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NTRODUCTION

« Le commencement de toutes les sciences, c'est |'étonnement
de ce que les choses sont ce qu'elles sont. »

Aristote.




Introduction

INTRODUCTION

Les besoins actuels de I’électronique et de la micro-électronique exigent des
composants de plus en plus performants pour des applications en ¢lectronique ultra-rapides

ou en optoélectronique, en télécommunications optiques et en hyperfréquence.

Ainsi, les électroniciens ont ¢té amenés a concevoir des dispositifs dont les
dimensions caractéristiques sont inférieures au micrométre pour améliorer les propriétés
des circuits, les faire fonctionner de plus en plus vite et augmenter leur densité

d’intégration.

Simultanément la recherche de trés grandes rapidités les a conduit a se tourner vers
de nouveaux matériaux dans lesquels les vitesses de transport électronique seraient tres
élevées. Parmi ces matériaux, les composés I1I-V, tel que l'arséniure de gallium, répondent
particuli¢rement bien a ces critéres. Les masses effectives électroniques y sont, en général,
tres faibles et les interactions des porteurs, avec le réseau, favorables a 1’obtention de

vitesses électroniques €éleveées.

Tl est donc intéressant de réaliser une étude compléte des possibilités offertes par
ces matériaux et déterminer I’influence des conditions extérieures sur les effets qu’ils
générent, rendant ainsi possible une utilisation rationnelle de ces matériaux au niveau des
composants. Pour comprendre leurs fonctionnement, on ne peut plus considérer Ig
déplacement des €lectrons dans leur ensemble, mais il devient, au contraire, nécessaire de
calculer une a une les trajectoires de ces particules qui font appel aux lois de probabilitg

des interactions entre électrons et les imperfections du réseau cristallin.

[39]
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Le principe de la démarche consiste a simuler le comportement des €électrons de la
bande de conduction en utilisant les méthodes statistiques de Monte Carlo. Celles-ci
s’avérent tout a fait adaptées 3 cette étude parce qu’elles sont trés souples d’emploi, et
permettent en méme temps la prise en compte des caractéristiques physiques €t

électroniques du matériau considéreé.

Le présent travail consiste 2 montrer et a illustrer les possibilités que peut présenter
la méthode de Monte Carlo dans I'étude de la dynamique ¢lectronique, en déterminant non
seulement les valeurs moyennes (vitesse de dérive, énergie moyenne....) mais aussi les

comportements non stationnaires qui font leur apparition dans le matériau.
Nous avons structuré le manuscrit de la maniére suivante:

Le premier chapitre donne les principales propriétés des composés  semi-
conducteurs I1I-V dont le réseau cristallin est de type Zinc-Blende. Une présentation de la
théorie des bandes permet de préciser la forme de la bande de conduction la plus basse a
proximité de ces minima. Nous donnons en particulier les expressions permettant de
calculer les masses effectives des ¢lectrons et les coefficients de non parabolicité dans les

vallées I', L et X.

Dans le second chapitre, nous ¢tudions et nous calculons les probabilités
d’interaction des électrons de conduction avec, d’une part les vibrations du réseau

cristallin, et d’autre part avec les impuretés.

Le troisiéme chapitre présente la méthode de Monte Carlo, ainsi que les différents

paramétres mis en ceuvre dans son application.

Enfin dans le quatriéme chapitre, nous donnons les principaux résultats obtenus par

W

I’application de cette méthode, notamment la vitesse de dérive des porteurs en régim

2]

transitoire et stationnaire ; |’énergie de porteurs dans les différentes vallées ainsi que le

[72]

coefficients de repopulation de ces vallées, en fonction du temps et pour différents champ

électriques.
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« Imagination is more important than knowledge. »

Albert Einstein




Chapitre I Propriétés physiques des matériaux semiconducteurs mar-v

PROPRIETES PHYSIQUES DES MATERIAUX
SEMICONDUCTEURS II-V

Le développement qu’a subit le domaine de 1électronique et de
|’optoélectronique €n particulier est dii en une grande partie a l'utilisation de
nouveaux matériaux dans la fabrication des semiconducteurs. La physique des
solides permet de prédire le comportement de ces nouveaux matériaux pour enfin

aboutir a des dispositifs plus performants.

Dans ce but, plusieurs recherches sont entreprises et ont conduit a de bons
résultats. Parmi les fruits de ces recherches 1’apparition, vers la fin des années 50,
d’une nouvelle classe de matériaux semiconducteurs telle que la famille de
composés 11I-V, qui représente une association d’éléments de la [I1%™ et de la V'™

colonne de la classification périodique du tableau de Mendeleev.

