.1.4 Interactions inélastiques [5]

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 [7].

Une interaction intervallée ne peut avoir lieu que si I’énergie aprés absorption ou émission du
phonon, est supérieure a I’énergie du fond de la vallée d’accueil ; les énergies étant repérées
par rapport au bas de la vallée centrale T'.

4.3.1.4.1 Interactions optiques polaires [5]

Ce sont des interactions tres importantes dans toutes les vallées. L’énergie du phonon #w est
comparable a celle de I’électron, a température ambiante. Ce type d’interactions a un grand
effet sur I’évolution de la mobilité, & faible champ électrique. Les seules énergies possibles

apres interaction sont donc :
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e=¢tho, (4.38)

Au cours d’une interaction optique polaire, le passage d’un état K & un état K est décrit par la

densité de probabilité :

s(E,E‘)—%”B K.k (N +;+ )x5[e(k MIxSTe(k) (k) +ha, ] (4.39)
a 2
o BO(E,E‘)= 2ne 'h"”oz{i—i}e(k, k) (4.40)
4.7:.80.‘_k>—ﬂ o s
<
N, = L (4.41)
L% explho, /Kg.T)-1

No 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 ; Kg est la constante de Boltzmann ; h

est la constante de Planck ; € est la charge de I’électron.

Apres les changements de variables
2

2
e(l+oe)= . 8(e)=e(1+oue) et 8(e)=¢"(1+ae); (4.42)

2m

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

trouve :
i( )_e m}/w i_i Xq/éié“j
h\/_47z'go e, &) 1+2a¢

(4.43)

(\/1+O£8\/1+O£8 +a\/;COS,B) 1.1
o)+ 6062005540010 S'”ﬁdﬂ{“”‘iz]

Apres intégration sur B ; la probabilité d’interaction optique polaire par unité de temps, est

donnée par la relation :

l

"2
7up(€)= em2a, [L_i]—“zagF(g,g')(NOJF%J_rlj (4.44)

4\/—71'7180 &,
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Avec : /F(g,g')zi

(B Ln((sj/ (e)ro? 2(8')]+c] (4.45)

A sY 2 (g)-8Y *(e")
JA= 4(1+og)(1+ae’) + (142 ae)(1+2 ag’) (4.46)
B =[2(1+a €) x (1+a &) + a X (5 (€) +5 (¢7))] (4.47)
(LC = -2a[5 (¢). & (e)]"*x [4(1+ae)(1+a &) + a X(8 (g) +8 (&))]? (4.48)

L’équation (4.43) fait apparaitre la fonction de distribution P (B) de I'angle B, qui peut

€

s’écrire :

(V1+a.e 1+ a.e +ae.c .cos B)?
5(e)+8(e)—-2c0s B/5(g)S(e)
Pour rm tiré au hasard entre 0 et 1, on détermine I’angle B qui Vérifie toujours la méme

relation (4.22).

P.(B)= xsin B (4.49)

Apres intégration, on obtient une équation (ou L et M sont des constantes) sous la forme :

2 , 1-
Lol g, 20Le)s(e ( cosﬁ)
2 (N/Siei—wléie ))

BT
Vole) — o)

Cette expression ne permet pas d’exprimer cosP sous forme analytique. On peut toutefois

t (1 cos B)—a2.5(¢)s(e )L - cos? B) =
(4.50)

rmx| Lx

remarquer que o a été introduit en développant la relation de dispersion en série du premier
ordre en & . On peut alors faire de méme pour la derniére équation ; en la développant au

second ordre en o, on obtient :

1+ —(1+2f)

CosSP = - (4.51)
Avec: f = L‘C’Z (4.52)
(e )

4.3.1.4.2 Interactions optiques intervallées équivalentes et non équivalentes [1]

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

parmi toutes les autres interactions. Cela est d0 a leur forte probabilité et a leurs conséquences

114




sur le comportement de I’électron. Ces interactions exigent que I’énergie aprées interaction,
soit supérieure a I’énergie du fond de la vallée d’accueil.
g thW,; +A A ;20 (4.53)

Aj est I’écart d’énergie entre les bas de la vallée de départ T" et de la vallée d’arrivee X.

Aj est I’écart d’énergie entre les bas de la vallée de départ I" et de la vallée d’arrivée L.

gjest I’énergie mesurée par rapport au bas de la vallée T.

L’électron transféré dans une vallée, subit les effets directs de I’interaction : variation de
I’énergie et du vecteur d’onde, et toutes les discontinuités dues a la non-équivalence entre 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 I’énergie cinétique qui correspond a la

différence de niveaux entre les deux vallées.

La densité de probabilité de passage de I’état K a I’étatk ", permettant le transfert de la vallée i

vers la vallée j équivalente ou non, s’écrit [6] :

s,(kk)=2 g, (k,k').(Nij +%i%).5[gj(k’)—gi (K)+A, A +h0, ] (454)
e 2
o0 B, (R E‘): Z,hE L+ a6 )1+ ;) s
2p.coij .V.(l +2a;.€, )(1 + Zaj £ )
A 1
Njj = 4.
0 explioy K T)-1 (4.56)

hojj est I’énergie du phonon échangé ; A; et A sont les énergies relatives aux fonds des vallées
ietj; & et &; sont les énergies relatives dans chaque vallée ; o; et o sont les coefficients
de non parabolicité des vallées ; Zj; est le nombre de vallées darrivée de type j quand on part
de la vallée i ; Eij est le potentiel de déformation intervallée entre la vallée i et la vallée j ; p
est la masse volumique du matériau.

L’intégration sur tous les états kK~ finaux nous conduit a la probabilité d’interaction par unité

de temps et qui est donnée par :

= 1. 1) 6+ )livac)
i (s,)= — x| N+ = £ %
ﬁ\/Epa)” A (1+ Zai-gi)

D) (4.57)

115




On remarque que S(E,F)ne dépend pas de I’angle B de déviation, sur la sphére représentative

de I’énergie finale, tous les états kK finaux sont équiprobables. L’angle B est alors obtenu en

tirant au hasard un réel rm entre 0 et 1 tel que :
ﬁ H 1 1
m = [$N 245 ﬂz dp (4.58)
0

Soit  cosf=1-2rm (4.59)

4.3.1.4.3 Interactions optiques non polaires [2]

Elles sont inélastiques, et leurs effets sur I’électron sont comparables a ceux causés par les
interactions optiques intervallées équivalentes avec Zij =1.

Elle n’a lieu que dans les vallées de symétrie L (L ou M-L), et elle est accompagnée d’une
absorption ou d’une émission d’un phonon optique non polaire. Le traitement de ce type
d’interaction est alors le méme que celui des interactions optiques polaires intervallées avec
=i

4.3.2 Interaction avec les impuretés ionisées

Le modele choisi ne tient compte que d’interactions avec les impuretés totalement

ionisées. La densité de probabilité relative au passage d’un état K a un état K', au cours de

cette interaction élastique, s’écrit :

- ) 327°e'N,, G(k,k) .
s(k,k )_ nes P 1V X (ji—ﬂwz)z x5(g(k)-e(k))

(4.60)
Nimp est la concentration en impuretes. 0 est I’inverse de la distance d’écran ; elle est reliée a

la concentration en impuretés par la relation :

Nimp
0=e | —™ _
&y & KT

(4.61)

G(k, k‘) est I'integrale de recouvrement, en tenant compte de la non parabolicité des bandes
d’énergie :

2

. 1+aek) 1+ask) % a.e(k) a.e(k) %
G(k’k): (l+2a.g(k)xl+2a.g(k‘)] +(l+2a.g(k)xl+2a.g(k‘)] xcosp (4.62)
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A partir de I’équation (4.17) qui est I’intégration sur tous les états K , on intégre sur I’énergie

et I’on obtient la probabilité d’interaction en fonction de ¢ :

2e)= e'N,, xm*%.é%(E)x.’i (1+ae +agcos B)
V2r(zges Y 0* 3 (2k?(L—cos B)+07)

Apres intégration complete, la probabilité d’interaction avec les impuretés par unité de temps,

>xsin g.dp (4.63)

est de la forme :

()= V2nN e*s? (1+20e)

e I 3 | (4.64)
(4ngee, ) m 2 (L+oae):
Np est la concentration des impuretés.

b+ 26 (6/2K ] 1 [ (6/2)
Al = . e[+ 26 (0/2K P Jun| — =) | g (4.65)

4(6/2k ¥ [L+(6/2k ¥ | 1+(0/2k)

ae 1 2
Avec : = 4.66
Y < % (1+ 20 SJ ( )
N

—e[—D 4.67
o=e g, & KgT ( )
N el+ae)=6(e) (4.68)

L’équation de la probabilité (4.14) devient alors :

1

e?2m 2K. T 142
Ae)= B aé (4.69)

_4\/57”;0 g h? J5(e)

Ou & et gosont les permittivités diélectriques, et e est la charge de I’électron.

L’équation (4.63) fait apparaitre la fonction de distribution de I’angle B de déviation. En
utilisant la relation (4.22), et aprés avoir tiré au hasard un réel rm entre 0 et 1, I’angle B est
donné finalement par la relation :

2rm
1+(1-rm)(4k?/6?)

cosp=1- (4.70)
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4.3.3 Interactions des électrons avec les centres coulombiens [2]

Parmi les causes de perturbation de la trajectoire électronique ; il y a aussi les interactions
coulombiennes sur les impuretés chargées électroniquement, qui jouent un rdle important
dans les composés nitrures.

Ce probléme est délicat a cause de la présence du phénoméne d’écrantage des centres
coulombiens par les porteurs libres.

La figure (4.1) donne la déviation de I’électron ayant une vitesse initialeV, par un centre
coulombien de charge Q. L’angle de déviation 6 de cet électron, aprés son passage au

voisinage du centre, est donné par la relation :

0 Qg

gl=—"9
92 &6 M2 Db

(4.71)

OU m” est la masse de I’électron, q sa charge, Q la charge du centre, et b la distance du centre
colombien par rapport a la droite portant la trajectoire initiale de I’électron.

: N\

________________________ O

Y

Figure 4.1: La déviation d’un électron par un centre coulombien [2].

L’électron change complétement sa direction initiale Iorsque9>%, soit

b<(Qq /g mv?)=h, (4.72)
La direction du vecteur d’onde de I’électron, aprés le choc, devient completement aléatoire.

Le temps de relaxation du courant sur les impuretés, est approché par I'expression de Bulman:

_ 3 «L
Timp:(ﬂ-bcz NV)lz(Zg)E (80 & )2m 2/71- QZN (473)
o =nb? représente la section efficace, N est la densité des centres coulombiens présents

dans le cristal, et £=1/2 mv” est I’énergie de I’électron.

L’interaction électron-impureté ionisée, est élastique (elle conserve I’énergie de I’électron).
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L’expression du temps de relaxation du courant montre que la perturbation provoquée par les
impuretés ionisées dans un semi-conducteur, est plus importante lorsque la densité des centres
coulombiens est plus grande et I’énergie des électrons est plus petite.

Les collisions électrons-électrons, sont dans le groupe des diffusions coulombiennes. Elles
sont donc d’une importance moindre car elles conservent I’énergie totale de la population
électronique. Elles ont le r6le de redistribuer I’énergie dans cette population. Elles agissent sur
la forme de la fonction de distribution, ce qui a pour effet de changer I’interaction de la
population avec les autres mécanismes. L’interaction électron-électron n’est importante que si
la densité des électrons dépasse 10*%cm.

Les trois nitrures sont des matériaux a grande densité d’électrons libres, ce type d’interaction

tend a y distribuer I’énergie et le moment, sous la forme d’une maxwellienne déplacée.

4.3.4 Phénomene d'ionisation par impact [7]

L'ionisation par impact (ou par choc) apparait dans un matériau, pour des champs électriques
intenses. En effet ; un électron qui dérive dans un solide sous I'effet d'un champ électrique,
gagne de I'énergie sous forme cinétique et la transmet progressivement au cristal par le biais
des nombreux chocs qu'il effectue avec les phonons du réseau. Ce processus assure la
dissipation thermique de I'énergie potentielle perdue par les électrons. Cependant ; si le champ
électrique est suffisamment intense, certains électrons pourront, au cours d'un vol libre,
acquérir une énergie telle que leur impact sur un atome du réseau cristallin, aboutit a la
rupture d'une liaison et a la création d'une paire électron-trou. Ce processus, illustré sur la
figure 4.2, peut devenir cumulatif et conduire au phénoméne d'avalanche. Cet effet est
d'autant plus important que le gap du matériau est plus petit (I'énergie de seuil de l'ionisation
par choc est approximativement égale a 3/2 Eg). Le gap d’InN est plus petit que ceux de GaN
et AIN, ce phénomene y est donc plus important.

BdC

BdV
Figure 4.2 [8] : Phénoméne d'ionisation par choc (e;: électron a I'état initial, ef: électron a

I'état final, e électron secondaire créé, es': trou créé).
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4.3.5 Interactions prépondérantes dans les semi-conducteurs ternaires [3]

Parmi toutes les interactions pouvant survenir a I’électron au cours de son évolution ;
certaines ont un impact décisif sur son comportement, par leurs fréquences et leurs effets
marqués : ce sont principalement les interactions optiques polaires en vallée centrale a faible
champ, et les interactions intervallées en champ fort. Ces interactions sont inélastiques, et la
probabilité d’émission est supérieure a la probabilité d’absorption des que I’électron possede
suffisamment d’énergie pour émettre un phonon.

L’électron a tendance a transmettre au réseau une partie de I’énergie que lui a fournie le

champ électrique. Les collisions sur les phonons acoustiques de grande longueur d’onde,
autorisent des transferts K — K avec échange de phonons de faible énergie. Ces transitions

intravallées sont considérées comme quasiment élastiques aux températures étudiées.

