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BV
CESL

CFC

DD
DFT

Dk

DOS

EFA

EMA

Ge

ITRS

LCBB

LDA

lpm

MC

MOS
MOSFET

1. Sigles

Bulk, Substrat

Bandes de valence

Contact Edge Stop Layer

Couche d’arrét a la gravure des contacts

Cubique a Faces Centrées

Drain

Simulations Dérive-Diffusion

Density Fonctional Theory,

Théorie de la densité fonctionnelle

Dimensions de I'espace réciproque associé aux simulations
Kubo-Greenwood (2Dk ou 3Dk) et Monte Carlo (3Dk).
Density of States, densité d’états

Electron

Envelop Function Approximation,

Approximation de la fonction enveloppe

Effective Mass Approximation,

Approximation de la masse effective

Grille

Germanium

International Technology Roadmap for Semiconductors

Linear Combinaison of Bulk Bands

Calculs de structures de bandes 2D a partir de combinaisons linéaires de

fonctions d’onde de Bloch du matériau massif.
Local-Density Approximation,

Approximation de la densité locale

Libre parcours moyen

Monte Carlo

Metal Oxyde Semiconductor

Metal Oxyde Semiconductor Field Effect Transistor,

transistor a effet de champ.
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NL Non local

Ncanal Dopage canal

Ngrille Dopage de grille

Ox Oxide

PZB Premiere Zone de Brillouin

S Source

SCD Systéme de Coordonnées du Dispositif
SCC Systeme de Coordonnées du Cristal

SOl MOSFET Silicon on Insulator MOSFET

Si Silicium

SiGe Alliage de Si et Ge

Si1xGey Alliage SiGe avec une fraction molaire x de Germanium
SiO, Oxide de Silicium

TCAD Technology Computer-Aided Design,

design de technologie assisté par ordinateur
light holes, bandes des trous légers
heavy holes, bandes des trous lourds
<hkl> et [hkl] direction cristallographique
{hkl} direction cristallographique équivalente

(hkl) plan normal a la direction cristallographique <hkl>

2. Notations

Nous portons a I’attention des lecteurs sur le fait que le symbole h, utilisé tout au long de ce

manuscrit, correspond a la constante de Planck réduite (constante divisée par 2m ).

a [m] Parameétre de maille du réseau cubique
a, [eV] Potentiel de déformation hydrostatique des bandes de valence
b, [eV] Potentiel de déformation uniaxial des bandes de valence
c /C; | [Pa] Tenseur d’¢lasticité / Composante du tenseur
d’¢élasticité
Cys) Cga [F].[m]? Capacités de grille par unité de surface
Cox [F].[m]” Capacité d’oxyde par unité de surface
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D [m]°.[s]

E [V].[m]

E (k) [eV]

E(p) [eV]

E. [eV]

Ecoup [eV]

Ey [V].[m]"

Ey [eV]

E, [eV]

E. (k) [eV]

Ev (k) [eV]

fO (7", t)

f(rk,t)

fW (T, k, t)

af -

E coll [S] 1

F [Kg].[m].[s]”

gk), g(E)  [m]”, [eV]"

G [m]?

G [AL[V]!

1.054571628.10°*
h [J1.[s]
6.58211899.10'¢

[eV].[s]

H [eV]

H, [eV]

L [Al.[m]"

Lon [A].[m]"

Potentiel de déformation de cisaillement des bandes de
valence

Coefficient de diffusion

Champ électrique

Energie de bandes, structure de bandes

Energie fonctionnelle

Champs électrique critique

Energie de coupure

Champ effectif

Energie de Fermi

Energie de gap (bande interdite)

Energie des bandes de conduction

Energie des bandes de valence

Fonction de distribution a 1’équilibre de la méthode Monte Carlo
au point r au vecteur d’onde k et a I’instant ¢.
Fonction de distribution de la méthode Monte Carlo au
Point au vecteur d’onde et a I’instant

Fonction de distribution de Wigner

Intégrale de collision

Force électrique appliquée
Densité d’états
Vecteur du réseau réciproque

Transconductance

Constante de Planck réduite (constante de Planck

divisée par 2 1t ).

Hamiltonien

Hamiltonien a un électron

Courant de drain dans le régime linéaire par unité de
Largeur

Courant de drain dans le régime de saturation par unité
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De largeur
Jr,t) [A].[m]? Densité de courant
L Associé a la vallée de conduction sur le chemin

Cristallographique <111>

L, [m] Longueur de grille

Ly [m] Largeur du dispositif étudié

my [Kg] Masse de 1’électron libre

mx [Kg] Masse effective de courbure

m;/m [Kg] Masse effective de courbure transverse / longitudinale

mg [Kg] Masse effective de conduction, aussi nommeé masse de transport

mg [Kg] Masse de confinement

M [eV] Hamiltonien perturbatif des interactions de la particule avec la

n Symbole associé aux électrons

p Symbole associé aux trous

n(r, t)/p(r, t)[m]” Densité d’¢lectrons / trous dans 1’espace réciproque a
I’instant

ot [m]> Densité totale des porteurs de charge

N./N, [m] -3 Densité d’états effective des électrons / trous

Nen [at.].[m] Dopage canal (channel)

P [Kg].[m].[s]-1 Impulsion

lq] [C] Charge ¢élémentaire des électrons

1.60217653.10™"

Qinv/Quep [C] Charge d’inversion / de déplétion

R_B) [m] Vecteur du réseau de Bravais

Rep [Q] Résistance intrinséque au canal du transistor

R Ry [Q] Résistance d’acces dans les zones de Source et Drain

S [s]" Taux de génération / recombinaison

S(k, k") [s]" Densité de probabilité de passage par unité de temps
D’un état initial & a 1’état final £’

Sv(E) [m]? Surface isoénergie dans 1’espace réciproque

Tox [m] Epaisseur d’oxyde

Toxef [m] Epaisseur d’oxyde effective
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i

Sij

g [Kgl'.[m]>.[AT.[s]*

Esi

851:02

[u. 1]
[u. 1]

[u.r.]

[u. 1]

[u.r.]

Vitesse thermique.

Energie cinétique des électrons

Vitesse longitudinal du son le long de la direction
<100> du Si

Vitesse de dérive

Vitesse des porteurs de charge

Vitesse de saturation

Potentiel ionique

Tensions appliquées au substrat.

Tensions appliquées au drain.

Tensions appliquées a la grille

Tensions appliquées a la source

Tension d’alimentation

Tension de seuil

Tension de bande plate, flat band

Barriére de potentiel additionnelle due a 1’oxyde de grille
Potentiel de confinement

Energie additionnelle aux bandes de valence imitant la
Barriére de potentiel a I’interface Si/Si0, dans L’approximation
du matériau unique

méme définition que pour les bandes de conduction
Potentiel de Wigner

Energie du gaz ¢€lectronique

Largeur de Grille

Taux global d’interaction

Associé¢ a la vallée de conduction sur le chemin
Cristallographique <100>

Tenseur de déformation

Composante uniaxiale du tenseur de déformation

Composante de cisaillement du tenseur de déformation

8.85.10™'* Constante diélectrique du vide.
11.68 Constante di¢lectrique relative du Silicium

4.5 Constante dié¢lectrique relative de I’oxyde de grille
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Uc

Uefr

[m]%[V]".[s]" Contribution & la mobilité effective des interactions

[m]2.[V]-1.[s]"
[m]>.[V]".[s]"
[m]>.[V]".[s]"

[m]>.[V]".[s]"

[u. 1]

[eV]

[eV]

[eV]
[Pa]’!

coulombiennes

Mobilité effective

Mobilité des porteurs de charge

Contribution a la mobilité effective des interactions
e--phonon

Contribution a la mobilité effective de la rugosité de
surface

Constante de déplacement interne

Potentiel de déformation hydrostatique des bandes de

Conduction

Potentiel de déformation de cisaillement des bandes de
conduction

Potentiel de déformation acoustique

Tenseur de piezorésistance / composante du tenseur de
piezorésistance

Densité de charge dans la théorie DFT

Valeur / tenseur de contrainte

Composante uniaxiale du tenseur de contrainte
Composante de cisaillement du tenseur de contrainte
Tenseur de contrainte dans sa notation vectorielle
Self-énergie

Temps de relaxation

Potentiel de Fermi

Fonction d’onde de la particule
Pulsation du phonon optique polaire

Volume d’une cellule élémentaire cristalline
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Introduction générale
La science est un jeu dont la regle du jeu consiste a
trouver quelle est la régle du jeu

Francois Cavanna
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INTRODUCTION GENERALE

Le développement de nouvelles technologies pour les applications de
télécommunications, de radionavigations et radars et la croissance de l'industrie
des Circuits Intégrés a semi-conducteurs, durant ces deux derniéres décennies,
ont été suivie en paralléle par une miniaturisation continue des transistors a des
dimensions de plus en plus petites pour obtenir une densité d'intégration plus
élevée, une vitesse du circuit plus rapide, et une puissance de dissipation plus
petite.

Ces progres ont conduit a des outils informatiques avec des performances
beaucoup plus supérieures et des colts réduits de facon surprenante. Pour
réduire davantage les composants a des dimensions inferieur a 50 nanomeétres,
plusieurs effets physiques entrent en jeu, incluant des effets quantiques, des
effets de canal court, ... etc. Les simulateurs bidimensionnels classiques ne
prennent pas en compte ces phénomenes. Pour comprendre le fonctionnement
physique de ces composants électroniques avec le plus de fidélité possible, il faut
donc affiner ces outils de simulation et les adapter pour prendre en compte ces
nouveaux phénomenes.

Pour que les colts des réalisations technologiques de ces composants ne
soient pas élevés, il est indispensable que la modélisation mathématique et la
simulation numérique surmontent ces challenges technologiques. C'est dans cette
optique que s'inscrit le cadre général de notre travail de these. On s'est fixé
comme objectif de développer un simulateur tridimensionnel, convenable pour la
simulation du flux de charges dans de tels petits composants.

Pour ces raisons, il s'est avéré nécessaire d'élaborer un modele utilisable
pour les transistors dont la couche active présente un profil de concentration
variable dans le sens perpendiculaire a la surface. Ce modele doit décrire le plus

précisément possible le comportement des composants, permettre une meilleure
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compréhension des phénomenes régissant leur fonctionnement et étre utilisable
pour |'optimisation de leurs performances. L'objet de nos travaux est de proposer
un tel modele pour les régimes de fonctionnement statique et dynamique petits
signaux. La présentation de ce modele s'effectue en trois chapitres principaux.

Le premier chapitre est délimité sur les matériaux semi-conducteurs llI-V,
dans ce chapitre, nous présentons les propriétés fondamentales des composés
semi-conducteurs IllI-V zinc-blende, en particulier GaP, InP et GalnP : nous
introduisons les différentes méthodes de calcul de la structure de bandes
d’énergies dans les semi-conducteurs

Le second chapitre est dédié au transport de charges dans les semi-
conducteurs, nous analysons le phénomene de transport dans les semi-
conducteurs en présentant une approche analytique de I'’équation de Boltzmann,
appliquée a la dynamique des charges dans un semi-conducteur.

Le troisieme chapitre, nous décrivons brievement les différentes approches
pour sa résolution, |'approche déterministe par des modeles de type
hydrodynamique et drive diffusion, et notamment |'approche stochastique par des
modeles particulaires de type Monte-Carlo.

Le quatrieme chapitre est consacré a la présentation du simulateur de
Monte Carlo, nous exposons les différentes étapes de la méthode de simulation
de Monte Carlo appliquée a I'étude de la dynamique électronique microscopique
dans les semi-conducteurs. Nous décrivons ensuite les éléments de base
nécessaire comme la probabilité qui permet de déterminer la durée de vol libre
des porteurs entre deux collisions sous l'influence des forces extérieures
appliquée d’une part, et d’autre part, la description du comportement du porteur
durant les collisions.

Au cinquieme chapitre, nous rappelons les notions de base nécessaires a la
compréhension des transistors a effets de champs et notamment le MESFET, nous

introduisons enfin les principes de base de la modélisation et nous étudierons les
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caractéristiques principales de ses composants en précisant leurs structures, leurs
principes de fonctionnement dans les différentes régions, linéaire, sous linéaire et
saturée.

Au sixieme chapitre, nous présentons notre approche de simulation qui
consiste a coupler la méthode Monte Carlo avec I'équation de Poisson, pour
résoudre |'équation de transport électronique. Ensuite, la structure générale du
simulateur de composants en trois dimensions, que nous avons développé, sera
présentée.

Dans le dernier chapitre, nous montrerons quelques résultats de simulation
obtenus par la méthode de Monté Carlo appliquée au composant submicroniques.

Finalement, la conclusion rappelle les principaux travaux réalisés au cours
de notre these, et donne quelques perspectives et les possibilités d'extension des

simulateurs réalisés.
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LES MATERIAUX SEMI-CONDUCTEURS I11-V
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I-1 Introduction:
L’étude des propriétés des matériaux, et en particulier de la structure de

bandes, montre que les éléments les plus légers donnent des composés a large
bande interdite, dont les propriétés se rapprochent de celles des isolants, et a
structure de bande indirecte. Les composés incluant du bore, de I'aluminium, ou
de I'azote, et le phosphure de gallium GaP entrent dans cette catégorie ; ils ont en
général peu d'intérét pour I’électronique rapide, qui demande des semi-
conducteurs a forte mobilité de porteurs, ou pour I’ optoélectronique ou une
structure de bande directe est nécessaire pour que les transitions optiques soient
efficaces. A l'autre extrémité, les éléments lourds comme le thallium ou le
bismuth donnent des composes a caractere métallique. On considérera donc
essentiellement les composes a base de gallium (GaAs, GaSb), ou d'indium (InP,
InAs, InSb), dont les propriétés sont les plus intéressantes.

La structure électronique des solides cristallins est basée sur I’hypothese de
la périodicité du cristal par translation du réseau primitif. Que devient la structure
de bande si le cristal n’est plus périodique ? Soit qu’il contient des impuretés
occupant au hasard les sites du réseau ou qu’il soit un alliage dont on peut faire
varier la concentration relative de ses constituants, il peut étre binaire, ternaire,
quaternaire suivant qu’il renferme deux, trois ou quatre éléments, la symétrie de
translation n’est plus parfaite et le désordre est primordial. Les alliages ternaires
semi-conducteurs des composés IlI-V qui apparaissent sous la forme ABxC;_x Ou
(x) représente la concentration du composé AB et (1-x) celle du composé AC, nous
ont conduit vers des applications optoélectroniques grace a l'ajustement de
plusieurs de leurs parametres physiques en fonction de la fraction molaire x.

[KITTEL83]

I-2 Définition des semi-conducteurs IlI-V:
Les matériaux IlI-V sont constitués des éléments des colonnes Il et V de la

classification périodique des éléments. (Tableau I- 1) regroupe un extrait de cette
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classification (les chiffres en haut et en bas représentent respectivement le
nombre atomique et la masse atomique). Ainsi, de hombreux composés binaires

peuvent étre réalisés

IIb IVb Vb

13 14 15

Al Si P
26,98 28,09 30,97
31 32 33

Ga Ge As
69,74 72.59 74,92
49 50 51

In Sn Sb
114.82 118.69 121,75

Tableau I- 1 : extrait de la classification périodique des éléments. [EIFatimy07]

I-3 Les composés binaires, ternaires et quaternaires des semi-conducteur
HI-V:

I-3-1 Les composes binaires:

Les semi-conducteurs binaires les plus courants sont les semi-conducteurs
l1I-V, constitués d'éléments du groupe Il (aluminium, gallium, indium, ...) et
d'éléments du groupe V (azote, phosphore, arsenic, antimoine, ...). On compte par
exemple dans cette famille I'arséniure de gallium (GaAs), le phosphure d'indium,
I'arséniure d'indium (InAs) ou encore I'arséniure d'aluminium

Parmi tous les composés binaires possibles, tous n‘ont pas le méme intérét
potentiel. L'étude de leurs propriétés, et en particulier la structure de bandes
montre que les éléments les plus légers donnent des composés dont laquelle la

bande interdite est large et indirecte, et dans laquelle la masse effective des
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électrons est élevée. Les composés contenant du bore, de |'aluminium ou de
I'azote entrent dans cette catégorie [GERALD88]; ils ont en général peu d'intérét
pour |'électronique rapide, qui demande des semi-conducteurs a forte mobilité de
porteurs ou pour l'optoélectronique ou une structure de bande directe est
nécessaire pour que les transitions optiques soient efficaces. A l'autre extrémité,
les éléments lourds comme le thalium ou le bismuth donnent des composés a
base de Galium (GaAs, GaSb) ou d'indium ( InP, InAs,InSb) dont les propriétés sont
les plus intéressantes. (Tableau I- 2) résume quelques parametres pour différents

matériaux de la famille IlI-V.

Composé III-V | Largeur de Eg (ev) | pwem™VS) | a{A%)
AlSb 1.58 200 6.1355
BP 2.0 45380
GaN 3.36 380 a=3.189

(b=3,183)
GaP 2.26 110 54512
GaAs 1.42 8500 5.6533
GaSp 0.72 5000 6.0959
InP 1.35 4600 5.8686
InAs 0.36 33000 6.0584
InSp 0.17 80000 6.4794

Tableau I- 2 Propriété des principaux composés binaires I11-V a 300 K [ELMOUFAK12]

I-3-2 Les composés ternaires et quaternaires :

L'intérét pratique des semi-conducteurs IlI-V est encore considérablement
renforcé par la possibilité de réaliser des alliages par substitution partielle de I'un

des éléments par un autre élément de la méme colonne. On sait par exemple
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obtenir des alliages ternaires, ou quaternaires qui sont identifié de la fagon

suivante :

%  Ternaires : S'il y a substitution de 2 atomes sur I'un des sous

réseaux, soit, AXA'(l-X)B ———— > Exemple: Ga,In;;P.

< Quaternaires 1+3 : S'il y a substitution de 3 atomes sur des

Sous réseaux soit : AXA'(l_X)A"(l_X_y)B = Exemple Ga,In,Al(1.x)As.
%  Quaternaires 2+2 : S'il y a substitution de 2 atomes sur chacun
des deux sous réseaux, soit AXA'(l_X)ByB'(l-y) ———— > Exemple:

Ga,l n(l_x)PyAs(l_y)

La plupart des solutions solides ainsi réalisées sont complétes, la loi de
Vegard (relation linéaire entre le parameétre de réseau et la composition) est
appliquée. On observe une évolution progressive et réguliere des propriétés (la
bande interdite et les parametres cristallins) en fonction du taux de

substitution.[CAPYY86]
Exemple: GaP et InP =—> (Ga,In)P

L'Indium se substitue au Gallium, donc pour 50% du Ga élément de la troisieme

colonne et 50% d’In élément de la cinquieme colonne

On obtient Gagsln ¢sP, tel-que x étant la composition en Ga « fraction

molaire» : F(x) (Gay) In (14 P) =X Fgap + (1-X) Finp

I-4 Structure cristalline
Les semi conducteurs IlI-V formés a partir d’Al, Ga, ou In d'une part, P, As,

ou Sb d'autre part ont tous une structure de type zinc-blende. Leur réseau
cristallin peut se décomposer en deux sous-réseaux cubiques a faces centrées
interpénétrés, I'un étant constitué des atomes de |'élément lll, I'autre des atomes
de I'élément V Figure I- 1. Ces deux sous-réseaux sont décales |'un par rapport a

1'autre le long de la diagonale du cube, d'une quantité (ao/4,ao0/4,ao/4), ao étant
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le parametre cristallin, c'est-a-dire la longueur de I'aréte du cube élémentaire. La
maille élémentaire, a partir de laquelle on peut reconstituer le cristal entier par un

ensemble de translations, est formée par un atome de chaque type.

Diamant (C, Ge, Si...) Zinc Blende(GaAs, InP...)

Figure I- 1 : Réseau cristallin dans les structures Diamant et Zinc-blende [PETERO1], [GERAL88]
A partir du réseau cristallin, on définit le réseau réciproque, qui est le
systéeme de coordonnées [énergie - vecteur d'onde] dans lequel on représente les

variations des fréquences de vibrations du réseau cristallin ou de I’ énergie des

états électroniques en fonction du vecteur d'onde K caracterisant la propagation
de I'onde considérée (de nature vibrationnelle ou électronique) [MURNAG44]. Le
réseau réciproque associe a la structure cristalline de type zinc-blende est cubique
centré. Sa maille élémentaire, qui correspond a la premiere zone de Brillouin est
représentée sur la Figure I- 2. Elle présente un centre de symétrie I a l'origine
(I? = 0), et un certain nombre d'axes de symétrie : il existe trois axes équivalents
<100> coupant le bord de la zone de Brillouin aux points X, et quatre axes

équivalents <111>, avec les points correspondants L.
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Figure I- 2 : zone de Brillouin d’un réseau cubique a face centrées. [Henri07]

I-5 Structure de bande
La description la plus significative des surfaces d'énergie offertes aux

électrons s'effectue dans I'espace réciproque ou espace des vecteurs d'onde k [7].
On simplifie généralement cette description en considérant les variations de
I'énergie E en fonction de kselon les directions de plus haute symétrie de cet
espace. Dans ces directions, et en se limitant a la premiere zone de Brillouin, la
structure des bandes dans les composés IlI-V, présente I'allure typique de la Figure

-3
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(-]

Energie (eV)

L A r A X

k

Vecteur d’onde

Figure I- 3 structure de bande d’énergie de phosphide d’indium [DARGY94]

I-6 Champ de claquage
Le champ de claguage ou champ critique (noté E. ; unité : [V/cm]) fixe la

valeur de la tension maximale que peut supporter le composant. La valeur de ce
champ de claquage est directement liée a la largeur de bande interdite. Plus le gap
est important, plus la tension de polarisation du transistor peut étre importante,
ce qui est intéressant pour les applications de puissance. A noter aussi que le

champ de claquage diminue lorsque |la température augmente.

I-7 Densité de porteurs intrinseques
Un semi-conducteur intrinseque n’est jamais dégénéré de sorte que le

produit « n.p = ni », ou n et p représentent respectivement la densité d’électrons
dans la bande de conduction et la densité de trous dans la bande de valence. ni
est appelé densité des porteurs intrinseques, c’est une caractéristique du semi-
conducteur a une température donnée. Il en résulte que la densité de porteurs

intrinseques s’écrit :

n; = /N.. N, .exp (ZLIZQT)=AT3. exp (Z;igT) |-1
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Ou A est une constante dépendante du matériau mais indépendante de la
température, E; est la valeur du gap a « 0°K », « Kg » est la constante de
Boltzmann (1.38 10 J/°K) et « T » la température en °K. Les quantités « N. et N, »
sont les caractéristiques des densités d’états dans les bandes de conduction et de
valence respectivement. La densité de porteurs intrinseques est une fonction
exponentielle de la température. Le facteur « T » est nettement moins important
que le facteur « exp (-E,/2KgT) ». La densité en porteurs intrinséques est donc un
parametre important a prendre en considération pour des applications a haute

température. [KIT98]

I-8 Mobilité et vitesse des porteurs
La mobilité et la vitesse des porteurs représentent deux grandeurs

physiques trés intéressantes caractérisant les matériaux semi-conducteurs. la
Figure |- 4 représente I'allure de la vitesse des électrons en fonction du champ
électrique appliqué pour quelques semi-conducteurs (GaAs, InP, GalnAs). Pour les
faibles champs électriques, nous constatons une proportionnalité entre
I'augmentation de la vitesse des électrons et celui du champ. Pour les forts
champs la vitesse présente une partie de résistance différentielle négative.
Lorsque le champ électrique devient important, les interactions des porteurs avec

les vibrations du réseau entrainent une diminution de la mobilité des électrons.
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Figure I- 4 Caractéristiques vitesse-champ électrique en régime de transport Stationnaire pour
quelques semi-conducteurs a 300K° [BRUSS8]

Cette diminution de la mobilité se traduit par une variation non linéaire de
la vitesse des électrons. Puisque la définition habituelle de la mobilité comme

étant le rapport entre la vitesse électronique et le champ électrique.
=u(E)xE -2

Alors la mobilité des électrons n'est pas constante et varie fortement avec

I"augmentation du champ électrique.

I-9 Conductivité thermique
La conductivité thermique d’'un matériau semi-conducteur traduit sa

capacité a délivrer les calories. La chaleur non dissipée provoque une élévation de
la température du composant qui va entrainer une chute de la mobilité des
électrons, causant une diminution des performances électriques radio fréquence
RF. Alors, une forte conductivité thermique est préférable pour des applications

de puissance.

+ L’expression de la conductivité thermique est donnée par la relation

suivante:

Kin = L XT X0 -3
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Ou L : est le nombre de Lorentz (L = 2,45.10-8 W.Q /°K), T : est la
température en °K, o : est la conductivité électrique en S\m, K: est la conductivité

thermique en W/m. K.