Ces composés ont prouve, par leurs qualités trés spéciales, leur importance
dans tous les domaines de I’optoélectronique ou ils trouvent un champ d’application
trés vaste. L’intérét pratique des matériaux III-V est renforcé par la possibilité de
fabriquer des alliages ternaires et quaternaires par substitution partielle de 1'un des
¢léments par un élément de la méme colonne. Ainsi, ces matériaux composés offrent
une grande variétés de compositions permettant de varier leurs propri€tés

électroniques.
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Dans ce chapitre nous abordons en premier lieu quelques propriétés de la
structure Zinc-Blende dans laquelle cristallisent la plupart des composés [I-V.
Aprés un bref rappel des principes de calcul des structures de bandes
énergétiques, nous présenterons I’allure générale des bandes d’énergies, en précisant

la forme de la bande de conduction au voisinage des minima.
L.1. STRUCTURE CRISTALLINE

La plupart des composés III-V cristallisent dans la structure Zinc-Blende
présentée sur la figure I-1. Cette structure, qui s’apparente a celle du diamant (C,
Ge, Si, etc.), est constituée de deux sous réseaux cubiques a faces centrées(CFC),
I'un comportant les éléments de la rangée III et l'autre ceux de la rangée V, décalés
I'un par rapport & l'autre du quart de la diagonale principale. Le tableau I-1 donne la

valeur du paramétre cristallin des principaux composés M-V [1-2].

Matériau

o

Matériau | Parametre du réseau en A

AlAs 5.661
AlSb 5.138
GaP : 5.449
GaAs 5.653
GaSb 6.095
InP 5.868
InAs 6.058
InSb 6.479

Tableau I-1 : Paramétre cristallin des principaux composés III-V
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De ce fait, dans les matériaux [II-V, 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 III. Ainsl, |’arséniure de
gallium, est constitué a partir de I’arsenic pentavalent et du gallium trivalent et est
structuré de telle sorte que chaque atome de gallium a quatre atomes d’arsenic pour
proches voisins et inversement un atome d’arsenic a quatre proches voisins qui sont
des atomes de gallium. Ces voisinages sont la conséquence d’échanges d’électrons
entre atomes d’ou résulte un cristal constitué d’un réseau d’ions Ga et As” qui ont
tous quatre €lectrons périphériques[3]. Cette répartition est a 1’origine des caracteres
partiellement covalent et partiellement ionique, qui sont orientées dans I’espace

suivant les axes de symétrie d’un tétraédre régulier.

Rappelons que la zone de Brillouin des réseaux CFC a la forme d'un octaedre
tronqué par les six faces d'un cube, comme cela est représenté sur la figure I-2. Elle

présente un centre de symétrie a I’origine (noté ) et des axes de symétrie[1] :

e Les axes <100> a symétrie d’ordre 4.
o Les axes <111> a symétrie d’ordre 6.

o Les axes <011> a symétrie d’ordre 2.

Les points de rencontre de chacun de ces axes avec les frontieres de la Zone
de Brillouin jouent un rdle essentiel dans la théorie des bandes. On les note

généralement de la maniere suivante :

e Points X de coordonnées (27/a, 0, 0) sur les axes <100>.
e Points L de coordonnées (/a, m/a, m/a) sur les axes <111>.

e Points K de coordonnées (0,31/2a,3m/2a) sur les axes <011>.
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L.2. METHODES DE CALCUL DE STRUCTURE DE BANDES D’ENERGIE

Nous savons que la plupart des propriétés physiques des matériaux
semiconducteurs, en particulier les propriétés électroniques, sont directement li¢es a

la connaissance de leurs structures de bande.

Une multitude de méthodes ont été élaborées et développées pour calculer les
structures de bandes. Toutes ces méthodes ont pour but de calculer la relation de

dispersion de 'énergie et du vecteur d'ondeE (k) ainsi que les fonctions d'ondes
propres W, (k). On dispose actuellement de plusieurs procédés de calcul de la

structure de bandes. Nous en donnons un bref apergu.

1.2.1. Approximations de base

Le calcul de structures de bandes est basée sur la résolution compléte de

I'équation de Schrodinger :
HY =EY (I-1)

ol H est I’Hamiltonien du cristal, ¥ sa fonction d’onde propre, E I’énergie du cristal
(sa valeur propre). La fonction d’onde du cristal dépend des coordonnées de toutes

les particules qui le composent [4] :
W=\|J(r1,r2, ......... ’Rl’R?_’ ...... )=W(I‘1,Ra) (1-2)

r; représente les coordonnées généralisées des électrons et R, les coordonnées des

noyaux.
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L’ opérateur Hamiltonien comprend toutes les formes d’énergie :
H=Te+TZ+Uee+UZZ+UeZ (1-3)
Hy =Evy

T, et T, représentent les énergies cinétiques des électrons et des noyaux et U, Uz, et
U., les énergies d’interaction des électrons, des noyaux et noyaux-électrons

respectivement.

L’équation de Schrodinger (I-1) contient 3(Z+1)N variables, N étant le
nombre d’atomes du cristal. Il est évident que I’on ne saurait obtenir une solution
générale a cette équation. Cela tient non seulement a des difficultés de calcul
d’ordre technique, mais a une impossibilité de fait, car la mécanique quantique
moderne ne dispose d’aucune méthode pour résoudre des problémes concernant un
grand nombre de particules. Pour trouver une solution de [’équation de
Schrodinger d’un  systéme de particules se trouvant en interaction, il est

indispensable de réduire ce systeme a un systéme de particules indépendantes.
Dans ce cas I’équation précédente peut étre décomposée en un systeme
d’équations, chaque équation ne décrivant que le mouvement d’une seule particule.