4.3.6 Influence de la position de I’électron sur la nature de I’interaction [1]
La nature, la probabilité et I’efficacité des processus d’interactions, dépendent de la position
de I’électron dans son diagramme de bande.

e Dans la vallée T, a faible énergie :
Si I’énergie ¢ de I’électron est plus faible que I’énergie d’émission 7w, du phonon optique
polaire, les interactions acoustiques ou piézoélectriques prédomineront. Ce sont des collisions
élastiques et isotopes. Elles rendent la direction du vecteur-vitesse des électrons, aléatoire.
Elles sont d’une grande influence sur le transport de charges, sous I’action d’un champ
électrique. Leur probabilité totale est A ~ 10" s™. Dans le cas d’absorption d’un phonon, cette
probabilité décroit rapidement avec la température. L’absorption des phonons optiques
polaires (OPA) est possible avec une probabilité de 102 s™.

e Dans la vallée T, & plus forte énergie :
Lorsque I’énergie € de I’électron est supérieure azw, , I’émission d’un phonon optique polaire
est possible (OPE). Cette interaction a une probabilité de I'ordre de 5.10%? s. Elle donne une
déviation du vecteur-vitesse de I’électron, qui décroit quand I’énergie € augmente.
L’émission d’un phonon optique polaire devient le processus dominant quand I’énergie
cinétique de I’électron dépasse (2 ) [9] ; soit 91.2 meV pour GaN, 99.2 meV pour AIN et
89 meV pour InN. Quand son énergie augmente et donc le module de sa vitesse augmente,
I’électron est de moins en moins dévié de sa trajectoire. En dépit de la perte d’énergie due a

I’émission de phonon, I’électron va se transporter de plus en plus vite dans la direction du
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champ électrique qui I’accélere. Cette particularité de I’interaction optique polaire est une des
raisons qui expliquent les valeurs élevées de la mobilité électronique dans les nitrures.

e Les transferts d’électrons de la vallée T" dans les vallées L ou X :
Quand I’électron posséde une énergie supérieure a I’'un des écarts intervallées AEr_ ou AEry,
il peut étre transféré vers les vallées supérieures de la bande de conduction (L ou X). La
probabilité est trés importante, au point ou ces processus dominent a leur tour I’ensemble des
collisions.
Les transferts intervallées mettent en jeu les phonons du bord de la zone de Brillouin, dont le
vecteur d’onde ko est grand devant celui de I’électron dans la vallée T'. Les vecteurs k' sont
répartis sur un cercle de rayon ko. Les transferts s’accompagnent d’une variation d’énergie
(R ) qui s’ajoute a la transformation de I’énergie cinétique en énergie potentielle AEr_ ou
AErx.

e Electrons dans les vallées supérieures :
La masse des électrons transférés dans L ou dans X, est plus grande que celle de la vallée T.
Les interactions électron-phonon sont de trois types :
- Intervallées mettant en jeu des phonons acoustiques ou piézoélectriques, ou I’absorption
d’un phonon optique polaire.
- Intervallées équivalentes qui consistent en un transfert d’une vallée X dans I’'une des deux
autres vallées équivalentes, ou d’une vallée L dans I’une des trois autres.
- Intervallés non équivalentes qui consistent en un transfert dans les vallées non équivalentes
TS XTS5 LouX TS L).
Ces interactions sont isotropes et d'une probabilité élevée. Elles influent beaucoup sur le
déplacement de I’électron dans un champ électrique. La croissance de la masse effective

associée a ces propriétés, peuvent réduire la mobilité des électrons dans les vallées satellites.

4.3.7 Dépendance des énergies de phonons dans AlGaN, sur la composition [10]

Des mesures de Raman ont été effectuées sur AlGa;«N pour x = 0.15. L'augmentation de la
fréquence des phonons avec la fraction molaire d'Al, est plus petite que prévue d'une
extrapolation linéaire pour les modes A et E2, alors qu'elle est légerement plus grande pour le
mode E1 (LO). AlGaN semble étre un alliage unique de mode, car aucune scission de I'un des
sommets n’a été observée.

Dans (Al,Ga)N, la dépendance des énergies de phonons sur la composition, a été étudiée par

plusieurs groupes par réflectivité ou effet Raman. La variation est monomode, sauf pour le
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phonon E,. L’indice de réfraction qui est un parametre fondamental pour la fonction des
lasers, en fonction de I’énergie et de la composition de I’alliage, a été mesuré par divers

auteurs mais I’incertitude expérimentale reste importante.

4.4 Rendement de la luminescence d’un semiconducteur [11] :

Le rendement est limité par les transitions non radiatives comme la transition par
transfert d’énergie avec les phonons du réseau cristallin. Puisque I’énergie des phonons est
généralement plus faible que celle du gap, il faut des échanges d’énergie avec plusieurs
phonons pour une seule transition. On peut estimer que pour descendre tout le gap (soit une
énergie de I’ordre de 1eV), I’électron doit céder son énergie a 30-40 phonons. Ceci ne peut
pas se faire en une seule fois car la probabilité d’interaction entre un tel nombre de particules
est infime. En pratique, I’échange a lieu par étape gréace a I’existence de niveaux électroniques
intermédiaires (Figure 4.3). Si de tels niveaux intermédiaires n’existaient pas, une telle
émission de phonons en cascade ne pourrait pas se produire et les transitions radiatives
seraient alors privilégiées. On comprend ainsi I’importance des défauts et des impuretés dans
les S-C destinés aux applications optiques. En pratique, on cherchera a éviter les dislocations,

les lacunes, les impuretés chimiques et les interactions avec les surfaces du matériau S-C.

4.4.1 Le mécanisme de transfert d’énergie avec les phonons (collisions réseau cristallin)
Eg = 1eV ~ 30 a 40 phonons

emission de
phonons en
cascade

1@

Figure 4.3 : émission des phonons par cascades (Niveaux intermédiaires nécessaires et role
essentiel des impuretés et des défauts) [11].

4.4.2 Les recombinaison Auger

La recombinaison Auger est un mécanisme tres important de recombinaisons non
radiatives responsables de limitation de rendement des S-C et des DEL. Lors d’une
recombinaison Auger, I’électron cede son énergie a un autre électron de la bande de

conduction. Ce dernier monte donc dans la bande mais il est trés vite thermalisé (10™3sec) par
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interaction avec le réseau cristallin (cascade de phonons). L’énergie est donc perdue sous
forme de phonons (échauffement) et aucun photon n’est émis. Ce mécanisme de
recombinaison non radiative est représenté schématiquement a la figure 4.4 a, ci-dessous. On
notera que I’interaction entre I’électron qui descend et I’électron Auger doit respecter la
conservation de la quantité de mouvement.

La figure 4.4b illustre le méme phénoméne avec un électron Auger dans la bande de valence :
I’électron qui descend donne son énergie et sa quantité de mouvement a un électron profond
de la bande de valence, celui-ci est thermalisé par cascade de phonons. Il est habituel
d’interpréter ce mécanisme en termes de transition de trous. L’électron qui descend est vu
comme un trou qui monte grace a un échange d’énergie avec un trou de la bande de valence.
Ce trou « Auger » est alors thermalisé et remonte dans la bande par cascade de phonons.

Le premier effet « Auger eet » : recombinaison électron-trou par I’intermédiaire d’un électron
Auger.

Le second effet « Auger ett » : recombinaison électron-trou par I’intermédiaire d’un trou
Auger (la particule Auger etant representée par les lettres du milieu e et t dans eet et ett,

respectivement).

Thermalisation
par émission de
phonons en
cascade

»
>

v

k k
Figure 4.4: Mécanisme de recombinaison Auger a- recombinaison électron-trou par
I’intermédiaire d’un électron Auger (Auger eet), b- recombinaison électron-trou par

I’intermédiaire d’un trou Auger (Auger ett) [11].

Sur la figure 4.5, on illustre les deux mécanismes de recombinaison Auger dans une jonction
p-n polarisée. Puisque le mécanisme eet fait intervenir deux électrons simultanément, sa
probabilité est proportionnelle au carré de la densité électronique, soit n’>. Ce mécanisme
affectera donc plus particulierement les recombinaisons qui se font en région de type n. De

méme le mécanisme Auger ett, faisant intervenir deux trous simultanément, est proportionnel
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au carré de la densité de trous, soit p% Il affecte donc les recombinaisons du coté p et est
négligeable du cbté n. Puisque le mécanisme eet exige la présence d’un état électronique libre,
c’est a dire un trou dans la bande de valence, sa probabilité est également proportionnelle a p,
soit une probabilité globale proportionnelle & n?p. 1l en est de méme pour le mécanisme ett qui
met en jeu un électron de la bande de conduction (il faut un électron dans la bande de
conduction pour que le trou puisse y monter). La probabilité associée a I’effet Auger ett est

donc proportionnelle & p*n.

Diode électroluminescente
(Jonction p-n)

Figure 4.5: les deux mécanismes de recombinaison Auger dans une jonction p-n polarisée[11]

n- R :Cnp:—:——@r = — (474)

p-R =Cpn=—=-—— <1 =—- (4.75)

Les taux de recombinaison Auger Ra pour les deux mécanismes eet et ett sont donnés par les
relations ci-dessus. Les constantes de proportionnalité C, et C, sont appelées les coefficients
Auger. Comme le taux R représente le nombre de trous qui disparaissent par unité de temps

du c6té n, soit R = —dp/dt, on peut définir la durée de vie Auger eet comme étant

T =—— De méme pour I'effet Auger ett, on at =—— . Ces durées de vie

conditionneront le rendement des DEL (les autres mécanismes de recombinaison non
radiative sont en géneéral négligeables).

Pour les applications optiques, on utilise des semiconducteurs fortement dopés afin
d’atteindre aisément des degrés d’excitation élevés, c’est le cas des nitrures ce qui rend ces
recombinaisons trés importantes dans notre cas.

Comme les durées de vie Auger sont inversement proportionnelles aux concentrations de
porteurs, on voit qu’il faudra étre attentif a I’effet Auger en ce qui concerne le rendement de

la génération de lumiére : un compromis devra étre établi entre rendement et excitabilité.
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Pour estimer le rendement, il faut comparer les temps de vie radiative 1, et Auger Ta.
Les formules ci-dessous expriment la compétition entre les deux effets. Les deuxiemes termes
des membres de droite représentent les contributions a la génération de photons.
Les taux de recombinaison total sont donnés par les équations :

No —=———— (4.76)

po —=———— (4.77)

4.5 Mobilité électronique [2]

4.5.1 Temps de relaxation du courant

La connaissance de la probabilité totale d’interactions des électrons avec les phonons, est
insuffisante pour déterminer la mobilité électronique, car on doit tenir compte des déviations
des trajectoires au cours des collisions. Pour calculer la vitesse électronique ou la mobilité
électronique, il faut connaitre la fréquence des chocs et I'angle de déviation. Ces deux
parametres sont regroupés en un seul appelé « temps de relaxation du courant tp, ».

Pour un choc élastique en une bande d’énergie parabolique, | étant le courant associé a un

groupe de porteurs dont I’énergie est ¢, on peut €tablir une équation de relaxation :

da__1
a— (4.72)

Schrockley a montré que t, peut étre donnée par I’équation :

T = (lj (g)<1— cos 6, (g)>)_1
(4.79)

0; est I’angle de déviation de la trajectoire de I’électron, et <1—C0$0j(8)> est la valeur

moyenne sur un grand nombre d’interactions.
L’expression du temps de relaxation fait apparaitre la fréquence des chocs A(e) et les
déviations angulaires. La durée de relaxation s’accroit pour des collisions a petits angles de

déviation.

4.5.2 Calcul de la mobilité [2]
La vitesse moyenne d’entrainement de la population électronique soumise a un champ
électrique E, est donnée par :

T

v,=q—E (4.80)
m
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La mobilité « sécante » est le facteur de proportionnalité de la vitesse d’entrainement au
module de champ. Elle s’écrit :

p=q (4.81)
etlona:v, =u E (4.82)
Pour une population d’électrons ayant une énergie distribuée autour d’une valeur moyenne € ;
la notion du temps de relaxation, affectée a une valeur déterminée ¢ de 1’énergie, doit étre

remplacée par le temps de relaxation moyen. Le calcul doit étre fait pour I’ensemble des

collisions et pour chaque valeur d’énergie €, pour tenir compte de la distribution.

4.6 Transport de charges en régime stationnaire : caractéristique vitesse-champ

4.6.1 Vitesse et mobilité différentielles [2]

Quand le matériau semi-conducteur est soumis a un champ électrique, les électrons sont
accélérés ; et une composante d’entrainement va s’ajouter a leur vitesse aléatoire d’agitation
thermique. Aprés une phase transitoire tres bréve, a la suite de I’apparition du champ, un
régime stationnaire est atteint, caractérisé par le fait qu’en tout point et a tout instant, I’énergie
gagnée par les électrons dans le champ est exactement compensée par I’énergie perdue lors
des collisions.

La distribution de I’énergie des électrons, est déplacée dans le sens des énergies croissantes,

par rapport a la maxwellienne de I’équilibre. L’écart entre la valeur moyenne de I’énergie
stationnaire €4 de cette distribution, et I’énergie moyenne d’agitation thermique %kBT, est plus
important quand le champ est plus intense. Lorsque cet écart atteint plusieurs fois
3-k 5 .T ,ondit que les électrons sont « chauds ».

La fréquence et I’efficacité des chocs sur les phonons, croient avec I’énergie des électrons.
Pour I’ensemble des électrons, cette croissance se traduit par la variation non linéaire de la

vitesse stationnaire d’entrainement, en fonction de I’intensité du champ électrique appliqué.
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Figure 4.6: Vitesse de dérive des électrons, en régime stationnaire, en fonction du champ
électrique appliqué, pour GaN, AIN, InN et GaAs [12].

Le maximum de la vitesse pour GaN est autour de 2.9 x 10’cm/s & la température ambiante, et
apparait quand I’énergie moyenne avoisine I’énergie de transfert dans la vallée X. Ce
maximum est atteint pour un champ de 140kV/cm dans GaN cubique. Pour InN : le maximum
est de 4.1 x 10°cm/s pour un champ de 65 kV/cm; il est de 1.7 x 10”cm/s pour un champ de
450 kV/cm dans AIN ; alors qu’il ne dépasse pas 1.6 x 10’cm/s pour un champ seulement de
4 kV/cm dans le cas de GaAs. Aprés le maximum, la vitesse décroit pour atteindre une valeur
stationnaire.

Cette distribution de la vitesse peut s’expliquer de la maniere suivante : pour un champ faible,
la mobilité est déterminée plutdt par les interactions avec les phonons optiques polaires
(absorption comme émission puisque, & la température ambiante, I’énergie thermique
moyenne des électrons dépasseiwo). Quand on dépasse le champ critique (ou de seuil),

I’énergie atteint AErx , et une partie des électrons sont transférés dans les vallées supérieures a

la bande de conduction. La masse effective des électrons dans ces vallées est plus grande que
celle dans la vallée T', et les chocs qu’ils subissent avec les phonons du bord de la zone de
Brillouin (interactions intervallées), sont plus nombreux. Cela cause une dispersion quasi
isotrope des vitesses, qui va ralentir les électrons. La vitesse moyenne d’entrainement est
donnée par I’équation :

(4.83)
Nn.:V:+ N.V:
n:+ N-:

st —
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Ou n; est le nombre des électrons restés dans la vallée T" avec la vitesse vi, n, est le nombre
des électrons transférés dont la vitesse chute a vs.