+ La résistance thermique Ry, est inversement proportionnelle a la

conductivité thermique.

I-10 Propriétés physiques et électriques
Les propriétés physiques et électriques de matériau ternaire GalnP a la

température ambiante (300K°) sont regroupées dans Tableau I- 3 suivant

Nombres d’atomes dans 1cm’ 4.46x10%
Structure cristallique Zinc-blende
Structure de la bande interdite x=<0.5 directe
Largeur de la bande interdite 1.84
Constante diélectrique 11.8
Densité p(kgm-3) 4470
Energie de phonon optique polaire 0.046
Potentiel de déformation acoustique (ev) 7.2
Affinité électronique 4.1
Concentration intrinseque des porteurs/ cm’ 1¢?
Constante du réseau (A°) 5.633
Température de fusion
Mobilité des électrons (cm2/vs) 4000

Tableau I- 3 Principales propriétés physiques et électroniques du GalnP

I-11 Conclusion
Dans ce chapitre on a présenté les propriétés physiques des matériaux IlI-V,

ainsi que les structures cristallines, les bandes d’énergies. L’utilisation des
matériaux composés apporte de nombreux avantages en termes de propriétés des

matériaux. En effet, le but de leur fabrication est de profiter des bonnes
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propriétés de chaque matériau afin

d’en former un qui sera mieux adapté a

certaines applications. La combinaison de deux matériaux ou plus, permet donc

d’améliorer les propriétés d’'un matériau, est cela a fait I'objet de plusieurs étude

et I'intérét de plusieurs chercheurs.

Le schéma de |la Tableau I- 4 suivant résume et présente la relation liée

entre quelques propriétés des matériaux semi-conducteurs et la puissance aux

hautes fréquences des différentes filieres de composants microélectroniques.

Propriétés du matériau

Performance du composant

Champ critique €levé. >

Bande interdite directe.

Conductivité thermique élevée.

Mobilité électronique élevée.

Puissance élevée (forte densité de puissance).
Compatibilité aux applications optoélectronigues.
Meilleur rendement.

Fonctionnement possible 4 haute fréquence.

Fonctionnement possible a température élevée

Tableau I- 4 Influence des propriétés des matériaux sur les performances en puissance aux

fréquences micro-ondes des composants. [Sze81].
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II-1 La dynamique des électrons:
Les électrons dans un cristal parfait peuvent étre qualifiés en termes

d'ondes de Bloch, dont les fonctions d'ondes peuvent étre écrites comme suit :

W () = uy(r)er 1.1
Ou:

« r » est la position.

« | » est I'onde de Bloch.

« u » est une fonction périodique avec une périodicité identique a celle du cristal.
« k » est un nombre réel appelé vecteur d'onde de cristaux.

« e » est le nombre d'Euler.

« i » est l'unité imaginaire.

En d'autres termes, si on multiplie une onde plane par une fonction périodique, on

obtient une onde de Bloch. [Yu2010].

La connaissance de la structure de bande d'un solide est le point de départ
pour |'étude de toutes les propriétés électroniques, et la détermination théorique
d'une structure de bande est toujours lI'une des principaux problémes ouverts de

la physique du solide.

Considérant I'énergie croissante, les semi-conducteurs sont caractérisés par
un gap d'énergies interdites E, entre la derniére bande dont les états sont occupés
par des électrons a la température zéro (bande de valence) et la premiére bande

vide (bande de conduction).

La région de la structure de bande d'un semi-conducteur qui présente un
intérét quand le transport d'électrons est étudié est centrée autour de la bande
d'énergie interdite et s'étend au-dessus de certains Eg, le minimum de la bande de

conduction et au-dessous du sommet de la bande de valence. Dans une bande de
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conduction on parle communément des électrons, tandis que dans une bande de

valence les électrons manquants sont appelés trous.

A V'équilibre thermique, la bande de valence du semi-conducteur est
entierement occupée par des électrons, et la bande de conduction est

entierement vide. Ainsi, a I'instant t = 0 un semi-conducteur est en fait un isolant

Si nous considérons maintenant une température au dessus de zéro,
certains électrons vont quitter la bande de valence et d'occuper certains états de
la bande de conduction. Dans un tel cas, les propriétés de transport du semi-

conducteur sont dues a un nombre égal d'électrons et de trous.

La densité des électrons et des trous est contrblée par les statistiques de
Fermi-Dirac. Si, a une température donnée, la conduction électrique est da
essentiellement aux électrons, le semi-conducteur est appelé extrinseque de type
n, si la conduction est due aux trous, le semi-conducteur est dit extrinseque de
type p. Si, enfin, le nombre de porteurs di a la présence d'impuretés est
négligeable par rapport au nombre d'électrons qui sont excités thermiquement a
partir de la bande de valence vers la bande de conduction, le semi-conducteur est

dit intrinseque [JORDI11].

Dans la région du maximum de la bande de valence et le minimum de la
bande de conduction la fonction € (k) peut étre approximée par une fonction de k
du second ordre et pour une situation de haute symétrie il réduit a

h2k?
2m

(k) = 1.2

En I'absence d’excitation, les porteurs de charge peuplent les bandes
d’énergie en suivant une statistique de Fermi-Dirac. Dans I'InP massif, une tres
grande majorité des électrons sont en vallée I. En présence d'un champ

électrique, cet équilibre est perturbé : les Porteurs sont accélérés par le champ
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selon la relation fondamentale de la dynamique et subissent des interactions dues
au réseau cristallin. Dans une approximation semi-classique, ce type de transport
phonons est particulierement bien décrit par I'équation de Boltzmann. Cette
équation permet de connaitre la distribution des porteurs dans I'espace des
phases en fonction des forces extérieures appliquées au Semi-conducteur (champ
électrique dans notre cas) et des interactions qu’ils subissent

Les mécanismes de relaxation pris en compte dans cette modélisation sont
les interactions avec les phonons acoustiques (collisions élastiques) et optiques
(collisions inélastiques). Les phonons optiques polaires provoquent des collisions
anisotropes, intra-vallées, tres probables dans les semi-conducteurs IlI-V. D’autres
phonons optiques, non polaires, permettent des transitions inter-vallées.

II-2 Longueurs caractéristiques

Dans la description des régimes de transport électronique, différentes
longueurs caractéristiques interviennent. Elles permettent de définir I'apparition
des différents régimes de conduction (diffusif, balistique) et de définir les limites
de validité des différentes approches théoriques, a savoir soit une description

quantique de la matiére soit une description semi-classique de type Boltzmann.

1I-2-1 Longueur d'onde électronique de Fermi

Dans un systeme dégénéré type métal, la mer d'électrons est occupée
jusqu'a l'énergie de FermiE¢ . Les électrons responsables de la conduction du
courant ont une longueur d'onde proche de la longueur d'onde de Fermi A;. Elle
permet a elle seule de caractériser le nombre de propriétés d'un métal comme la

densité électronique, la vitesse des électrons de conduction. Nous avons :

K22 h2k2 Ak
E(k) = =E=—2L = v=—1 11.3
2m* 2m* *
« _ 10%E . . .
Avec m = > 9R2 : La masse effective de I’électron dans le cristal.
kel : fermi (kp = 2=
r le vecteur d’onde de fermi ( r = Z)
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Vg la vitesse de fermi.

11-2-2 Libre parcours moyen élastique et inélastique

Dans un systeme désordonné et/ou soumis a l'agitation thermique, les
électrons de conductions subissent des collisions sur leur trajectoire. Les
principales causes sont :

° les impuretés statiques, elles provoquent des collisions
élastiques, sans perte d'énergie, seule la direction de propagation est
modifiée.

° les phonons, vibrations du réseau atomique activées par la
température, ils provoquent des collisions inélastiques avec transfert
d'énergie.

On définit pour ces différents types de collisions, deux temps
caractéristiques T, et T; ainsi que des probabilités de collisions par unité de temps

associées, P.g1_e1 €t Peol—in :

T. : Temps de collision élastique

dt
Tel que Pcol—el(dt) = =

e

T; : Temps de collision inélastique

Tel que Peo-in (dt) = —

dt
T

On définit alors deux longueurs caractéristiques du transport, le libre
parcours moyen élastique 1, = vt et le libre parcours moyen inélastique l; =

V¢T; . Ces Deux longueurs représentent la distance que parcourt balistiquement un

électron avant de faire une collision élastique ou inélastique [Altshu81].
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II-3 Transport électronique
En fonction du rapport entre les longueurs caractéristiques définies

précédemment, différents régimes de conduction prennent place. Afin de décrire

de maniére simple ces régimes, différents formalismes sont introduits.

1I-3-1 Quelques notions sur le transport

La mobilité des porteurs dans le canal est un facteur clé pour les MESFETs
et MOSFETs car elle détermine le courant de drain en régime linéaire et a |'état
ON (du moins en partie) dans ces dispositifs. C'est la grandeur représentative du
transport dans les dispositifs de la micro-électronique. Il est important de

déterminer sa valeur, ainsi que sa dépendance avec le champ électrique effectif

E.s et/ou la densité de porteurs.

_q? . Slope = fhy
. N / v = 107 s .
5 /
£ /
= ' Egen™ 10°Viem k
° Ut

_; !
l,, Lateral electric field, E S
Figure ll-1 (a) (b) (c)

Figure II- 1: (a) Trajectoire d’une particule de charge q dans un champ électrique F. Les
collisions sont isotropes et lui conférent une vitesse moyenne V,. (b) Relation entre la vitesse de dérive des
porteurs Vg, et le champ électrique latéral E ..., €ntre la source et le drain d’un transistor. A I'équilibre, i.e.
pour Epierai< Ecriticaly 12 Vitesse est proportionnelle au champ. (c) Schéma de principe décrivant une collision
dans le cas 2D : un électron incident est diffusé par un potentiel de diffusion U(r) dans un semi-conducteur
de surface S. Le vecteur d’onde initial k et final k’ forment un angle 6. [Mikaél14]

De plus une bonne compréhension des différents mécanismes qui contribuent a
limiter la mobilité est nécessaire pour maitriser et améliorer celle-ci dans les
dispositifs existants ou de nouvelles architectures, mais également pour l'inclure
dans les modeles de simulation. Des efforts considérables sont étudies aujourd’hui
pour augmenter la mobilité des porteurs dans les transistors, principalement en

changeant le matériau du canal et en exploitant I'effet des contraintes [Rim 2007].
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11-3-2 Définition de la mobilité

On définit la mobilité de conduction « p» comme le facteur de
proportionnalité reliant la vitesse de dérive des porteurs (électrons ou trous) V4 au
champ électrique appliqué « F » Figure ll- 1 (a) (b)

(c). Dans les cas les plus simples, on a [Kittel 1998] :

v_d’=qTTml?' I1. 4
Soit
u=eTTm I1.5

Ou m est la masse de conduction, et 7, est le temps de relaxation du
moment, qui représente le temps moyen entre deux collisions.

Dans un transistor, une couche d’inversion est créée dans le canal en
surface par l'action d’'un champ électrique vertical généré par la grille. La mobilité
Uefr des porteurs en inversion est définie par la proportionnalité entre la vitesse de
dérive des porteurs V4 et le champ électrique latéral Ej era €ntre la source et le
drain Figure ll-1 (a) (b) (c)

11-4 Transport classique, Modeéle de Drude/Boltzman

Le régime classique de conduction électronique est défini lorsque les
conditions suivantes sont satisfaites:

. T; < T, : Comme nous l'avons repéré auparavant les interférences
entre ondes électroniques disparaissent, les électrons sont incohérents. lls
subissent les collisions comme des particules classiques.

. l;,l, < L : Les électrons diffusent au sein du systéme en subissant un

grand nombre de collisions.
. leks > 1: Critere d’loffel-Reggel. Cette derniere condition signifie

que le libre parcours moyen est beaucoup plus grand que la longueur d'onde de

Fermi. Dans le cas contraire, des phénomenes importants de localisation
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électronique apparaissent, une description quantique des électrons devient alors

nécessaire.

11-5 Modeéle de Boltzmann
Une fois les limites de validité définies, nous pouvons établir un cadre

décrivant le régime classique. Pour cela, une description semi-classique consiste a
combiner le caractére quantique du solide, c'est a dire le fait qu'il possede une
structure de bande avec une description classique de la dynamique électronique
est introduite. Dans un potentiel cristallin périodique, les électrons sont
représentés par des ondes de Bloch de vecteur d'onde k. On définit alors une

vitesse de groupe de la maniere suivante :

(k)_laE_hk
V) =R 9k~ m

I1.6

Avec m* : la masse effective de I'électron dans le cristal et P=hk:
I'impulsion.

Comme il n'y a pas de phénomenes d'interférences 1; < 1. la dynamique
électronique entre chaque collision est décrite simplement par les lois classiques

du mouvement [Guidoni97]

9P _ 2 - . L

E =F F : Forces extérieures appliquées a |'électron
It > . OV >

>hk=F= m E =F

L'électron dans un cristal suit la méme dynamique qu'une particule dans Le
vide ayant pour masse : la masse effective du cristal m* cette masse est différente
de la masse réelle de I'électron m,. Elle permet de prendre en compte I'influence

du potentiel périodique cristallin.
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Le modele de Boltzmann consiste a décrire I'évolution de la répartition en
énergie des électrons sous l'influence d'une force extérieure. A I'équilibre
thermodynamique, sans force extérieure, les électrons obéissent a la statistique

de Fermi-Dirac :

1
F(E) = =3 1.7

v e ()

Avec f(E) : probabilité d'occupation de I'énergie E, E; : le niveau de Fermi
ou le Potentiel chimique et kg : la constante de Boltzman

Pour une température nulle, les électrons occupent tous les niveaux
d'énergies jusqu'a E¢ Figure II- 2. La distribution en énergie des électrons évolue

sous l'application d'une force extérieure. Considérons l'application d'un champ

électrique  E (/_-z = —eE).

1.0

0.6 <

P(E)

0,4 -

0.2 5

0.0

E(meV)

Figure ll- 2 : Evolution de la distribution de Fermi-Dirac

Pour 0K, 100K et 300K. E¢= 50meV




TRANSPORT DE CHARGE DANS LES SEMICONDUCTEUR Chapitre Il

Les électrons sont soumis a la fois aux collisions dans le cristal et au champ
électrique. L'équation de la dynamique électronique s'écrit alors de la maniere

suivante.

o _ _PO_ 1.8
ot T

En régime stationnaire, les électrons ont une vitesse de dérive v déduite

de I'équation 1.8 telle que

— Et
Vg = —e— 1.9
La valeur moyenne de la vitesse électronique est donc égale a v4. Pour
déterminer I'évolution de la distribution en électron sous l'influence du champ

électrique nous devons passer par la résolution rigoureuse de I'équation de

Boltzmann [Ashcroft76]

af _of 1.0f .- 0f
Ecol _E+£F'£+v(k)'67 II.10

1I-6 Transport électronique en régime stationnaire
Considérons un matériau semi-conducteur de type N, ayant donc un certain
nombre d'électrons dans la bande de conduction. A I'équilibre a la température T,
ces électrons sont animés d'un mouvement brownien; la vitesse moyenne qui en
résulte est nulle. Lorsqu'on appliqgue un champ électrique, ils sont accélérés et
voient donc leur énergie augmentée, c'est-a-dire qu'ils montent dans la bande de

conduction.

Cependant les "collisions" qu'ils subissent peuvent a la fois leur faire perdre
de I'énergie (collisions inélastiques), et modifier la direction de leur vitesse, ce qui
globalement ralentit leur mouvement parallelement au champ électrique. Le

régime de transport stationnaire est atteint quand il y a équilibre entre I’
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accélération communiquée par le champ électrique et le "freinage" sous |'effet
des collisions. La vitesse moyenne a alors une composante non nulle dans la
direction du champ électrique : c'est la vitesse de dérive. L'énergie cinétique
globale des porteurs dans un champ électrique provient donc de la superposition
d'une composante ordonnée du mouvement, liée au champ, et d'une composante
désordonnée correspondant a I'énergie thermique. Les valeurs relatives de ces
deux composantes dépendent de la nature des collisions et du champ électrique
présent, ces deux facteurs n'étant pas indépendants puisque, comme nous allons

le voir, les caractéristiques des collisions dépendent de I'énergie des électrons.

Les collisions correspondent a des interactions que subissent les électrons
soit avec les impuretés présentés dans le réseau cristallin (dopage), soit avec les

différents types de phonons, optiques ou acoustiques.

Les interactions avec les impuretés sont élastiques, et ont pour seule
conséquence de dévier la trajectoire de I'électron, ceci d'autant moins que son
énergie est élevée; elles auront généralement peu d'influence sur le transport,

sauf pour des matériaux tres dopés.

Les interactions prépondérantes pour les électrons dans la vallée centrale I

sont celles avec les phonons optiques polaires, de faible vecteur d’onde K. Elles
s'accompagnent de I'absorption ou de I|'émission d'un phonon, et I'énergie
d’électron varie d'une quantité égale a l'énergie du phonon. L'émission d'un
phonon est un processus beaucoup plus probable que I'absorption des que
I'énergie de I'électron est suffisante. Ces interactions étant de type coulombien, et
les variations les plus faibles du vecteur d'onde de I'électron sont privilégiées, et
celui-ci sera peu dévie. Les interactions avec les phonons optiques polaires sont

donc inélastiques et anisotropes.
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Dés que les électrons ont atteint une énergie suffisante pour pouvoir étre
transférés vers les vallées latérales de la bande de conduction, ce sont les
interactions avec les phonons de grand vecteur d'onde, donc au bord de la zone
de Brillouin, qui deviennent prépondérantes. Elles correspondent a un couplage
par potentiel de déformation, elles sont inélastiques, et isotropes. Elles ont donc
des conséquences importantes sur le transport puisqu'elles redistribuent les

vitesses électroniques dans toutes les directions.[HESTO84]

Les interactions avec les phonons acoustiques du centre de la zone de
Brillouin, qui ont une trés faible énergie, sont pratiquement élastiques et sont

isotropes.

220101280 T= 293K

100,00 I'YE
x4
10,00 T4
' - OPE
[ I
OPA ) )
1.00 L 4 IXE Gintervallées rX(ém)
’ | _+— = [LE Cintervallées F'L(ém)
IXAdintervallées rX{ abs)
/ ILA:intervallées I'L(abs)
OPE:&mission phonon optique polaire
0,10 »/ I:imp
(OF.i.absorption phonon optiquepolaire
E A:phonon acoustique
0,0 1,0 %'.,.r]

Figure lI- 3 Probabilités d'interaction des électrons en fonction de leur énergie dans GaAs. [SHANK81]
La Figure II- 3 représente les différentes probabilités d'interaction a la

température ambiante dans le GaAs.

On peut remarquer les seuils correspondant a I'énergie du phonon optique
polaire, et a |'écart Aef, en énergie entre le minimum I de la bande de conduction

et les vallées L.
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Les propriétés que nous venons de décrire, jointes a l'augmentation
importante de la masse effective des électrons lorsqu'ils passent dans les vallées
latérales, font que la courbe représentant les variations de la vitesse électronique
en fonction du champ électrique applique. Erreur! Source du renvoi introuvable.
présente une partie de résistance différentielle négative, conduisant a des
applications spécifiques (effet Gunn). Le champ correspondant au maximum de
vitesse est appelé champ critique. Il est plus grand dans InP que dans GaAs dans la
mesure ou I'écart en énergie Ae€;, est plus important et les probabilités
d'interaction avec les phonons optiques polaires plus élevées. Ces courbes
montrent que si I'on conserve la définition habituelle de la mobilité comme étant

le rapport entre la vitesse électronique et le champ électrique applique [SHANKS1]:
V =uE .11

La mobilité n'est pas constante et varie fortement avec I|'énergie des

Electrons.

II faut remarquer qu'a 300°K, la distribution de I'énergie thermique des
électrons est telle que de nombreux électrons ont soudainement une énergie
supérieure a |'énergie des phonons optiques polaires. Il n'en est pas de méme a
77°K, et l'apparition de la possibilité d'émission des phonons optiques polaires
quand les électrons ont atteint I'énergie nécessaire dans le champ électrique
applique se traduit sur la courbe vitesse - champ par une rupture de pente, pour
les matériaux peu dopes Figure II- 4 L'augmentation du dopage produit une

diminution de la mobilité par interactions avec les impuretés [HEIBLUMSS].
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Figure ll- 4 Caractéristiques vitesse-champ électrique en régime de transport Stationnaire a77 k

(simulation monté Carlo)

1I-7 Transport électronique non-stationnaire
11-7-1 Description théorique

Le régime de transport stationnaire n'est atteint que lorsque les électrons
ont subi un nombre suffisant d'interactions, c'est-a-dire lorsque la distance
parcourue est grande devant le libre parcours moyen. Dans des structures
submicroniques, il devient indispensable de prendre en compte les effets
transitoires qui existent lorsque les électrons sont brusquement soumis a un
échelon de champ électrique, qu'il soit temporel ou spatial. En effet, au début,
peu d'interactions ont encore eu lieu alors que I'accélération dans le champ est
effective. Il en résulte que les vitesses électroniques peuvent transitoirement étre
plus importantes que les vitesses en transport stationnaire : il s'agit du

phénomeéne de survitesse. La courte durée avant toute collision correspond au

régime de transport balistique.

Ces phénomenes sont régis par deux temps caractéristiques : le temps de
relaxation du moment t,, qui caractérise la rapidité avec laquelle I'orientation du

vecteur vitesse relaxe, et le temps de relaxation de I'énergie des électrons t,. Ces
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temps de relaxation dépendent de I'énergie des porteurs. La plupart des
interactions sont isotropes et ont donc une action beaucoup plus importante sur
I'orientation de la vitesse que sur l'énergie, |'énergie des phonons étant
relativement faible par rapport a celle des électrons. Il en résulte que,
généralement, le temps de relaxation du moment est beaucoup plus faible que
celui de I'énergie. On peut proposer un modele simplifie du phénomene de
survitesse, en décrivant les équations de relaxation du moment et de I'énergie :

d(m*V) _ = m*V

" eE - .12
de = €&
—=¢eV.E — .13
dt Te

Supposons qu'a l'instant, t=0 on applique un échelon de champ électrique
d'amplitude supérieure au champ critique. Si(t < 1), on est dans le cas du
régime balistique qui ne peut étre décrit par les équations 1I-12 et ll-13.
Supposons donc que (t > T,,) et que la vitesse est par conséquent en équilibre
avec le champ appliqué. La premiere équation peut étre considérée comme
stationnaire c’est-a-dire que le terme « d/dt = 0 », par conséquent la vitesse est

donnée par I'équation suivante [S.LAVAL]

V = (et,,(¢)/m*(e))E = u(e)E .14

Pour des temps suffisamment courts pour que |'énergie des porteurs ait
peu augmenté(t < 1), I'énergie des porteurs est voisine de I'énergie
thermique &, , la mobilité est donc celle des porteurs dans le bas de la vallée I de
la bande de conduction,

L (&) = U (&) soit une mobilité élevée. Par ailleurs, le champ E étant

intense, la vitesse V= W (&n) E est donc importante. Pour des temps plus longs,
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I'énergie des porteurs augmente, et lorsqu'ils ont atteint 1'énergie de Transfer
vers les vallées latérales, la mobilité décroit; on tend vers le régime de transport
stationnaire Figure Il- 5 avec

V=u(em) E.

On voit donc que, dans la mesure ou la mobilité initiale en champ faible est
plus élevée que la mobilité en champ fort, un phénomene de survitesse peut étre
observé. Ceci est plus marqué dans les semi-conducteurs IlI-V que dans le Silicium,
du fait de la structure de bande qui induit une diminution importante de la

mobilité lorsque le champ électrique croit.

Ce phénomene de survitesse a été tres étudié par des simulations
numériques particulaires de type Monte-Carlo, dans lesquelles le mouvement des
particules est calculé en fonction du champ appliqué. Si on applique un créneau
de champ électrique ce phénomeéne se produit sur des distances qui sont de
I'ordre de quelques dixiemes de microns. Les vitesses maximales obtenues
peuvent atteindre 6 a 8 fois la valeur de la vitesse stationnaire. Ceci doit étre
modulé par le fait que dans un dispositif réel, c'est le temps de transit des

porteurs qui est le parametre important
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Figure II-5 : Schéma du phénomeéne de survitesse
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llI-1 Introduction
La complexité du transport électronique dans les dispositifs a semi-

conducteurs se traduit, a priori, par la grande diversité des modeles physiques
utilisés pour le décrire. Tous ces modeles se distinguent les uns des autres
essentiellement par la surenchere des phénomenes physiques qu'ils cherchent a
approcher. Le point de départ de tous ces modeles est I'équation de transport de
Boltzmann qui régit le phénomene de transport de charges dans un matériau
semi-conducteur. Celle-ci a été décrite par L. Boltzmann en 1872 pour modéliser la
cinétique des gaz. Sa principale caractéristique est la présence d'un opérateur de
collision non linéaire et non local, qui est responsable des grandes difficultés
mathématiques dans le traitement analytique et numérique de cette équation

[Markowich89].