En effet, si 'Hamiltonien d’un systéme de particules pouvait étre transformé en une

somme d’Hamiltoniens, telle que :

H=) Hg (1-4)
K

10
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ot Hg n’est fonction que des coordonnées de la K™ particule, c'est-a-dire:

52
Hy =- > Ay +Ug () (I-5)
myg

traduisant ainsi le comportement de particules libres de toute interaction, 1’équation
de Schrodinger du systéme de particules peut étre alors résolue de la facon

suivante:

La fonction d’onde du systétme se présente sous la forme du produit des
fonctions d’onde de toutes les particules, et |’énergie totale du systeme est égale a la

somme des énergies des particules :

WYty Ty seee) = W (E)Wo (1) (I1-6)

et

Ex = ) Ex (I-7)
K

E, et Wk étant liés par une relation telle que :
Hywg () = Ex Wk (k) (I-8)

Pour le démontrer, il suffit de porter 1’équation (I-6) dans I’équation de
Schrodinger d’un systéme de particules, et compte tenu de (I-8) on retrouve
I’équation (I-7). On ne saurait passer de I’équation (I-3) concernent un systéme de
particules en interaction a un systéme de particules indépendantes, sans procéder a
des simplifications raisonnables ; on devra alors se contenter d’une solution

approchée [5].

11
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1.2.1.1. L'Approximation de Born-Oppenheimer

L’approximation de Born-Oppenheimer appelée  aussi approximation.
Adiabatique tient compte de ce que les caractéres du mouvement des particules
légéres (électrons) et lourdes (noyaux) sont fort différents [4 -5]. Du fait de'son
inertie, le noyau ne peut pas réagir au mouvement de chacun des électrons et se

meut dans le champ résultant produit par tous les électrons.

L’ hypothése la plus grossiere que I’on pourrait faire est celle qui supposerait
que les noyaux atomiques sont immobiles. En adoptant cette hypothése on simplifie

notablement 1’équation Schrodinger :
H =T+ Ug + U, (U,=0,T, = 0) (1-9)

Mais cette approximation est tros grossiére, en ce sens qu'il serait préférable de tenir
compte des mouvements des noyaux en faisant intervenir une nouvelle fonction
d’onde concernant les noyaux V¥,. Nous pouvons maintenant représenter

’Hamiltonien du cristal a ’aide de deux opérateurs He et H,

H=H, +H, (1-10)

Ia fonction d’onde du cristal ¥ peut se mettre sous forme d’un produit de la

fonction d’onde des électrons P, et celle des noyaux ‘¥, :

Y=Y Y, (I-11)
avec H.wv.=E W, (1-12)
et H,v,=E, v, (I-13)
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1.2.1.2. L'Approximation de Hartrée-Fock

Les simplifications résultant de D’approximation de Bom—Oppenheimer’

montrent que la fonction d’onde des électrons doit satisfaire aux équations :

H. Y, =E.Y, (1-14)

ou encore

(T, + Uy + Ug) ¥, =E. ¥, (1-15)

Cette derniére équation ne peut, elle non plus, étre résolue, a moins de la réduire a
|’équation concernant une seule particule. Si on suppose que les électrons
n’interagissent pas entre €ux (U;=0), en négligeant dans D’expression de
’Hamiltonien (I-15)1’énergie coulombienne d’interaction des électrons, le probléme
3 N électrons se raménera a un modele a un seul électron. Ce résultat peut étre
atteint en faisant appel & la notion de champ Self-Consistent qui rend compte des
interactions coulombiennes des ¢lectrons tout en substituant a un systeme
d’électrons en interaction un systeme d’électrons indépendants. De cette fagon, on
peut écrire 1’Hamiltonien du systéme sous forme d’une somme d’Hamiltoniens de

chaque particule [4 -5] :

H, =) H; (1-16)

o I’Hamiltonien correspondant a I’€électron i vaut :

712
H' =————Ai+Qi(1‘i)+Ui(ri) (1-17)
2m

1
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Q(r;) représente |’énergie potentielle de ’électron i soumis a ’action du champ
produit par tous les autres électrons, et U; (1;) son énergie potentielle dans le champ

produit par tous les noyaux du cristal.

La fonction d’onde du systeme électronique a la forme d’un produit de
fonctions d’onde de chacun des électrons, et 1’énergie de ce systeme est, par

conséquent, égale a la somme des énergies de tous les ¢€lectrons :

W, (11,1250 )=H\yi(ri) (I-18)

E. =) E (1-19)
avec

H.¥, =E;¥ (1-20)

1.2.2. Méthodes des Ondes Planes Orthogonalisées (OPW)

La méthode des Ondes Planes Orthogonalisées est basée sur la condition

d’orthogonalité entre la fonction d’onde de ’électron de valence et les orbitales du

cceur[5].

Cette méthode fut I'ceuvre de Herring (1940). 11 fit remarquer que, dans un
solide, la fonction d'onde d'un €électron de valence était presque une onde plane dans
la région située entre les cceurs joniques et qu'au voisinage des noyaux, les
oscillations de la fonction d'onde pouvaient &tre représentées par la méme ond¢
plane en soustrayant de celle-ci les orbitales du cceur saturé. La soustraction rend

possible I'orthogonalisation de la fonction d'onde en question aux états du ceeur.

14
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Cette approche porte le nom de la Méthode de 'Onde Plane Orthogonalisée
(OPW). Par exemple ; un état de conduction du Sodium déduit du niveau 3s,est ainsi’

représenté par la différence entre une onde plane et les contributions des niveaux

1s,2s et 2p.