Quand on augmente le champ électrique considérablement, n, va devenir plus grand et n; va
diminuer. De ce fait, la vitesse d’entrainement va tendre vers une limite voisine a la vitesse v;.
Cette limite représente « la vitesse de saturation ».

La présence des impuretés ionisées réduit la valeur initiale de la mobilité sans changer la
valeur de la vitesse de saturation (au dela de 300kV/cm pour GaN, 150kV/cm pour InN et 600
kV/cm pour AIN). Ceci est di aux interactions coulombiennes qui n’agissent qu’aux basses
énergies.

La vitesse stationnaire peut étre exprimée par la formule [2] :

V(E)Z Ko E+ Vst (8 / Ec)4 (484)
l+(e/E.)

Ou E est I’énergie cinétique et | est la longueur de diffusion des porteurs libres.
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Figure 4.7 [13] : Evolution de la mobilité en fonction de la concentration en impuretés de dopage pour
différentes températures 1 :80K ; 2 :150K ; 3 :300K.

La mobilité est plus importante a basses températures, elle décroft quand la concentration des

impuretés augmente.

4.6.2 Coefficient de diffusion [2]
La dispersion du vecteur-vitesse par les collisions, donne naissance au phénomene de

diffusion. Quand I’énergie des électrons est proche de I’énergie thermique, les collisions les
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plus importantes sont soit avec des phonons acoustiques soit avec les impuretés ionisees ; ces

chocs sont isotropes. Le coefficient de diffusion suit la loi d’Einstein :

D = ‘% 0, (4.85)

avec u 4 la mobilité différentielle %
Pour les champs électriques faibles, la mobilité différentielle est proche de la mobilité
sécante @ L g= Uo.

Quand I’énergie dépasse 91.2 meV (pour GaN), il y a apparition des émissions optiques
polaires qui conduisent a une dispersion anisotrope du vecteur-vitesse, dont la direction
paralléle au champ électrique appliqué est la plus favorisée. La diffusion différe alors selon
que I’on considere la direction paralléle ou la direction perpendiculaire au champ électrique.

4.7 Transport en régime non stationnaire [2]

Quand la vitesse et I’énergie, moyennes des électrons ne sont pas stabilisées apres
I’application d’un échelon de champ électrique par exemple, nous sommes dans le cas du
régime non stationnaire. Au cours des transitions dans ce régime ; il peut y avoir I’apparition
du phénoméne de survitesse ou des phénoménes balistiques, qui conduisent a des vitesses de

transport tres supérieures aux vitesses stationnaires.

4.7.1 Phénomene de survitesse [2]

Les technologies submicroniques ont permis la fabrication de dispositifs dans lesquels le
champ électrique peut croitre rapidement jusqu’a atteindre des valeurs tres grandes sur des
petites distances. Une partie du parcours des électrons, est effectuée en survitesse.

Le champ électrique évolue en échelon ; et quand des électrons sont soumis a cet échelon, ils
ne peuvent acquérir instantanément la vitesse stationnaire correspondant a la valeur maximale
du champ. L’explication réside dans I’évolution de I’énergie cinétique des électrons : a cause
des chocs, I’énergie ne peut pas évoluer tres vite comme elle le ferait lors d’un vol balistique.
La mobilité des électrons ne passe des valeurs élevées a des valeurs faibles d’une fagon
instantanée quand le champ électrique augmente : la fréquence et I’efficacité des chocs
suivent I’énergie des électrons. Au debut de leur parcours, les électrons ont une mobilité
élevée ; et puisque le champ est intense, les électrons vont avoir des vitesses trés grandes :
c’est la survitesse (figure 4.8).
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Figure 4.8 [2] : Phénoméne de survitesse dans GaN.

En appliquant un échelon de champ électrique a la position X (ou a t=tp), I’énergie des
électrons ne croit pas instantanément a partir de la position Xo (to) et leur mobilité conserve
des valeurs élevées pendant un certain temps, puis elle décroit au dela de X (to).

La vitesse d'entrainement des électrons, présente des valeurs en exces par rapport a I’état
stationnaire : c’est le phénoméne de survitesse.

Le pic de survitesse peut atteindre 9.10"cm/s dans GaN cubique pour un champ de 400kV/cm,
sur une durée de 0.05ps.

Le phénomeéne inverse (sous-vitesse) peut étre observé quand les électrons chauds
franchissent un échelon décroissant de champ électrique. Les électrons ayant une énergie qui
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ne décroit pas instantanément, conservent une mobilité faible et vont étre ralentis trés

rapidement.

4.7.2 Equations de relaxation de I'impulsion et de I'énergie [2] :

L'étude du transport en régime transitoire ne peut pas s'effectuer a base des grandeurs
habituelles de I'électrocinétique. La résolution de I'équation de Boltzmann se fait avec
certaines approximations et nous permet d'avoir certains paramétres comme les temps de
relaxation, de I'impulsion T et de I'énergie te.

L'électron est caractérisé par sa position F(x, y, z) et son impulsionzk (k(k,, k,.k,)) . La

donnée du vecteur d’onde et du diagramme de bandes, permettent de connaitre I’énergie E et
la vitesse v =%§k5 (4.86)

Ou ﬁk désigne I’opérateurai 0 i. L’action des forces extérieures, se traduit par la

k. "ok, ok,

X

dérivée de I’impulsion :

h— =qE+quV xB 4.87
g GETaVx (4.87)

ou E est le champ électrique, et B est le champ magnétique.
L’équation de Boltzmann établit le bilan des flux des particules entrant ou sortant d’un

élément de volume de I’espace des phases. La population électronique est désignée par f(F,IZ)

dn est le nombre d’électrons ayant un vecteur de position F et un vecteur d’onde k compris
dans le volume élémentaire dsr et dsk, il est donné par la formule :

dn =N f (F,K)d,rd,k (4.88)
N est le nombre total des particules.

A I’aide de I’équation de répartition, I’équation de Boltzmann devient :

d of of of
a f d3 rd3 k = (Ej% r d3 k +(Ejd3 r d3 k+(§jd3 r d3 k (4.89)
diffusion Forces extérieures collisions

Les trois termes du second membre, désignent les bilans des entrées et des sorties dans le
volume élémentaire.
L’équation de Boltzmann permet de déterminer la fonction f qui & son tour, nous donne la

possibilité de connaitre un certain nombre de paramétres comme des moyennes sur
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I’ensemble de la population située en un point donné ; en particulier, I’énergie moyenne en un

point r :

&(F)=[ (k) f(k)d, k (4.90)
La quantité de mouvement moyenne :

p(r)=mv(r)=h [k f(k)d; k (4.91)

L’étude directe de ces grandeurs au cours du temps, peut s’avérer plus simple que la
résolution compléte de I’équation de Boltzmann.
a) L’équation de relaxation de I’énergie moyenne [2] :

gng+i(n.vx.g) =gqnEv, —nf-%

ot ox z,(¢) (4.92)

go est I’énergie thermique des électrons, 1. (¢) est le temps de relaxation de I’énergie moyenne

qui est aussi fonction de I’énergie. ai(n v, g) présente le bilan du flux d’énergie transportée
X

par les électrons. Le produit (g.n.Ex.vyx) présente le gain d’énergie dans le champ électrique,

E—¢&,

par unité de temps. est le terme de relaxation.

T, &

&

b) I’équation de relaxation de la quantité de mouvement moyenne [2] :

0« 0 - nm'v
—nm .y, +—\n.m v:)=gnE, - ——=& 4,93
SV ()= an, (4.99

7y (€)
. » 0 . .
Tm (€) est le temps de relaxation de la quantité de mouvement. a(n.m vf) est le bilan du

flux de la quantité de mouvement et (g.n.Ex) est la force appliquée au systéme.

Dans ces équations, tm et t. sont en fonction de I’énergie, et ils sont indépendants du chemin
suivi par la population de porteurs pour parvenir a I’énergie moyenne instantanée €. En effet ;
quand un régime stationnaire est atteint avec une valeur gy les temps de relaxation doivent

vérifier les équations :

i _ _ €4~ &

o (nv,s,)=qnEv, nrg(gst) (4.94)
0 ( . nmvy,

E(nm vx)_ qnE @) (4.95)

Dans le cas d’un matériau homogene et un champ uniforme, t, et t. sont donnés par les

expressions suivantes :
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x (4.96)

€4 — &
— st “0 4.97
Tg (gst ) q EX VX ( )

La mobilité en fonction de Ty, () et de la masse effective m” (g), est donnée par I'expression :

_ 97 (e) (4.98)

u(E) ()

Bien que le régime stationnaire pour la quantité de mouvement soit atteint rapidement, la
mobilité reste en régime transitoire pendant une durée t., c’est a dire que I’énergie n’a pas
atteint sa valeur stationnaire. C’est le phénomene de survitesse qui montre chaque fois que t.

est supérieur a tnm.
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Chapitre 5 : Présentation de la méthode de simulation de Monte Carlo

5.1 Introduction

La simulation par la méthode de Monte Carlo est aujourd’hui I’'une des techniques les
plus utilisées pour étudier le fonctionnement physique des composants électroniques, offrant
la possibilit¢ de reproduire fidélement les divers phénomenes microscopiques qui se
produisent dans les matériaux semi-conducteurs [1].
La méthode de Monte Carlo permet de réaliser trois objectifs. Premiérement ; elle facilite
I'étude des phénoménes de mobilité ou de diffusion dans les matériaux, par la comparaison
des résultats obtenus theoriquement avec les données expérimentales. Elle peut nous apporter
des éléments utiles et nouveaux sur les mécanismes physiques qui déterminent la dynamique
électronique dans un semi-conducteur. Deuxiémement ; elle permet de faire une étude précise
des variations de la vitesse de dérive et du coefficient de diffusion en régimes stationnaire et
transitoire. Elle peut fournir les données de base nécessaires a la résolution numérique des
composants a partir des équations de I'électrocinétique. Troisiemement ; elle permet la
simulation directe de certains de ces composants et s'avérent, en définitive, des méthodes
d'approche plus précise, plus fiable et méme parfois plus simple que les techniques
numériques classiques [2]. Ses qualités se definissent par la rapidité de I’exécution et la
souplesse d’emploi dans les diverses applications.
La méthode de Monte Carlo est basée sur un processus de tirage au sort a partir de lois de
probabilités calculées. Ces lois sont les probabilités d’interactions subies par les porteurs
durant leur mouvement dans le semi-conducteur.
Il y a deux approches possibles pour simuler le comportement des électrons dans un semi-
conducteur : Déterminer la fonction de répartition des électrons en résolvant I'équation de

Boltzmann ; et suivre le comportement de chaque €électron au cours du temps.

5.2 Principe de la méthode

L’idée de base de la méthode consiste a simuler le mouvement dans le temps, un ou
plusieurs porteurs dans I’espace des vecteurs d’ondes des points représentatifs de ces
porteurs, tenant compte :

a. De I’accélération due aux forces appliquées aux porteurs

ok qE

- - 1= 5.1
ot h G-
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La connaissance de la bande d’énergie permet de calculer I’énergie du porteur, a chaque

instant.
_\ hPk?
£(K )= _ (5.2)
2m
b. Des collisions subies par ces porteurs induisant des transitions brutales entre les états.

Connaissant la position d’un porteur de charge dans I’espace des vecteurs d’onde K , il est

possible de la connaitre dans I’espace géomeétrique réel ; et la connaissance de la structure de
bande d’énergie g(K) permet de calculer la vitesse des porteurs a chaque instant :

oe
Vv = — (5.3)
o ok

Par intégration, nous calculons la position des porteurs, au cours du temps.

Il est possible d’accéder a toutes les grandeurs moyennes ; énergie moyenne, vitesse
de dérive...Celles-ci peuvent étre déduites de deux facons différentes : soit par I’observation
d’un grand nombre de particules permettant de calculer les moyennes d’ensemble (cette
définition est utile quand les conditions d’étude changent dans le temps), soit par observation
d’un seul électron pendant une durée suffisamment grande. La trajectoire de chaque électron
sera constituée par une suite de vols libres effectués sous I’influence de la force externe, puis
des chocs sur les différents obstacles présentés par le milieu ou évolue le porteur.

L’avantage des méthodes de Monte Carlo est de pouvoir obtenir a la fois la durée de
vol libre, et les états du porteur apres les chocs en utilisant un procédé basé d’une part sur le
tirage de nombres aléatoires et d’autre part sur la connaissance des densités de probabilités
correspondant aux interactions auxquelles est soumis le porteur.

Un des principaux avantages de ces méthodes est leur souplesse d’utilisation. Une fois le
processus élémentaire de simulation est mis au point, les conditions d’utilisation de celui-ci
peuvent étre variées & I’infini. L’application la plus simple que I’on puisse imaginer est
I’étude de la dynamique électronique dans un matériau supposé infini et homogene soumis a
des conditions stationnaires, en fonction du temps. La situation peut se compliquer
singulierement quand le matériau est inhomogéne, ou lorsque le champ appliqué n’est plus
constant dans le temps ni uniforme dans I’espace. Dans le cas ou les concepts habituels de
bande d’énergie et de collisions instantanées restent valides, la méthode de Monte Carlo
montre sa supériorité lorsque les phénomenes se compliquent quelque peu. En effet ; elle
permet de tenir compte facilement des non stationnarités spatiales ou temporelles que I’on
veut étudier. Cette méthode est actuellement la seule susceptible d’étudier les manifestations
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des porteurs chauds quelque soient les régimes de champ appliqué. Elle tient compte de fagon
compleéte, des formes de bandes d’énergie méme complexes ; et c’est le cas particulier de
I’étude des alliages ternaires et de tous les détails de la dynamique microscopique avec des
hypothéses simplificatrices réduites au minimum.

En contre partie, la méthode de Monte Carlo est attachée d’erreur statistique. Comme pour

tout phénomene statistique, on peut améliorer la précision en augmentant la durée

d’observation t. Malheureusement, I’amélioration de I’erreur n’évolue qu’en ]/\/t_ , et ceci

peut étre un géne important quand on étudie des comportements fins : estimation d’une
mobilité différentielle négative ou vitesse de pic en fonction de certains parameétres
(température ou dopage du matériau, par exemple). Ce probleme nécessite un soin particulier
en absence d’une relation analytique. 1l découle que cette méthode nécessite parfois des
moyens de calcul importants.