Ce chapitre est une introduction qui permet de présenter le cadre physique
de ce travail de thése. La premiére partie de ce chapitre est dédiée a la
présentation de I'équation de transport de Boltzmann. La seconde partie est
consacrée a une description sommaire des diverses interactions que les porteurs
de charges peuvent subir dans leur milieu. Enfin en derniére partie, nous
exposerons les différentes approches de résolution de I'équation de Boltzmann,
notamment I'approche déterministe par des modeles de type hydrodynamique, et
I'approche aléatoire par des modeéles particulaires de type Monte-Carlo.

l1I-2 Notion de fonction de distribution
L’étude classique du transport électronique consiste en la détermination de

I’évolution temporelle de I'état des porteurs dans le dispositif. Les approches
classiques reposent sur I’hypothése d’une fonction de distribution f(F,E, t) qui

décrit completement le systeme étudie [NEGOI98]. Ainsi, la grandeur f(f“’,ﬁ,t)

représente la probabilité de trouver a un instant t, un porteur positionné dans

.
I’espace aux coordonnées I et présentant un vecteur d’onde k. La population de
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porteurs est donc représentée par un gaz de porteurs 3D, dont la position et le
moment sont parfaitement connus. La connaissance de la fonction de distribution
permet alors d’accéder a toutes les grandeurs caractéristiques du systeme comme
la concentration de porteurs, I'énergie des porteurs, la densité de courant ...,
grandeurs utiles pour I'analyse du fonctionnement des composants de tres petites
dimensions.
llI-3 Equation de transport de Boltzmann

Le transport électronique dans un matériau semi-conducteur est régi par

I’équation de Boltzmann qui établit I'’évolution temporelle de la fonction de

distribution. Elle s’exprime d’une fagon générale sous la forme :

T

of (7,1, t) /0t + B.V:f (7 K, t) + —. Vo f (7. k. t)

7
= [of(F k,t)/0e] ,  TIL1
Oou
F= qE + q17 X B : est la force extérieure appliquée avec EetBles champs
extérieurs électrique et magnétique,
= %Vﬁs(ié) Avec e(ié) la relation de dispersion de I'énergie et h la
constante de Planck réduite

[af(f‘), E, t)/at]w” : Appelé intégrale de collision, caractérise |'effet des

collisions de toute nature (impuretés, phonons, rugosité de surface ..) des

porteurs avec le milieu. Dans tout la suite de cette étude nous considérons que le
champ magnétique appliqué est nul B=0.

Le premier terme de I'équation Il.1 correspond a la variation de (T, K, t) en
fonction du temps. Le deuxieme terme prend en compte les variations en fonction

R
de I'espace, directement reliées a la vitesse de groupe V. Le troisieme terme

traduit I'effet de la force appliquée F sur le momentK .
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> Intégrale de collision

L’'intégrale de collision est définie par :
[0 G 6) /0], = Siea[5: (K.F) £ (7K e) [L = £F K 0)] -
Sk [Tk t1- [T,k 111.2

Ou
S; (k', k) : représente la probabilité de transition d’un état k' vers un état Kk par
une interaction de nature i,

f (F, k', t) : est la probabilité d’occupation de I'état k'

—_—

[1 — f(?, E, t)] : est la probabilité de non occupation d’un état k'. Ainsi pour un
moment donné k , la variation de f(F, k, t) d{ aux interactions est la somme des
probabilités sur chacun des types d’interaction i et sur chacun des moments k',

qu’un porteur dans un état k' subisse une interaction de type i vers I'état k moins
la somme des probabilités qu’un porteur dans I'état kK subisse une interaction i

vers un état f [Lepaul96].

> Génération de vol libre

Dans la méthode de Monte Carlo, la dynamique du mouvement des
particules est supposée se composer de vols libres terminés par des événements
de diffusion instantanée, qui changent la dynamique et I'énergie de la particule.
Pour simuler ce procédé, la densité de probabilité p(t) est nécessaire, dans ce qui
est la probabilité conjointe p(t)dt que la particule arrivera a l'instant t sans
diffusion apreés la collision précédente a t = 0, puis sont soumis a une collision dans
un intervalle de temps dt autour de t. La probabilité de la diffusion dans cet
intervalle dt autour du temps t peut s’écrire A[k(t)]dt, ou A[k(t)] est le taux de

diffusion de vecteur d'onde d'un électron ou trou.
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Le taux de diffusion, A[k(t)], représente la somme des contributions de
chagque mécanisme de diffusion individuelle, qui sont généralement calculés en
utilisant la théorie des perturbations, comme décrit plus loin. La dépendance
implicite de A[k(t)] dans le temps refléte le changement dG a I'accélération de
champs internes et externes [BOUAZ13]. Pour les électrons soumis a des champs
électriques et magnétiques indépendant de temps, |'évolution temporelle de

k entre les collisions est

k(t) = k(0) — @ .3

Ou E est le champ électrique, v est la vitesse des électrons, B est la densité
de flux magnétique. En termes de taux de diffusion, A[k(t)], la probabilité qu'une

particule n'a pas subi de collision apres un temps t est donnée par

exp [— [ Alk(e). o ] .4

Ainsi, la probabilité de la diffusion dans l'intervalle de temps dt aprés un

temps de vol libre t peut étre écrite comme la probabilité.

ps(t) 9t = A[k(6)]. exp |- f; Alk(t")].0t' | ot .5

> Domaine de validité

Pour utiliser I'équation de transport de Boltzmann a bon escient, il est
nécessaire de définir son domaine de validité. En effet, cette description semi-
classique du transport repose sur I’"hypothese de séparation des échelles de temps
et présente des limitations physiques. Les collisions entre particules sont
considérées comme instantanées. Ceci implique I'hypotheése d’une durée de
collision négligeable devant le temps séparant deux collisions (sinon, une méme
particule pourrait se retrouver sous l'influence simultanée de deux centres

diffuseurs) ou autrement dit que seules les collisions binaires sont considérées.
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La mécanique quantique n’est utilisée que pour décrire la structure de
bandes d’énergie et les collisions, c'est-a-dire seulement pour décrire des
phénomenes lies a des variations rapides de potentiel dans le temps ou dans
I’espace. La nature ondulatoire des porteurs n’est donc pas prise en compte et
ceux-ci sont consideres comme des particules, dont la position et le moment sont
parfaitement définis, et dont le mouvement est régi par la mécanique classique de
Newton. A ce jour, la méthode la plus précise pour résoudre I'équation de
transport de Boltzmann ainsi étudier le transport électronique dans les dispositifs
de taille nanométrique est la méthode particulaire de type Monte-Carlo. Le

principe de cette méthode est exposé dans le paragraphe suivant.

llI-4 Modele Déterministe et Stochastique
Un modele est la mise ensemble de plusieurs hypothéses et systeme de
calcul au sein d’un méme et seul calcul pour étudier les résultats de ces calculs
selon différents cas. Le fait de pouvoir faire varier les valeurs des hypothéeses

permet de connaitre les résultats selon différentes vues.

Si I’on fait varier les hypotheses sur des valeurs déterminées (choisies), on
a un modele « déterministe ». Si on peut varier une ou plusieurs hypotheses de
facon totalement aléatoire on a un modele dit « stochastique ». Pour ce modele

on fait appel a des générateurs de variables aléatoires [Poupaud88].

l11-4-1 Modele hydrodynamique

Les équations constituant ce modele déterministe de transport de charges
dans les semi-conducteurs découlent directement a I'aide d'hypothéses
simplificatrices de natures physique et mathématique sur I'équation de transport
de Boltzmann [Markowich89].

Puisque le modele hydrodynamique comme étant constitué de |'équation

de Poisson (en toute rigueur, c'est une équation externe au modeéle) et de trois
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équations de conservation. On donne les expressions mathématiques de celles-ci,
ainsi que leur interprétation physique [Lepaul96].

> Equation de Poisson

L'éguation de Poisson établit un rapport entre les variations du potentiel
électrostatique @ et la densité de charge locale. Cette derniére est la somme des
contributions de toutes les charges mobiles et fixes, incluant les électrons, les

trous, et les impuretés ionisées.

V(eoe, V0) = —q(Nj — Ny —n+p) 1.6

Ou gyet &, sont respectivement la permittivité du vide et la permittivité
relative du matériau.

g est la valeur absolue de la charge élémentaire de I'électron.

N7, N; sont les densités des porteurs donneurs et accepteurs.

n est la densité d’électrons libres, et p est la densité de trous libres. Le
champ électrique est obtenu a partir du gradient du potentiel par la relation:

E=-VQ .7

> Equation de conservation du courant
Elle décrit la maniére dont évolue la densité électronique suite aux
processus de transport, de génération, et de recombinaison des porteurs. Pour les
électrons, elle s'exprime par la relation suivante :
an 1

E—EV.]= —(R—G) 1.8

Avec ) =-qnv

J représente la densité de courant d'électrons.

Vv est la vitesse moyenne des électrons.
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R — G est le taux de recombinaison et de génération des porteurs. En
pratique, divers mécanismes de recombinaison-génération sont possibles; la
recombinaison directe bande-bande par des transitions de phonons, la capture et
I'émission bande-piege, la recombinaison d'Auger, et l'ionisation par impact
[Markowi89].

> Equation de conservation du moment

d(nm™v) + V(nm*v?) = —qnE — V(nKgT,) —

at Tm

(nm*v)

1.9

Oum™ est la masse effective moyenne des électrons

T,n Est le temps de relaxation de la quantité de mouvement moyenne des
électrons. Le terme de gauche de l|'équation de conservation du moment
représente la différentielle totale de la quantité de mouvement des électrons, et
le terme de droite est la somme des forces exercées sur les électrons. Le premier
terme de cette somme représente la force de Coulomb.

Le deuxiéme terme qui écrit sous la formeV(nKyzT,), est la force due aux
variations de la pression électronique. Ecrit sous une autre forme KzT.Vn +
nV(KzT,), la somme de deux forces apparait: une force de diffusion de porteurs,
et une force de diffusion thermique. Enfin, le dernier terme de la somme est
équivalent a une force de frottement due aux interactions des porteurs avec le

réseau cristallin. L'équation (II.6) peut étre réécrite sous la forme suivante.

[Chai92],

qE 1

%+(uﬂv=—- V(nKpT,) — — 111.10

m* nm*

> Equation de conservation de I'énergie

W—Wyp

0w) 4 V.S—E.J=—-n

= —2—(R=G)w .11

AvecS =Q— (w+ KBTe)é

T,, Est le temps de relaxation de |'énergie moyenne des électrons.
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Le terme wy=3/2KgT, est I'énergie moyenne a I'équilibre
thermodynamique, avec T, la température du réseau cristallin.
Le flux d'énergie thermique Q est donné par le produit d'un coefficient de
conductibilité thermique K, et du gradient de la température électronique:
Q = —kVT, .12
En développant le gradient du flux d'énergie S, et en supposant le terme de

génération recombinaison nul, I'équation de conservation de |'énergie s'écrit:

a(;l:/) + V.(nvw) = —gqnE.v — V(nKzT,v) — nWT—WO

- V.Q .13
La partie gauche de cette égalité représente la différentielle totale de
I'énergie des électrons [Fortin96].
La partie droite correspond a la puissance recue du champ électrique
durant le déplacement des électrons, et a la puissance perdue d'une part sous
I'effet des forces de pression électronique, d'autre part dans les interactions avec

le réseau cristallin, et dans les échanges thermiques entre porteurs.

> Equation du bilan énergétique

L'énergie moyenne des électrons w s'exprime comme la somme d'une
énergie cinétique 1/2mv’ prenant en compte le mouvement de dérive des
électrons sous l'influence du champ électrique E, et d'une énergie thermique

3/2KgT. traduisant le caractere aléatoire de ce mouvement.
1, 9,3
szm \% +EKBTe 111.14

111-4-2 Modele de dérive-diffusion

Quelques hypotheses simplificatrices, faites sur les équations précédentes,
conduisent a deux variantes du modele hydrodynamique : le modele d'énergie-
d’équilibre et le modele de dérive-diffusion. Essayant de présenter les équations

de ce dernier modele. En effet, si on néglige le terme non linéaire de convection

(U. V)V (terme du second ordre) dans I'équation de conservation du moment

(111.10), on obtient le systéme d'équations d'énergie d’équilibre. Les équations de
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dérive-diffusion sont déduites a partir de ce dernier modele, en supposant en plus
que la température électronique ne varie pas et qu'elle est égale a celle du réseau
cristallin du semi-conducteur T.=T,. Ainsi, le gradient de T, est nul, et I'équation de
conservation d'énergie disparait. Dans ce modele, le transport de charge est d( a
la combinaison de deux phénomenes:

- la dérive due au champ électrique appliqué au dispositif,

- la diffusion due a la disposition spatiale des porteurs.

Le modele de dérive-diffusion se compose principalement de deux
équations qui sont propres au modele: I'équation de continuité de charge et
I'équation du courant. L'équation de Poisson, en principe, ne fait pas partie du
modele. Elle sert seulement a calculer la force de dérive externe. Donc, elle est
intégrée au modele pour l'auto-consistance du probleme [Hadji98]. Le systeme
complet d'équations du modele de dérive-diffusion est le suivant;

> Equation de Poisson

V(eoe V0) = q(Nj —N; —n+p) .15

> Equation de conservation du courant

on 1
% V= —(R-0G) .16

> Equation constitutive du courant
En utilisant I'approximation des temps de relaxation, les coefficients de
mobilité et de Diffusion, peuvent étre reliés entre eux par la relation généralisée

d'Einstein, et sont donnés par:

__qim
p="" .17
et
D = K’ZTe .18

A partir de I'équation de conservation du moment (I11.10), on déduit la

vitesse moyenne "v" des électrons. En multipliant cette derniere par (-gn), et en
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introduisant les coefficients de mobilité et de diffusion, nous aboutissons a
I'expression suivante de la densité de courant électronique:
J = qunE + gDVn 11.19
La densité de courant J est composée de deux termes; un courant de dérive
proportionnel au champ électrique et un courant de diffusion proportionnel au

gradient de la densité électronique.
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IV-1 Introduction
La simulation par la méthode de Monte Carlo est aujourd’hui 'une des

techniques les plus utilisées pour étudier le fonctionnement physique des
composants électroniques, offrant la possibilité de reproduire fidelement les
divers phénomenes microscopiques qui se produisent dans les matériaux semi-
conducteurs.

La méthode de Monte Carlo permet de réaliser trois objectifs.
X elle facilite I'étude des phénomeénes de mobilité ou de diffusion dans les
matériaux, par la comparaison des résultats obtenus théoriquement 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.
X 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 |'électrocinétique.
X elle permet la simulation directe de certains de ces composants et
s'averent, en définitive, des méthodes d'approche plus précise, plus fiable et
méme parfois plus simple que les techniques numériques classiques. Ses qualités
se définissent 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 [Dollfus99].
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IV-2 Les techniques de Monte-Carlo et les méthodes d’échantillonnage

IV-2-1 Généralités

Les techniques de Monte-Carlo sont des méthodes statistiques basées sur
des tirages de nombres aléatoires suivant des lois de probabilité (ou densité de
probabilité) qui décrivent les phénomeénes physiques mis en jeu et permettent de
simuler leur caractere aléatoire. Les méthodes de Monte-Carlo sont issues du
calcul des probabilités qui trouve ses origines dans les jeux de hasard. La premiere
théorie des probabilités a été faite par Blaise Pascal pour résoudre le probléme
des partis mais la théorie moderne a été fondée par [N.Komolgorov].

Les techniques de Monte-Carlo [Jam80] permettent de résoudre de facon
numérique des problémes physiques qui n‘ont pas de solutions analytiques. En
effet, s’il est impossible de faire des prédictions sur une grandeur physique, la
densité de probabilité de cette grandeur elle est compléetement déterministe,
c'est-a-dire qu’on peut prédire quelle sera son évolution, au cours du temps par
exemple. Les techniques de Monte-Carlo sont bien adaptées pour décrire les
phénomeénes d’interaction des particules avec la matiére, puisque ceux-ci sont
caractérisés par des sections efficaces d’interaction qui sont homogeénes a des
probabilités pour que les particules interagissent avec le milieu. La méthode de
Monte-Carlo utilise I’échantillonnage des densités de probabilités par des tirages
de nombres aléatoires pour simuler la génération d’une particule, I'interaction des
particules avec la matiére, etc....

La génération de nombres aléatoires se fait par le biais de séries
mathématiques stochastiques, de grande période et ne présentant pas de

corrélation entre les différents nombres aléatoires générés.




PRESENTATION DE LA METHODE DE MONTE CARLO Chapitre IV

IV-2-2 Les mécanismes de diffusion
Il existe plusieurs mécanismes de diffusion qui transferent les électrons ou

trous d’un état initial de vecteur d’onde k a un état final k’Erreur ! Source du renvoi

introuvable.: (C) Erreur! Source du renvoi introuvable.. De plus, les transitions induites

peuvent étre intra-vallée ou inter-vallées, intra-sousbande ou inter-sousbandes.

Classiquement pour les porteurs dans le canal d’un transistor on distingue

principalement Figure IV- 1(a)

A s,
> & ng
= Phonaon
-g Scattering
. =
soft phonons /’—‘ cryslallization
by i
-k high-k
| buk traps ¢
interface 4
, —1 Interface
dipoles t E%)imerfaee raps ‘@0
la - ’ "
yer = _‘ roughness Coulomb Surface Roughness _,
_,/ \ ‘ Scattering Scattering
[ . . >
| ionized impurities Effective field

phohong } channel
(b)

(a)

Figure IV- 1 (a) Illustration des différents mécanismes limitant la mobilité dans un transistor MOS
(b)Représentation schématique de la mobilité en fonction du champ électrique effectif Eeff, avec les
trois principaux mécanismes limitant (d’aprés [Takagi 1994a]).

les interactions avec les phonons acoustiques du silicium

+
+

dans I'oxyde,...)
4+ les interactions

les interactions coulombiennes avec des charges (dopants, charges

avec la rugosité des interfaces (Si/oxyde

principalement)
+ les interactions avec les phonons optiques, responsables de Ia

saturation de la vitesse des porteurs dans le matériau a fort champ électrique

latéral [Hamaguchi 2001].
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IV-3 Les probabilités d’interactions des porteurs durant leur mouvement
Les particules durant leur mouvement (électrons ou trous) subissent

différentes interactions. Le tableau suivant regroupe I'ensemble de ces collisions.

Scattering Mechanisms

Y A 4 v
I Defect Scattering I I Carrier-Carrier Scattering I I Lattice Scattering

L
[ou] = ¢|_I_|¢ (o] [o]

Deformation Plezo- | Nonpotar | | Polar |
potential electric

Tableau IV.1 les différents mécanismes d’interactions
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IV-3-1 Notions d’interactions électrons-phonons

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.

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

connaitre I'état de I'électron aprés le choc, et la probabilité (ou la fréquence) de
-
collisions. L’électron posséde au début, un vecteur d’onde k et une énergie e.
N . . . _)I ) 7 . 7
Apreés collision, ces grandeurs deviennent k et €. Le phonon est caractérisé par

son énergie £ = hwj (q) et son vecteur d’onde ¢

Les transitions k — k_doivent vérifier les relations de conservation :
£ =&+ hw;(q) V.1
K =k+4g IV.2

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 :

e Les transitions intra-vallées : 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.

e Les transitions inter-vallées : elles provoquent le passage de I'électron
d’une vallée a une autre qui peut étre équivalente a la premiére (transition X 2
XouL2L) ou non équivalente (T2 X,T2LouX 2 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 |'état défini par
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le vecteur d’onde k , @ un autre état défini par le vecteur d’onde k. La
probabilité par unité de temps, pour avoir l'interaction j, est donnée par
)\](k) == jsurtous S](k,k)d3k IV3

les états
k' possibles

L'expression de Sj(E,E') dépend uniguement des modules des vecteurs

d’ondeszetz, et de l'angle 8 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(E, E) du passage de I'état kalétatk:

s

174
= —— X 21 X
A(k) 83 27 f

0

j S(k, k) x k?dk’|sin B.dB V.4
0

N V 7 . oy 7 Y4 7
Oou _8 3 désigne la densité d’état dans I'espace des moments, et le facteur
T

21 traduit la symétrie de révolution autour de k , de I'ensemble des états
possibles.

Dans un premier temps, l'intégration se fait par rapport au module k’.

IV-3-2 Interactions élastiques :

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

quantitative que possible, de la dynamique électronique

IV-3-2-1) Interaction acoustique :
Ces interactions sont élastiques et trés importantes dans les vallées

latérales. Leurs effets sont souvent masqués par les interactions inter-vallées 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.
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La densité de probabilité s’écrit :

S(k, k) = 27” X Bae(le, k) X Ngg X 8 (e(k') — e(k)) IV.5
Bocl(e i) = 22 x B2, x £ — K x (. F)
Avec 1 Kp.T V.6

T ep(hs kR /KeT)—1  [ioK | hs

G(E,E)Est I'intégrale de recouvrement en tenant compte de la non

parabolicité des bandes d’énergie; €., & 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 :

*3
Kg.T.E2.m /2

Agc(e) = ey YN R 61/2(8) X fon(l + a.ccos B)? x sinB.df IV.7

Apres une intégration; la probabilité d’interaction acoustique, par unité de

temps, est finalement donnée par la relation :

Kg.T.E2.m" /2 3(1 + ag)? + (ag)?
B- - Fac ><61/2(£)><( )+ (ae) V.8

. p.S2. At/2 (1+ 2ae)

Aac (e) =

Avec

§(e) = e(1+ag)etb(e) = (1 + ae)

IV-3-2-2) Interaction piézoélectrique :
Ces interactions existent dans les cristaux piézoélectriques, mettant en jeu

un phonon acoustique de faible longueur d’onde. Elles ont un effet négligeable sur
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le comportement de I'électron car elles sont élastiques et ne provoquent aucune
déviation.
oy 7 oleg 2 . ) 7 7 \ /4 7 ¥4 .
La densité de probabilité relative au passage d’un état k a un état k s’écrit :

e?KpTP3;xG(k,k)

Sk k) = ahm2EoEslk—R |

x 8§(e—¢) IV.9

Pﬁi est le potentiel piézoélectrique qui est un coefficient sans dimension, et

qui s’exprime en fonction des constantes piézoélectriques connues hy, C;4, C;, et

C44 par la relation :

P = . h%,. £, (2—7%) V.10

ou

¢, = 3Cur+2CitiCu Vit
5

C, = c11+c152+3c44 V1o

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

*1 .
e2Kp.T.P2m" /2 fn (1+ae+ae cos )% xsin B.df

V.13
Th2.42E,Es(1+2Ea)8 /2(e) 7O 1-cosf

Api(g) =

Par rapport a I’énergie, on constate que l'interaction piézoélectrique est la

plus improbable parmi toutes les interactions étudiées.
L'intégrale sur [ présente une indétermination a I'origine. Cette difficulté
est purement mathématique ; car lpi(e) —> oo quand § —0. Pour contourner

cette difficulté purement liée aux limites du modele mathématique ; la borne

inférieure est ramenée a une valeur suffisamment petite, pour que la perturbation
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apportée par cette approximation soit inopérante, on prend en l'occurrence

a=0.01 radians. L'expression de la probabilité d’interaction s’écrit alors, apres

intégration (ou P,?i est le potentiel piézoélectrique) :

e2K,T P2(m*) /2 I
Api(e) = —— ) : IV. 14
4V2mh2EGEs (1 + 2Ea)5(E) /2

Avec

2
1—cosa

2
I = (14 2a¢)? ln( ) — 2ae(1 + 2ag)(1 + cos a)% [4 —

1-cosa’? V.15

IV-3-3 Interactions inélastiques :

Ces interactions sont dues essentiellement aux transitions inter-vallées, 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 inter-vallée dont la valeur dépend de la vallée de départ et de la vallée
d’arrivée.

Une interaction inter-vallée ne peut avoir lieu que si I'énergie apres

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 centralel.