1.2.3. Méthode des Pseudo potentiels

Le développement de la méthode des Ondes Planes Orthogonalisées donna
naissance a la méthode dites des Pseudo Potentiels. Le formalisme de cette théorie a
été introduit par Phillips et Kleinman en 1959, puis par Bassini et Celli en 1966 et
fut développé par d'autres chercheurs. Ce formalisme s'appuie sur un concept qui
stipule que les €tats cristallins des bandes de conduction et de valence doivent étre

orthogonaux aux €tats du cceur. Cette idée a constitué le principe de base de 'OPW.

Cette théorie a réalisé des succes inattendus au point que beaucoup de
problémes ont ¢été résolus. Ainsi, elle a permis de prédire les caractéristiques
essentielles de la structure électronique des solides bien avant que Ce€S

caractéristiques ne soient déterminées expérimentalement.
1.2.3.1. Le principe du Pseudopotentiel

Cette méthode de calcul considere seulement les électrons de valence. Les
¢lectrons du cceur sont supposes étre bloqués dans une configuration atomique et les

électrons de valence circulent sous un faible potentiel.
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1.2.3.2. Théoréme d'annulation

Le theoreme d'annulation de Phillips et Kleinman dérive de la méthode OPW.
Ce théoréeme décrit la fonction d’onde (prise comme une combinaison d’une onde
plane et d’une fonction du cceur) orthogonale aux états du ceeur qui peuvent €tre
groupés pour former un potentiel orthogonal. Ce potentiel est répulsif car sa

fonction est de garder les ¢lectrons de valence en dehors du coeur qui, est

effectivement 'objet de I'orthogonalisation.

Si le potentiel répulsif est additionné au potentiel attractif du ceeur ; ils
s'annulent presque. Le potentiel restant est faible ; Ce potentiel est appelé le Pseudo
potentiel [7]. Ce potentiel peut atre traité en utilisant la méthode de I'électron

presque libre ou d'autres techniques pour la résolution de I'équation de Schrodinger.
L.3. STRUCTURES DE BANDES D'ENERGIE

L.3.1. Allure générale des bandes d’énergie

En se limitant a la premiére Zone de Brillouin, La structure des bandes dans

les composés I11-V présente I'allure typique de la figure I.3.
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Figure 1.3 : Structures des bandes d’énergie typique des composes II1-v

3 intervalle de bande interdite direct.

Les bandes de conduction et de valence sont multiples, mais les propriétés de
transport €lectronique dépendent principalement de la structure de la bande de
conduction la plus basse(BC) et de celle de 1a bande de valence la plus élevée(BV)

[1- 9 -10].

Les semiconducteurs I1I-V que nous étudierons sont a «transition directe ».
Cela signifie que 1’énergie minimale T de la bande de conduction et les énergies
maximales T; et 'y de la bande de valence se font face au centre de la zone de

Brillouin(figure I-4).

17




Chapitre 1 Propriétés physiques des matériaux semiconducteurs I1I-V

La bande de conduction présente généralement une courbure trés accentuce

(628/ ok? élevée ) au voisinage de son minimum. La masse effective des €lectrons.

étant inversement proportionnelle a cette courbure, m’ =h2/ (628/ ok?) ceci

explique pourquoi, dans les semi-conducteurs III-V a bande interdite directe comme
GaAs, InP, etc..., la masse effective des électrons en I' est tres faible et, par

conséquent, la mobilité électronique est €levée.

On note également la présence de deux vallées latérales sur la bande de
conduction, en bordure de la zone de Brillouin : vallée L dans la direction <11 1> et
vallée X dans la direction <100>. Réparties dans I’espace, il existe quatre vallées de
type L équivalentes et trois de type X. Ces vallées sont caractéris€ées par une
courbure faible et, par conséquent, des €lectrons ayant une masse effective élevée et

une faible mobilité.
Dans certains matériaux comme GaAs et InP, les minima de ces vallées

satellites et le minimum [’ sont séparés par une énergie de I’ordre de quelques

dixiemes d’électron volt.
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Figure [-4

1.3.2. Forme de la bande de conduction au voisinage des minima

En D’absence de champ électrique ou sous champ faible, les électrons
peuplent le bas de I'. En présence d’un champ important, leur énergie augmente et
certains électrons peuvent étre transférés dans les vallées L et X. Il est important
donc d’étudier plus précisément, non seulement la forme de la vallée I" a proximité
de son minimum, mais également celle des vallées L et X pour déterminer les

. . 3 . * .
valeurs des principaux parametres de transport : masse effective m et coefficient de

non parabolicit€.

19




Chapitre I Propriétés physiques des matériaux semiconducteurs III-V

Les vallées I,.L ou X de la bande de conduction ne sont pas parfaitement
paraboliques. On a toute fois besoin par moment de mettre en ¢vidence cette non-
parabolicité et ramener la relation entre I’énergie € et le module du vecteur d’onde k

3 une formule du type [1-11]

n’k?

2m

=g(l+0g) d-21)

oum’ est la masse effective pouvant dépendre ¢ventuellement de l'énergie par:

_
m =——- (1-22)
8%¢/ k>
ot o est un coefficient prenant en compte la non parabolicité de la vallée

(a= 1/ €g )- Les valeurs de ce paramétre sont données dans le tableau I-2.