Une autre propriété caractéristique jouant en défaveur de la méthode de Monte Carlo est que
celle-ci fonctionne moins bien en champ faible qu’en champ fort, au moins quand on
s’intéresse a la vitesse de dérive. Une bonne estimation de la moyenne exigera une longue

intégration, et par conséquent un allongement du temps de calcul.

5.3 Approche et mise en ceuvre de la méthode [3]

L’approche de la méthode de Monte Carlo consiste a suivre le comportement de chaque
électron dans I’espace réel et dans I’espace des vecteurs d’ondes. Considérons un électron
d’énergie &(t) et de vecteur d’onde k(t), placé en r(t) ou régne un champ électrique E(r, t).
Sous I’action du champ électrique E, les échanges d’énergie et d’impulsion de I’électron 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 théoriquement le comportement de chaque
électron dans le temps et dans I’espace des vecteurs d’ondes. Mais, une telle approche,
compte tenu de la trés grande densité d’atomes dans les cristaux, est irréaliste avec ces
moyens de calcul [4]. Afin de rendre le probléme plus réaliste :

a)- Nous faisons une étude statistique des échanges d’énergie possibles, entre les électrons, les
modes de vibrations du réseau et les impuretés, ce qui nous permet de calculer la probabilité
de ces interactions et leur action sur I’énergie et le vecteur d’onde de I’électron. Chaque

processus de collision a une densité s(E, E‘) qui caractérise la probabilité pour qu’un électron

passe de I’état défini par le vecteur d’onde k & un autre état défini par le vecteur d’onde k’, par
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unité de temps. La probabilité pour qu’un électron, se trouvant dans I’état k, ait une
interaction par unité de temps, est donnée par I’équation (5.4) [5] :
Ak@)= [s(k.K)dk (5.4)
sur tous les états
k' possibles
b)- 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. La probabilité d’avoir un

vol libre de durée At, suivi d’un choc, est donnée par I’équation (5.5) [6] :
A
A)=1- —J )
(5.5)
La procédure adoptée initialement par Kurosawa [7] pour déterminer les temps de libre
parcours At, est de tirer au sort des nombres aléatoires r a distribution uniforme entre 0 et 1

[8], et de résoudre I’équation intégrale (5.6) :

f0 == 0 (5.6)
c)- Lorsqu’une interaction a lieu, nous déterminons sa nature par tirage au sort, et nous
modifions, en conséquence, I’énergie et le vecteur d’onde de I’électron. Calculée par
I’équation de Boltzmann, la répartition des électrons change; nous calculons alors le champ
électrique qui en résulte a des intervalles de temps suffisamment petits, pour pouvoir supposer
ce champ constant entre deux calculs [4],[9].

Nous considérons un modele simplifié a trois vallées non paraboliques mais isotropes. Dans
les vallées supérieures, nous calculons la masse des électrons par la relation [10] :
a=(1-m*/mp) x ¢ (5-7)
Ou mg est la masse de I’électron dans le vide, m* sa masse effective, & son énergie et a le
coefficient de non parabolicité de la vallée ou il se trouve. Cette relation n’est pas exactement
celle appliquée dans le cas du modéle complet ; mais elle est suffisante pour décrire le
comportement électrique du compose.

5.4 Présentation du logiciel :

Le logiciel de cette méthode permet de remplir deux fonctions essentielles. La
premiere est consacrée au calcul des probabilités a partir des expressions usuelles. 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 » [2]
pour laquelle, les durées de vol libre sont distribuées pour chaque électron. La mise en ceuvre
a été adoptée initialement par Kurosawa [11], puis améliorée par d’autres auteurs [12]. Elle
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est basée sur un processus de tirage au sort a partir de lois de probabilités d’interactions subies

par les porteurs durant leur mouvement dans le composé [13].

5.5 Méthode du self scattering
Cette méthode consiste a introduire une interaction fictive supplémentaire dite « Self

Scattering Agc» qui est sans effet sur le mouvement de I’électron. La probabilité Agc est

choisie de maniére a ce que la probabilité totale d’interaction I'=ig. +> A, Soit une

constante (figure 5.1). Ceci fournit une expression particulierement simple pour p(At) :

p(At)=Te™™ (5.8)
Sir est un nombre aléatoire a distribution uniforme entre 0 et 1, on aura d'apres (5.6) :
1
At=——.Lnr (5.9)
r

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 I" soit au moins égale aux plus grandes sommes Zki susceptibles d'étre
i

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

Etant donné que pour utiliser la relation (5.8), il faut se fixer a I'avance la valeur de T" ; il est

necessaire de connaitre & priori la valeur maximum que prendra la quantité Sn 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 l'instant considéré. Comme on a

necessairement par définition :

NG
Z 2. (k)=T (5.10)
i=0

Le tirage d'un nouveau nombre aléatoire r a distribution uniforme entre 0 et 1 permet d’écrire,

par le test de l'inégalité :
r<Y A(k)=As + D A (K) (5.11)
i=0 i=1

Pour toute valeur m, il y a un processus d'interaction choisi qui interviendra. Il apparait dans
ce test que la collision choisie peut étre une collision fictive dont la probabilité est Agc . Si

cest 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
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permettent de définir la position du vecteur d'onde, apres le choc. L’avantage de cette
procédure est le choix de la valeur de ' de maniére a 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 [2].

Self Scattering

Scattering Mechanisms

Total Scattering —*

Energy (V) ——

Figure 5.1 : Probabilité totale d'interactions et Self Scattering [14].

5.6 Les différents éléments de la simulation [15]

Nous voulons déterminer la probabilité pour qu’un porteur effectue un vol libre de

—

durée quelconque At, sachant qu’il est soumis & un champ électrique E 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
ot

=~

_ aE
- 4 (5.12)

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

subisse une collision de type quelconque I’amenant a un autre état K . Cette probabilité est

donnée par la relation :

rk) = [ a* k' Yshk . k) (5.13)

=1...N

Supposons qu’a I’instant t=0, le porteur est dans I’état décrit par K.
La probabilité P(t) 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 t—dt et t .
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1 - 1 Kt - db)) dt (5.14)

Ainsi plt) = plt - dt)[l —r(lZ(t —dt)) dt] (5.15)
En faisant tendre dt vers O :
% =-T [E(t)] p(t) (5.16)

Apres intégration, on obtient :
p,(t)= exp {— jr k) dt } (5.17)
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 :

t
p(t) dt = T(k(t)) exp { - r (k) dt} dt (5.18)

0
La résolution de cette équation afin de générer la distribution du temps libre pour ces
particules pour une simulation Monte Carlo standard, nous raméne a utiliser la technique de

self Scattering.

5.7 Temps de vol libre [16]
Le mouvement des particules est décrit comme étant une succession de vols libres

(sous I’action du seul champ électrique), entrecoupée d’interactions instantanées [17].
k(k(t))@t présente la probabilité pour qu’un électron ait une interaction entre t et t+ot. la

probabilité P¢(t) pour que I’interaction ne se produise pas au temps t, est donnée par [18] :

p: (t)=TT@-Ak(t)et) (5.19)
En prenant t = 3" at, (5.20)
On aalors :

pf<t>=exp(—;x<k<t>>atij .21)

Ou bien pf(t):exp(_jz,(k(t‘))ar] (5.22)

On déduit alors la probabilité pour que I'électron ait un vol libre pendant At :

142



At

p(at)= [ A(k(t)) exp{— j.l(k(t‘))at}at (5.23)

0

p(At)zl—exp{—Tﬂ,(k(t))at} (5.24)

La relation (5.24) nous donne les durées de vol libre qui seront effectivement suivis d'un choc.
La procédure adoptée initialement par Kurosawa pour déterminer les temps de libre parcours
est de tirer des nombres r a distribution uniforme entre 0 et 1 et de résoudre I'équation

intégrale suivante :

At

[ Ak(t))ot = —Lnr (5.25)

0

Dans le cas général, I'expression (5.24) est assez complexe, et I'équation (5.25) n'est pas
intégrable analytiqguement. Pour simplifier I'expression (5.24), Rees a suggéré d'ajouter a
I'ensemble des mécanismes de collisions réelles, le processus du Self Scatterring [2].

5.8 Mouvement des électrons
Durant son vol libre, I’électron se déplace dans I’espace réel et I’espace des vecteurs
d’onde, sous I’action d’un champ électrique constant E (figures 5.2 et 5.3). L’évolution de son

vecteur d’onde, suivant I’axe des X, est donnée par I’équation fondamentale de la dynamique :

k(t)= k(O)—%.t (5.26)

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

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

%i(t):g(t).(lm.g(t)) (5.27)

D’ou I’on tire son énergie :

e(t) 1 [\/1+M—l} (5.28)

" 2a m

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

C1ooe(t) k()
=~ s 2020 (5.29)
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v

Figure 5.3 : Mouvement d’un électron dans I’espace réeel [19].

5.9 Choix des angles de déviation [18]

Quand une interaction est choisie, elle est supposée instantanée ; et son effet provoque
une discontinuité dans I’évolution de I’état de I’électron. Cet effet se manifeste a la fois par un
éventuel échange d’énergie, et par un brusque changement d’orientation de la vitesse de
I’électron. Il se traduit dans I’espace des moments, par une variation instantanée du vecteur
d’onde, en module et en direction.

Tout échange éventuel d’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
initiale € et finale ¢".

C’est un changement d’orientation du vecteur d’onde (figure 5.4) qui décrit la déviation subie
par I’électron. Le vecteur d’onde K> est repéré par rapport au vecteur d’onde initial K , par un
angle de déviationp .

L’angle de déviation du vecteur d’onde est déterminé par tirage au sort, suivant une loi de

probabilité caractéristique de I’interaction [19]. Pour cela, on tire deux nombres aléatoires r;
et r, suivant des distributions dépendant du type de I’interaction qui vient d’étre choisie, en se
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plagant dans un repere lié au vecteur d’onde k, avant la collision (figure 5.5). Ces deux

nombres sont tels que :
¢ =27n (5.30)
cospB=1-2r, (5.32)
Il arrive pour certaines interactions, que la détermination de I’angle [ en fonction du réel r,

ne soit pas immédiate. Les méthodes utilisées alors, font appel a des techniques d’analyse

numérique et sont développées en annexe B.

A k\z
'\3‘
___________________ (p _»

k™.
K'x
Figure 5.4 : Origntation du vecteur d’onde [16].
7 —_—
/ka 'Lt n )
qlE.AL/R)

K(tn) 1 Ki(th1)

v

Ky

Figure 5.5: Angles de déviation [16].

5.10 Procédure du choix d’interaction [20]
Plus récemment, cette méthode a été utilisée en champ statique et variable, en

particulier pour tenir compte de la nouvelle énergie entre deux collisions successives. A

chaque instant t, = ndt, la probabilité p{E(tn)J pour que le porteur subisse une collision, sera
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connue et pourra étre utilisée pour déterminer par tirage au sort, si une collision a

effectivement eu lieu ou non a la fin du &t considéré. Dans ce but ; nous comparons la quantité
p[l?(tn)J o t aun 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 lieu dans le cas ou le test

est positif (figure 5.6).
| | A | |
0 A Al T A B C

r
Figure 5.6 : Le schéma indique la procédure de choix de I’interaction. Quand r se situe entre

-eme

les points Ai; et A;, le i”"" type d’interaction a lieu. Le segment BC représente la probabilité

qu’il ne se passe rien apres le pas ot.

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 O L suivant.
La premiére constatation est que les libres parcours vécus par le porteur sont nécessairement

constitués d’un nombre aléatoire de pas5t. Plus O lest petit, meilleure est la valeur

approchée de la durée de parcours. Il en résulte que Ot doit atre beaucoup plus petit que le

plus court des libres parcours. Cette condition garantit également que la quantité p[l?(tn)JcS t

ne peut jamais étre plus grande que 1. De plus, le tirage de r se fait selon une distribution
uniforme ; le fait de tirer I’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,(l?)é tdu

segment correspondant, soit en pratique de I’énergie du porteur au moment considéré.

5.11 Génération des nombres aléatoires
La méthode de Monte Carlo est basée sur la génération de nombres aléatoires qui

suivent une loi uniforme dans I’intervalle [0,1] ou p et g sont des constantes appropriés :
r, = pr, , (mod q) (5.32)

Le premier elément de cette suite est choisi par I’utilisateur, et les autres nombres sont donnés

par un algorithme mathématique.
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5.11.1 Génération des nombres aléatoires, avec une loi de probabilité
Les nombres aléatoires x suivant une loi de probabilité f(x) dans I’intervalle [a,b],

peuvent étre obtenus & partir des nombres aléatoires r distribués dans I’intervalle [0,1], par
plusieurs méthodes [20].

5.11.1.1 Méthode directe [19].
Si f(X)est normalisée pour xela, b] :

Xr

r="F(x)= If(x)dx

a

(5.33)

Si f(x) n’est pas normalisée, alors :

Xr b
r= If (x)d X/J.f (x)d x (5.34)
Cette méthode permet d’avoir un nombre aléatoire x, tel que a <x,<b , et qui est donné par :

xr =a+(b—a)r (5.35)
Parfois on ne peut pas utiliser cette méthode, car les intégrales précédentes sont difficiles a
calculer par la méthode analytique.

I

Fr) ——
1
|
|
|

r— — — 1
—A g K

X

Figure 5.7 : Technique directe : génération de la variable aléatoire Xr avec une fonction de

probabilité f(x)=dF(x)/dx [20]

5.11.1.2 Méthode du rejet [19].
Soient C un nombre positif tel queC > f (x) pour x e[ a,b], r etr, deux
nombres aléatoires suivant une loi uniforme sur [0,1] ; on a alors :

x;=a(b-a)y et f,=rC (5.36)
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Ou x, et f,sont des nombres aléatoires suivant respectivement une loi uniforme sur
[a,b]et [0,C]

Si f,<f(x),alors x=x (5.37)
Dans le cas contraire, on prend une nouvelle paire r, et r, ; et les itérations sont poursuivies

jusqu'a avoir I’équation f; < f(xi).