IV-3-3-1) Interaction optique polaire :

Ce sont des interactions tres importantes dans toutes les vallées. L’énergie

du phonon Aiw est comparable a celle de I’électron, a température ambiante. Ce
type d’interactions a un grand effet sur I’évolution de la mobilité, a faible champ

électrique. Les seules énergies possibles apres interaction sont donc [GALD92] :

£ =¢+ hw,

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

k™ est décrit par la densité de probabilité :
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o 2 - 1 1
S(kK) = == x Bo(KK) x (No +5 £ 5) x 8[2(k)]

§[e(k) — e(k) £ haw,] IV.16
ou
Bo(K) =, (L - 1) 6(KK) V.17
Et

No = exp(hwo/KgT)—1 V.18

NO Est la fonction de répartition des phonons ; G(E, E) est 'intégrale de

recouvrement en tenant compte de la non parabolicité des bandes d’énergie ;
Ell Eg : Sont les permittivités diélectriques relatives ; T est la température du

réseau ; KB est la constante de Boltzmann ; h est la constante de Planck ; e est |a

charge de I'électron. Apres les changements de variables

hzk

*

£ (1 + ae) = , 6(e) =e(1+ae)et 5(8') = e'(l + ae')

On intégre immédiatement sur €, compte tenu des propriétés de la
fonction de Dirac, et Aprés intégration sur B; la probabilité d’interaction optique

polaire par unité de temps, est donnée par la relation suivante :

F(s £) V.19

e? (m*)l/Zwo 1 1\ 1+ 2ae
)‘op(s) = = ( )

womhe, \ew &) (e

Avec

61/2 (£)+6/2 (&)

T B) IV.20

F(e s)——
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Et

A= [2(1 +ae) x (1+ag)+a (6(8) + 6(8'))]2 V.21

B = —20([6(8).6(8')]1/2 X [4(1 + ae) (1 + asl) + a x (6(8) +

o€ V.22

C=4(1+0ae)(1+0ae)+ (1+2ae)(1+2ae) V.23

IV-3-3-2) Interactions optiques inter-vallées équivalentes et non équivalentes
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. Dés que les conditions sur I’énergie sont satisfaites, ces
interactions jouent le réle le plus important parmi toutes les autres interactions.
Cela est di a leur forte probabilité et a leurs conséquences sur le comportement
de I'électron [KASZ79]. Ces interactions exigent que I’énergie apres interaction,
soit supérieure a I'énergie du fond de la vallée d’accueil

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

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

g; : est '’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.
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La densité de probabilité de passage de I'état k a I'état k', permettant le

transfert de la vallée i vers la vallée j équivalente ou non, s’écrit :

i (k. K) = = By (K, ). (M i + )5[5,(k) e (k) + A — A,
+ hwij]
(—> —>,) Zij =fj(1+aie) (1+aje))
ou U prijV(ll-l-Zaisi)(1+2aj£j) V.25
Nij =

exp(hw;j/KgT)—1

ha)ij Est I'énergie du phonon échangé ; A; et Aj sont les énergies
relatives aux fonds des vallées i et j ; &; et & sont les énergies relatives dans
chaque vallée ; (et @&; sont les coefficients de non parabolicité des vallées ; Zij
est le nombre de vallées d’arrivée de type j quand on part de la vallée i ; Eijest le

potentiel de déformation inter-vallée entre la vallée i et la vallée j ; P est la masse

volumique du matériau [FARAHO1].

-,

L'intégration sur tous les états k finaux nous conduit & la probabilité

d’interaction par unité de temps et qui est donnée par

27, (m) "2 8,()1 + ae)(1+q ,)[

A;i (g :
() = V2rh3pw;; (1+ 2q;¢)

1
T —] IV.26
2
IV-3-3-3) Interaction optique non polaire :
Elles sont inélastiques, et leurs effets sur |’électron sont comparables a ceux

causés par les interactions optiques inter-vallées équivalentes avec Zl-j=1. et elle

est accompagnée d’une absorption ou d’une émission d’'un phonon optique non
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polaire. Le traitement de ce type d’interaction est alors le méme que celui des

interactions optiques polaires inter-vallées avec j=i.

IV-3-4 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 :
32m3e*N; G(kk .

P — E ) =X & (e(k ) — e(k)) V.27
(4meoe)?hV * ([R=F'|+62)

S(k, k) =

Nimp est la concentration en impuretés. 8 est I'inverse de la distance
d’écran ; elle est reliée a la concentration en impuretés par la relation :
Nimp
Eo&sKpT
- -,
G(k, k ) est I'intégrale de recouvrement, en tenant compte de la

non parabolicité des bandes d’énergie

A partir de I'équation (IV.3) qui est l'intégration sur tous les états E’, on
integre sur I’énergie et I'on obtient la probabilité d’interaction en fonction de € :
*3 1
e*Nipp X m /2572(¢)
V2 mt(eges)?. h*

Ale) =

y ; (1 + ac + as cos f)?
(2k?(1 — cosB) + 6?)2
0

X sinf.df 1V.28

Apres intégration complete, la probabilité d’interaction avec les impuretés

par unité de temps, est de la forme :

~1
V2 nNpe*ez (14 2ae)
(4neoes)2m*1/2 . (1+ ae)3/2

A(e) =
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Nj, Est la concentration des impuretés

[+ 2e£(8/2K)%)? (0/2K)?
~ 4(6/2K)2[1 + (6/2K)7] e*[1+ 2¢;(6/2K) ] In | — (9/21()2]
+ef IV —29
( as 1/2
ek - (1+2a£)
Avec 4 0 — Np
EoEsKBT

\E(1 + ae) = 6(¢)

IV-3-5 lonisation par impact :

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
[SINGH93]. Ce processus, peut devenir cumulatif et conduire au phénomene
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

égalea 3/2 E,

IV-3-6 Interactions prépondérantes dans les semi-conducteurs ternaires

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 inter-vallées
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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

by ql s . s . . . . s
K — K avec échange de phonons de faible énergie. Ces transitions intra-vallées

sont considérées comme quasiment élastiques aux températures étudiées.

IV-3-7 Interactions des électrons avec les centres coulombiens

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

Ce probleme est délicat a cause de la présence du phénomene d’écrantage

des centres coulombiens par les porteurs libres. La Figure IV-2 donne la déviation de

N
I’électron ayant une vitesse initialeV/, par un centre coulombien de charge Q.

Figure IV- 2 ; La déviation d’un électron par un centre coulombien
La direction du vecteur d’onde de |’électron, apres le choc, devient
completement aléatoire.
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 réle de redistribuer
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I’énergie dans cette population. Elles agissent sur la forme de la fonction de
distribution, ce qui a pour effet de changer l'interaction de la population avec les
autres mécanismes. L’interaction électron-électron n’est importante que si la

densité des électrons dépasse 1018cm™3.

IV-3-8 Influence de la position de I’électron sur la nature de I'interaction

La nature, la probabilité et I'efficacité des processus d’interactions,
dépendent de la position de I"électron dans son diagramme de bande.

° Dans la valléer, a faible énergie :

Si I’énergie € de I"électron est plus faible que I'énergie d’émission Aw, du
phonon optique polaire, les interactions acoustiques ou piézoélectriques
prédomineront. Ce sont des collisions élastiques et isotropes. Elles rendent Ia
direction du vecteur-vitesse des électrons, aléatoire. Elles sont d’'une grande

influence sur le transport de charges, sous l'action d’'un champ électrique

[HAMDO6]. Leur probabilité totale estd = 10225~ 1. 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 10251,

° Dans la valléel, a plus forte énergie :

Lorsque I'énergie € de I'électron est supérieure a hw, I'émission d’un
phonon optique polaire est possible (OPE). Cette interaction a une probabilité de
I'ordre de 5.10*2S™1. 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
(hwg). 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 champ électrique qui I'accélere. Cette particularité de
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I'interaction optique polaire est une des raisons qui expliquent les valeurs élevées
de la mobilité électronique dans ces semi-conducteurs.

° Les transferts d’électrons de la vallée I dans les vallées L ou X :

Quand I'électron possede une énergie supérieure a l'un des écarts inter-
vallées AEryx oulE, 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 inter-vallées mettent en jeu les phonons du bord de la zone

de Brillouin, dont le vecteur d’onde K est grand devant celui de I'électron dans la

—_—
valléel. Les vecteurs k' sont répartis sur un cercle de rayon K. Les transferts

s’accompagnent d’une variation d’énergie (Av ) qui s’ajoute a la transformation de
I’énergie cinétique en énergie potentielle AE;y ou AEy..

° Electrons dans les vallées supérieures :

La masse des électrons transférés dans L ou dans X, est plus grande que

celle de la vallée I Les interactions électron-phonon sont de trois types
[FAWCE70]:

- Intervalles mettant en jeu des phonons acoustiques ou piézoélectriques,
ou l'absorption d’un phonon optique polaire.

- Intervalles équivalentes qui consistent en un transfert d’une vallée X dans
I"'une des deux autres vallées équivalentes, ou d’une vallée L dans |'une des trois
autres.

- Intervalles non équivalentes qui consistent en un transfert dans les vallées
non équivalentes(F 2 X, T 2 Lou LS X).

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.
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IV-4 Les approche de type Monte-Carlo semi-classique
La méthode Monte-Carlo particulaire résout de maniere statistique

I’équation de transport de Boltzmann. Pour cela, au lieu de calculer de fagon
déterministe I’évolution de la fonction de distribution, le mouvement de chacun
des porteurs pris individuellement est calculé de fagon probabiliste dans I'espace
réel et dans lI'espace des vecteurs d’onde. Ainsi, aucune hypothese sur les
grandeurs macroscopiques n’est faite puisque les porteurs sont suivis au niveau
microscopique. Les principes de la méthode Monte-Carlo ayant été abondamment
décrits dans la littérature, nous n’en rappelons que les grandes lignes. Le
mouvement de chacun des porteurs est décrit en fonction du temps, dans les
espaces réels et réciproques, comme une succession de temps de vols libres
soumis Figure IV- 3 au seul effet du champ électrique local et interrompus par des
interactions supposées instantanées. Ces interactions peuvent étre dues aux
imperfections du réseau cristallin (vibrations des atomes, présence d’impuretés)

ou a la présence d’interface rugueuse (interface oxyde-silicium).
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Equation de Poisson

Potentiel électrostatique

V() 4t

Champ
électrique

ty Concentration

E de porteurs

r'y

v, i+

Mouvement

des porteurs

Figure IV- 3: Description du mouvement

Individuel de chaque porteur Figure IV- 4 Organigramme général de la

méthode de Monte Carlo.

Le potentiel électrostatique, et le champ électrostatique, sont calculés par
résolution de I’équation de Poisson dans un maillage, a intervalles de temps
réguliers. Le calcul du mouvement des porteurs et de la distribution de champ
électrostatique sont donc découplés temporellement. Ainsi, la résolution de
I’équation de Poisson a chaque pas sur le temps permet d’assurer la cohérence

entre le champ électrique appliqué et le mouvement des porteurs Individuel de

chaque porteur Figure IV- 4

IV-5 Principe de la méthode
L'idée de base de la méthode consiste a simuler le mouvement dans le temps,

un ou plusieurs porteurs dans lI'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
Fa

La connaissance de la bande d’énergie permet de calculer I’énergie du

IV.30

porteur, a chaque instant.
h2k?

IV.31
2m*

£(k) =
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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 Kk, il est Possible de la connaitre dans I'espace

géométrique réel ; et la connaissance de la structure de Bande d’énergie E(k)

permet de calculer la vitesse des porteurs a chaque instant :

V= V.32

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 l'influence

de la force externe, puis des chocs sur les différents obstacles présentés par le
milieu ou évolue le porteur.

IV-5-1 Temps de vol libre

Le mouvement des particules est décrit comme étant une succession de
vols libres (sous l‘action d’un seul champ électrique); entrecoupée
d’interactions instantanées

Si A(k(t))at la probabilité pour qu’un électron ait une interaction entre t
et t+0t, la probabilité P au temps t pour que l'interaction ne se produise pas est

donnée par

po = | [(1-Ak®)a) .33

En prenant t= )0t V.34
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On aalors : P:(t) = exp(— X;(A(k(D) at;)) IV.35
Ou bien P(t) = exp(— [i(A(k(tD) at))  1V.36

On déduit la probabilité pour que I"électron ait un vol libre pendant ot :

At

P(At) = j A(k(D) exp| — j (A(k(t))at') |ot  1v.37

At
P(At) =1 —exp| — f A(k(D) ot IV.38

0

La relation (IV. 38) 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 au sort des nombres r a

distribution uniforme entre 0 et 1 et de résoudre I'équation intégrale suivante :
At
f Ak(®))dt=—Inr 1V.39

0

Dans le cas général I'expression de IV.38 est assez complexe et
I’équation 1V.39 n’est pas intégrable analytiquement. Pour simplifier
I’expression IV. 8, Rees a suggéré d’ajouté a I'ensemble des mécanismes de

collisions réelles, le processus du Self Scatterring.

IV-5-2 Méthode du self scattering

Cette méthode consiste a introduire une interaction fictive supplémentaire dite
« Self Scattering A;.» qui est sans effet sur le mouvement de I'électron. La
probabilité A, est choisie de maniere a ce que la probabilité totale

d’interaction.

[ = + Z A (IV.40)
i
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Soit une constante (figure 15). Ceci fournit une expression particulierement
simple pour P(At): probabilité pour que I’électron ait un vol libre pendant At
P(At) = e TAt V.41
Si r est un nombre aléatoire a distribution uniforme entre 0 et 1, on aura d'apres

(IV.39):
1
Atz—Flnr V.42

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 );; A; susceptibles d'étre atteintes, de telle maniére a éviter des valeurs
négatives de Aq..

Etant donné que pour utiliser la relation(IV. 42), 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 );; A; 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 nécessairement

par définition :

N
in(ﬁ) =T 1V.43
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<Emoni(k) = A + 22, 4(K)
Pour toute valeur m, il y a un processus d'interaction choisi qui interviendra. I
apparait dans ce test que la collision choisie peut étre une collision fictive dont
la probabilité est Aq.. Si c'est le cas, elle laissera le vecteur d'onde inchangé et
le mouvement se poursuivra directement pour le At suivant. Dans le cas

contraire ; de nouveaux nombres aléatoires permettent de définir la position
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du vecteur d'onde, apres le choc. L'avantage de cette procédure est le choix de
la valeur de I' de maniere a minimiser le nombre de collisions fictives, puisque
ces collisions ne jouent aucun role sur la trajectoire de I’électron. |l faut signaler

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

étudier un grand nombre de matériaux.

Self Scattering

Scattering Mechanisms

Total Scattering —*

Energie (ev) -

Probabilité totale d’interaction et self Scattering

IV-6 Tirage au sort du type d’interactions subies par le porteur a la fin du
temps de vol libre
On effectue un tirage au sort de l'interaction subie a la fin du vol libre

grace a celui d’'une variable aléatoire uniforme et de la fonction de répartition

de la probabilité d’interactions comme indiqué sur la Figure IV.5.
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fonction de repartitions des
probabilités d'interactions a to

probabilite & My -
d'intéractions =
Ayen fonction i 'T""n=a‘mu —
du temps T
l&t
A
VA r " >
v i i
| - | | | v
y Temps 11 [21 [31 [8.C] type

d'intéraction

Figure IV.5 : Tirage au sort du type d’interactions.

IV-7 La méthode Monte Carlo a champ constant
Pour résoudre les équations de transport, la méthode Monte Carlo

décompose la trajectoire d’ une particule en un grand nombre de séquences
(quelques milliers ou dizaines de milliers suivant les cas). Comme illustré en
Figure, chaque séquence débute par un vol libre durant lequel la particule suit
une trajectoire déterminée par le champ de force extérieur (loi de Newton). Ce
vol libre est suivi d’ une collision, ou interaction, du porteur avec son
environnement. Pour générer de telles séquences aléatoires, il faut tirer au sort
i. laduréeduvollibre tv,
i. letyped’ interaction subie en fin de vol libre ainsi que
iii. son effet. Les lois de probabilité nécessaires, ¢’ est-a-dire les différentes
fréquences d’ interaction possibles, sont déduites des lois de la
physique.
Un grand nombre de particules est ainsi simulé, le mouvement

d’ ensemble donne les valeurs des caractéristiques macroscopiques : mobilité,
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énergie moyenne- - Les simulations sont d’autant plus précises que le nombre

de particules est important ou que le temps simulé est grand.

IV-7-1 Choix des angles de déviation

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 linteraction, 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 IV.6 qui
décrit la déviation subie par |'électron. Le vecteur d’onde Klest repéré par

rapport au vecteur d’onde initial K par un angle de déviation 3.

L’angle de déviation du vecteur d’onde est déterminé par tirage au sort, suivant
une loi de probabilité caractéristique de l'interaction. Pour cela, on tire deux
nombres aléatoires rl et r2 suivant des distributions dépendant du type de
I'interaction qui vient d’étre choisie, en se placant dans un repére lié au vecteur

d’onde k, avant la collision (figure IV.7). Ces deux nombres sont tels que :
@ = 211y
cosp =1—-12n
Il arrive pour certaines interactions, que la détermination de I'angle 3 en
fonction du réel r, ne soit pas immédiate. Les méthodes utilisées alors, font

appel a des techniques d’analyse numérique.
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Figure IV.6 : Orientation du vecteur d’onde

Kz

Tk lt n

k‘j (tn ) ‘I k1 (tn—l)

Ky

Figure IV.7: Angles de déviation

IV-7-2 Etapes de calcul

Pour permettre une meilleure compréhension de la méthode de Monte Carlo

utilisée, nous présentons son organigramme sur la figure IV.9
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IV-8 Conclusion
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.
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V-1 Introduction
Les transistors constituent sans doute la plus large part de [|'activité

microélectronique moderne. Dans ce domaine, un tres large effort s'est concentré
sur les composants unipolaires, ce sont les composants qui reposent uniquement
sur le transport d'un seul type de porteurs. Ces composants incluent les
transistors a effet de champ sous leurs différentes formes, JFET, MESFET, MOSFET.

Le MESFET a base de GaAs a attiré une tres grande attention en particulier
dans les systemes hautes fréquences et de puissances.

L’objectif est de présenter les différents transistors a effet de champ utilisés
dans des conceptions hyperfréquences. Tout d’abord, nous proposerons une
description géométrique et physique des transistors les plus utilisés actuellement.
Nous présenterons donc successivement les JFET, MOSFET, MESFET et leurs

dérivés les HEMT.

V-2 Transistors a effet de champ
Généralités
Un transistor a effet de champ (FET pour Field Effect Transistor) est un
dispositif semi-conducteur. Sa particularité est d'utiliser un champ électrique pour
controler la forme et donc la conductivité d'un « canal » dans un matériau semi-
conducteur. Il concurrence le transistor bipolaire dans de nombreux domaines

d'applications, tels que I'électronique numérique.

Un transistor a effet de champ est un transistor unipolaire: son
fonctionnement est basé sur I'action d'un champ électrique sur un canal composé
d'un seul type de porteurs de charges mobiles. Ce canal est un semi-conducteur
avec un excédent d'électrons (dopage de type N), ou de trous (dopage de type P).
La présence d'un champ électrique peut autoriser la conduction électrique dans ce
canal (transistor a enrichissement, ou enhancement) ou la réduire (transistor a

appauvrissement, ou déplétion).
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Par rapport a un transistor bipolaire (NPN ou PNP), il présente l'intérét
d'avoir une grande impédance d'entrée (supérieure au méga ohm), ce qui le rend
intéressant dans certains montages (étage d'entrée d'un radiorécepteur,
détecteur d'électricité statique...). Plus précisément, cette résistance d'entrée est
la résistance de fuite de la jonction grille-source (GS) polarisée en inverse. La
capacité d'entrée du transistor est faible (quelques picofarads). Cette résistance
d'entrée élevée et cette faible capacité d'entrée donnent aux transistors a effet de

champ des caractéristiques proches de celles des tubes a vide.

En réception radio, I'intérét des transistors a effet de champ est :

o une meilleure sélectivité des circuits associés.
o un meilleur facteur de bruit (car la bande passante du circuit est

réduite, du fait d'un amortissement moindre).

C'est pourquoi on les trouve souvent dans les schémas de préamplificateurs

d'entrée, d'oscillateurs, de mélangeurs.

Aujourd’hui, les semi-conducteurs a large bande interdite sont les candidats
idéaux pour réaliser un nouveau saut technologique. Nous pouvons citer les FET a
Hétérostructure. En effet, les propriétés physiques (champ électrique de claquage,
vitesse de saturation, conductivité thermique) des matériaux utilisés,

(Ex: Ga;AlAs) en font de ces composants un bon choix pour un grand nombre
d’applications de forte puissance et a haute température. Dans ce sens, les
technologues ont développé des procédés de fabrication de plusieurs types de

composants a effet de champs.

V-3 Transistor a effet de champ a Jonction (JFET)
V-3-1 Historique
Le concept d'un semi-conducteurs a triode comme structure similaire au

transistor a effet de champ a jonction (JFET) a été proposé, la premiere fois, par
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Jules Lilienfeld dans trois révélations de brevet au alentour de 1925, suivis d'un
brevet semblable par Oskar Heil en 1935.

Le transistor JFET (Junction Field Effect Transistor) a été décrit par
Schockley. Il est également connu sous le nom de SIT ( Static Induction Transistor).
Il possede des avantages similaires au MOSFET, a savoir une grande impédance
d’entrée et une aptitude a commuter rapidement. C'est un dispositif semi-
conducteur unipolaire qui utilise un seul type de porteur n (vgs<0), il repose sur un
contréle du courant de drain a I'aide d’'un champ électrique générée par une
polarisation entre grille et source [Bernal97].

Ce type de composant a semi-conducteur est basé sur I'existence d’un canal
conducteur dont la conductance peut étre modulée a l'aide d’une tension
appliquée a la grille comme le montre la Figure V-1 [Brosse04]. La conduction
entre drain et source s’effectue a travers le canal de type N entre les deux couches
de type P connectées a la grille. Ce canal a une longueur L définie par les
dimensions des diffusions ou des implantations P et une épaisseur 2a modulée par
les extensions x, des zones de charge d’espace des jonctions PN.

Une tension vgs négative appliquée sur la grille entraine une augmentation
de I'extension de zone d’espace réduisant ainsi la section du canal conducteur et
augmentant la résistance de celui-ci. La tension vpgs positive appliquée sur le drain
a pour effet d’accroitre la polarisation en inverse des jonctions PN et, par
conséquent, d’augmenter |'extension des zones de charge d’espace au voisinage

du drain comme montré a la Figure V-1.
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Grille

Dirain Source

Grille

Figure V- 1: Schéma de la structure du canal de JFET idéale [Youness11]

V-3-2 Principe de fonctionnement

On applique une faible tension Vps positive entre drain et source, et une
tension négative Vgs entre grille et source. Si Vgs = 0, il s'établit un courant dans le
canal, circulant du drain vers la source. Si Vgs < 0, la jonction grille - canal est
bloquée. La zone de charge de cette jonction vient réduire la section effective du
canal. La résistance du canal augmente a mesure que I'on augmente | Vgs |. Le
JFET se comporte alors comme une résistance dont la valeur est contrélée par Vgs.
Pour une tension Vgs = Vp, la zone de charge d'espace s’étend tout le canal et le

courant ne circule plus dans le canal. V; est la tension de seuil du JFET.
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Si on augmente la tension Vps a Vgs > Vp, le canal est parcouru par un
courant iy. Le passage de ce courant dans la résistance du canal provoque une
chute de tension le long de celui ci. Il en résulte que la tension Grille-canal varie
tout au long du canal. Elle est maximale (en valeur absolue) coté drain. Nous
pouvons exprimer la tension Grille - Drain (tension grille - canal au niveau du
drain):

Vep = Vas + Vsp V-1

Lorsque Vgp = Vp, le canal est pincé et le courant Iy ne dépend plus de la
valeur de Vps. On a alors:

Vep = Ves + Vsp = Vp V-2
Vps = Vgs-Vp

La valeur du courant drain correspondant a Vgs = 0 est appelée Ipss.

L'équation du courant drain dans la zone linéaire (canal pincé) s'écrit:

lp = Ipss (1 'VGS/VP) 2 V-3

Dans la zone de fonctionnement résistif (canal non pincé), la valeur de la

résistance drain -source Figure V- 2: peut s'écrire:

Ros = -Vp / (2lpss (1 -Vas/Vp))

ip (mA) A
= Triode >y<— Pinch-off ——

ups = vgs ] Ve Ups = Ugs — Vp
Y Mol ugs =0V (Vp+4)

12 - —05V  (Vp+3.5)
-1V Ve + 3)

® vps = vgs — Ve

4 -2V (Ve + 2)

—— -3V _(Vp+D
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(=]
oo

=bok—141—-— 7
/

|
N

Figure V- 2: Caractéristiques ip-vps
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V-3-3 Contraintes et domaines d’utilisation

La forte impédance d’entrée des JFET (plusieurs dizaines, voire centaines de
mégohms) associée a un faible bruit, rend ces transistors particulierement bien
adaptés a I'amplification des faibles signaux sous forte impédance.