Nous avons vu que la masse effective dépend de la courbure des bandes. Elle
peut étre reliée, dans la vallée I a intervalle de bande interdite €, et a la séparation
A des sous bandes de valence au centre de la Zone de Brillouin (Splitting) par la

formule suivante :

m E 2 1
O o142 (—+ ) (1-23)
m 3 €, & +A
avec
A2
2m
E,= hfP (1-24)

20




Chapitre 1

ol my est la masse de I’

électrons des semiconducteurs I1I-V a faible largeur de bande interdite comme InAs

Propriétés physiques des matériaux semiconducteurs I1I-V

A

ou InSb ont des masses effectives tres faibles.

Les vallées L et X ne sont pas a symétrie sphérique : la masse longitudinale

m est différe

peut étre calculée par ’expression :

*
m = (m,

électron au repos et P est I’opérateur —iAV . Ainsi, les

* . .,z sz
nte de la masse transverse m, et la masse effective de densité d’état

(1-25)

Mitérian distance masses f.ffectives Coefficient de non
énergétique m /my parabolicité o
Gap A€rL Aerx m; mz m;( ar o, (05%
m, m, m,
€g
GaAs 1431 033 | 0.52 |0.063] 0.22 | 0.58 0.610 | 0.461 | 0.204
InP 1.3510.608 | 0.755| 0.08 | 0.22 | 0.38 0.635 | 0.300 | 0.1
Ga,In;As | 0.76 | 0.55 | 1.28 0.041] 0.29 | 0.69 | 1.103 | 0.601 | 0.202

Tableau I-2 : Principaux paramétres de structure de bandes d’énergie a 300K pour

quelques matériaux III-V.
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Chapitre 11 Phénomene de transport électrique

PHENOMENES DE TRANSPORT
ELECTRIQUE DANS LES SEMICONDUCTEURS

On entend par effets de transport ou effets cinétiques les différents
phénoménes déterminés par une circulation de porteurs de charges €électriques dans

un milieu cristallin.

L’intérét que présente 1’étude des effets de transport tient a ce qu’elle
permet de préciser les mécanismes des différentes interactions se manifestant dans
le systéme lorsque le cristal est soumis a |’action de forces extérieures appliqués tels

que le champ électrique ou le champ magnétique.

Pour une description qualitative des effets de transport il suffit de faire appel
aux considérations générales concernant le mouvement d’une particule dans un
champ de forces. Cependant ce modele simple ne saurait suffire pour arriver a
établir des relations précises entre les grandeurs en question qu’en faisant intervenir
des méthodes d’étude plus générales permettant de tenir compte de I'importance

relative des porteurs de charges se trouvant dans des €tats différents.
La méthode théorique la plus convenable pour procéder a une telle étude est

la méthode fondée sur 1’équation cinétique de Boltzmann, qui caractérise la

modification de 1’état des particules provoquée par différentes actions.
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II.1. EQUATION DE BOLTZMANN

La dynamique des porteurs libres dans les composants semiconducteurs

repose sur la résolution de I’équation de Boltzmann (BTE) [4-14-17-18-19] :

Q§+§.€f+ll—3.§xf=(gj (I1-1)
at h at COLL

Cette équation régit I’évolution e la fonction de distribution, qui est la

- —

probabilité de présence d’une particule au point (r,k)de ’espace des phases a

Iinstant t. Le second terme représente la variation de la fonction de distribution due
aux mécanismes de diffusion résultant des gradients de concentration. Le troisieme
terme représente les effets des forces extérieures appliquées qui se traduit par la

dérivée de I’impulsion :
F=n_= —e.(E +VX E) (11-2)

ol kest le vecteur d’onde de I’électron, r son vecteur de position, e sa charge en

. — - 10 =
valeur absolue, sa vitesse définie par v = %—i et enfin E est le champ électrique
ok

et B champ magnétique .
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of .. g .
Le second membre (—— rend compte des collisions ou interactions
COLL

avec le réseau cristallin. Les collisions provoquent la transition des électrons d’un

état k a un autre état k' avec une probabilité de transition S(k, k‘) :

(éf_j R E S I A B (11-3)
COLL k'

ot

En I’absence de champ magnétique externe et en tenant compte de I’équation

(II-3), I’équation de Boltzmann devient :
%+§.§J+%Eﬁkf=Z[f(;.lz‘,t)s(ﬁ‘,ﬁ)—f(?,ﬁ,t)s(ﬁ,lz‘)] (11-4)
=

A cause de sa complexité, cette équation aux dérivées partielles n’admet pas
de solution analytique sauf dans un nombre limité de cas moyennant des hypotheses
simplificatrices. Elle permet d’avoir acces directement & des grandeurs importantes

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

I1.2. MECANISMES D’INTERACTION

Lorsqu’un électron se déplace dans un cristal, il peut entrer en interaction
avec les charges électriques présentés, atomes d’impureté ou autres porteurs ou pai
Iintermédiaire du champ électrique qu’il crée, échanger des quanta d’énergie oy

phonons avec le réseau cristallin [10].
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Au cours de ces interactions, son vecteur d’onde passe de k a k' et la

probabilité d’interaction par unité de temps A s’obtient en intégrant la densité de

probabilité de transition s(E,E) entre les états k et k' sur toutes les valeurs de kK

Ak)= [slk.k)px (I1-5)

L'expression de S(E,g) ne fait en général intervenir que le module des vecteurs k a
k' et l'angle P qui les sépare. Dans les semiconducteurs II1-V comme GaAs ou

InP, les vallées T sont isotropes et le module de Kk est relié¢ de fagon biunivoque a
’énergie € (mesurée par rapport au bas de la vallée dans laquelle se trouve

’électron) [1] :

2,2
s k* =g(l+ ae) (11-6)

2m

On peut donc exprimer les densités de probabilités S en fonction des énergies € et €

et de I’anglef.