Figure 5.8 : Technique de rejet, génération de la variable aléatoire Xr, avec une fonction de
probabilité f(x) [20].
5.11.1.3 Méthode combinée [19]
Soit X, un nombre aléatoire généré par la méthode directe de loi de probabilité g(x) et
soit K une constante telle que K g(x)>f(x) pourxe [a,b] et M1 Un nombre aléatoire e[0,1];
X, n’est pas rejeté si rl.K.g(xl)z f(xl)

c
Tx, ]

rp K@il

r, Kgle)

Fix,)

]

Figure 5.9 : Technique combinée, génération de la variable aléatoire Xravec une fonction de

probabilité f(x) [20].
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5.12 Etapes de calcul [16]

Pour permettre une meilleure compréhension de la méthode de Monte Carlo utilisée,
nous présentons son organigramme sur la figure 5.6.
Le traitement du probléme comporte deux étapes, pour chaque porteur :
1. Une étape de vol libre entre l'instant t et t+At, pendant laquelle I'état du porteur est
donné par les lois de la dynamique, compte tenu de son état a l'instant t. Pour le porteur p, on

connait donc la position du vecteur d'onde k?(t) , Sa position ga I'instant t et son énergie ¢
qui est fonction de la position du vecteur d’onde [20] :
£ (1) = (K, (1)) (5.38)

On effectue un vol libre de durée At, et 'on a :

(Fp(t +AL) =k, (1) +%At (5.39)
t+At
At A = )+ vy (D)t (5.40)
t
&p (t+AD) = e(K, (t+AL) (5.41)

2. La deuxiéme étape de calcul consiste & rechercher si le porteur a subi ou non une
collision :

S'il y a eu collision (recherche de l'interaction pendant l'intervalle de temps At par tirage au
sort d'un nombre aléatoire), nous calculons son nouvel état.

S’il n’y a pas eu d'interaction, I'état du porteur n’est pas modifié.

e S'il y a eu interaction, on place l'interaction précisément a l'instant t+At et on cherche le

nouveau vecteur d'onde k;o apres le choc, par tirage au sort. Son état est maintenant défini

par :
[k, (t+Ab) (5.42)

A gp(t+At) = g(k_;(t +At)) (5.43)

L r_;(t +At) = 1, (t+ At) (5.44)
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Entrée des données et
Initialisation des parametres

Non

T=t+At

Calcul des valeurs moyennes :
énergie, position, vitesse du vol
libre

A 4

Calcul des probabilités
d’interaction A (g)At

l

Tirage d’un nombre aléatoire et
test sur I’interaction et sélection
de I’interaction

Non

A 4

Calcul des nouvelles valeurs apres
interaction : I’énergie, position,
vecteur d’onde, angle de déviation

<

A 4

Test sur le nombre de particules
et le temps maximum pour la
simulation

A 4

Les résultats

Figure 5.10 : Organigramme de la méthode de Monte Carlo [14].
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5.13 Description du logiciel [14]

Dans notre thése, nous utilisons un programme écrit en langage Fortran 90 MSDEV,
afin de simuler 20000 électrons.
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, un modele a
trois vallées (T, L, X), isotropes mais non paraboliques. Les interactions prises en compte sont
dues aux phonons acoustiques, aux phonons optiques polaires intervallées et aux impuretés.
La deuxiéme 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 résultats obtenus sont fortement dépendants de nombreux paramétres qui caractérisent le
matériau et qui, malheureusement, sont parfois trés mal connus.
Le developpement 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:
1. Lecture du fichier de données concernant les parametres 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...., dans un fichier.txt (Annexe C).
2. Exécution du logiciel.
3. Fourniture des fichiers de sorties : les valeurs des probabilités d'interaction, les
vitesses dans les différentes vallées, les énergies...
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Chapitre 6 : Résultats de la simulation Monte Carlo sur le transport électrique dans les
composés ternaires AlGaN et InGaN

6.1 Introduction :

Pour simuler le phénoméne de transport électrique dans les semi-conducteurs, on
utilise des méthodes numériques, et le plus frequemment celle de Monte Carlo écrite en
langage Fortran. Ce langage n'est pas nécessairement le meilleur en programmation
scientifique, mais il est certainement le plus répandu : les programmes et sous-programmes
existants et relatifs a cette méthode, sont en Fortran.

Les alliages ternaires AlGaN et InGaN font, a I’heure actuelle, I’objet de plusieurs
investigations a cause de leurs avantages trés intéressants dans I'électronique et
I’optoélectronique. La structure de bande des trois nitrures, GaN, AIN, InN et leurs alliages,
peut étre classiquement décrite par le modéle de qui considere trois vallées T, L et X quasi
paraboliques, et qui est suffisant pour décrire le comportement électrique des composés.

Pour calculer le transport électrique dans ces ternaires, nous utilisons la méthode de
simulation de Monte Carlo en tenant compte de tous les mécanismes de dispersions dans les
alliages.

Nous allons examiner les deux régimes, permanent et transitoire :

e Dans le régime stationnaire, nous calculons les différentes interactions, I’énergie en
fonction du champ électrique appliqué ainsi que la vitesse en fonction du champ
électrique pour plusieurs températures et pour plusieurs concentrations d’électrons.

e Dans le régime transitoire, nous étudions I’évolution de la vitesse en fonction du
temps pour plusieurs champs électriques.

Lorsque les électrons sont portés a une température T, ils sont soumis a I’effet de I’agitation
thermique et ils sont animes d’un mouvement brownien dont la vitesse moyenne est nulle.
Sous I’effet d’un champ électrique, les électrons sont accélérés. Leur énergie augmente et ils
peuvent passer aux niveaux supérieurs, dans la bande de conduction. Cependant, les collisions
inélastiques vont faire diminuer cette énergie et leur modifier la direction de propagation. En

effet ces collisions vont ralentir leur mouvement paralléle au champ électrique.

6.2 Résultats de la simulation Monte Carlo
Le régime stationnaire est atteint quand il y a un équilibre entre I’accélération fournie
par le champ électrique appliqué, et le freinage di aux collisions. Dans ce régime ; la vitesse

moyenne a une composante non nulle dans la direction du champ électrique : c’est «la vitesse
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de dérive». L’énergie cinétique globale a deux composantes : la premiére est liée a I’effet de

I’agitation thermique, et la deuxieme est due a I’effet du champ électrique appliqué. Ces

composantes dépendent des collisions. Nous allons calculer dans l'ordre :

Les probabilités des interactions élastiques, piézoélectriques et acoustiques ; elles
seront représentées dans les figures 6.1 a 6.18.

Les probabilités des interactions inélastiques, intervallées et intravallées (d'émission
comme d'absorption) ; elles seront représentées dans les figures 6.19 a6.34

Les probabilités des interactions optiques polaires ; seront illustrées dans les figures
6.35a6.43.

Les vitesses des électrons en fonction du champ électrique appliqué, pour différentes
températures seront données dans les figures 6.44 a 6.63.

Les vitesses des électrons en fonction du temps pour différents champs électriques
appliqués (régime transitoire) seront présentées par les figures 6.64 a 6.72.

Toutes ces grandeurs seront calculées dans les alliages AliGa;«N et InyGa;xN, pour

quelques valeurs de la fraction de mole x comprise entre 0 et 1.

6.2.1 Interactions élastiques

Ces interactions n’influent pas de fagon essentielle sur le comportement de I’électron

du fait qu’il n’est pas dévié de sa trajectoire. Elles sont néanmoins introduites pour obtenir

une description aussi quantitative que possible, de la dynamique électronique.

6.2.1.1 Interactions piézoélectriques

Ces interactions dans les alliages AlxGa;«N et InyGa;xN pour x=0, 0.2, 0.5, 0.8 et 1,

en fonction de I’énergie de I’électron, dans les trois vallées T', X et L, sont illustrées

respectivement par les figures : 6.1 a 6.5 pour le premier alliage et 6.6 & 6.9 pour le deuxieme.
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6.1 : Interactions piézoélectriques dans GaN.
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Figure 6.2 : Interactions piézoélectriques dans Aly,Gag sN.
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Figure 6.3 : Interactions piézoélectriques dans AlysGagsN.
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Figure 6.4 : Interactions piézoélectriques AlysGap2N.
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Figure 6.5 : Interactions piézoélectriques dans AIN.
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Figure 6.6 : Interactions piézoélectriques dans Ing,Gag sN.
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Figure 6.7 : Interactions piézoélectriques dans InysGagsN.
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Figure 6.8 : Interactions piézoélectriques dans InygGaop 2N.
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Figure 6.9 : Interactions piézoélectriques dans InN.
Dans les deux alliages AliGai;xN et InyGa;xN, ces interactions augmentant avec

I’augmentation de la fraction molaire de I’aluminium et de I’indium respectivement. En effet ;

ces interactions dépendent peu de I’énergie, cependant, ils dépendent beaucoup du coefficient
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piézoélectrique (Tableau 1.10). Ce coefficient est plus important dans le cas de I’AIN, puis
InN et enfin GaN, ce qui explique I’augmentation des probabilités de ces interactions en
ajoutant Al ou In, et le fait que ces interactions sont plus importante dans I’alliage AlGaN par
rapport a InGaN.

Ces interactions dans les deux matériaux, augmentent légérement dans les vallées
supérieures, a cause de I’augmentation de la masse effective des électrons dans ces vallées,
mais elles restent trés faibles (de I’ordre de 10™°) parce que les alliages que nous étudions

sont dans la phase cubique.

6.2.1.2 Interactions acoustiques
Pour les mémes fractions de mole x dans AlyGa; xN et In,Ga;«xN ; nous calculons les
probabilités d’interactions acoustiques en fonction de I’énergie, dans les trois vallées. Les
résultats sont illustrés par les figures 6.10 a 6.14, pour AlGaN et 6.15 a 6.18 pour InGaN.
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Figure 6.10 : Interactions acoustiques GaN.
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Figure 6.11 : Interactions acoustiques dans Aly 2Gag sN.
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Figure 6.12 : Interactions acoustiques dans Aly 5GagsN.
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Figure 6.13 : Interactions acoustiques dans Al sGag 2N.
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Figure 6.14 : Interactions acoustiques dans AIN.
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Figure 6.15 : Interactions acoustiques dans Ing ,Gag sN.
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Figure 6.16 : Interactions acoustiques dans InysGag sN.
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Figure 6.18 : Interactions acoustiques dans InN.

Ces interactions sont les plus dominantes parmi les interactions élastiques et elles sont

provoquees essentiellement par les effets du dopage en électrons. Dans la vallée T, ce type
d’interactions est presque inexistant. Dans la vallée X, la probabilité augmente peu ; et dans la
vallée L, elle augmente considérablement avec I’énergie.
Pour des températures ou des champs électriques trés élevés ; I’interaction acoustique devient
prédominante, I’énergie de I’électron est plus importante que celle d’un phonon optique.
L’électron a ainsi tendance a transmettre au réseau une partie de I’énergie que lui a fournie le
champ électrique.

Dans AlGaN, ces interactions, qui sont proportionnelle au carré de I’énergie, d’une
part, augmentent avec la fraction molaire Al, puisque les énergies de gap et des autres vallées
augmentent aussi. D’autre part, I’écart entre les probabilités des interactions dans les vallées
latérales L et X augmente avec I’augmentation de la fraction molaire de I’Al, parce que
I’énergie E_x augmente en ajoutant I’Al, tandis que I’écart entre les probabilités des
interactions dans les vallées latérales T" et X diminue parce que I’écart entre ces deux vallées
diminue en ajoutant I’ Al (il est de 1.19 eV pour GaN et 0.83 eV pour AIN).

Dans InGaN ; I’énergie diminue quand la fraction de I’Indium augmente, ce qui induit
a une réduction de I’intensité de ces interactions et I’écart d’énergie E,x diminue en ajoutant
I’In ce qui méne & une diminution de I’écart entre les probabilités des interactions dans les
vallées latérales L et X. Par ailleurs, I’écart entre la vallée T" et la vallée X augmente ce qui
explique I’laugmentation de I’écart entre probabilités des interactions dans ces vallees.
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6.2.2 Interactions inélastiques
6.2.2.1 Interactions intervallées d’absorption et d’émission

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 dont la valeur dépend de I’écart
d’énergie entre la vallée de départ et la vallée d’arrivée. Une interaction intervallée ne peut
avoir lieu que si I’énergie aprés absorption ou émission du phonon, est supérieure a I’énergie
du fond de la vallée d’accueil (les énergies étant repérées par rapport au bas de T'). Sur les
figures 6.19 a 6.23 pour AlGaN et les figures 6.24 a 6.27 pour InGaN, nous représentons
toutes les transitions possibles entre les vallées T-L, T-X, L-X, X-L, L-T" et X-T" (absorptions

et émissions).
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Figure 6.19 : Interactions intervallées dans GaN.
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Figure 6.20 : Interactions intervallées pour Al 2GaosN.
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Figure 6.22 : Interactions intervallées pour AlysGao2N.
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Figure 6.23 : Interactions intervallées pour AIN.

Les interactions I'-L sont les plus importantes dans I’alliage AlGaN quelque soit la fraction
molaire Al.
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Pour des petites énergies (E<3.5 eV), c’est I’interaction L-X qui domine parce que d’une part,
la vallée L est supérieur a la vallée X, d’autre part la vallée X est plus proche par rapport a la
vallée T'. Les électrons ont tendance a perdre une petite énergie pour étre plus stable, donc ils
passent de la vallée L a la vallée X. La probabilité de cette interaction reste faible car ce sont
que quelques électrons qui ont eu une énergie suffisante pour aller dans les vallées supérieurs
et ces électrons ont tendance a revenir dans la vallée inférieure.

Quand I’énergie augmente (E>3.5 eV), linteraction T'-L qui était nulle commence a
augmenter rapidement car les électrons ont acquis une énergie suffisante pour aller dans les
vallées supérieurs qui sont quasiment vides (3.4eV<Eg<6.2eV). Les électrons vont ainsi

pouvoir émigrer dans ces derniers, et surtout dans la vallée L, qui est la vallée la plus haute.
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Figure 6.24 : Interactions intervallées pour Iny,GapsN.
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Figure 6.25 : Interactions intervallées pour IngsGagsN.
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Figure 6.26 : Interactions intervallées pour InggGag N
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Figure 6.27 : Interactions intervallées pour InN

Dans I’alliage InGaN, pour des fractions molaires d’In inférieurs a 0.8( < 0.8), les
interactions I'-L sont les plus importantes comme le cas de GaN car le gap est relativement
grand. Cependant, en augmentant la fraction molaire (x>0.8), les interactions L-I" et X-I"
prennent le dessus. En effet, dans ce cas le gap devient tres petit (E~1.9 eV), ainsi les
électrons peuvent aller dans les vallées supérieurs pour les occuper. Ces électrons ont
tendance a revenir alors a la vallée T pour devenir plus stable.