En commutation, ils présentent par rapport aux transistors bipolaires
certains avantages, comme un gain en puissance plus élevé et une impédance
d’entrée aux faibles fréquences beaucoup plus forte, ce qui permet de réaliser de
grandes constantes de temps avec des capacités assez faibles (réalisation de

monostables ou d’astables).

V-4 Transistor a effet de champ a grille isolée (MOSFET)

V-4-1 Historique

Au cours des quarante derniéres années, nous avons été témoins d'une
augmentation gigantesque dans l'industrie des semi-conducteurs et I'électronique
grand public. Avec une démarche effrénée vers la miniaturisation de la taille du
MOSFET qui ne cesse de diminuer impliquant non seulement la réduction des
parameétres géométriques des dispositifs tels que la longueur du canal, I'épaisseur
d'oxyde de grille..., mais aussi les parametres électriques tels que la tension
d'alimentation, la longueur minimale de canal, qui est une dimension cruciale, a
été diminue continuellement et de maniere significative depuis la fabrication de
MOSFET. La motivation derriére cette diminution a eu un intérét croissant dans les
dispositifs a haute vitesse et a une échelle trés large de circuits intégrés.
Actuellement, les longueurs de grille FET expérimentales ont été réduites jusqu'a

15 nm [G.BOUA12].

Untransistor a effet de champ a grille isolée plus couramment
nommé MOSFET est un type detransistor a effet de champ. Comme tous
les transistors, le MOSFET module le courant qui le traverse a |'aide d'un signal

appliqué sur son électrode centrale nommée grille. Il trouve ses applications dans
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les circuits intégrés numériques, en particulier avec la technologie CMOS, ainsi

que dans I'électronique de puissance.

Ces transistors se divisent en deux catégories:

. les MOSFET a enrichissement. lls sont les plus utilisés du fait de leur
non conduction en I'absence de polarisation, de leur forte capacité d'intégration
ainsi que pour leur fabrication plus aisée.

. les MOSFET a appauvrissement. Ceux-ci se caractérisent par un canal

conducteur en |'absence de polarisation de grille (VGS = 0).

Le transistor est caractérisé par la charge de ses porteurs majoritaires qui
détermine s'il est de type PouN. Les symboles du MOSFET permettent de
différencier son type et sa catégorie. Les lettres sur les trois électrodes

correspondent au drain, a la source et a la grille.

V-4-2 Principe de fonctionnement du MOSFET

On procede au relevé des caractéristiques en utilisant le montage ci-apres
Figure V-3

(a) Polarisation d’'un MOSFET. En fonctionnement normal la jonction grille canal est
polarisée en inverse : le courant d’entrée I est tres faible et le courant drain et
source sont identiques Dans le réseau des caractéristiques de sortie Iy = f(Vps)
Figure V-3

(a) Polarisation d’'un MOSFET, on observe quatre zones différentes. Une zone linéaire
dite résistive, un coude, une zone de saturation (I = constant) et une zone

d’avalanche.
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Figure V-3
(a) Polarisation d’'un MOSFET [CHELBI.H]
Ipa 1 pss Ugs=10 y
Ugs=-15
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Résis | Conde Saturation Avalanche

(b) Caractéristiques d'un MOSFET

> Zone résistive

Dans une jonction polarisée en inverse Figure V- 4 existe une zone isolante
(sans porteurs libres) dont I'épaisseur « e » est fonction de la tension inverse
e~ k,/V;s. Cette zone isolante qui correspond aux jonctions grille-canal et

substrat-canal diminue la largeur effective du canal.

e E— e —

D D
N P+ N N4 P+ N+
. . N —
P Substrat P+ Substrat

Figure V- 4 Schéma d’un mosfet [CHELBI.H]
Pour des faibles tensions de Vps, le canal se comporte comme une
résistance ohmique dont la valeur est en fonction de sa section et donc de la
tension inverse entre la grille et la source. Le JFET est alors équivalent a une

résistance commandée par une tension. Pour une valeur V, suffisamment
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négative de Vgs, la conduction s’annule. On dit que le canal est « pincé » et que Vp

est la tension de pincement.
» Zone du coude

La largeur de la zone isolante est également influencée par la tension entre
le drain et la source Figure V- 5. Du c6té de la source sa largeur est e; = k./V;s. Du

coté du drain, elle est : e, = k,/V;p. Quand Vps augmente, la valeur du courant
drain résulte de deux phénomeénes compétitifs : une croissance liée au caractere

ohmique du canal et une diminution liée au pincement progressif de ce canal.

1l
0 L

G D

N+ L;p;\ N+

N - I

P+ Substrat

Figure V- 5[CHELBI.H]

> Zone de saturation

Dans cette zone tout accroissement de Vps qui augmenterait le courant I
augmente aussi le pincement. Quand le canal est pincé, la densité du courant
augmente jusqu'a ce que les porteurs atteignent leur vitesse limite : le courant du
drain reste constant et le transistor est dit saturé. La valeur maximum de |y pour
Ves = 0, qui correspond au pincement du canal est notée Ipss.

» Zone d'avalanche
Elle résulte d'un claguage inverse de la jonction drain-grille. Ce claquage est

destructeur du dispositif si rien ne limite le courant du drain.

V-4-3 Contraintes et domaines d’utilisation

La grille étant isolée, la résistance d’entrée du transistor MOS est trés
élevée (de 10Q a 10" Q), et la capacité grille-source étant trés faible, ces
transistors sont extrémement sensibles aux charges électrostatiques qui peuvent

provoquer le claguage de la couche de silice. Il faut donc intégrer des dispositifs
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de protection contre les surtensions (le plus souvent, deux diodes téte-béche
placées entre grille et source). En raison de leurs tres petites dimensions, de leur
faible consommation et de leur facilité d’intégration, le domaine privilégié
d’emploi des transistors MOS est celui des circuits intégrés (mémoires,
microprocesseurs, circuits logiques).

Certes, ces dispositifs sont encore moins rapides, Malgré que des progres
spectaculaires ont été effectués en vue de la miniaturisation des transistors MOS
et plus particulierement la diminution de la longueur du canal, ce qui a permis
d'augmenter la densité d'intégration et la vitesse de fonctionnement des circuits
mais cette réduction de dimensions a engendrer des phénomeénes parasites (
modification de la tension de seuil, augmentation du phénomeéne des porteurs
chauds,...) qui détériorent les caractéristiques courant-tension. Toutefois, les
technologues ont développé des nouvelles architectures en vue de conserver ces
caractéristiques (Technologie SOI, NMQOS, CMQOS, VMOS, ...), par exemple les
transistors de type VMOS (a grille particuliere en forme de V) permettent des
applications de puissance (plusieurs dizaines de watts) jusqu’a des fréquences tres

élevées (plusieurs milliers de mégahertz).

V-5 Transistor a effet de champ a contact Schottky (MESFET)

V-5-1 Historique

Le MESFET (Métal Semi-conducteur Field Effect Transistor) fut le premier
composant a étre fabriqué a partir d'un composé Ill-V. En 1966 Carver Mead
proposa en premier lieu de remplacer le Silicium des premiers FET par un semi-
conducteur llI-V tel que I'Arséniure de Gallium (GaAs), puis réalisé par Hoop. Cette
évolution au niveau matériau a permis l'utilisation des MESFET aux fréquences
micro-ondes, et depuis cette date de nombreux travaux ont été effectués pour
réaliser des transistors de plus en plus performants a base de matériau a grand
gap. Les premiers résultats obtenus avec un MESFET au carbure de silicium (4H-

SiC) datent de 1994.

100
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V-5-2 Structure générale (Cas du MESFET GaAs)

Le transistor MESFET GaAs est le plus ancien des transistors a effet de
champ hyperfréquence et sa technologie est maintenant bien établie. La structure
du MESFET sous sa forme la plus classique est schématisée dans la Figure V- 6. Cette
structure est la plus simple parmi les différentes structures des transistors FET,
elle est tout a fait comparable a celle du transistor JFET mais la jonction PN est
remplacée par une barriére Schottky (métal- semi-conducteur). Il est construit sur
un substrat en GaAs non dopé qui doit étre le plus isolant possible. Celui-ci sert
uniquement de support mécanique et possede une épaisseur de l'ordre de 100
pum. Sur ce substrat, on dépose une couche active dopée « Np », d’'une épaisseur «

a»delordrede0,1a0,3 um.

4
Aﬂe Drain
| ]
1 - ] —»

N a N*
Couche Nd

Substrat Semi-isolant

Figure V- 6 Coupe schématique du transistor MESFET GaAs [KHEMIS09]

Elle est déposée soit par épitaxie, soit par implantation ionique et constitue
le canal conducteur du transistor. Elle doit comporter le moins possible
d’impuretés et des défauts cristallins qui perturbent la circulation des électrons.
De part et d’autre du canal, deux zones fortement dopées « N* » sont ajoutées
par implantation ionique ou par diffusion. Elles permettent le contact avec les

électrodes métalliques de drain et de source. La résistance de la zone de contact
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doit étre la plus faible possible, afin de ne pas dégrader les performances du
transistor. L’électrode de la grille doit formée avec le semi-conducteur du canal un
contact redresseur de type Schottky (le travail de sortie du métal est supérieur a
celui du semi-conducteur). Les électrodes métalliques de grille, de drain et de
source sont déposées directement sur la structure. La largeur « Z » des électrodes
est de quelques micrometres (de 20 a 300 um) et la longueur de la grille « L » est

de quelques dixiemes de micrométres (de 0,2 a 1um).

V-5-3 Principe de fonctionnement

Dans le transistor a effet de champ a jonction « JFET », I'électrode de
commande est constituée d'une jonction « P.N » latérale. Le principe de
fonctionnement de ce composant repose essentiellement sur cette jonction, les
électrons libres du semi-conducteur de type « N » au voisinage de la jonction
migrent vers le type « P » laissant les atomes donneurs ionisés. Ces atomes
forment a I'équilibre thermodynamique la zone de charge d’espace « ZCE »
positive et un champ électrique « E; » s’établit. Dans le transistor a effet de champ
a barriere Schottky « MESFET », le processus mis en jeu est le méme que
précédemment mais au lieu de la jonction « PN », il ya une jonction métal semi-

conducteur qui forme une diode de type Schottky.

Sans polarisation : il peut y avoir donc la zone de charge d’espace (c’est une
zone de désertion) sur une certaine profondeur « h » dans un canal formé de
semi-conducteur de type « N » dit canal conducteur Figure v- 7. La désertion est liée
a différents parametres tels que le matériau de la grille et les propriétés
d'interface. Si on applique une tension extérieure négative « Vgs » sur |'électrode
de grille, celle-ci engendre une augmentation du champ « E; ». La zone de charge

d’espace s’étend dans le canal

Conducteur : une diminution de la valeur de la commande « Vg5 » entraine

une augmentation de |'épaisseur de la zone de charge d’espace de la jonction.
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Cette variation engendre une diminution de la section du canal. Pour une tension
« Vgs = V,, » (tension de pincement), la zone de charge d’espace occupe la totalité

du canal. La résistance entre drain et source devient tres élevée.

Source Grille Drain
I |
& T b b

Ei

ZCE

Canal conducteur

Semi-conducteur de type N

Substrat -1

Figure V- 7 Zone de charge d’espace (Z.C.E) dans un MESFET non polarisé [KHEMIS09].

Si on applique une tension de drain positive « Vps > 0 » et une tension de
grille négative ou nulle « Vgs< 0 », on a un canal conducteur. Un courant « lpg »
circule entre le drain et la source. Si Vds devient de plus en plus positive, le champ
électrique a travers le canal augmente ainsi que la vitesse des électrons. La
distribution de tension a travers le canal aura pour conséquence une différence de
potentiel entre la grille et le canal sur la longueur de celui-ci. Ceci explique la
différence observée pour la profondeur de la zone de désertion le long du canal,
qui augmente vers le drain Figure v- 8. Si la tension Vg atteint la valeur « Vygt »

(tension de saturation), le régime de saturation apparait.

1A
—)

Vo
I | V> 0
[ 1
Z.C.E
W \ - N
ﬂ_::ﬁh_ ,"
Substrat 5-1

Figure V- 8 Zone de charge d’espace (Z.C.E) dans un MESFET non polarisé [KHEMIS09].
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L'augmentation de la tension « Vg » au-dela de « Vg, » n'affecte pas
I'évolution du courant de drain qui garde une valeur « Iy, » relativement
constante Figure V-9. Le modele généralement utilisé pour décrire la saturation du
courant « Ips » dans les FETs est celui de la formation d’une zone de pincement
dans le canal pres du drain. Dans cette zone, la densité de porteurs est tres faible.
L'augmentation de la tension « Vps » au-dela de « Vpe,: » fait déplacer le point de
pincement dans le canal vers la source. Le courant est transporté par les porteurs
qui circulent dans le canal entre la source et le point de pincement. Ces porteurs
sont ensuite injectés dans la zone de charge d’espace ou ils sont soumis a un

champ électrique favorable qui les diffuse vers I’électrode de drain.

I,, 4 Zone ohmique | Zone de saturation V.=V
s

=" Vgs=-Vp —s lds=0

= -

T
¥ ds

Figure V-9 Réseau typique des caractéristiques courant-tension d’un transistor FET [KHEMIS09].

V-6 HEMT
V-6-1 Structure générale

Le HEMT apparait comme une évolution majeure du MESFET. En effet, pour
contourner le probleme du transport dans un matériau dopé, est arrivé le HEMT
dans lequel le transport électronique s'effectue au voisinage d'une interface entre
un matériau a grand gap fortement dopé et un matériau a petit gap non
intentionnellement dopé. Cette interface est encore appelée "hétérojonction". La
présence de cette hétérojonction permet d'obtenir une importante densité de
porteurs dans le matériau intrinseque ou la mobilité et les vitesses électroniques

sont plus élevées [CHEVALIER99].
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Le but de la structure d’un transistor HEMT est de séparer les électrons
libres de la couche du semi-conducteur contenant les atomes donneurs ionisés et
de les faire circuler dans une couche du semi-conducteur non dopé. Cette
derniere ne contenant pas d’atomes donneurs ionisés, permet d’obtenir une

grande mobilité des porteurs.

Pour cela, un semi-conducteur a gap faible non dopé est mis en contact
avec un semi-conducteur a grand gap fortement dopé. Il faut cependant que les
deux semi-conducteurs mis en contact soit de tailles de maille cristalline assez
proche. Le « Gaxln,xP » est un matériau qui convient bien aux hétérojonctions. En
effet lors du contact du « InP a GaP », la variation de la constante de maille est

inférieure a 0,2 % alors que le gap de la structure de bande augmente de 66%.

Grille
Source Drain

InP dope N* N Ve

GalnP dopéN'grandgap @ @ @ @

GalnP non dopé grand gap
InP non dopé petitgap — -R—. —

N
Gaz d’'électrons a 2D {canal)

Substrat [nP non dopé

Figure V-10 Couche schématique d’un transistor HEMT [KHEMIS09]..

Le HEMT se compose, d’'un empilement de plusieurs couches semi-
conductrices Figure V-10. la premiére étape, une couche d’InP non dopé est
déposée sur le substrat semi-isolant ou le gaz d’électrons se forme. Ensuite, une
couche GalnP est déposée ayant une épaisseur de I'ordre de 0,1 um. Seul la partie
supérieure de cette couche est dopée en atomes donneurs. La partie inférieure
non dopée de la couche a une épaisseur trés fine de I'ordre de 5 nm. Une

électrode de grille métallique est déposée a la surface de la couche d’GalnP,
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La longueur de cette électrode est de quelques dixiemes de micrometres.
Les contacts des électrodes de drain et de source se font sur une couche d’InP

fortement dopée en atomes donneurs.

V-6-2 Principe de fonctionnement

Le principe de base du transistor HEMT consiste a mettre a profit les
propriétés de haute mobilité d'un gaz bidimensionnel d'électrons formé a
I'interface d'une hétérojonction. L'idée de base est de séparer spatialement les
électrons libres, des donneurs ionisés dont ils proviennent. Le canal actif est formé
a l'interface de I'InP et du GalnP (entre deux matériaux a petites et larges bandes
interdites). La couche donneuse n— GalnP fournit des électrons de conduction au
canal. Ces électrons libres tombent dans le plus bas état d'énergie disponible du
coté InP de I'hétérojonction. L'épaisseur de cette couche est de I'ordre de 100 A.
L'accumulation des électrons dans le canal InP et la présence des atomes
donneurs ionisés dans la couche GalnP séparée du canal par I'espaceur crée un
champ électrique transversal « E; ». La dispersion des électrons dans la couche InP
est empéchée par l'action du champ « E; » qui rameéne les électrons vers

l'interface.

La bande de conduction est représenté sous forme d’un puits de potentiel
dans lequel les électrons sont confinés. Ce systeme est connu sous le nom de gaz
bidimensionnel d'électrons (gaz 2D). Les électrons se déplacent librement a
I'interface de I'hétérojonction avec une énergie quantifiée selon la direction de la
croissance. La présence d'une discontinuité de la bande de conduction « AEc »
entre les deux matériaux GalnP et InP d'environ 0.237eV lorsque le taux
d'aluminium x est de 30% forme une barriere de potentiel a l'interface de
I'hétérojonction qui empéche le retour des électrons vers la couche donneuse. La
présence de I'espaceur réduit I'interaction Coulombienne entre les électrons et les
donneurs. L'épaisseur de cette couche est choisie de telle sorte que la mobilité

soit optimale tout en ayant une densité relativement importante de porteurs. La
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zone de confinement des électrons constitue le canal du transistor. Il est possible
donc de contrbler la densité de ces porteurs par l'intermédiaire de la tension
appliquée sur la grille. Lorsque la tension « Vgs » augmente, le puits de potentiel
devient de plus en plus profond, permettant a un nombre plus grand d’électrons

de diffuser dans le canal InP.

Comme pour les autres FETs, la tension Vg crée un champ électrique dans
le canal qui entraine les électrons de la source vers le drain, formant ainsi un
courant « lygs » (drain—source). Pour des tensions de grille suffisamment négatives,
la densité de porteurs dans le canal devient négligeable et aucun courant

significatif ne circule entre la source et le drain.

Le HEMT est alors considéré bloqué (trés peu de courant circule entre le
drain et la source). L’évolution du courant « l4 » en fonction de la tension « Vg »
et pour différentes valeurs de la tension de grille est sensiblement la méme que
pour le MESFET. De plus, un effet de saturation de courant intervient également
pour le HEMT. Il provient essentiellement de la saturation de la vitesse des
porteurs. Lorsque Vg, est suffisamment élevée ou la longueur géométrique de la
grille est suffisamment courte, la composante longitudinale (dans la direction
drain—source) du champ électrique dans la zone de quasi-pincement peut étre
suffisamment élevée pour que les porteurs atteignent leur vitesse de saturation.
Le courant de saturation est dans ce cas un courant sous champ électrique avec

une vitesse maximale.
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VI-1 Introduction
La conception d'un composant électronique requiert de nombreuses

réalisations technologiques, afin d'ajuster divers parametres. La simulation
numérique de tels dispositifs permet de s'affranchir des colts importants
engendrés par les multiples étapes, et de définir la structure optimale avant
['ultime réalisation. Toutefois, la méthode de Monte Carlo utilisée nécessite des
temps de calculs parfois prohibitifs. Ainsi que des ressources mémoire
relativement élevées. Nous proposons ici une parallélisation qui s'appuie sur les
spécificités de chaque étape du processus, afin de conserver une charge de travail
équilibrée sur I'ensemble des processeurs, sans faire appel a une procédure de
rééquilibrage dynamique. Nous constatons que, lorsque les conditions (algorithme
efficace pour la résolution de I'équation de Poisson, nombre « raisonnable «de

processeurs) sont réunies, I'accélération mesurée est appréciable.

La difficulté de définir la structure optimale d'un composant adapté a une
application spécifique réside dans le fait qu'un grand nombre de parameétres sont
a prendre en compte. Essayer toutes les combinaisons ou presque nécessite de
passer par autant de réalisations technologiques. Processus complexes. Longs et
co(teux. Afin de réduire au minimum les codts, les différentes configurations sont
simulées numériqguement par des méthodes appropriées. La méthode de Monte
Carlo est l'une des rares méthodes offrant la possibilité de reproduire quasi
fidelement les divers phénomenes microscopiques résidant dans les matériaux
semi-conducteurs. Pour cela, elle s'appuie directement sur les particules circulant
dans la structure du composant, dont elle reproduit le comportement au cours du

temps.

L'analyse du processus de simulation indique que ['utilisation du
parallélisme peut remédier a ce probleme, en distribuant les données ou les

taches sur un ensemble de processeurs. L'enjeu est non seulement de réduire le
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temps de simulation d'un facteur appréciable, mais également de garder un

équilibre dans la charge de travail attribuée a chaque processeur.

VI-2 Les méthodes de Monte Carlo
Les méthodes de Monte Carlo tirent leur nom du fait qu'elles Font appel a

des nombres aléatoires pour résoudre un probleme, el leur développement
systématique date de 1944 [HAM 67]. Ce sont des méthodes de nature statistique,
qui constituent un outil mathématique tres général, dont le champ d'application
est tres vaste; les problémes résolus sont, entre autres: intégration d'équation

différentielle, mécanique des fluides, mathématiques financieres ...

Pour chaque application, ou suivant la nature du probleme envisagé, la
méthode de Monte Carlo employée a ses propres caractéristiques; le « seul »
point commun entre ces variantes est |'utilisation de nombres aléatoires pour
décrire le caractere stochastique des phénoménes ou pour résoudre des
problemes plus complexes, ne pouvant étre traités directement de maniere

efficace.

Les résultats obtenus par une méthode Monte Carlo sont exacts au sens
statistique, c'est-a-dire qu'ils présentent une certaine incertitude qui diminue avec

I'augmentation de la taille des échantillons considérés.

La forme actuelle de la méthode de Monte Carlo appliquée au transport de
particules est due a Fermi. von Neumann et Ulam, qui I'ont développée pour le
transport de neutrons [HAM 67). Elle s'appuie sur la simulation du déplacement
aléatoire de particules soumises a des lois de probabilités résultant de
mécanismes microscopique. Cette méthode fait partie des algorithmes dits
Particle-In-Cell (PIC), auxquels ont été adjoints des événements aléatoires, appelés
collisions ou interactions. Lors d'un processus PIC, les particules simulées évoluent

dans un milieu ou régne un champ de forces, qui a une influence sur leur
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mouvement. Ce milieu est discrétisé en cellules; a chacune d'elles, on affecte un

nombre variable de particules et on associe un champ propre.

VI-3 Application des méthodes de Monte Carlo aux semi-conducteurs

En utilisant la technique d’ensemble Monte Carlo EMC la simulation de chaque

structure doit passer par les étapes suivant :

4+ Configurez la géométrie et la discrétisation schéma: deux paramétres
jouant un réle important dans le choix du pas de temps et la taille de la grille sont
la fréquence de plasma et la longueur de Debye.

+ affectation de charge : la charge de chaque particule est affectée a un point
de maillage particulier. Comme il n'est pas possible de simuler tous les électrons
présents dans un dispositif réel, chaque particule simulée représente un nuage
d'électrons dans le but de courants d'estimation, chargé, et des distributions de
champ. Pour toutes autres fins, chaque particule porte sa charge élémentaire e. La
charge de dopage est également ajoutée a la maille en fonction de sa distribution.

4 |'équation de Poisson : une solution potentielle est résolue pour déterminer
le potentiel électrostatique au niveau des points de maillage. Dans le cadre de
simulations CEM, une méthode des différences finies est généralement utilisée.

4 Vols libres: Chaque particule, désormais traitée comme un électron
individuel, subit la séquence MC norme de diffusions et vols libres, sous réserve
de champ local préalablement déterminée a partir de la une solution de I'équation
de Poisson. La séquence MC est arrétée a des horaires fixes, lorsque le champ est
ajusté suivant les étapes décrites ci-dessus. La description du probléme est
complétée par la mise en conditions initiales et aux limites. Les conditions initiales
ne sont pas si importantes, car seul le résultat de I'état d'équilibre auto-cohérent
est généralement retenu. Conditions aux limites sont la place cruciale, en

particulier dans les dispositifs submicroniques, ou les propriétés de contact
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influencent considérablement I'ensemble du comportement du dispositif
[GuenB14].

Avant d'aborder le processus de simulation en lui-méme, il est nécessaire
de présenter les dispositifs étudiés ainsi que les divers modeles applicables a leur
simulation, et de montrer quel est l'intérét d'utiliser une méthode de Monte

Carlo.

VI-3-1 Transistors a effet de champ

La géométrie de ces composants est représentée partie gauche de la Figure
VI- 1. Elle comporte essentiellement trois contacts déposés sur un « empilement »
de plusieurs couches de matériaux semi-conducteurs plus ou moins dopés, ayant
chacune un réle bien défini; le tout repose sur un substrat isolant servant de «

bases » mécanique au dispositif.

drain
v

f!l"\.