I1.2.1. Interactions électrons-phonons

Dans ce paragraphe, nous allons donner les expressions des probabilités
d’interaction pour différents processus envisageables (tous les calculs relatifs a

toutes les interactions sont développés en annexe B) :
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I1.2.1.1. Interaction acoustique

Les interactions acoustiques sont élastiques, elles se manifestent donc a
énergie constante. Lorsque un porteur subit une interaction acoustique, le module
du vecteur d'onde dans cette vallée reste constant [12]. Elle est presque inexistante
en vallée centrale, posséde une probabilit€ assez forte en vallée latérale ; de plus, la

distribution de l'angle B de déviation est quasi-uniforme.

L'angle de déviation Papres interaction est tiré avec une distribution
uniforme entre [O,n], Cette interaction est trés faible en vallée T et ses effets sont

souvent masqués par ceux de la multitude d’interactions intervallées qui
prédominent en vallées latérales [13]. La probabilité d'interaction acoustique par

unité de temps est donnée par [12]:

Ky TE2 .m*% JA 3(1+ ae) +(a 8)2
A =B ac 872 (g). : -
(%) ps?h*3nA2 52(e) (1+20.e) ol
avec O(¢)=s(1+ag) (11-8)
5(e)=e(l+ae) (11-9)

ol Kpyest la constante de Boltzmann,Tla température du réseau, E, constante

acoustique, m’ la masse effective des porteurs dans le bas de la vallée i, p la masse

volumique du matériau, s la vitesse du son, 7 constante de Planck.
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I1.2.1.2. Interaction piézo-électrique

C'est une interaction qui existe dans les cristaux piézo-électriques et qui met
en jeu un phonon acoustique de faible longueur d’onde. Elle n’occasionne que de
faibles échanges d’énergie [10]. Son effet sur le comportement de I'électron est trés
faible car c'est une interaction élastique qui ne provoque quasiment aucune
déviation. La probabilité est inversement proportionnelle a la racine carrée de
I'énergie[13].La probabilité d'interaction piézo-€électrique par unité de temps est

donnée par :

2 2 A
= e Ky T.Pp;m I (11-10)

pi = Y&
42 mh? .80.85,6/2 (1 + 201-‘0‘)

ou

—Cosa

2
I=(1+ 2a.8)2 Ln 1 —2ae(l+ 20.€)(1+cos a)+ (oc.;) .[4 —(1-cos a)2]

P; Potentiel piézo-électrique.

a estun angle trés faible <0.01 radians (voir annexe B) .

I1.2.1.3. Interaction optique polaire

I’interaction optique polaire est trés importante dans toutes les vallées.
L'énergie du phonon 7w est comparable a celle des électrons a la température
ambiante. L'équivalent en température pour la plupart des matériaux est de 200 a

600 K, on ne peut donc pas négliger la température du phonon devant celle des

électrons et les collisions deviennent inélastiques.
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Par sa prédominance cette interaction joue un role important dans I'évolution de la
mobilité des porteurs & faible champ[12]. La probabilité d'interaction par unité de

temps est donn€e par :

oo /2 1 114208 o 1,1 |
Aop = ——————4«/5.80.7&71 (8—00- = N }———6% o F(e,e ){Nop + 5% 5) (11-12)
o Flee)=— A.Lnlsf e} Sﬁ (8‘)l +B (11-13)
[l e-o e
avec A =[2(1+ oe)(1+ ag)+ a(8(e)+ 8(8‘))]2 (II-14)
B = —2a(5(e)8( )2 [4.0 + e)(1+ e )+ a(8(e)+ 5(¢))] (11-15)
et C=4(1+ ae)(l+ ag)(l+ 20.8)(1+20.¢) (II-16)

ol g et €, sont les permitivités diélectriques relatives, ela charge de I’électron.

I1.2.1.4. Interaction intervallée équivalente et non équivalente

C'est au cours de ces interactions inélastiques, qu’ont lieu les transferts entre
les vallées équivalentes ou non équivalentes. Comme le montre la structure de
bande, ces interactions sont tout a fait inexistantes dans la vallée centrale a faible
champ car I’électron n’a pas suffisamment d’énergie pour étre transféré dans les

vallées supérieures.
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Mais dés que les conditions sur I’énergie sont satisfaites, les interactions
intervallées jouent de loin le rdle le plus important parmi toutes les interactions,
autant par leur forte probabilité que par leurs conséquences sur le comportement de‘
I’électron. Un transfert ne peut avoir lieu que si I’énergie aprés interaction est
supérieure a 1’énergie au fond de la vallée d’accueil, ces énergies sont repérées'par

rapport au minimum de la bande de conduction [13].