Les interactions intervallées ne peuvent se produire que lorsque I’énergie des porteurs
est suffisamment grande. Elles sont donc trés peu probables a faible champ. 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
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provoque une importante variation d’énergie cinétique correspondant & la différence de
niveaux entre les deux vallées.

Dans I’alliage AlGaN, la probabilité des interactions diminuent en augmentant la
fraction molaire d’ Al par ce que le gap augmente, en effet, ces interactions dépendent surtout
de I’énergie de la vallée d’accueil et dans cet alliage, I’énergie séparant les vallées latérales
devient de plus en plus grande en ajoutant de I’Al.

Dans le cas de I’'InGaN, la probabilité de ces interactions diminue considérablement en
augmentant la fraction molaire de I’In, surtout pour > 0.8 parce que I’énergie de gap et des
autres vallées diminuent en ajoutant I’In mais I’écart entre les vallées augmente toujours. Pour

> 0.8 le gap devient tres petit.

Nous pouvons tirer deux conclusions :

- Les probabilités de transitions intervallées T'-L (absorptions comme émissions) sont les plus
importantes pour l’alliage AlGaN et I’alliage InGaN pour < 0.8, et I'interaction L- I'
devient la plus importante pour >0.8.

- Les probabilités d’émissions sont plus grandes que celles d’absorptions car les électrons ont

tendance a émettre de I’énergie pour étre plus stable.

6.2.2.2 Interactions intravallées

Nous calculons pour les deux alliages les interactions intravallées en fonction de I’énergie des
électrons, elles sont données par les figures 6.28 a 6.32 pour AlGaN et 6.33 a 6.34 pour
InGaN.
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Figure 6.28: Interactions intravallées dans GaN.
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Figure 6.29 : Interactions intravallees dans Aly2GaosN.
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Figure 6.30 : Interactions intravallées dans AlpsGagsN.
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Figure 6.31 : Interactions intravallées dans AlysGao2N.
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Figure 6.32 : Interactions intravallées pour AIN.
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Figure 6.33: Interactions intravallées dans Iny,Gag gN.

1,20E+018
In, Ga, N(T=300 K)
1,00E+018
—— L-L absorption
—— L-L émission
8,00E+017 o X-X absorption
—— X-X émission
1
@ 6,00E+017
g
8
£ 400E+017
c
8
k3]
€ 2,00E+017 4
i)
£
0,00E+000
T T T T J : :
0 1 2 3 4 5 6
Energie (eV)

Figure 6.34: Interactions intravallées dans InysGag sN.

Ces interactions augmentent avec I’énergie des porteurs, et elles sont plus importantes
dans les vallées supérieures ou la masse effective des électrons est plus grande. La aussi, les

probabilités d’émissions sont plus grandes que celles d’absorptions.
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Ces interactions augmentent dans le cas de I’AlGaN car I’énergie de gap ainsi que
I’énergie des autres vallées augmentent en ajoutant I’Al, et elles diminuent dans I’InGaN en
ajoutant I’In parce que les énergies de gap et des autres vallées diminuent.

Pour IngsGap 2N et InN, les valeurs de ces interactions sont négligeables, I’explication
de ce résultat se fait en deux points

1- I’énergie de gap et I’énergie des vallées L et X deviennent trés petites pour x > 0.8
devant celles de GaN et AIN.

2- Les interactions L-I" et X-I" deviennent trés importants pour x > 0.8 , ainsi les
électrons dans ce cas ont tendance a revenir a leur vallée d’origine (la vallée la plus
basse) que de rester dans la méme vallée.

3-

6.2.2.3 Interactions optiques polaires
Les figures 6.35 a 6.39 pour I’alliage AlGaN et les figures de 6.40 a 6.43 InGaN, illustrent

I’évolution des interactions optiques polaires (absorptions et émissions) dans les trois vallées.

7,00E+014

6.30E4014 - Interaction optique polaire, GaN

I absorption
I emission
4,90E+014 - L absorption
L emission
X absorption
X emission

5,60E+014 —

4,20E+014

3,50E+014 —
2,80E+014 +
2,10E+014 +

1,40E+014 —

Interaction optique polaire

7,00E+013 +

0,00E+000 +

Energie (eV)

Figure 6.35 : Interactions optiques polaires dans GaN (les interactions d’absorptions sont

négligeables devant celles d’émission).
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Figure 6.36: Interactions optiques polaires dans Aly2GaggN(les interactions d’absorptions sont

Figure 6.37 : Interactions optiques polaires dans AlysGagsN (les interactions d’absorptions

sont négligeables devant celles d’émission).
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tres petites devant celles d’émission).
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Figure 6.38: Interactions optiques polaires dans Al sGag 2N (les interactions d’absorptions
sont négligeables devant celles d’émission).
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Figure 6.39 : Interactions optiques polaires dans AIN (les interactions d’absorptions sont

négligeables devant celles d’émission).
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Figure 6.40 : Interactions optiques polaires dans Ing2Gag N (les interactions d’absorptions

sont négligeables devant celles d’émission).
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Figure 6.41 : Interactions optiques polaires dans IngsGagsN (les interactions d’absorptions

sont négligeables devant celles d’émission).
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Figure6. 42 : Interactions optiques polaires dans IngsGaog 2N (les interactions d’absorptions
sont négligeables devant celles d’émission).
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Figure 6.43 : Interactions optiques polaires dans InN (les interactions d’absorptions sont
négligeables devant celles d’émission).

L’interaction optique polaire predomine en vallée centrale en champ faible. Elle est
caractérisée par un échange de phonon optique polaire (d’énergie i ), et par une forte
anisotropie sur I’ensemble des états finaux probables : les états correspondant a une déviation
quasi nulle du vecteur d’onde, sont tres fortement favorisés. L’électron, entrainé dans la
direction du champ pendant la phase de vol libre, ne sera donc que détourné de cette direction
sous I’effet de cette interaction. A faible énergie (<0.5eV), seules les interactions optiques
polaires (émissions et absorptions), les interactions piézoélectriques et les interactions
acoustiques, influent sur le comportement des porteurs. Tant que I’énergie est inférieure a
Eg+ Erx, aucun porteur ne peut étre transferé dans la vallée supérieure X. Nous trouvons aussi

que les interactions d’absorptions sont négligeables devant celles d’émissions.
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En comparant les deux alliages AlGaN et InGaN; les probabilités des interactions sont
plus importantes dans le premier et augmentent avec la fraction molaire Al. Dans le deuxieme
alliage, les interactions diminuent encore plus avec I’augmentation de la fraction molaire In.
De ce fait ; dans I’alliage InGaN, les électrons auront une plus grande mobilité et aussi une
plus grande durée de vie, des performances recherchées pour des applications en

optoélectronique.

6.2.3 L’effet de la température sur les interactions :

Durant leurs mouvements, les électrons peuvent subir plusieurs interactions. La probabilité de
ces interactions changent avec la température dans ce paragraphe, nous illustrons les
différentes interactions déja évoqué pour trois températures: T=77 K (température de
I’ébullition de I’azote), T=300 K (température ambiante) et T=1000 K, nous faisons ce travail
pour les GaN, Al osGa osN, AIN, In o5Ga gsN et InN. Les résultats seront présentés pour les
interactions acoustiques (figures 6.44 - 6.48), interactions piézoélectriques (figures 6.49 -6.53)
interactions intervallées d’absorption et d’émission (figures 6.54 - 6.63), interactions
intravallées (figures 6.64 - 6.67) et interactions optiques polaires (figures 6.68 - 6.72).
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Figure 6.44: les interactions acoustiques pour GaN a des températures de 77, 300 et 1000 K
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Figure 6. 45: les interactions acoustiques pour AlysGagsN a des températures de 77, 300 et
1000K.
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Figure 6.46: les interactions acoustiques pour I’AIN a des températures de 77, 300 et 1000K
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Figure 6.48: les interactions acoustiques pour InN a des températures de 77, 300 et 1000K.

Il ya une importante augmentation de la probabilité des interactions acoustiques en

augmentant la température.

b. Interaction piézoélectriques
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Figure 6.49: les interactions piézoélectriques pour GaN a des températures de 77, 300 et
1000 K
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Figure 6.51: les interactions piézoélectriques pour I’AIN a des températures de 77, 300 et
1000K
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Figure 6.54 : les interactions intervallées d’absorption pour GaN a des températures de 77,
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Figure 6.55: les interactions intervallées d’émission pour GaN a des températures de 77, 300
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Figure 6.56: les interactions intervallées d’absorption pour AlpsGagsN a des températures de
77, 300 et 1000K
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Figure 6.57: les interactions intervallées d’émission pour AlysGagsN a des températures de
77, 300 et 1000K
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Figure 6.58: les interactions intervallées d’absorption pour I’AIN a des températures de 77,
300 et 1000K
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Figure 6.59: les interactions intervallées d’émission pour I’AIN a des températures de 77, 300
et 1000K
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Figure 6.60: les interactions intervallées d’absorption pour I’IngsGagsN a des températures de
77, 300 et 1000K
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Figure 6.61: les interactions intervallées d’émission pour I’IngsGagsN & des températures de
77, 300 et 1000K.
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Figure 6.62: les interactions intervallées d’absorption pour I’InN a des températures de 77,
300 et 1000K
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Figure 6.63: les interactions intervallées d’émission pour I’InN a des températures de 77, 300
et 1000K.

L’effet de la température est plus important dans le cas des interactions intervallées
d’absorption et il est trés faible dans le cas d’émission 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) mais le cas d’émission est indépendant de la température car a n’importe

quelle température, I’électron peut revenir aux vallées plus basses.
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d. Interaction intravallées
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Figure 6.64: les interactions intravallées pour GaN a des températures de 77, 300 et 1000 K
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Figure 6.65: les interactions intravallées pour AlysGaosN a des températures de 77, 300 et
1000K
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Figure 6.66: les interactions intravallées pour I’AIN a des températures de 77, 300 et 1000K
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Figure 6.67: les interactions intravallées pour I’IngsGagsN a des températures de 77, 300 et
1000K.
Ces interactions aussi dépendent peu de la température par ce qu’elles se passent dans la

méme vallée.
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Figure 6.68: les interactions optiques polaires pour GaN a des températures de 77, 300 et
1000 K
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Figure 6.69 : les interactions piézoélectriques pour AlpsGaosN a des températures de 77, 300
et 1000 K
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Interaction optique polaire

Figure 6.70 : les interactions piézoélectriques pour AIN a des températures de 77, 300 et
1000 K
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Figure 6.71: les interactions optiques polaires pour I’InysGapsN a des températures de 77, 300
et 1000K
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Figure 6.72: les interactions optiques polaires pour I’InN a des températures de 77, 300 et
1000K.

En augmentant la température, il ya une faible augmentation de la probabilité de ces

interactions.
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L’effet de la température est plus important dans le cas des interactions intervallées
d’absorption, interactions acoustiques et piézoélectriques c.a.d les interactions qui dépendent

beaucoup de I’énergie de gap.

6.2.4 Vitesse et énergie en fonction du champ électrique

La vitesse des électrons est un des paramétres essentiels pour décrire le comportement
d’un composé. Dans notre étude ; nous nous intéressons a la vitesse de dérive des électrons,
qui est une vitesse moyenne de parcours. En effet ; les électrons, sous I’influence de I’énergie
thermique, vont avoir un parcours aléatoire et par conséquent nul (la somme est nulle) ; mais
quand ils sont soumis a I’action d’un champ électrique, leur chemin n’est plus aléatoire et la
distance parcourue n’est pas nulle. Aprés un choc subi par un électron, ce dernier va avoir une
composante de vitesse nulle dans le sens parallele au champ électrique, mais I'effet de
I’agitation thermique fait que I’électron reprend de la vitesse. Les électrons se déplacent dans
le sens contraire de celui du champ électrique.
Les effets des collisions perturbent le mouvement de I’électron. Einstein [6], dans son modele,
a suppose que chaque atome est constitué d’un oscillateur harmonique vibrant d’une maniére
indépendante. Ces oscillateurs ont un mouvement sinusoidal et une énergie quantifiée.
Le modéle d’Einstein est parfait pour les grandes températures, mais il reste insuffisant pour
les trés faibles températures car il néglige les interactions entre les atomes. Debye a amélioré
ce modele en tenant compte des interactions entre les plus proches voisins.
Le libre parcours moyen est la distance moyenne parcourue par I’électron entre deux
collisions successives (la distance traversée par I’électron). Elle s’approche de la distance
d’équilibre entre les ions avec lesquels les électrons entrent en collision dans un gaz
d’électrons. La vitesse instantanée est donnée par I’équation :

l.e
VZT (61)

Avec |. est le libre parcours moyen et t est temps entre deux collisions.
La mobilité est définie comme le rapport de la vitesse de dérive sur le champ électrique, et
elle dépend des collisions :

u= £ (6.2)

Dans un cristal parfait a T=0 K, il y a des directions ou I’électron peut se déplacer sans subir
de chocs. Lorsque la température augmente, il apparait I’effet de I’agitation thermique qui va
perturber cet ordre. En effet ; les atomes vont se mettre & vibrer autour de leur position
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d’équilibre, ce qui va réduire leur libre parcours moyen et par conséquent, la vitesse et la

mobilité des électrons libres vont diminuer.

6.2.5 Résultats du transport électrique en régime stationnaire :

Pour les composés ternaires AlGaN et InGaN Zinc Blende, nous entreprenons une
étude en fonction du champ électrique de I’énergie, et la vitesse des électrons pour différentes
fractions molaires. Nous calculons aussi les variations de la vitesse en fonction de la

température.

6.2.5.1 Energie en fonction du champ électrique :
Les énergies en fonction du champ électrique dans les alliages AlGaN et InGaN, pour
différentes fractions molaires sont illustrées par les figures 6.73 et 6.74 respectivement.
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Figure 6.73: L’énergie dans AlGaN, en fonction du champ électrique pour différentes

fractions molaires.

Si nous examinons la moyenne d'énergie d'électrons en fonction du champ électrique
appliqué, nous voyons qu'il ya une augmentation soudaine, a environ 100 kV / cm dans le cas
de GaN. Initialement, la moyenne d'énergie des électrons reste faible, a peine plus élevé que
I'énergie thermique, 3/2 KgT (kg désigne la constante de Boltzmann).