Figure VI- 1 Structure d'un transistor a effet de champ MESFET [FabienB]
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Figure VI- 2 fonctionnement d’un MESFET [FabienB]
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Le principe de fonctionnement repose sur |'application d'un signal d’entrée
sur la grille. Modulant la circulation des porteurs entre la source et le drain,
déplacement qui a essentiellement lieu dans une couche appelée canal. Par
exemple: Pour un transistor MESFET (MEtal-semiconductor Field Effect
Transistory), dont la zone active comporte uniquement un canal, I'action du signal
de grille crée une zone déserte sous ce contact et permet de faire varier la section
du canal: cette variation influe directement sur I'évolution du courant mesuré en

sortie la figure VI.2.

VI-3-2 Different models de simulation

La simulation de dispositifs semi-conducteurs se situe entre la simulation de
processus technologiques et la simulation de circuits, qui requiert les
caractéristiques des composants mis en jeu, obtenues soit par mesures physiques
apres leur réalisation technologique. Soit a la suite de simulations de leur

représentant numérique.

Les différentes techniques disponibles peuvent étre classées par rapport a
leur sophistication ou par rapport a la taille des dispositifs qu'elles sont capables
de simuler correctement, selon I'ordre défini par la Figure VI- 3: elles vont du
simple modele analytique aux simulations du type Monte Carlo. Plus le modele est
a un rang élevé dans |'échelle, plus le rendu de la physique du composant est

fidele a la réalité.
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Figure VI- 3 Hiérarchie des modeéles de simulations pour les composants semi-conducteurs
Nous nous intéressons essentiellement aux trois modeles les plus utilisés
pour la définition des caractéristiques d'un dispositif semi-conducteur: les

modeles dérive-diffusion, hydrodynamique et Monte Carlo.

VI-3-3 Intéréts du modele Monte Carlo

Les trois modeles considérés s'appuient tous sur |I'équation de transport de
Boltzmann, qui régit le transport de charges. Les modeles macroscopiques, que
sont les modeles dérive-diffusion et hydrodynamique, résolvent directement des
équations générales découlant de cette équation (équations de continuité et de

densité du courant, par exemple).

Toutefois, bien que leur vitesse d'exécution soit satisfaisante, ces modeles
macroscopiques présentent un inconvénient majeur par rapport aux modeles
particulaires : ils ne rendent pas bien compte des phénomenes gouvernant le
fonctionnement des composants, des que leur taille passe sous la barre du micron
(structures dites submicroniques). Dans ce cas, des champs électriques intenses
regnent dans la structure et varient énormément sur de courtes distances, ce qui
a des conséquences non négligeables sur le transport des porteurs. Or, ces effets
non-stationnaires et non-homogenes ne sont pas pris en compte dans les modeles
macroscopiques; selon les cas, les conséquences en sont une surestimation ou

sous-estimation importante des résultats.
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Ce que ne parviennent pas a montrer les méthodes macroscopiques, les
modeles particulaires comme la simulation Monte Carlo le réalisent tres bien. Par
exemple, celle-ci fournit de maniére «indirecte » une solution exacte de
I'équation de Boltzmann, au sens statistique. Cependant, afin que les résultats
soient les plus précis possibles, il est nécessaire de simuler un grand nombre
d'échantillons; dans le cas de la simulation de particules, l'incertitude évolue avec
I'inverse de la racine carrée du nombre de particules. Ainsi, la vision fine du
fonctionnement des dispositifs, qui en résulte, se fait au prix de |'accroissement
des besoins en mémoire et en puissance de calcul, et de temps d'exécution

prohibitifs.

Le but de la simulation de composants semi-conducteurs par la méthode de
Monte Carlo est d'obtenir, a I'aide de phénomenes microscopiques, a la fois les
aspects physiques du fonctionnement des dispositifs, et les caractéristiques
électriques macroscopiques, telles que, par exemple, le réseau de caractéristiques

courant-tension.

VI-3-4 Processus de simulation

La méthode de simulation employée consiste a suivre, au cours du temps
(pendant quelques dizaines de picosecondes 10" s), les évolutions de particules
représentatives de la population électronique (au nombre de quelques dizaines de
milliers) dans les diverses couches de matériaux constituant le composant.
L'histoire de chacune de ces particules est constituée de séquences de vol libre
sous l'effet du champ électrique local, entrecoupées d'interactions de la particule
avec le réseau cristallin; ces interactions sont des phénomenes aléatoires liés a la
nature des matériaux semi-conducteurs, qui modifient la trajectoire des
particules. Ce déplacement des particules, sous l'effet combiné vol libre-

interactions, modifie la densité locale de charges, et, en conséquence, modifie les
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champs électriques, qu'il est alors nécessaire de réactualiser régulierement par la

résolution de I'équation de Poisson.

VI-3-4-1) Equation de poisson et Champ de distribution
La simulation de dispositifs semi-conducteurs par des techniques Monte

Carlo nécessite la solution de I'équation de Poisson pour obtenir la distribution
spatiale du potentiel et de champ électrique. Simulations MC évitent un grand
nombre de limitations qui affectent les techniques plus conventionnelles basées
sur des équations dérive-diffusion, quand les dimensions submicroniques sont
considérés. Cependant, une solution exacte de |'équation de Poisson doit étre

prévue, afin de garantir le traitement approprié de la dynamique de particules.

VI-3-4-2) Organigramme général de la simulation
L'intervalle d'observation est discrétisé en un grand nombre de pas de

temps, de durée égale et trés courte (de I'ordre du femto seconde 107 s).
L'algorithme de simulation est alors constitué d'une boucle sur le temps, ou
chaque itération comporte quatre étapes: dans la premiere (partie Monte Carlo),
toutes les particules sont déplacées sous l'effet des champs électriques locaux,
puis la densité de charge p(x,y) est calculée; la troisieme étape (partie Poisson)

consiste a déterminer le potentiels ¢ (x, y) par résolution de I'équation de Poisson

p(x,y)
&

Ou & Permittivité du matériau ; enfin, les champs électriques sont
réactualisés par dérivation des potentiels obtenus: E(x,y) = —grad ¢(x,y).
Nous présentons dans la
Figure VI- 4 I'organigramme de ces quatre étapes a l'intérieur de la boucle

temporelle, le tout constituant un simulateur autocohérent.
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.

Densité de charge +

RESULTATS

Figure VI- 4 Organigramme général de I'algorithme de la simulation des dispositifs

La partie Monte Carlo s'occupe donc de la dynamique de I'ensemble des
particules (vols libres et effets des interactions) pendant la durée d'un pas de
temps, qui correspond a une partie d'un vol libre effectif; a la suite de celle-ci, la
probabilité d'apparition de chaque interaction est déterminée en fonction de
I'état de la particule considérée, et le choix de I|'éventuelle perturbation a
appliquer est réalisé par le tirage d'un nombre aléatoire. Par ailleurs, il est
nécessaire de tenir compte des limites géométriques liées a la structure du
composant: lors de la rencontre avec une surface libre, les particules subissent
une réflexion spéculaire, afin de rester confinées a l'intérieur de la structure; par
contre elles peuvent en sortir aux niveaux des contacts. L'entrée de particules
supplémentaires permet de garantir la neutralité électrique de zones situées sous

les contacts source et drain, appelées zones ohmiques.

Quant a la partie Poisson, elle permet de mettre a jour les champs
électriques en chaque point de la structure, a la fin de chaque pas. L'utilisation de
la méthode des différences finies [PER83] implique une discrétisation
géométrique, par le plaguage d'un maillage de cellules régulieres et rectangulaires
sur la structure du composant. En chaque point de ce maillage, I'équation de

Poisson discrete relie la densité de charge p et le potentiel ¢ selon:

Pisrj + Picrj + @(@pjir +0ijo1) =21+ @)@, ; = 2 Pij
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2
Avec a = (Z—;) dx et dy étant les dimensions d'une cellule. La densité est

déterminée une fois toutes les particules assignées entierement a la cellule la plus
proche ou réparties entre les cellules voisines. La résolution du systéme ainsi
défini peut étre réalisée par des méthodes directes telles que FACR (Fourier
Analysis and Cyclic Reduction), ou des processus itératifs tels que SOR (Successive

Over-Relaxation ou multigrille [DES 98].
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VII-1 Introduction
L'étude du transport d'électron en semi-conducteurs aux champs

électriques élevés a atteint une étape importante en dernieres années. De nos
jours le modele microscopique de transport basé sur la méthode de Monte Carlo
semble étre efficace et adéquat pour étudier les caractéristiques de transport
électronique dans les matériaux et dispositifs semi-conducteur. En cette these
nous traitons le transport d'électron en matériau d'InP et de GalnP qui peut étre
utilisé dans la conception et I'analyse de  performance des dispositifs
électroniques en diverse condition

En raison de mobilité élevée et de vitesse élevée de saturation, I'InP est
devenu un matériel attrayant pour les dispositifs électroniques de performance
supérieure parmi les semi-conducteurs lll phosphates. Par conséquent I'étude du
transport d'électron dans le groupe Ill phosphates est nécessaire. Le GaP possede
un gap de bande indirect de 2,45 eV a la température ambiante tandis que I'InP et
le GalnP ont des gaps de bandes directes environ 1,3 eV et 1,9 eV,
respectivement.

Dans cette these, les propriétés de transport en matériaux du groupe IllI-
phosphates dans la gamme appliquée de champ électrique de 0 a 60kV/cm seront
discutées.les grandeurs physiques tel-que la densité des électrons, la vitesse de
dérive, I'énergie moyenne, le champ électrique, et le potentiel électrostatique
seront présentés et constaté pour les dispositifs DIODES et MESFET au profit des
composants Sl, GaAs et le GalnP ou une comparaison des résultats est effectuée.

VII-2 Les propriétés de transport en matériaux GalnP

L'alliage ternaire GalnP fait, a |'heure actuelle, I'objet de plusieurs
investigations a cause de son avantage tres intéressant dans I'électronique et
I'optoélectronique. Le GaP, I'InP et leurs alliages, peuvent étre décrite par le
modeéle qui considere trois valléesl, L et X quasi paraboliques, et qui est suffisant

pour décrire le comportement électrique des composés. Pour calculer le transport
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électronique dans ce ternaire, nous utilisons la méthode de simulation Monte
Carlo en tenant compte a peu pres de tous les mécanismes de diffusion dans les
alliages

Les propriétés de transport des champs élevés dans ces matériaux sont
dominées par les effets de structure de bande, c.-a-d., le transfert d'électron aux
vallées satellites de la bande de conduction, qui menent a un pic et a une
diminution de la vitesse de dérive avec l'augmentation du champ électrique
[Arabshahi08]. Ici, le pic de vitesse de dérive est caractérisé en termes
d'expression analytique.

Dans le présent chapitre, nous allons présenter une série d'applications de
la méthode de Monte Carlo pour la simulation de dispositifs spécifiques. Car les
premiers pas vers le développement de dispositifs semi-conducteurs pour la
microélectronique ont été fondés sur les semi-conducteurs (Si et Ge), GaAs et

d'autres matériaux polaires ont été congus par la suite.
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Figure VII- 1 Vitesse de dérive en fonction du champ électrique a 300K

Pour GalnP et InP Monte Carlo [MASSOU11]

La Figure VII- 1 montre la caractéristique vitesse-champ en matériaux InP et
GagsolngsoP a température ambiante, une concentration de dopage de

101cm ™2 avec un champ électrique appliqué sur I'un des axes cubiques. A partir

121



APPLICATIONS Chapitre VII

de la courbe (caractéristique de vitesse-champ), nous pouvons extraire les valeurs
de pic pour I'InP et le GagsolngseP a environ 2.107cms™t et 1,15.107cms™*
respectivement. Cette courbe vitesse-champ précisément présente une
diminution de la vitesse d'électron, quand le champ électrique augmente au-
dessus de la valeur- seuil. Cet effet est di au transfert des électrons a partir de la
vallée centrale I avec un état d'énergie bas et d’'une mobilité élevée a une plus
haute vallée avec I'état d'énergie élevée et d’'une mobilité basse.

La Figure VII- 2 présente la réponse transitoire d'électrons dans un alliage
GalnP, La survitesse initialement augmente plus rapidement avec |I'augmentation
de champ électrique en raison de la faible masse effective de la vallée gamma.
Pour un champ électrique inférieur au champ critique (<10 kV/cm), I'effet de
survitesse est inexistant (ou énormément faible) donc il n’est pas observable dans

I"alliage GalnP
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Figure VII- 2 La vitesse des électrons de dérive en fonction Du temps pour différentes

valeurs de champ [MASSOU11]

A partir de 15 kV/cm jusqu’a 50 kV/cm, les vitesses commencent a
présenter un pic. Ce pic, pour le champ 15kV/cm, est de 1,7 * 10’ cms ™1 pour un
temps de 315fs. Pour le champ 50kV/cm, la vitesse maximale est de 2,45 *

10’ cms ™! pour un temps de 108fs [MASSOU11].
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La Figure VII- 3 illustre la vitesse moyenne des électrons dans GalnP en
fonction de la distance. Nous constatons que, pour le champ appliqué de 1500 a
5000 kVm™, la vitesse moyenne des électrons atteint des valeurs de survitesse trés
rapidement. Il est suggéré que dans GalnP la valeur 1000 kVm™ est le champ
critique pour l'apparition de survitesse. Comme mentionné ci-dessus, 1000 kvm™
correspond également a un pic dans la caractéristique de vitesse-champ. Pour la
valeur du champ électrique de 50 kV/cm, la vitesse atteint 2.45x10" cm.s’ au

bout de 108 fs avec une distance parcourus 67 nm.
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Figure VII- 3 Vitesse de dérive d’électron en fonction de distance [MASSOU11]
VII-3 Diode n* -n- n™:
Nous commencons la présentation d'exemples spécifiques de simulation
MC de dispositifs semi-conducteurs a partir d’'une structure (diode). La simulation
de ces structures est simple dans le sens ou elle peut étre réduite a une
description d'une dimension. Néanmoins, la simulation peut nous apporter de
nombreuses informations utiles sur les propriétés de transport des structures plus

complexes.
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La structure générale d'une diode n' -n- n’ est représentée sur la
Figure VII- 4. Les régions fortement dopées agissent comme cathode et anode, Des

homojonctions abruptes sont supposées pour plus de simplicité.

L1 LC L2

Figure VII- 4: Diode (Si) n*-n-n"

Donc une série de résultats MC spécifiques pour une diode submicronique
(Si), avec une couche active (Np =2x10"°cm™) de longueur 400 nm entouré par des
régions dopées a Np =5x10""cm™, sont présentées dans la figure ci dessous. La
température du réseau est de 300 K et la tension d'anode V, est de 1V. Plusieurs
observations sont a remarqué. La densité des électrons libres

Figure VII- 5 montre que les électrons diffusent a partir des régions dopées
dans la couche intrinséque. Le dipdle de la charge sur les deux interfaces induit un
champ qui s'oppose a cette tendance. Lorsqu'une tension est appliquée a la

structure, le potentiel diminue a l'intérieur de la couche intrinséque

Figure vil- 6
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diode potenfig at 5.5 ps
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Figure VII- 6 Potentiel électrostatique
Un champ électrique tres élevé est trouvé Figure VII- 7, a proximité de
I'anode. Les Porteurs qui pénetrent dans la couche active surmonte la petite
barriere de potentiel a la cathode sont accélérés quasi balistiquement a environ la
moitié de la région intrinseque. En conséquence, la vitesse moyenne des électrons

(dans la direction x) augmente jusqu'a une valeur de I'ordre de 10’cm / sec.
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Figure VII- 7 Champ électrique
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La diminution suivante Figure VII- 8 est due a un transfert d'électrons dans
les vallées de satellite, et de la rétrodiffusion de la couche anode n* (causée par la
diffusion d'impuretés). Elévation de la température, produit une réduction de la
vitesse maximale dans la couche active, en raison d'une diffusion renforcée.

L'énergie moyenne des porteurs augmente lors du passage de la source a

I'extrémité de drain du canal figure VII-9.
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12 T T T T T T T T T 1141 i
WoA00 4 M =
20000 ] " gkl u
b |
&0000 f ||
. x i
2 £ ke
H £40000
£ =3
o
=20000 4 '
) I — I
-2040040 4 \‘
j 7 -a0ilfon 5
| . . . . .
o} 0z 04 08 0.8 1
-2 1 1 1 1 1 1 1 1 1
/] 01 0.2 03 04 035 0.6 0 0.8 s 1 X -42800.3
micron
Figure VII- 8 vitesse de dérive
diode edzctron energy &t 5.5 ps
016 T T T T T T T T T 0156733
f
ﬁ?}a '
0.4 & .
o
[ ¢ 1
¢ |
izt F | g =
i
o
& m -
7 T
ot / | 4 2
& | g
3 @ H
@ | 3
Q0B o o i b
i =D
@ |
| -
006 I:'?%J I i
' &
b
0O e, Ry, |
i - i
¥ 9
C.D2 1 1 1 1 1 1 1 1 1
01 02 0.3 04 05 06 07 03 09 1 * X
micron 00257452

Figure VII- 9 I'énergie moyenne

126



APPLICATIONS Chapitre VII

En comparant nos résultats a ceux du simulateur Multi-group-WENO
[GALO5], [TOM93] et [SAYA10], nous pouvons dire qu’il existe une bonne
concordance sur toute la gamme entiere de distance x

L'augmentation de la longueur de la couche active réduit également les
vitesses des électrons, puisque le mouvement des porteurs se déplace de quasi-
balistique a des conditions dominées par des collisions.

Un des points importants dans la simulation MC de structures
submicroniques concerne le réle des conditions aux limites. Dans la situation
présentée dans les figures précédentes, le champ électrique diminue rapidement
(dans une longueur de quelques centaines A°) que nous entrons dans la région
dopée. Les Porteurs sont alors en équilibre thermique aux deux extrémités du

domaine de la simulation.

VII-4 : DISPOSITIFS MESFETS
VII-4-1 MESFET SI (simple polarisation)

source gate drain

rigure vi- 10 MESFET (Si)
Le MESFET Si Figure VII- 10 a été pris comme un prototype pour l'illustration
du simulateur de dispositifs Monté Carlo que nous avons développé. Le choix a été

suggéré par le fait que le modele physique est assez simple.
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Les tensions de polarisation appliquées sont Vg=-0.1v, Vp=0.25v. Pour la
concentration de dopage de drain est identique a celui de la source

n*=Np=Ns=3.10m" par contre celle de la grille est n = 10m™

Les complications surviennent si on essaie de rendre compte correctement
de la présence de contacts. Il devrait étre déja clair que la simulation des contacts
ohmiques et d'injection est l'une des problemes majeurs des simulations. La
condition de la neutralité de charge (nombre de porteurs libres toujours égal a la
charge fixe) sur la couche de la cellule adjacente aux contacts a été supposé de

reproduire avec précision le contact ohmique idéal aux électrodes source et drain.

La barriere de Schottky sur la grille a été simulée en appliquant simplement
sur la grille un potentiel égal a la hauteur de la barriére de cette interface métal-
semi-conducteurs caractéristique. Bien que pas tout a fait satisfaisante, cette
prescription a toujours été largement utilisé dans les simulations de périphériques
MC
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Plusieurs simulations de MESFET ont été présentées apres les travaux de
Hockney al. Du point de vue physique, les différentes simulations peuvent étre
divisées en deux groupes, selon le modéle utilisé (deux ou trois modeéle de la
vallée, ou le diagramme de bande compléte). Les mécanismes de diffusion sont
également pris en compte, et comprennent des interactions intervalles non-
équivalents (I'>X ou 'L les deux model de vallée, I'—L, L&X, I'<X pour les
trois model de vallée), les interactions intervalles équivalents (I'~ I', L<L,

X«+>X) et interaction optique polaire et des diffusions de phonons acoustiques.

Pour les deux premiers aspects de la Figure VII- 11 qui représentent la densité
des électrons dans le MESFET Si, nous observons formellement une région de
déplétion sous la grille due a I'application des tensions de drain, source et aux
forts champs électriques qui repoussent les porteurs de charges de cette région.
Pour ce qui est du troisieme et quatrieme aspect toujours de la méme figure nous
apercevons la composante longitudinale de la vitesse de dérive des électrons.

Dans la région active, les électrons sont accélérés par les forts champs
électriques et gagnent de I’énergie, menant ses électrons a l'interface n-n* du
drain a une énergie maximale. Au contact du drain, I’énergie moyenne continue a
diminuer. Ceci est provoqué par le fait que les électrons perdent leurs énergies a
cause de plusieurs phénomenes de diffusions. L'énergie moyenne des porteurs
augmente lors du passage de la source a lI'extrémité de drain du canal. Plupart des
événements de diffusion de phonons se produit lors de la premiere moitié du

canal.

VII-4-2 MESFET GalnP et GaAs (simple polarisation)

Dans ce paragraphe, nous présentons des résultats de la simulation des
dispositifs GalnP a droite et le GaAs qui est a gauche) Figure VII-123, avec une
longueur de grille 25nm entouré par des régions de dopage de source et drain (n*

=2x10”m>), la Figure VII-132 La température du réseau est de 300 K et en tenant
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des tensions de polarisation simple comme suit V4= 1v, Vg=-0.1v et Vs=0v.

source (ate drain

Figure VII- 142 Modéle d’'un MESFET utilisé pour le GaInP et GaAs

La densité des électrons, la vitesse de dérive, I'’énergie moyenne, le champ
électrique se sont les principes de transport les plus important, illustrés dans la
Figure Vil- 1613 pendant un temps de 10 picosecondes. Nous pouvons dire que c’est
le méme comportement de la densité des électrons examiné dans le «SI»

découle pour le « GaAs » et le « GalnP ».
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Apres une comparaison de la vitesse de dérive ainsi I’énergie moyenne des
dispositifs étudiés auparavant et Comme il est bien illustré sur
les Figures VII-(153-14-15) nous remarquons que le GalnP présente une vitesse et une
énergie qui sont légerement supérieur a celles du GaAs et ceci pour plusieurs
longueurs de grilles nous observons facilement que I'augmentation de la longueur
de la couche active réduit les vitesses des électrons ainsi que I’énergie moyenne,
puisque le mouvement des porteurs se déplace de quasi-balistique a des

conditions dominées par des collisions.

200000 4
» )
E E
ey =
£ 100000 - &
< o
o o 100000 -
= -
| = =
o o
o o
. o
IT] 1w}
04 0-
20 40 60 " 20 40 60
Distance, x (nm) Distance, x (nm)
- b- vitesse de dérive
0.5
% 04 s
] ]
| i
0.2 - 02
20 ' 40 ' B0 ' ' 20 ' 4an ' B0
Distance, x (nm) Distance, x (nm)

c - énergie moyenne

Figure VII- 163 : Densités des électrons (a), vitesse de dérive (b), , I'énergie moyenne(c) dans les dispositifs
GaAs (a gauche) et le GalnP (a droite)

« Avec une longueur de grille 25nm »
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Figure VII- 185 Comparaison de la vitesse et |'énergie entre SlI, GalnP et GaAs

« Avec une longueur de grille 15nm »

VII-4-3 GalnP : pour différentes valeurs de Vg

Source Gate Drain

N\

channel depletion region

semi-insulating substrate

Figure VII- 196 MESFET (GalnP)
Les propriétés du canal MESFET (GalnP) ont été étudiées en utilisant
Figure VII- 196 (Gate Length L; = 25nm, la longueur de source / drain L (S/D) = 25 nm,
I'épaisseur du canal T. = 20 nm). Les régions de source et de drain sont fortement
dopées, et la grille est auto-alignée. Le modele de transport utilisé dans la

simulation est diffusive. Les profils de champ électrique E, V la vitesse moyenne et
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latérale concentration N en fonction de la distance (x) de la source sont
représentés sur les figures (17 a 21)

Figure VII- 7: représente le schéma de la bande de conduction pour le
dispositif MESFET InGaP de source / drain de dopage de 2 x10”m™ et une couche
active 1 x10%m’ L= 25nm pour divers polarisations de grille (Vg=0v ~ -1v),
obtenue par des simulations modele-diffusive. Le tracé le plus bas montre le
début de la source d'épuisement, ou le haut-de-la-barriere est poussé pres du
bord de la source de la bande de conduction. La source ne peut pas fournir plus de

charge si la tension de grille est encore accrue.

1.5 T T T T T T T
'ConductionBandvsx (3).bd' ——

f(x)

0.5

-0.5

Bande de Conduction, (v}
L}

1.5 I 1 1 I I 1 1
0 10 20 30 40 50 60 70 80

Distance X, (nm)

Figure VII- 17 Diagramme de bande de conduction le long de la direction de transport

Obtenu a partir d’'une simulation de diffusion de dérive d'un MESFET GalnP
A canal court avec une polarisation de drain et diverses polarisation de grille pour

Un dopage source / drain Ngp = 2x10% /cm3.