La condition nécessaire pour qu'une interaction intervallée ait une chance

d'intervenir est [12]:

A; est l'écart d'énergie entre le bas de la vallée de départ i et celui de la vallée I’
(000).
Aj est 1'écart d'énergie entre le bas de la vallée de d'arrivée j et celui de la vallée T
(000).

¢; est I'énergie mesurée par rapport au bas de la vallée i.

Quand un élestron est transféré dans une autre vallée, aux effets directs de
collision elle-méme (variations de 1’énergie et du vecteur d’onde ) s’ajoutent les
variations dues aux non-équivalences éventuelles entre vallées d’arrivée et de départ

(masses et facteurs de non parabolicité dépendant de chaque vallée).

Aprés un transfert éventuel de la vallée I'(000) vers les vallées de symétrie
L(111) et X(100) la vitesse moyenne des porteurs chute car, d’une part, dans ces
vallées les masses sont plus grandes que dans la vallée centrale et, d’autre part, les

directions des vitesses sont aléatoires aprés une telle interaction [12].
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La probabilité d'interaction intervallée par unité de temps est donnée par la

relation suivante :

(11-18)

*3
Zij'mjA'Eé (N.. 1 1) ©) (l+ai.si).(l+ocj.s‘j)
1) ] .

A o(e )= —i 4 T8 1
11(31) Tt.«/i-p-(oijﬁ} (1+20‘i'8i)

+—xt—|9;le
2, 2
ou Ej est le potentiel de déformation intervallée entre la vallée i et la vallée j, Ty

I’énergie du phonon échangé, Z; le nombre de vallée d’arrivée de type j quand on

part de la vallée i.
I1.2.1.5. Interaction optique non polaire

Les interactions optiques non polaires sont intravallées et inélastiques. Elles

n’interviennent que dans les vallées de type L(111) [12].

Dans ce cas, les effets sur I'état de 1'électron sont comparables a ceux d'une
interaction intervallée équivalente avec Z;=1 mais sa probabilité est trés faible [13].
L'énergie du phonon optique non polaire est égale a 43 eV soit environ 550 K pour

I’InP.

I1.2.2. Interaction avec les impuretés
Plusieurs théories ont été développées pour rendre compte des interactions

entre les électrons de conduction et les impuretés dans les solides. le modele de H.

Brooks et C. Herring tient compte des effets de charge d’espace au niveau de

I’expression du potentiel V(r ) crée par chaque impureté supposée ionisée.
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7 . . e et 2 17___-3
11 a supposé que pour des concentrations en impuretes inférieures a 3.10" ‘cm™
les impuretés sont encore effectivement toutes ionisées et que les interactions

¢lectron-électron sont encore trés peu probables.

Ce modele est préféré au modele de E.M.Conwell et V.F.Weisskopf dans

lequel ce potentiel est simplement coulombien [13-27].

L'interaction avec les impuretés est une interaction €lastique dont la
probabilité est indépendante de la concentration en impuretés ; celle-ci n’intervient
que dans 1’expression de la distribution de I’angle B de déviation qui se réduit a une
fonction de dirac 8(B). Pour une concentration en impuretés N=0; I'effet de
Iinteraction est alors nul. Cette distribution tend a étre uniforme quand le dopage
est élevé, contribuant dans ce cas a diminuer d’autant plus la vitesse moyenne de

I’électron.

Cette interaction, est fortement prépondérante en champ faible ou apres les

premiers transferts en vallée haute.

Son effet principal sera donc de diminuer la valeur de la mobilité en champ
faible.

La probabilité d’interaction par unité¢ de temps est donnée par :

AN ete 2
7k(g): 2n D€ € . (1+2oc.s) I (11-19)

(4'7t-80 Eg )2 .m% (1 + (1.8)%
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%
ol ek=( = )2 (I1-21)

1+20.€

ol le paramétre d'écran 6 est li¢ a la concentration en impuretés N p des €lectrons

par:

Ny .e>
g2 =D (11-22)
€9-€s-KpT

La probabilité d’interaction sous forme simplifiée s’€crit :

*1
e’.m A.kB.T 1+420u€
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« 11 ne peut y avoir de moral scientifique, mais il ne peut pas
non plus y avoir de science immorale. »

Henri Poincaré




Chapitre II1 Présentation de la méthode de Monte Carlo

PRESENTATION DE LA METHODE
DE MONTE CARLO

La simulation par les méthodes de Monte Carlo est aujourd’hui une des
techniques les plus utilisées pour 1’étude du fonctionnement physique des
composants électroniques offrant la possibilité de reproduire fidélement les divers

phénomenes microscopiques sé produisant dans les matériaux semiconducteurs

[21].

De fagon plus précise, il apparait que l'application des méthodes de
Monte Carlo permet de se fixer un triple objectif. Premiérement, en facilitant 'étude
des phénoménes de mobilité ou de diffusion dans les matériaux par la comparaison
des résultats obtenus théoriquement avec les données expérimentales. Ce faisant, on
peut apporter des ¢léments utiles et nouveaux sur les mécanismes physiques qui
déterminent la dynamique électronique dans un semiconducteur. Deuxiémement en
permettant une étude précise des variations de la vitesse de dérive et du coefficient
de diffusion en régimes stationnaires ou non, Ces méthodes peuvent fournir les
données de base nécessaires a la résolution numérique des composants a partir des
équations de l'électrocinétique. Troisiemement, les techniques de Monte Carlo
permettent la simulation directe de certains de ces composants et s'‘avere en
définitive une méthode d'approche plus précise plus fiable et méme parfois plug
simple que les techniques numériques classiques[24]. Les qualités de la méthode s
définissent par la rapidité de son exécution et sa souplesse d’emploi dans les

diverses applications.
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La méthode de Monte Carlo est basée sur un processus a tirages au sort a
partir de lois de probabilités calculées préalablement et contiennent ’essentiel de la
physique du transport. Ces lois sont les probabilités d’interactions subies par les

porteurs durant leur mouvement dans le semiconducteur[16].