Afin de comprendre les raisons de cette augmentation, nous notons que le mécanisme
dominant de perte d'énergie pour un grand nombre de composés I11-V, y compris les nitrures
est du aux interactions des phonons optiques polaires. Lorsque le champ électrique appliqué
est inférieure a 100 kV/cm, toute I'énergie que les électrons gagnent de I'application de champ
électrique est perdue par interactions des phonons optiques polaires. Les autres mécanismes

de dispersion : les interactions des impuretés ionisees, les interactions piézoélectriques,

196




acoustiques et potentielles de diffusion de déformation, ne suppriment pas I'énergie de
I'électron, c'est-a-dire, ils sont des mécanismes de diffusion élastique. Au-dela d'un certain
champ électrique critique, le mécanisme des interactions des phonons optiques polaires ne
peut plus supprimer I'ensemble de I'énergie tirée de lI'application de champ électrique. D'autres
mécanismes de diffusion commencent a jouer un réle. La moyenne d'énergie d'électrons
augmente jusqu'a ce que la dispersion intervallée commence et un équilibre est rétabli.
Comme le champ électrique appliqué est augmentée au-dela de 100 kV/cm, la moyenne
d'énergie des électrons augmente jusqu'a ce qu’une fraction des électrons ont acquis assez
d'énergie en vue d'un transfert dans la vallée la plus haute (c'est-a-dire une énergie qui
correspond a I’énergie intervallée entre la vallée T et X).

En ajoutant des fractions molaire de I’Al, I’énergie de gap augmente, donc il faut
appliquer un champ électrique plus fort, par conséquent le champ électrique critique (pour
lequel I’énergie commence a augmenter) devient plus grand, il est de 300 kV/cm pour I’AIN.
Par ailleurs, I’énergie intervallée diminue en augmentant la fraction molaire de I’Al, ce qui

fait que I’énergie moyenne diminue, elle ne dépasse pas 1 eV dans le cas de I’AIN.
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Figure 6.74: L’énergie dans InGaN, en fonction du champ électrique pour différentes

fractions molaires.

En ajoutant des fractions molaire de I’In, I’énergie de gap diminue, donc le champ
électrique critique (pour lequel I’énergie commence augmente) est plus petit dans ce cas, il est
de 50 kV/cm pour I'InN. D’autre part, I’énergie intervallée en augmentant la fraction molaire
de I’In, devient un peu plus grande et donc I’énergie moyenne augmente légérement, elle est
autour de 2.85 eV pour I'InN.

En augmentant la fraction molaire d’In dans I’alliage InGaN, I’énergie des électrons
devient plus importante pour des champs électriques relativement petits par rapport a I’alliage
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AlGaN, il suffit donc d’une petite excitation pour que I’électron ait une énergie importante, ce
qui est un point important dans le domaine de I’optoélectronique.

6.2.5.2 Vitesse en fonction du champ électrique :
Les vitesses en fonction du champ électrique dans les alliages AlGaN et InGaN, pour une
température 300 k (la température ambiante) et une concentration d’électrons de 10" cm™

pour différentes fractions molaires sont illustrées par les figures 6.75 et 6.76 respectivement.
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Figure 6.75 : Vitesse des électrons dans AlGaN, en fonction du champ électrique pour
différentes fractions molaires (x=0, 0.2, 0.4, 0.6, 0.8, 1) a une température de 300K.

L’augmentation la fraction molaire de I’aluminium dans I’AlGa;.xN donne une
croissance de I’énergie du gap, de I’énergie qui sépare les vallées T" et L, et de la masse
effective. La croissance de la masse de I’électron dans la vallée centrale, en augmentant la
fraction molaire (x), entraine une décroissance de la mobilité et une diminution de la vitesse
de dérive des électrons. Quand la fraction molaire augmente, I’énergie qui sépare les vallées T’
et L augmente, il y a alors une augmentation du champ électrique critique pour lequel la
vitesse atteint son pic. L’augmentation de cette énergie entraine aussi une réduction du taux
de dispersion des électrons, et donc une décroissance de la population dans les vallées
supérieures et des grandes vitesses pour les grands champs électriques.
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Figure 6.76 : La vitesse des électrons dans InGaN, en fonction du champ électrique pour
différentes fraction molaires (x=0, 0.2, 0.4, 0.5, 0.6, 0.8, 1) et pour une température de 300K.

La vitesse de dérive pour InGaN est tracée en fonction du champ électrique et pour
différentes fractions molaires de I’Indium. Avec l'augmentation de la fraction de I’indium, la
vitesse augmente d'abord puis diminue progressivement, cela peut s’expliquer comme suit :

Avec I’augmentation de la fraction molaire de I’In ; I’énergie séparant les vallées I et L, et la
masse effective des electrons dans la vallée centrale diminuent, tandis que la masse effective
des électrons dans les vallées supérieures augmente. La diminution de la masse effective des
électrons dans la vallée centrale, entraine une augmentation de la vitesse de ces électrons.
Toutefois, en raison de la diminution de I’énergie séparant les vallées T et L et I’augmentation
des collisions intervallées qui est due a l'augmentation de la population dans les vallées
supérieures, on a une baisse de la vitesse de dérive.

De ces deux processus, l'augmentation de la vitesse de dérive est due a la réduction de la
masse effective dans la vallée centrale pour des fractions molaires de I’In jusqu'a 0.8 (x<0.8).
Pour une fraction molaire supérieure (x>0.8), la réduction de la vitesse de dérive est due a la
forte densité de population dans les vallées supérieures. 1l est important de signaler que la
population dans la haute vallée pour un champ électrique de 500KV/cm, augmente de 58%
dans GaN, a 85.7% dans InN. Pour InGaN, la vitesse de saturation dépend faiblement du
dopage.

En conclusion, la vitesse des électrons est plus importante en augmentant la fraction molaire
d’In dans I’alliage InGaN, mais les électrons dans cet alliage arrivent a la vitesse de saturation
pour des champs électriques relativement petits(E < 500 kV/cm) . Dans I’alliage AlGaN, la
vitesse des électrons est plus petite par rapport a celle dans I’alliage InGaN mais dans ce cas
les électrons atteignent la vitesse de saturation pour des champs électriques beaucoup plus
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élevés (E = 1000 kV/cm). Ainsi, I'alliage InGaN est plus efficace pour des petites

excitations et I’alliage AlGaN pour les grandes excitations.

6.2.5.2.1 Vitesse des électrons en fonction du champ électrique pour différentes
températures :

Quand on porte le cristal a des températures trés basses, I’énergie de I’agitation
thermique des électrons (- ) devient nettement plus petite que I’énergie du phonon optique

polaire(h =912 ). A T=77K qui est la température de I’azote liquide, I’énergie de
I’agitation thermique ne dépasse pas 9.96 meV. Pour les électrons de basses énergies, les
interactions dominantes se produisent avec les phonons acoustiques ou par absorption d’un
phonon optique. Dans les deux cas, la densité des phonons est tres réduite, les probabilités
d’interactions sont alors trées faibles. Les vitesses des électrons pour différentes températures
sont données par les figures 6.77 a 6.80 pour AlGaN et 6.81 a 6.83 pour InGaN.
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Figure 6.77 : Vitesse des électrons dans AlGaN, en fonction du champ électrique pour
différentes fraction molaires (x=0, 0.2, 0.4, 0.5, 0.6, 0.8, 1) a une température de 77 K.

On peut diviser la gamme du champ électrique appliqué (Figure 6.48) en trois :

- Pour les faibles champs électriques (E<50kV/cm) : I’énergie moyenne des électrons est
inférieure a A . Les interactions ont lieu sur les phonons acoustiques, piézoélectriques ou
optiques avec une probabilité trés réduite, ou bien sur les impuretés. La mobilité a une relation
anti-proportionnelle avec Np.

- La région des champs moyens (50kV/cm < E < 250kV/cm) : I’énergie moyenne est

supérieure a i, et inférieure & A Ery, I’interaction optique polaire est possible. La mobilité

est de méme ordre que celle & une température ordinaire.
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- La région des champs élevés (E > 250kV/cm) : le transfert dans les vallées supérieures est
possible, et la vitesse diminue quand le champ augmente.
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Figure 6.78 : La vitesse des électrons dans AlGaN, en fonction du champ électrique pour

différentes fraction molaires (x=0, 0.2, 0.4, 0.5, 0.6, 0.8, 1) et pour une température de 500K.
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Figure 6.79 : La vitesse des électrons dans AlGaN, en fonction du champ électrique pour
différentes fraction molaires (x=0, 0.2, 0.4, 0.5, 0.6, 0.8, 1) et pour une température de 700K.
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Figure 6.80 : la vitesse des électrons dans AlGaN, en fonction du champ électrique pour
différentes fraction molaires (x=0, 0.2, 0.4, 0.5, 0.6, 0.8, 1) & une température de 1000K.

La température maximale qu’on peut appliquer dans le cas de I’'InGaN ne dépasse pas
700 °K. En effet, I'InN & un gap relativement petit par rapport aux autres nitrures, et donc
méme I’alliage InGaN présente un petit gap (L’énergie de gap de I’InN est de 1.89 eV et celle
du GaN est de 3.39 eV, et donc 1.89<E,can<3.39) ; d’autre part, nous avons :
Eg=Eg(r-0)-aT*/(T+p) (6.3)
(Avec : a et B sont les constantes de Varshini voir tableau 2.1 paragraphe 2.3.5)
En augmentant la température, le rapport A=oT?/(T+p) augmente, ce qui implique que la
différence Eg(T=0) - A diminue.
Puisque le gap de I’'InN est petit, en augmentant la température, il devient trés petit. Pour cette
raison, dans le cas de I’'InGaN, on ne peut pas augmenter la température au dela de 700 K.
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Figure 6.81 : La vitesse des électrons dans InGaN, en fonction du champ électrique pour
différentes fraction molaires (x=0, 0.2, 0.4, 0.5, 0.6, 0.8, 1) et pour une température de 77K.
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Figure 6.82 : La vitesse des électrons dans InGaN, en fonction du champ électrique pour
différentes fraction molaires (x=0, 0.2, 0.4, 0.5, 0.6, 0.8, 1) et pour une température de 500K.
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Figure 6.83 : La vitesse des électrons dans InGaN, en fonction du champ électrique pour
différentes fraction molaires (x=0, 0.2, 0.4, 0.5, 0.6, 0.8, 1) et pour une température de 1000K.

Nous fixons maintenant la fraction molaire x dans les deux alliages et nous faisons
varier la température, nous obtenons les résultats illustrés par les figures 6.84 a 6.88 pour
AlGaN et 6.83 a 6.92 pour InGaN.
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Figure 6.84 : Vitesse des électrons dans GaN, en fonction du champ électrique pour une
concentration d'électrons 10*cm™ et pour différentes températures.
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Figure 6.85: La vitesse des électrons dans Aly2GagsN (x = 0.2), en fonction du champ

électrique pour une concentration d'électrons 10*’cm™ et pour différentes températures.
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Figure 6.86 : La vitesse des électrons dans AlysGaosN (x = 0.5), en fonction du champ
électrique pour une concentration d'électrons 10*’cm™ et pour différentes températures.

204



3,5x10°

Al ,Ga N

3,0x10°

2,5x10°

2,0x10°

La vitesse des électrons (m/s)

1,5x10°

T T T T T
0 200 400 600 800 1000
Champ électrique (kV/cm)

Figure 6.87 : Vitesse des électrons dans AlysGaosN (x = 0.8), en fonction du champ électrique

pour une concentration d'électrons 10*'cm™ et pour différentes températures.
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Figure 6.88 : Vitesse des électrons dans AIN, en fonction du champ électrique pour une

concentration d'électrons 10cm™ et pour différentes températures.
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Figure 6.89: La vitesse pour Ing,GapsN (x=0.2), en fonction du champ électrique pour une

concentration d'électrons 10*'cm™ et pour différentes températures
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Figure 6.90: La vitesse pour IngsGagsN (x=0.5), en fonction du champ électrique pour une
concentration d'électrons 10*'cm™ et pour différentes températures
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Figure 6.91: La vitesse pour IngsGapoN (x=0.8), en fonction du champ électrique pour une
concentration d’électrons 10*’cm™ et pour différentes températures.
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Figure 6.92: La vitesse pour InN (x=1), en fonction du champ électrique pour une

concentration d’électrons 10*’cm™ et pour différentes températures.
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La vitesse garde pratiquement la méme allure. Les plus grandes vitesses sont atteintes pour
les faibles températures ; en effet, la vitesse est maximale pour la température de 77K qui
correspond a la température d’ébullition de I’azote.

La variation de la vitesse en fonction de la température se traduit par le fait que
I’augmentation de la température permet un gain en énergie cinétique pour les électrons ; ils
se déplacent alors plus et entrent en collisions avec d’autres atomes en leur transférant leurs
énergies. Cette augmentation de la température fait croitre I’effet de I’agitation thermique subi
par les atomes et augmente les possibilités de chocs entre eux. Cela va entrainer une
diminution de la vitesse des électrons libres.

La dispersion des électrons est dominée par les collisions des phonons acoustiques,

impuretés ionisés, et I’absorption des phonons optiques polaires qui sont tous supprimés a des
températures trés basses, conduisant a lI'amélioration de la mobilité et de la vitesse. A bas
champ électrique et pour des températures allant jusqu'a 300K, il n’ya que la dispersion des
impuretés et donc il y a une augmentation de la vitesse. A des températures élevées, la bosse
disparait en raison de la dominance des collisions des phonons optiques polaires avec une
réduction des collisions des impuretés. Pour les grands champs, le transport est dominé par les
collisions des phonons optiques polaires qui ont une faible dépendance sur la température.
La vitesse des électrons dans de I’alliage InGaN augmente en ajoutant I’indium. Cette vitesse
est plus importante pour les faibles températures, mais dans cet alliage la température ne peut
pas dépasser 700 K par contre dans I’alliage AlGaN, elle peut aller au-dela de 1000 K. Donc
pour les faibles températures I’alliage InGaN est plus efficace et pour les grandes
températures, c’est I’alliage AlGaN qui devient plus intéressant.

6.2.5.2.2 La vitesse en fonction du champ électrique pour différentes concentration
d’électrons

Les vitesses en fonction du champ électrique dans les alliages AlGaN et InGaN, pour une
température 300 k (la température ambiante) et des concentrations d’électrons de 10*° cm™ et
10" cm™ pour différentes fractions molaires sont illustrées par les figures 6.93, 6.94 pour
AlGaN et 6.95 et 6.96 pour InGaN.