D'autre part, GalnP MESFET ne possede pas un champ électrique intégré a
I'intérieur de la région source cela est clairement illustré a la Figure ViI- 8, et la
densité d'électrons dans le cas présent est augmentée en raison du transport des

porteurs qui est lent et donc I'accumulation des porteurs

137



APPLICATIONS Chapitre VII
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Figure VII- 18 Le champ électrique moyen en fonction de la distance
Figure VII- 19: indique deux régions de concentration qui varient rapidement.
La premiére est entre la source et la grille et la seconde est entre la grille et le
drain. On observe également que, la densité d'électrons se réduit a zéro le long de
la grille. Il existe une région de barriere pres de |'extrémité de source du canal.
Cette barriere détermine la quantité d'électrons qui entrent dans le canal. Sa

hauteur est modulée par la polarisation de grille

Je+32

2e+32 H

Electron Denstiy (fma3)

Te+32 &

] " T T T
20 40

Distance, x (nm)

Figure VII- 19 densité des électrons en fonction des profiles de distance pour le Mesfet
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Dans la Figure VII- 20: aucun champ électrique n’est présent dans la source de
la conception classique. La densité d'électrons correspondant est donc
considérablement diminuée en raison de la présence d'une composante de vitesse
de dérive entre la région de source et la couche active (canal). A proximité de
drain la vitesse présente une forte diminution, en raison de I'accumulation des L-

vallée électrons lents dans cette région.

200000 +

100000 +

Electron Velocity (m/s)

Distance, x (nm)

Figure VII- 20 la Vitesse des électrons en fonction de distance
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Une accumulation importante d'électrons est également présente pres de
la source, causée par le débordement d'électrons a partir de la région dopée Figure
Vil- 20. Une telle concentration élevée équilibre la vitesse relativement faible

d'électrons pour maintenir le courant large de drain du dispositif.

0.8

)

o
P
1

Electron Energy (eV

0.2 H

Distance, x (nm)

Figure VII- 20 Energie des électrons en fonction de distance

VII-5 Conclusion:
Comme nous l'avons souligné tout au long de cette these, toutes les

méthodes sont basées sur | équation de transport de Boltzmann.

La Méthode Monté Carlo se trouve sur un niveau toujours plus élevé, car
elle fournit (méme dans des conditions non-homogeénes, non stationnaires) une
solution exacte de I'équation de Boltzmann. Elle décrit correctement les effets non
locaux. Malheureusement, la complexité et le colt de chaque approche est
inversement proportionnelle a I'amélioration du modeéle physique dont-il est basé.
L'utilisation d'une approche ou d'une autre dépend donc du dispositif spécifique a

['étude.

En conclusion, nous avons montré que la simulation Monte Carlo de
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dispositifs semi-conducteurs a fait des progres considérables au cours des
dernieres années, et est aujourd'hui un outil tres précieux dans le domaine de la
modélisation des dispositifs. En outre, la discussion présentée au paragraphe
précédent indique que MC est la meilleure technique pour étudier des situations
ou les effets non stationnaires sont importants (comme par exemple dans les
dispositifs submicroniques). Il est sGr de s'attendre a ce que, la tendance vers la
miniaturisation des dispositifs continuera a l'avenir, et les simulateurs de MC

étendre progressivement leur applicabilité.

Le succes de MC dans la modélisation du dispositif dépendra en définitive
du compromis entre deux tendances, |'une a utiliser des modeles tres sophistiqués
physiques (qui conduisent a des préparations trés colteuse, mais des simulations
tres précises), l'autre a s'appuyer sur des modeles simplifiés, sacrifiant un peu de
précision pour une réduction de la complexité et du colt de l'algorithme. Le long
de cette ligne, il sera extrémement utile de pouvoir combiner différentes

méthodes, afin d'exploiter pleinement le potentiel de chaque approche.

Les simulateurs utilisant 3 modeles de la vallée sont certainement a
privilégier, méme si les différences entre les deux modeles ne sont importantes
que dans la présence de champs électriques élevés (210 KV/cm). Probablement
plus importants sont les valeurs des constantes de couplage et la séparation de la
vallée, qui influent fortement sur les propriétés de transport de GalnP et les

résultats de la simulation.

Les détails de ce travail particulier et d'autres documents intéressants

peuvent étre trouvés dans les références
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Comme une derniere remarque, nous espérons que cette these sera utile a
toute I'’équipe entrant dans le domaine de la simulation des Composants, et une
incitation a ceux qui sont encore sceptique sur la capacité de la simulation MC

pour faire face a des dispositifs réels.
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CONCLUSION GENERALE

Cette theése s'est donnée pour objectif d'élaborer un simulateur
tridimensionnel des composants a semi-conducteur de tailles submicroniques.
Nous avons utilisé une approche différente pour résoudre I'équation de transport
de Boltzmann qui régit le phénomene de transport de charges dans un matériau
semi-conducteur. Il s’agit de l'approche stochastique par le modele de Monte-
Carlo.

.Nous avons montré qu’en champ faible, I'électron est en vallée centrale.
Pendant les phases de vol libre, il est fortement accéléré sous I'effet du champ
électrique a cause de la faible valeur de sa masse effective. Cette accélération
ainsi que la forte anisotropie qui caractérise les interactions optiques polaires
prédominantes contribuent a ce que la mobilité soit élevée en champ faible.

Quand le champ devient assez élevé, I'électron peut transférer et peupler

les vallées latérales. En effet, les électrons sont littéralement propulsés en masse
vers les énergies élevées ou ils acquierent de fortes vitesses.
Il leur devient alors possible de transférer vers les vallées latérales. Mais a cause
de la valeur de la probabilité de transfert qui limite a chaque pas le nombre des
électrons transférant effectivement, ils restent en vallée centrale une fraction
importante d’électrons légers rapidement portés a des vitesses de plus en plus
élevées.

Ce processus est responsable du phénomene de “survitesse” qui apparait
de facon transitoire et pendant lequel la vitesse moyenne de I'ensemble des
électrons peut prendre des valeurs largement supérieures a la vitesse en régime
stationnaire. Quand le champ est fort, I'électron séjourne en vallées hautes la
plupart du temps ; sa vitesse en fonction du champ diminue lentement vers une

vitesse de saturation qui ne dépond que de I'énergie du phonon intervallée
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équivalente échangé dans la vallée les plus hautes ou |'électron séjourne
constamment.

L'amplitude de ce phénomene de survitesse détermine les performances en
fréquence et en puissance de composants réalisés a partir de ce matériau étudié,
et conditionnée par le temps de transfert des électrons sur une distance donnée.
Nous avons étudié I'effet de la température sur les parametres de transport. Nous
avons travaillé avec des températures de réseau comprises entre 100 et 900
Nous avons montré que le comportement des porteurs est assez différent selon la
température du réseau.

Dans le cadre de I'application de la Simulation Monte Carlo a la simulation
des dispositifs, on a réalisé trois types de simulations unidimensionnel (cas des
diodes), bidimensionnel et tridimensionnel (cas des transistors MESFET).

Les prédictions de notre simulateur sont maintenant tout a fait réalistes. La
confrontation systématique entre théorie et expérience, menée tout au long du
processus de réalisation d’'un composant, permet d’inclure dans la simulation la
géométrie réelle ainsi que la distribution des charges sur les surfaces. Ces données
ont un impact déterminant sur les caractéristiques électriques et leur
connaissance permet un excellent accord entre la simulation et les mesures.

Donc un des principaux avantages de ces méthodes basées sur la Monte
Carlo 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 a l'infini. L'application la plus simple que I'on puisse imaginer est I'étude
de la dynamique électronique dans un matériau supposé infini et homogéne
soumis a des conditions stationnaires, en fonction du temps.

Cette méthode est actuellement la seule susceptible d’étudier les
manifestations des porteurs chauds quelque soient les régimes de champ
appliqué. Elle tient compte de facon complete, des formes de bandes d’énergie

méme complexes ; et c’est le cas particulier de I'’étude des alliages ternaires et de
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tous les détails de la dynamigue microscopique avec des hypothéses
simplificatrices réduites au minimum.

En contre partie, la méthode de Monte Carlo est attachée d’erreur
statistique. Comme pour tout phénomeéne statistique, on peut améliorer la
précision en augmentant la durée d’observation t.

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

La situation peut se compliquer singulierement quand le matériau est
inhomogene, 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.

D’un point de vue physique, il sera nécessaire d'utilisation le diagramme
d'énergie plus précis (full-band structure), pourra accroitre I'exactitude de nos
calculs pour les régimes en champs forts.

Une perspective de notre travail serait de faire une hybridation des deux
approches de dérive-diffusion et de Monte-Carlo par le couplage des deux
simulateurs réalisés pour pouvoir traiter correctement et en un temps réduit la
nouvelle génération de composant électroniques. Dans cette approche hybride,
on utilisera la méthode Monte-Carlo, a cause de sa précision physique, dans des
endroits ou apparaissent des phénomenes quantiques dus a la miniaturisation, tel

que le canal court d'un MOSFET. Le modele de dérive diffusion, plus rapide et plus
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simplifié donc moins précis du point de vue physique, sera employé dans les
autres parties du composant.

En effet, la technique de Monte-Carlo, bien que précise physiquement, a
quelques limitations quand elle est appliquée a la simulation globale d'un
composant. Elle peut devenir inefficace, en particulier dans les régions ou le
champ électrique est faible, alors que des modeles de composants basés sur la
dérive-diffusion fonctionnent bien. Des avantages significatifs peuvent donc étre
prévisibles en combinant les deux méthodes, de telle sorte qu'on retient
I'efficacité de calcul de la méthode de dérive-diffusion aussi bien que la précision
physique de la technique de Monte-Carlo. Dans cette approche, Monte-Carlo est
appliquée seulement dans les régions ou elle est nécessaire, et les régions
restantes sont décrites par les équations de dérive-diffusion avec des coefficients

de transport locaux.
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ANNEXE I.A Développement des modeéles de Dérive-Diffusion a partir des
moments de I’équation de Boltzmann
Nous développons dans cette section les modeles de Dérive-Diffusion a
partir de la méthode des moments de I’équation de transport de Boltzmann.
Les références énumérées dans la suite sont reliées a la liste des références du
chapitre | auquel cette annexe se rapporte.

En régime stationnaire, I'’équation de Boltzmann s’exprime de la maniére suivante:

F(r) a]f( k t)——

Le modele de Dérive-Diffusion est issu de la méthode des moments. Cette

+s(7, k, t) Eq-LA.1

tlicoll

méthode consiste a calculer, a partir de I’équation de Boltzmann, les équations de
conservation de:

e |a densité moyenne des porteurs.

e |a densité moyenne des moments.

En intégrant sur la premiere zone de Brillouin I’équation de Boltzmann, multipliée

par la fonction h(k), s’exprime comme suit,
[y h().[B.2f + 52 ""m 2 f| ax? Eq-1.A.2
h(k) vaut [73]:
1 (moment d’ordre 0) pour la conservation des porteurs.
* h(k) (moment d’ordre 1) pour la conservation de la vitesse.

- Le calcul du moment d’ordre 0, aprés quelques manipulations mathématiques

[73], donne I'équation de conservation des porteurs de charge:
—n (r.t) — —V ]n s,(r.t) =0 Eg-1.A.3
a 15—
5P (r.t) — mV.]p —sp,(r.t) =0 Eg-.A.4
n (r.t)et p (r.t) représentent la densité des électrons et des trous.

i Correspond a la densité de courant, telle que

i = —qn7v.s (r.t).Est liée aux taux de génération et recombinaison.
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Sans génération ni recombinaison, la variation temporelle de la charge est égale a
la divergence du flux de courant.
- Lors du calcul du moment d’ordre 1, l'intégrale de collision est simplifiée par

I’approximation du temps de relaxation [73]:

afl  _ _f-fo.

= : Eqg-l.A.
dtlcoll (Tm) 9 >

ou

1 Jp hkf(O).Tm(k)dk>
(tm) Jp hfUO.dk3

Eq-1.A.6

T 1 , ). :
fo : est la distribution a I’équilibre. e est la fréquence moyenne d’interaction du
m

moment pondérée par la fonction de distribution liée a la vitesse.

Finalement, le calcul donne I’expression suivante:
1

(tm)

2VW+nF=-——73 Eq-1.A.7

- - . . . 1 . ,
p = nm; v ou est I'impulsionet w = En(hkv)est une énergie
mg. est la masse effective de conduction.

Enfin, en développant le gradient de I’équation Eg-1.A.7 en fonction de I'agitation

thermique [61], puis, en remplagant I'expression de I'impulsion:

p=-— mij , hous retrouvons les expressions du modele Dérive-Diffusion:
Ja@.©) = 191D,V n (r,0) + |qIn (v, ), E Eq-1.A.8
J,(r.t) = |qID,Vn (r,t) + |qlp (r,t)u,E Eq-1.A.9
kT kT
D, = al Un, Dy = al u, Eq-1.A.10

D représente le coefficient de diffusion. u Correspond a la mobilité. La mobilité
effective lie la vitesse de dérive, v; qui correspond a la vitesse moyenne des
porteurs de charge, a la valeur du champ électrique :v; = uE . Dans les
expressions du modele de dérive-diffusion, elle se rattache au modele de Drude.

Enfin dans le cadre de simulations de transport dans les dispositifs électroniques,
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I’ensemble des équations Eg-1.A.3, Eg-l.A.4, Eq-l.A.8 et Eg-l.A.9 est couplé a
I’équation de Poisson:

V(e |E|)lgl = (p(r,t) —n(r,t) + Ny + N,) Eq-1.A.11
N, Et N correspondent aux dopages respectifs en ions donneurs et accepteurs

d’électrons et &, est la constante diélectrique relative du semi-conducteur étudié.

ANNEXE I.B Principes de fonctionnement d’un simulateur Monte Carlo
Les évenements simulés par la méthode du Monte Carlo, restent proches des
phénomenes physiques fondamentaux, puisqu’elle résout I’équation maitresse du
transport de Boltzmann dans sa globalité. L’approche semi-classique des
simulateurs Monte Carlo permet une bonne description des propriétés de
transport hors-équilibre thermodynamique des dispositifs a I'échelle
nanométrique.
Depuis quelques années, les simulateurs Monte Carlo sont devenus des outils de
référence dans I'étude du transport dans ces dispositifs. De plus, les simulations
Monte Carlo servent de référence dans la calibration des méthodes des moments
de I’équation de Boltzmann, plus efficaces en temps de calcul (Dérive-Diffusion,
Hydrodynamique, ...).
Les références énumérées dans la suite sont reliées a la liste des références du
chapitre | auquel cette annexe se rapporte.
la méthode Monte Carlo est constituée de trois principales fonctions:
e le transport de particules.
e |la collecte de statistiques.
e |a résolution auto-cohérente de I’équation de Poisson.
Nous complétons la description de ces principales fonctions dans cette annexe.
I.B.1. Transport des particules dans la méthode Monte Carlo
La simulation du transport par Monte Carlo dans un dispositif électronique

s'effectue a 'aide de particules. L’ensemble des coordonnées des particules se
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référe a I'espace réel (x,y,z) ainsi qu’a I'espace des vecteurs d’onde (kx, ky, kz). Les
particules suivent une trajectoire, constituée d’une succession de chemins,
appelés vols libres, interrompus par les interactions de la particule avec son
environnement. Ces interactions sont liées aux intégrales de collision (voir Section
1.4.1.1.).

La Figure 1.B.1 représente la trajectoire d’'une particule dans I'espace réciproque

(Figure 1.B.1 a)) ainsi que dans I'espace réel (Figure .B.1 b)).

__ Vol libre A 3
2) « Interaction ky E
. +
_— —
Sa_. -
1 box
ol
b) v

__ Vol libre
= Interaction

T
PN
-

Figure 1.B.1: Principes de la méthode Monte Cario dans un espace a deux dimensions. a) Trajectoire représentative
d‘'une particule dans I'espace des vecteurs d'onde. Dans cet exemple, Ia particule est soumise a une force orientée le
long de I'axe x; b) Trajectoire d’'une particule dans un espace a 2 dimensions x-y. Les fragments paraboliques constituent
les vols libres des électrons. Les points noirs représentent les interactions subies par |a particule. D'aprés [56].

Le transport des porteurs de charge sur les vols libres est régi par les lois semi-

classiques :

d > —
h-k = qF Eq-1.B.1
h= 7 = VE(K) Eq-1.B.2

Les interactions de I'électron peuvent provenir de perturbations liées au réseau
cristallin (phonons, impuretés), ou encore, de la géométrie du dispositif étudié
(rugosité de surface pour les MOSFETs). La diffusion des porteurs de charge est

reliée a la probabilité d’interaction globale par I’expression suivante :
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dn

= =T(hi)n Eq-1.B.3

coll

Ou le taux global d’interaction est calculé en sommant sur I'ensemble des

interactions m du porteur de charge avec son environnement:

T(hk) = Ypm—

T (hk)

Eq-1.B.4

Ce taux global d’interaction englobe I'interaction fictive self-scattering. A I'issue de
cet évenement, I'électron ne subit aucune modification de trajectoire et de
vecteur d’onde.

Il est de nouveau important de noter que les structures de bandes sont des
éléments clefs des simulations Monte Carlo dans la description des énergies et des
vitesses disponibles par les électrons.

Le calcul des taux d’interaction des particules avec leur environnement dépend
aussi de la structure de bandes (voir équation Eg-1.36 du chapitre 1).

Pour simuler un vol libre, 4 nombres, tirés aléatoirement, sont nécessaires. Le
fonctionnement de la méthode est résumé par les principales étapes suivantes et
illustré par la Figure 1.B.2:

i. La durée de vol libre correspond a l'intervalle de temps entre deux collisions. La
premiére étape consiste a tirer au sort un temps de vol libre a I'aide du nombre

aléatoire ry (0<ri<1):

1
T (hk)

At = In(rq) Eq-1.B.5

ii. La localisation dans I'espace des phases (la position dans I'espace réel et le
vecteur d’onde) est régulierement mise a jour jusqu’a la fin du vol libre.
iii. Identification de I'’évenement suivant a partir d’'un nombre aléatoire r, (0<r,<1):

L=t Sttt
= trm(hk) <r, < ‘%(hk) 1=123...p+1 Eg-1.B.6

ou / est l'interaction que subit le porteur et p est le nombre total d’interactions.

Cette identification prend en compte l'interaction self-scattering.
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Sélection de la durée dun vol libre Mise & jour du vecteur d'onde final
nombre aléataire; fery<] - nombre aléatoire ry, 1

Mise & jour |dentification d [&vénement
Pasition/vecteur d'onde > nombre aléatoire ry

Figure 1.B.2: Principe de fonctionnement d'un Monte Carlo pour le calcul de |a trajectoire des porteurs de charge

iv. Apres l'interaction, une nouvelle énergie et un nouveau vecteur d’onde sont
déterminés pour la particule. Ainsi, la vitesse, dépendant du vecteur d’onde ,
évolue avec la collision. Deux autres nombres aléatoires r3, r4 integrent le
processus déterminant le vecteur d’onde final de I'électron.

I.B.2. Collecte de statistiques et résolution de I’équation de Poisson
Lorsque les temps de vol libre et les interactions sont calculés, plusieurs étapes de
calcul sont réalisées par le simulateur Monte Carlo:

i) Les statistiques des porteurs de charge sont collectées (vitesse de groupe,
énergie moyenne, ....) dans chaque maille du dispositif. Une estimation du courant
de drain est effectuée.

ii) Résolution de I'équation de I’équation de Poisson avec la distribution de
porteurs de charge dans la structure du dispositif. Le potentiel et le champ
électrique en sont déduits. Le simulateur utilise ce potentiel électrique lors du
prochain intervalle de simulation.

On recommence I'enchainement des opérations avec les nouvelles positions et le
nouveau potentiel. La simulation est finie lorsque la convergence est atteinte,
c’est a dire, une fois que I’erreur statistique sur le courant de drain est inférieure a
une barre d’erreur satisfaisante (valeur fournie par I'utilisateur).

La collecte des statistiques et la résolution de I’équation de Poisson s’effectuent
par intervalle de temps régulier. De maniére intrinseque, I'approche statistique de

ces simulateurs Monte Carlo génére un bruitage dans les résultats obtenus.
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1.B.3. Convergence en fonction du régime

L’utilisation des simulations Monte Carlo nous permet une bonne estimation des
courants a fort champ. C'est sous ces conditions de polarisation que les
simulations Monte Carlo sont les plus efficaces. De plus, la convergence souhaitée
est atteinte plus rapidement que dans un régime a faible champ pour une méme
précision. Dans le cas des simulations a faible champ, la vitesse de dérive
représente une petite fraction de la vitesse thermique, I'estimation de est alors
fortement influencée par le bruit statistique (variance) provenant de Vijerm-
Cependant, selon la loi des grands nombres, plus le nombre de particules pris en
compte dans la simulation et donc la durée des simulations est élevée, plus le
bruit statistique est réduit.

Il est a noter que dans les simulations a flux incident, I'incertitude en fonction du
nombre de vols libres décroit comme. Dans le cadre des Monte Carlo d’ensemble,
la précision peut également étre affinée en augmentant le nombre de particules
simulées parallelement. Une précision suffisante ne peut étre atteinte qu’au prix
de longues simulations de deux ordres de grandeur par rapport aux simulations

Dérive-Diffusion.
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ANNEXE I11.C Notions des effets de transport hors-équilibre

Nous exposons dans cette section, les notions élémentaires des effets de
transport non-stationnaire et quasi-balistique présents dans les dispositifs
MOSFETs a canaux ultra-courts.

lll.C.1. Effet de transport non-stationnaire

Cette contribution au transport se révele lorsque des variations rapides du champ
électrique sont présentes dans le dispositif. Cette condition accompagne la
réduction d’échelle des dispositifs électroniques. Par conséquent, de fortes
courbures de bande résultent de cette variation du potentiel électrique. Si la
variation rapide du champ est temporelle, les électrons acquierent rapidement un
excédent d’énergie par rapport a I'énergie d’équilibre thermique. Cet excédent
n’est pas absorbé instantanément par les phonons optiques. Ainsi, les effets non-
stationnaires apparaissent lorsque le gain d’énergie dans le temps, induit par le
champ, est supérieur a la puissance que peut dissiper le réseau par I'intermédiaire

des phonons intervallées.

i hw
~E >— Eq-111.C.1

TW

ou E est I’énergie du gaz électronique, I’énergie moyenne des phonons et le temps
Caractéristique qu’il faut pour absorber un exces d’énergie du gaz électronique.
Dans le cadre du transport non stationnaire, il faut différencier deux temps de
relaxation:

e un temps de relaxation moyen de I'énergie (présent dans la relation Eg-I1l.C.1).
C’est le temps de réponse du gaz électronique pour ajuster son énergie. Ce temps
est représentatif des interactions inélastiques qui émettent ou absorbent de
I’énergie.

e un temps de relaxation moyen de la vitesse. C'est le temps de réponse du gaz
électronique pour ajuster sa vitesse.

Cependant, la vitesse et I’énergie sont corrélées. La relaxation complete du

systeme en vitesse T,, est donc aussi liée au temps de relaxation 7,,,.
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Par ailleurs, ce phénomene temporel se traduit aussi spatialement. Les effets non
stationnaires peuvent apparaitre lorsque le champ varie rapidement dans
I’espace. Dans ce cas, les grandeurs pertinentes sont les longueurs de relaxation
de la vitesse L,, et de |'énergie L,,. Celles-ci se définissent en fonction de la

vitesse thermique Viperm :

Ly = Vgnorm Ty = 1.10° (ﬂ) x "q’"’f Eq-III.C.2

S

Ly = Viherm Tw

T,, et T,, sont respectivement les taux de relaxation moyens de I’énergie et de la
vitesse.
mg est la masse de conduction et correspond a la mobilité du matériau massif en
fonction du dopage.
l11.C.2. Effet de transport quasi-balistique
Ce cas apparait lorsque toutes les interactions (élastiques et inélastiques) sont en
nombre insuffisant. Le libre parcours moyen Ipm entre deux collisions s’exprime
selon I'expression suivante:

Lnp = Vtherm Tw Eq-11.C.3
OU Viperm €St la vitesse thermique. T est le temps de relaxation entre deux

collisions.
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ABSTRACT

The field of microelectronics has made surprising advances in the last decade, mainly pushed by the enormous
progress in semiconductor technology. Such a reduction of dimensions allows the fabrication of chips with more
than one million components. In addition, it opens the way to new physical phenomena, which were not present
in traditional structures. In this context, the Monte Carlo simulation has particular significance. This approach
allowed conceiving applicable model for GalnP MESFET operating in the turn-one or pinch-off region, and
valid for the short-channel and the long-channel GalnP MESFET, in which the two-dimensional potential
distribution contributed by the depletion layer under the gate is obtained by conventional 1D approximation

Keywords -Monte Carlo simulation, transient electron transport, MESFET device,

I. INTRODUCTION

Since the introduction of the field-effect
transistors, MESFET technology has seen a
tremendous increase in processing capability due to
scaling. The scaling trend Predicted by Gordon
Moore has been accurate for more than 30 years [1].
The formidable progress of semiconductor
technology in the last decade has allowed transistors
such as the MESFET to operate in the regime where
diffusive transport and quantum effects start playing
a significant role in determining device and circuit
performance.