Il y a deux approches possibles pour simuler le comportement des ¢lectrons

dans un semiconducteur:

e Déterminer la fonction de répartition des électrons en résolvant

I'équation de Boltzmann;
e Suivre le comportement de chaque €lectron au cours du temps.

La présente méthode que nous avons choisi est la simulation Particulaire de

Monte Carlo et, nous allons la décrire en détail dans ce chapitre.

IIL1. APPROCHE PARTICULAIRE DE MONTE CARLO

Cette approche consiste a suivre le comportement de chaque €électron dans
I’espace réel et dans l'espace des vecteurs d’ondes. Considérons un électron
d’énergie € (t), de vecteur d’onde k (t) placé en r (t), ou régne un champ ¢lectrique

E (r, t).

L’action de ce champ électrique, les échanges d’énergie et d’impulsion 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 on peut, théoriquement déterminer le

comportement de chaque €lectron au cours du temps et dans 1’espace.
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Une telle approche, compte tenu des trés grandes densités d’atomes dans les
cristaux, est totalement irréaliste avec les moyens de calculs actuels [10 -22].
Afin de ramener le probleme a quelque chose de réaliste, on peut faire les

hypothéses suivantes :

e Une étude statistique des échanges d’énergie possibles entre les électrons et les
modes de vibrations du réseau et les impuretés permet de calculer la probabilité

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

e En supposant que c€s interactions sont elles-mémes instantanées, on peut faire
déplacer les €lectrons en vol libre sous le seul effet du champ électrique entre

deux chocs. Le temps de vol libre est a déterminer par tirage au sort.

e Lorsqu’une interaction a lieu, on détermine par tirage au sort quelle est sa nature

et on modifie 1’énergie et le vecteur d’onde de I’électron en conséquence.
e La répartition des €lectrons changeant, on calcule le champ électrique qui en
résulte a des intervalles de temps suffisamment petits pour pouvoir le supposer

constant entre deux calculs

Cette approche faisant appel a de nombreux tirages au sort entre dans la

catégorie des méthodes de Monte Carlo.
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[11.2. TEMPS DE VOL LIBRE

Le mouvement des particules est décrit comme €tant une succession de vols
libres ( sous I’action du seul champ électrique ) ; entrecoupée d’interactions

instantanées [15 —16].

Si A(k(t))et la probabilité pour qu'un électron ait une interaction entre t et
t+ot (les expressions de ?»(k(t)) pour les différents processus sont données au

chapitre II paragraphe 2 ), la probabilité P au temps t pour que ’interaction ne se

produise pas est donnée par [23-25] :

P (t) = [T - k(t)or) (II-1)

t=> ot (I11-2)

ce qui donne :

P )= o] - S0 an3)

0

P:(t) = exp[—— ]x(k(t‘))at‘] (I11-4)
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d’ou on déduit la probabilité pour que I'électron ait un vol libre pendant At :

p(At)= ij(k(t)). exp\:— t_‘.?»(k(t‘))at}at (I11-5)

p(At)=1- exp{— Ajf?»(k(t))@t} (I11-6)

C'est la probabilité (III-6) qui donnera 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 étant de tirer des nombres r a

distribution uniforme entre 0 et 1 et de résoudre I'équation intégrale suivante:
At
[Mk()or = ~Lar (I11-7)
0

malheuresement dans le cas général l'expression de (III-6) est assez complexe et
I'équation (I1I-7) n'est pas intégrable analytiquement. Pour simplifier l'expression
(I11-6), Rees a suggéré d'ajouter a I'ensemble des mécanismes de collisions entrant
en jeu un processus d'interaction qui ne modifie pas l'état du systéme lorsqu'on le
fait intervenir: c'est ce qu'on appelle le processus de collision fictive ou Self

Scatterring [24].
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I11.3. METHODE DU SELF SCATTERING

Cette méthode consiste a introduire une interaction fictive supplémentaire

dite Self Scattering Ag- qui est sans effet sur le mouvement de I’électron. La
probabilité Ag- est choisie de maniére a ce que la probabilité totale d’interaction

[=Agc + Z}‘i soit une constante ( figure III.1 ) [10-15-16-28].
i

Ce qui fournit une expression particuliérement simple pour p(At)
p(At)=Te ™ (I11-8)

et si r est un nombre aléatoire a distribution uniforme entre 0 et 1 on aura d'aprés

(I1-7)

1
At =-—Lnr (I11-9)
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 atteintes, de telle maniére a éviter des valeurs négatives de
i

Asc -

Etant donné que pour utiliser la relation (III-8) il faut se fixer a I'avance la

valeur de I', il est nécessaire de connaitre a priori la valeur maximum que prendra la

quantité Z}‘i dans la simulation envisagée.

1
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