207



3,5x10°
n=10"°cm” pour AlGaN
3,0x10°
2,5x10°

2,0x10°

1,5x10°

Vitesse des électrons (m/s)

1,0x10°

—*—x=1

5,0x10" T T T T T T
0 200 400 600 800 1000

Champ électrique (kV/cm)

Figure 6.93: La vitesse des électrons dans AlGaN, en fonction du champ électrique pour
différentes fraction molaires (x=0, 0.2, 0.4, 0.5, 0.6, 0.8, 1) et pour un dopage de 10'® cm™
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Figure 6.94: La vitesse des électrons dans AlGaN, en fonction du champ électrique pour
différentes fraction molaires (x=0, 0.2, 0.4, 0.5, 0.6, 0.8, 1) et pour un dopage de 10'® cm™
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Figure 6.95: La vitesse des électrons dans InGaN, en fonction du champ électrique pour
différentes fraction molaires (x=0, 0.2, 0.4, 0.5, 0.6, 0.8, 1) et pour un dopage de 10'® cm™
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Figure 6.96: La vitesse des électrons dans InGaN, en fonction du champ électrique pour
différentes fraction molaires (x=0, 0.2, 0.4, 0.5, 0.6, 0.8, 1) et pour un dopage de 10'® cm™

Nous fixons maintenant la fraction molaire x dans les alliages AlyGa;«xN et InyGa;xN,

et nous faisons varier le dopage des électrons, nous obtenons les résultats illustrés par les
figures 6.97 a 6.99 pour AlGaN et 6.100 & 6.101pour InGaN.
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Figure 6.97: La vitesse du GaN en fonction du champ électrique pour une température de 300

K et une concentrationnaire d’électrons de 10%, 10 et 10 cm?.
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Figure 6.98: La vitesse pour AlysGagsN (x=0.5), en fonction du champ électrique pour une
température de 300 K et une concentrationnaire d’électrons de 10*°, 10", 10'® cm?.
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Figure 6.99 La vitesse pour AIN (x=1), en fonction du champ électrique pour une température
de 300 K et une concentrationnaire d’électrons de 10, 10, 10" cm.
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Figure 6.100: La vitesse pour IngsGapsN (x=0.5), en fonction du champ électrique pour une

température de 300 K et une concentrationnaire d’électrons de 10, 10'", 10'® cm™®
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Figure 6.101: La vitesse pour InN (x=1), en fonction du champ électrique pour une
température de 300 K et une concentrationnaire d’électrons de 10, 10%", 10'® cm™®

L’allure de la vitesse pour les différents dopages est la méme pour toutes les
concentrations  (pour cette raison on s’est limité a ces concentrations seulement), mais les
valeurs de la vitesse diminuent, en général, quand la concentration augmente. Ce phénoméne
peut étre expliqué par le fait que I’augmentation du dopage va augmenter les possibilités de
collisions entre les électrons ce qui va diminuer leurs vitesses. Aussi, nous remarquons une
diminution du pic de la vitesse et une légére augmentation du champ de seuil. L’effet du
dopage se fait ressentir a faibles champs ; mais quand le champ est trés fort, les courbes ont
tendance a se rejoindre. En effet, quand le champ électrique atteint des valeurs tres grandes,
les porteurs s’échauffent et subissent de moins en moins I’influence des centres ionisés. La
vitesse de saturation montre seulement une faible dépendance sur le dopage, reflétant la faible
dépendance des mécanismes de collisions pour les grands champs sur le dopage.

A la différence avec AlGaN, dans I’'InGaN, la collision des phonons optiques polaires est le
mécanisme dominant indépendamment du dopage et de la fraction molaire. La collision des
phonons acoustiques dépend faiblement du dopage et de la fraction molaire. Cependant, la
collision des impuretés ionisées diminue avec la fraction molaire de I’In et dépend faiblement

du dopage.

6.2.6 Résultats du transport électrique en régime transitoire :
Le régime stationnaire est atteint aprés que les électrons aient subi plusieurs interactions, et la
distance qu’ils ont parcourue est plus grande que le libre parcours moyen. Pour cela, il est

nécessaire d’étudier le comportement de ces électrons, quand ils sont brusquement soumis a
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I’effet du champ électrique, par rapport au temps. Cette étude se fait dans le régime
transitoire.
Au début, il y a peu d’interactions et I’accélération dans le champ est effective. La vitesse est

plus importante dans le régime transitoire par rapport au régime stationnaire.

6.2.6.1 Vitesse en fonction du temps :

Pour mettre en évidence les effets de transport non stationnaire qui peuvent apparaitre dans
les deux alliages AlGaN et InGaN, nous étudions le comportement d’un paquet d’électrons
soumis a des variations brutales du champ électrique ; autrement dit, nous appliquons des
échelons de champ.

Aprés un temps de dérive de 1 ps dans un champ de 10 kV/cm, afin d’assurer un
comportement stabilisé au paquet, les électrons subissent un échelon de champ de nature
variable. Les résultats sont illustrés par les figures 6.102 a 6.106 pour I’alliage AlGaN, et par
les figures 6.107 & 6.110 pour I’alliage InGaN.

9x10 n GaN —— E=70 kV/cm
I —— E=150 kV/cm

8x10 nl E=300 kV/cm
/Al —— E=500 kV/cm
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La vitesse des électrons (m/s)
4
Jad
(=}

0,0 2,0x107  4,0x10°  6,0x10  8,0x10T  1,0x10"
Le champ électrique (kV/cm)

Figure 6.102 : Vitesse des électrons en fonction du temps, pour différents échelons de champs

dans le cas de GaN.
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Figure 6.103: Vitesse des électrons en fonction du temps, pour différents échelons de champs
dans le cas de I’Alp2Gag gN.
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Figure 6.104 : Vitesse des électrons en fonction du temps, pour différents échelons de champs
dans le cas de I’AlpsGagsN.
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Figure 6.105: Vitesse des électrons en fonction du temps, pour différents échelons de champs

dans le cas de I’ Alp §Gag oN.
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Figure 6.106: Vitesse des électrons en fonction du temps, pour différents échelons de champs
dans le cas de I’AIN.

Pour un champ électrique inférieur au champ critique (<110 kV/cm), I’effet de
survitesse n’est pas observable dans I’alliage AlGaN quelque soit la fraction molaire de I’Al.
- A partir de 150 kV/cm jusqu’a 400 kV/cm, les vitesses commencent a présenter un pic franc
dans le cas de I’alliage AlGaN pour toute les fractions molaires de I’Al. Dans le cas de GaN,
ce pic, pour le champ 150kV/cm, est de 5 x 10’cm/s pour un temps de 0.1ps. Pour le champ
de 300kV/cm, la vitesse maximale est de 6 x 10’m/s pour un temps de 0.1ps. Pour ces deux
champs, le pic de vitesse est atteint pour le méme temps.
En augmentant la fraction molaire de I’Al, le champ critique, pour lequel la vitesse des
électrons arrive a son maximum, devient de plus en plus grand, ce qui fait qu’en augmentant
la fraction molaire de I’Al, le phénoméne de survitesse (ou les pics de vitesses), commencent
a apparaitre pour des champs de plus en plus grand. Pour AIN, ce phénoméne commence pour
des champs supérieurs a 600 kV/cm.

- Pour 600 kV/cm, AIN cubique présente une vitesse maximale de 3.2x10°cm/s pour un
temps de 0.05ps. Le temps de réponse dans ce cas est tres petit. Apres ce temps, la vitesse va
chuter jusqu’a 2 x10”cm/s pour un temps de 0.6ps
Au début ; le gain d’énergie acquis par le porteur libre dans la vallée T', va lui donner une
accélération jusqu’a atteindre la vitesse maximale. Dans cette vallée, I’électron a une masse
faible et une mobilité eéleveée. Mais quand I’énergie de I’électron atteint I’énergie de transfert
vers les autres vallées, sa masse augmente (et il sera plus lourd), sa mobilité va diminuer et il
sera bloqué par les autres porteurs existants déja dans cette vallée. Sa vitesse va alors

diminuer pour tendre vers une valeur stationnaire.
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Figure 6.107 : Vitesse des électrons en fonction du temps, pour différents échelons de champs

dans le cas de I'lng,Gag gN.
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Figure 6.108 : Vitesse des électrons en fonction du temps, pour différents échelons de champs
dans le cas de I'IngsGagsN.
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Figure 6.109 : Vitesse des électrons en fonction du temps, pour différents échelons de champs
dans le cas de I'Ing gGag 2N.
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Figure 6.110 : Vitesse des électrons en fonction du temps, pour différents échelons de champs
dans le cas de I’InN.

En augmentant la fraction molaire de I’'In dans I’alliage InGaN, le champ critique,
pour lequel la vitesse des électrons arrive a son maximum, devient de plus en plus petite, ce
qui fait qu’en augmentant la fraction molaire de I’In, le phénoméne de survitesse, commence
a apparaitre pour des champs de plus en plus petit. Pour InN, ce phénoméne commence pour
des champs supérieurs a 70 kV/cm.

D’aprés ces figures, nous pouvons faire quatre constatations :

1. Les pics de survitesse apparaissent a partir de 70 kV/cm.

2. Les pics de survitesse deviennent de plus en plus importants lorsque le champ électrique
augmente.

3. Les pics se déplacent vers les temps faibles quand le champ augmente.

4. Le régime stationnaire est atteint plus vite pour les grands champs.

Les survitesses dans I’alliage InGaN sont tres grandes et augmentent avec la fraction molaire
In. Par contre, cette vitesse est relativement plus petite dans I’alliage AlGaN et diminue en
ajoutant I’Al. Le pic de vitesse dans ce cas est tres pointu par rapport a I’alliage InGaN donc
la durée de vie des électrons devient plus grande en présence d’In, et augmente en ajoutant
I’In ce qui est trés important en optoélectronique.

6.3 Conclusion :

e La probabilité des interactions piézoélectriques augmente avec la fraction molaire d’ Al
dans AlGaN, et diminue en augmentant la fraction molaire d’In dans InGaN. Ces interactions

ont des faibles probabilités dans le cas d’Aly,Gag gNet IngsGaosN.
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e Interaction acoustique : dans I’alliage AlGaN, ces interactions augmentent en
augmentant la fraction molaire d’Al, par contre dans I’alliage InGaN, ces interactions
diminuent en augmentant la fraction molaire d’In.

e La méme interprétation pour les interactions intervallées et intravallées et les
interactions polaires

e La grande probabilité d’interaction correspond a une courte durée de vie des électrons
mais quand cette probabilité des interactions est faible, I’électron aura une durée de vie plus
importante, ce qui est le cas dans I’alliage InGaN en augmentant la fraction molaire d’In

e L’énergie des électrons dans I’alliage InGaN est plus grande que celle dans I’alliage
AlGaN, mais elle se stabilise pour un champ beaucoup plus petit que celle dans AlGaN.

e Méme remarque pour la vitesse, elle est plus importante dans InGaN mais arrive a la
vitesse de saturation pour un champ beaucoup plus petit que celle d’AlGaN.

e Dans I’alliage AlGaN, on peut appliquer des températures allant au-dela de 1000 K par

contre dans I’alliage InGaN, la température ne peut pas dépasser 700 K.

Les deux alliages sont complémentaires, InGaN est plus intéressant pour les petits champs
électriques et les petites températures et AlGaN pour les grands champs électriques et les
grandes températures. Quand la vitesse dans I’InGaN arrive a la saturation, celle de I’AlGaN

augmente toujours et elle est atteinte pour des champs tres éleves.
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Conclusion générale

Dans ce travail nous avons étudié le phénoméne de transport électrique dans les
composeés ternaires a base de nitrures : AlGaN et InGaN. Cette étude est un domaine de
recherche majeur pour leurs applications en électronique et en optoélectronique.

Les avantages intrinseques de ces matériaux résident dans les points suivants :

. Tension de claquage élevée grdce a la grande bande interdite, permettant des
impedances de sortie élevees.

. Vitesses de saturation et de pic élevées.

. Grande linéarité, résistance aux pulses électromagnétiques, stabilit¢ a haute
température, stabilité chimique, surtout pour I’alliage AlGaN, car ce dernier présente un gap
relativement élevé par rapport a I’alliage InGaN. AlGaN peut résister & des températures
allant au-dela de 1000 K. InGaN ne peut pas résister a des températures supérieures a 700 K.
Les deux alliages ne sont pas encore trés bien maitrisés surtout I’alliage InGaN, et on trouve
beaucoup de contradictions parfois considérables dans la littérature. Les recherches sont donc
loin d’étre terminées, elles sont toujours en course pour tout savoir sur ces matériaux surtout
dans le domaine de I’optoélectronique car en utilisant ces alliages, on peut couvrir tout le
spectre visible et I’'UV.
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Pour I’étude du transport électrique dans les deux matériaux AlGaN et InGaN sous la
structure cubique, nous avons utilisé la méthode de simulation de Monte Carlo qui consiste a
simuler le comportement des électrons dans la bande de conduction. Dans le régime
stationnaire ; nous avons calculé I’évolution de la vitesse et de I’énergie en fonction du champ
électrique, pour différentes températures et différentes concentrations d’électrons. Dans le
régime transitoire ; nous avons calculé la variation de la vitesse en fonction du temps.

Cette étude nous a permis aussi de calculer I’influence de la température et du dopage
sur la vitesse des électrons.

Cette méthode de simulation est utilisée par plusieurs chercheurs qui lui ont apporté
des améliorations par I’augmentation du nombre de particules étudiées par exemple, pour

qu’elle soit plus précise.
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Des résultats trouvés, nous pouvons tirer quelques conclusions :

InGaN qui présente des probabilités d’interactions plus petites que AlGaN.

La vitesse de dérive des électrons dans I’alliage InGaN est plus importante que dans
AlGaN

La vitesse de dérive des électrons dans I’alliage InGaN est grande pour des petites
valeurs du champ électrique, tandis que dans AlGaN, elle est plus faible mais elle se
produit pour des grandes valeurs du champ électriques.

Le champ critique est plus grand dans I’alliage AlGaN que dans InGaN.

La vitesse diminue en augmentant la température.

Pour I’alliage AlGaN, la température excéde 1000 K alors qu’elle n’est que de 77 K
pour InGaN.

L’alliage InGaN est plus intéressant pour les petites valeurs de champs électriques et
les petites températures, tandis que I’alliage AlGaN est plus recommandé pour les
grandes valeurs des champs électriques et les grandes températures.
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