The main advantage of IlI-V's over Sl is
their high intrinsic mobility, which amounts to high
speed and lower delay [2]. The effective mass of
electrons in much lower in I11-V’s as compared to Si,
which results in a high injection velocity. This low
effective mass, however, also result in a low density-
of-states, which affects the semiconductor
capacitance and drive current. This is frequently
referred to as the density of-states bottleneck [3].
Several other issues need to be resolved for I11-V's to
contend as commercially viable technology.

The diffusion model is used to study the role
of phonon scattering on the on-state characteristics of
MESFET channel devices. Finally, the role of the
Surface roughness scattering and its implementation
within Monte Carlo discussed [4].

Recent progress in electron beam lithography and
molecular beam epitaxial growth technology has
brought critical dimensions of a field-effect transistor
down to 100 nm. The enhanced DC and microwave
characteristics of GalnP Metal-Semiconductor Field
Effect  Transistors (MESFETs) are  direct
consequences of efforts to decrease the gate length
[5]. In this study, we describe how the device
characteristics of sub-100 nm gate GalnP Metal-
Semiconductor Field Effect Transistors(MESFETS)
are affected by short channel effect (gate aspect ratio
effect) due to very low gate aspect ratio, by velocity
overshoot due to near ballistic electrons, and by
overshoot degradation due to short-channel tunneling
of carriers[6]

Il. MATHEMATICAL MODEL

Several simulations of MESFET’s have
been presented after the work of Hockney’s et al. [7].
From the physical point of view, the various
simulations can be divided into two groups,
depending on the GalnP model used (two or three
valley model, or the full band diagram). The
scattering mechanisms are also taken from these
models, and include non-equivalent intervalley
(I'e&X or L for the two valley model, 'L, LeX,
I'eX for the three valley model), equivalent
intervalley (LeL in the first case, Le>L, and XX
in the second), polar optic and acoustic phonon
scatterings [8]. For traditional semiconductor device
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modeling, the predominant model corresponds to
solutions of the so-called drift-diffusion equations,
which are ‘local’ in terms of the driving forces
(electric fields and spatial gradients in the carrier
density), i.e. the current at a particular point in space
only depends on the instantaneous electric fields and
concentration gradient at that point. The complete
drift-diffusion model is based on the following set of
equations [9]:

Current equations:
Jn = qn()p, E(x) + gD, dn/dx
Jp = an(x)p,E(x) — qD,, dn/dx

Continuity equations:

an_lv +U
at_q -]n n
dp 1

E_av./,ﬁup

Poisson’s equation:
V.(eVW)=—(p—-n+Nf+N;)

Where U, and U, are the generation-recombination
rates.

The continuity  equations are the
conservation laws for the carriers. A numerical
scheme which solves the continuity equations should

* Conserve the total number of particles inside the
device being simulated.

» Respect local positive definite nature of carrier
density. Negative density is unphysical.

* Respect monotony of the solution (i.e. it should
not introduce spurious space oscillations).

I11. RESULTATS AND DISCUSSIONS

The properties of channel MESFET were
studied using (Gate Length Lg=25nm, Source/Drain
length Lgp=25nm, Thickness Channel Tc=20nm).
There the source and drain regions are heavily doped,
and the gate is self-aligned (channel length equal to
gate length 25nm in this case). The Transport model
used in simulation is diffusive. The profiles of
electric field E, average lateral velocity V and
concentration N as a function of distance x from the
source are presented in figure (1~ 5).

Figl: shows the conduction band diagram
for the device InGaP MESFET with Source/Drain
doping 2x10%/cm3 and LG=25nm for various gate
biases (VG = -1~0V), obtained with drift-diffusion
simulations. The lowest plot shows the onset of
source exhaustion, where the top-of-the-barrier is

pushed close to the source conduction band edge. The
source cannot supply more charge if the gate voltage
is further increased.

On the other hand, GalnP Mesfet has not a
built-in electric field within the emitter region this is
clearly shown in Fig 2, and the electron density in
this case is increased due to slow transport of carriers
and thus carrier accumulation.

Fig3: indicates two rapidly varying
concentration regions. The first is between the source
and gate and the second is between the gate and
drain. It is also observed that, the electron density
reduces to zero along the gate. There is a barrier
region near the source end of the channel. This
barrier determines the amount of electrons entering
the channel. Its height is modulated by the gate bias
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Figure 1 - Conduction band diagram along the
transport direction obtained from drift diffusion
simulations of a GalnP channel MESFET at high
drain bias and various gate bias for source/drain
doping of Ngp = 2x10% /cm3 .
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Figure 2 - Average electrical fields along the axis.
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Figure 3 - electron density versus distance profiles
for Mesfet

In the Fig4: no electric field is present in the
emitter of the conventional design. The
corresponding  electron  density is therefore
dramatically decreased due to the presence of a drift
velocity component in this region of the emitter. Near
the drain the velocity exhibits a sharp decrease, due
to the accumulation of L-valley slow electrons in that
region. A large electron accumulation is also present
near the source, caused by the electron Spillover from
the doped region. Such high concentration balances
the rather small electron velocity to sustain the large
drain current of the device.

Fig5: exhibits the transient response of
electrons in GalnP alloy, so it’s noted that the
velocity overshoot initially increases faster with
increasing electric field due to the low effective mass
of the gamma valley. For an electric field below the
critical field (<10 kV / cm), the effect of overshoot is
very little or not quite observable in the alloy GalnP

From 15 kV / cm to 50 kV / cm, the
velocities begin to exhibit a peak. This peak for the
15kV/cm field is 1.7x10°cms™ for a time 315fs.
Whereas that for 50kV/cm field, the maximum speed
is 2.45x10" cms™ for a time of 108fs
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Figure 4 - Electron drift velocity as a function of
distance
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Figures 5 - Electrons drift velocity as a function of
time for various field values

IV. CONCLUSION

In conclusion of the previous discussion, we
would say that simulators using 3 valley models are
certainly to be preferred, even if the differences
between the two models are only important in the
presence of very high electric fields (=10 KV/cm).
Probably more important are the values of the
coupling constants and valley separation, which
strongly influence the transport properties of GalnP
and the results of the simulation.

It has also been possible to analyze the
current control mechanisms. In particular, by
switching-off the intervalley transfer in the
simulation, it has been found that the gate voltage
controls the current through the modulation of the
depletion layer depth as well as of the electron
velocity. Details of this particular work and of other
interesting papers can be found in the References
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Effect of Doping Concentration and Temperature on Phenomenon
of Electron Transport in Material Gag zglng ¢,P

N. Massoum, B. Bouazza, H. Tahir, A. C. Sayah, Guen Bouazza

Abstract — This paper presents a study of the performance of Electronic transport phenomena.
The models describe the dependence of velocity electron on doping concentration, temperature,
and electric field. The results show that Gaysglnges,P materials velocity almost degraded with
increasing the doping concentration, temperature, and electric field. Our simulation results have
also shown that the electron velocity in GalnP is less sensitive to temperature than in other 111-V
semiconductors like InAs, InP and GaAs. So GaP and GalnP devices are expected be more
tolerant to self-heating and high ambient temperature device modeling. Our steady-state velocity-
field characteristics are in fair agreement with other recent calculation. Copyright © 2012 Praise

Worthy Prize S.r.l. - All rights reserved.
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l. Introduction

The Monte Carlo technique has proved valuable for
studying non-equilibrium carrier transport in a range of
semiconductor materials and devices [1]-[4]. However,
carrier transport modeling has only recently begun to
receive sustained attention, now that the growth of
compounds and alloys is able to produce viable material
for the electronics industry [5]-[6]. This paper presents
the results of Monte Carlo simulations of electron
transport in bulk Gag sglnge,P at different temperature and
various electrons concentrations. The simulations have
been carried out using a non-parabolic ellipsoidal valley
model to describe transport in the conduction band.

In order to calculate the electron drift velocity for
large electric fields, consideration of conduction band
satellite valleys is necessary. The first-principle band
structure of zinc-blend Gag sglngs,P predicts a direct band
gap located at the T point as if x < 0.60 and lowest-
energy conduction band satellite valleys at the X point
and L point. In our Monte Carlo simulation, the T" valley,
the three equivalents X valleys and the four equivalents
valleys L are represented by ellipsoidal, non-parabolic
dispersion relationships of the following form [7]-[9]:

B[+ aiE (0] = = [P+ =
1 I

h? (ki +ky k2
—+ ] (1)

where, m} and m,; are the transverse and longitudinal
effective masses at the band edge and «; is the non-
parabolicity coefficient of i-th valley.

The material parameters of interest for use in an
ensemble Monte Carlo simulation are presented in Table
| for bulk Gag zglng eP.
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These parameters were obtained either directly, from
the literature [10]-[11], from a k*p calculation of the band
structures of this material [12], or in many cases from
suitable interpolations of the parameters for the
constituent binary compounds, InP, and GaP. The form
factors used in calculating the band structures were
derived by interpolating the form factors for the
constituent binary compounds.

TABLE |
MATERIAL PARAMETERS FOR Gap 351N 6oP

Parameters Value and units
Optical phonon energy (eV) 0.0464!°]
Density 4.47g/cm3 ]
Dielectric constants:

Low frequency, €, 11.75

High frequency, €., 9.341P]
Energy gap 1.92 eVEl
Effective masse:

T valley 0.105

L valley 0.242

X valley 0.61

Heavy hole 0.48lal

Light hole 0.14[

Split-off hole 0.2260]
Valley separation energies:

ATL 0.125eV

A'X 0.125eV

Sound velocity 4.33 x 10° cm/s®!

o =4/1/3u?+2/3u?
Longitudinal
Transverse

Split-off energy

5.49 x 105 cm/s!?!
3.62 x 10° cm/sM!
0.105 eV

# Reference [10]
b Reference [11]
¢ From k-p program

Copyright © 2012 Praise Worthy Prize S.r.l. - All rights reserved
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Il. Results and Discussions

Electronic transport is studied using the ensemble
Monte Carlo simulation. The band structures of the
materials under study are approximated with an
analytical formulation using the non-parabolic spherical
valleys. The calculation is made for electric fields
ranging from 5x10° to 5x10° VV/m for x = 0.38. For each
simulation, the motions of twenty thousand electron
particles are examined. The Monte Carlo model includes
polar Optical interaction, acoustic phonon, ionized
impurity and non-polar inter-valley phonon scattering
which are the most important mechanisms that affect on
the electron motion in the material[13].

Electron drift velocity as a function of electric field is
important in determining the performance of high-speed
and microwave semiconductor devices. Here we show
the results of temperature dependence of the steady-state
velocity-field characteristics and valley occupancy in
bulk InP and Gag 35lng ¢,P materials.

Fig. 1 shows the simulated velocity-field
characteristics at 300 K, with a background doping
concentration of 10' cm?® The velocity-field curves
typically present a decrease of the electron velocity,
when the electric fields increase above the threshold
value. This effect is due to the transfer of electrons from
central I valley with low energy state and high mobility
to higher valley with high energy state and low mobility.
The simulations suggest that the peak drift velocity for
zinc-blende InP is 2.15x10" cms® while that for
Gagsslnee:P is about 1.10x10" cms™. At higher electric
fields, intervalley optical phonon emission dominates,
causing the drift wvelocity to saturate at around
0.37x10"cms™.

2,75x10" 4

2,50x10" 1
2,25x10" 4 i .
2,00x10" I' ‘_
1,75x10" o\

—@—Ga,_In, ,P

038" '0.62

7
1,50x10 \ a— 0P

1,25x10" 4
1,00x10"

/
!
7,50x10° J/ ‘ * K

5,00x10°

Vitesse de dérive d'électron (cms‘l)

:';:l:=l=:l=:l==.

2,50x10°

0,00

0 10 20 3 40 50
‘ Champ Electrique (KV/cm) I

Fig. 1. Calculated steady-state electron drift velocity
in bulk Zinblende InP and Gag sslnesP at room
temperature with a background doping
Concentration of 10 cm®

The average energy of electron as a function of
applied electric field is depicted in Fig. 2 it is clear that
initially the energy curve shows a monotonic increase
with the increase of high external field. Then the increase
becomes slow energy above a certain value of electric
field corresponding to the critical value. This feature is a
consequence of electron transfer from the T" valley to the

Copyright © 2012 Praise Worthy Prize S.r.I. - All rights reserved
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L and X valleys. The energy is initially mounted due to
the contribution of the dominant acoustic scattering
mechanism until it reaches a certain threshold value
about 10 kV / cm for Gagsglngg,P. This increase is due to
the quasi-elastic acoustic scattering and ionized impurity
scattering. The Inter-valley transfer phase is due to the
combined effect of a low effective mass of the I' valley,
with little separating the valleys satellite.

pEXER
eetartarees™ = l
.
.

R _.___._..-—---—--{

outattarens™ =

.
eareserans™ | !

eetanatanens”
.
oetarenanens™ ‘

PR N e

I Energie d'electron (ev) ‘

LRN oenere ERNN LExN user

‘ Champ electrique (KV/cm) I

Fig. 2. Average electron kinetic energy as a function of applied electric
field in bulk Gagsslnoes2P using the non-parabolic band Model

Fig. 3 shows the calculated electron drift velocity as a
function of electric field strength for temperatures of 100,
300 and 400 K.

The decrease in drift mobility with temperature at low
fields is due to increased intravalley polar optical phonon
scattering whereas the decrease in velocity at higher
Fields is due to increased intra and intervalley scattering.
It can be seen from the figure that the peak velocity also
decreases and moves to higher electric field as the
temperature is increased. This is due to the general
increase of total scattering rate with temperature, which
suppresses the electron energy and reduces the
population of the satellite valleys. This latter effect is
apparent from the fact that the electron population in the
central T valley increases with temperature as shown in
Fig. 2.

3,5¢10"

3,0x10"

2,5%10"
2,0x10"

1,5x10"

Vitesse de dérive cm™

1,0x10"

5,0x10°

0,0

T T T T
0 10k 20k 30k 40k 50k

‘ Champ électrique (Kvem™) I

Fig. 3. drift velocity as a function of electric field
at various lattice temperatures for Gag 3slno 2P
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Fig. 4 shows how the velocity-field characteristic of
Gagsglnge,P ~ material  changes  with  impurity
concentration at 300 K. It is clear that with increasing
donor concentration, there are reduction in the average
peak drift velocity and the threshold field because of
increasing scattering rate events. As revealed by the
results, the trend expected from increased ionized
impurity scattering is in good general agreement with
recent calculations by other investigations.

1x10
N\
9x10° oot
— \ .
=~ .1/ N —m— 10"cm”
8x10° \ .
E / '/.\~ ‘.\ —o— 10%m®
™10° 1/ /\ g
5 l7Z \3§ —a— 10%m®
i # B NS 23 3
@ \!\ —4— 107cm
© s .
o |50 \ 10*cm’®
(3]
2 [axao’ A \.\
N
S Jeac T it SRR
3 | N Sty =t
@ 2x10°
1%}
L Joao
>
0 T T T T
_— 10 20 30 40 50

| Champ électrique (KV/cm) I

Fig. 4. drift velocity as a function of electric field at 300K for
Gap 3slnes.P for Several doping concentration

I11. Conclusion

Electron transport at different temperatures in bulk
zinc-blende GagsglngeP has been simulated using an
ensemble Monte Carlo simulation. Using valley models
to describe the electronic band structure, calculated
velocity-field characteristics show that the intervalley
transitions in high electric fields play an important role in
these materials. The intervalley transitions lead to a large
negative differential conductance. Saturation drift
velocities of about 1x10° ms' match recent
measurements on low-doped bulk samples. We can
conclude that the temperature influences on the velocity
in the lower field. Finally the effect of temperature is
alternated for the fields high. Note that the curves
converge asymptotically when we reached high fields.
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Abstract

satisfactory.

In this paper a comparative study of the electronic transport phenomenon in the semiconductor 1I-VI alloy
HgCdTe is presented. In this study we have adopted Monte Carlo simulation. The model of the method used in this
work takes into account the valleys, L and X of the conduction band, in which considered isotropic but not parabolic.
This model provides a detailed description of the electronic dynamic and the electrons behavior at high electrical
fields and high temperatures in these materials in each considered valleys. Furthermore, he permits two main
functions: the calculation of the scatterings rates taken into consideration and the determination of the instantaneous
quantities such as speed, energy etc. The obtained results, compared on many experimental reference frames, are

Keywords: Monte Carlo simulation; Steady-state electron transport;
Transient electron transport; Alloy scattering; Velocity overshoot;
Critical field; Interactions; Hg . Cd , Te alloy

Introduction

Mercury cadmium telluride (HgCdTe) is the material system
of choice to fabricate high performance photovoltaic and avalanche
detectors over the entire infrared spectral region [1]. Several groups have
reported an exponential gain curve and extremely low multiplication
noise in electron injected HgCdTe Avalanche Photodetectors (APDs)
at temperatures in the range of 77 K to 260 K for a variety of cutoff
wavelengths in the MWIR and LWIR bands [2,3]. These exceptional
characteristics of HgCdTe APDs are indicative of the exclusive impact
ionization of the electrons and of dead-space effects that tend to
introduce order in the random impact ionization process, i.e., a history-
dependent gain mechanism [4,5]. The electron impact ionization
process in HgCdTe becomes important at relatively small electric fields
due to the high mobility of electrons and their low impact ionization
threshold energy. The high gain at low bias and the low noise factor
make HgCdTe APDs particularly well suited for several applications,
including night vision, nondestructive control and medical imaging,
multicolor focal-plane arrays (FPAs) for astronomy, and photon
counting. Despite this interest, a complete description of the transport
properties of HgCdTe alloys is still lacking, especially in the high-field
regime. The low field mobility has been the only transport parameter
that has been the object of extensive theoretical [6] and experimental
[7,8] investigations. The electron drift velocity characteristic in CdTe
as a function of temperature and electric field was measured by the
transient-charge technique by Canali et al. [9] Borsari and coworkers
[10] performed Monte Carlo calculations of electron transport in CdTe
to investigate the negative differential mobility of this material, which
was attributed to the randomizing effect of intervalley scattering rather
than to the population of lower-mobility valleys [10].

The current demand growth of new components capable of
operating at high power, high frequency, high temperatures and
convergence towards miniaturization has lead to the development of
new fields of nanotechnology based on II-VI semiconductor. Interest
in nanostructures based on II-VI semiconductor narrow gap
containing mercury (such as superlattices HgTe / CdTe) was due to
their advantages over alloys with cadmium telluride Mercury (MCT:
HgCdTe). The ternary alloy Hg, Cd Te is a semiconductor band-
gap direct; in our work we are interested in the ternary compound

Hg,.Cd ,Te. The results obtained are very satisfactory; they are
compared with experimental results, and are in good agreement. These
results are very promising and open new perspectives for the realization
of solar cells and applications in the field of sensors.

Model Description

The most important input to Monte Carlo transport simulation is
the electronic structure of the material to be studied [11]. The electronic
structures of the binary compounds CdTe and HgTe have been
computed by using the Nonlocal Empirical Pseudo Potential Method
(NL-EPM), while the ternary alloy HgCdTe has been studied by using
NL-EPM within a disorder-corrected Virtual Crystal Approximation
(VCA). The computed electronic structures, which take into account
spin- orbit interactions, accurately replicate the available experimental
data and ab initio information. Figure 1 shows the NL-EPM electronic
structure of HgCdTe. The presence of secondary valleys at the L point
(intervalley separation energy 1.37 eV) can be noticed. Besides the
electronic structure, the carrier- phonon interaction at high energies
is the critical piece of information to be evaluated in order to study
the carrier dynamics at high fields and impact-ionization-related
phenomena. Empirical fits to low-energy transport data are still used
to determine the electron-phonon coupling constants, and these
values are used for simulation beyond their expected range of validity.
The lack of reliable information on the carrier—phonon interaction
has always affected the ability to treat the impact ionization process.
Scarce information is available on the electron-phonon deformation
potentials in HgCdTe. Chattopadhyay and [12] suggested a theoretical
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Figure 1: Calculated electronic structure of Hg,Cd;Te .

value of 9.5 eV for the electron acoustic deformation potential in
HgCdTe, adopting the value reported by Rode for CdTe [13]. To
the authors’ knowledge, no information is available for the whole
deformation potential coefficients.

The electronic transport is always described by models based
on the resolution of the Boltzmann equation who characterizes the
modification of the particles state caused by various actions. Thus,
including the charges transport in semiconductors, the Monte Carlo
method is a statistical method, as a popular and effective mathematical
tool for the study and analysis of the physical phenomena.

In this work we have to use a three valleys model of the conduction
band, I, L, X considered isotropic but not parabolic. Our model is
developed considering the deformation potential of each considered
valley, the energy gap structures, and the main scattering mechanisms
in details. The concentrations of electrons in L and X valleys relative on
the minimum I’ are:

%
2

27m KT
=2 ——¢— | exp( */,..)
2 KT
3/2

| e p— AEr
nl r KT

e

3/2

X

n_X m_e exp _[_AEFX ]A = 7[1’2
7’11— me KT

Where E | and E_ are the separation energies between I'-L and I
-X respectively.

Results

The number of electrons simulated is 20,000 electrons subject to
different values of the electric field under different temperatures. The
implementation of this model is made by taking the following steps:
for each electron simulated, we associate with initial position and an
initial wave vector, and using the process “self scattering”; we introduce
a fictitious scattering which aims to establish a time distribution.

The Monte Carlo model adopted in this work is used for calculating
and retrieval features of electronic transport in the HgCdTe alloy in the

transitional and stationary regime. The calculation is made for electric
fields ranging from 0 to 50 KV for different values of temperature.

The average velocity is one of the key parameters to describe the
behaviour of a compound. In our study we focus on the modulus of
the velocity and the drift velocity is an average velocity of the course.
Indeed, the electrons under the influence of thermal energy will have
a random way, and therefore they have no path. But when subjected to
an electric field their way is more random and the distance travelled is
not zero.

After a collision the electron will have a zero velocity component in
the direction parallel to the electric field, but the effect of thermal
agitation that the electron back to speed, the electrons move in the
opposite direction of the field.

In figure 2, we note that the drift velocity increases with the electric
field and then it reaches a saturation value equal to 6.16.107 Cmn/S, which
corresponds to a critical electric field is 1.2 kV/cm. Thereafter, the drift

7
velocity decreases with the field until it reaches a value of 1.08.M
from an electric field equal to 14 kV/cm.

In figure 3, when the carriers are subjected to an electric
field they will gain energy. We identify two phases, the energy of the
three module valleys I', L and X. Once the electric field is applied,
the energy of the carriers increases very rapidly to a maximum of
energy which is 190 meV. After a very short period of time (about 10°
145), we see that the energy becomes constant.

In figure 4, we present the curves for different drift
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Figure 2: The average velocity in the HgCdTe bulk at 300K for different values
of the applied electrical field (Stationary regime).
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Figure 3: The average energy in the HJCdTe bulk at 300K for different values
of the applied electrical field (stationary regime).
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velocities in electric fields with time at 300 K. We note that the
velocity exhibits a maximum for the strong fields. This is due mainly
to the wide variation of angular momentum and energy relaxation as
a function of electron energy, so the transient over shoot in
velocity is typically observed when the applied electric field is quite
high contribution to the critical field; the electrons can reach a maximum
energy as the time is small compared to the energy relaxation.

Figure 4 shows the shape of the electron drift velocity versus
time for an electric field of 20 kV, and a concentration of 1e2°Cin > at
300 kV. This curve has four phases:

o Fort <0.2pS the velocity increases linearly with time.

o For 0.2pS < t <0.3pS the velocity continues to grow but more
slowly. There is a maximum of 1.910’Cm/ well above
the stationary value corresponding to the applied field, so there
is a phenomenon of over speed.

o Between 0.3 and 2ps, the velocity decreases rapidly to the steady
state.

« Inthelast phase (t g 107‘:’". elocity remains unchanged, it is
equal to the steady velocity

When the electrons are subjected to fields largely varying in
time, a phenomenon of over-speed appears. This phenomenon was
often studied by many authors, which did not fail to underline the
practical interest of this phenomenon, in particular on the level of the
submicronic components.

Figure 5 shows the variation of the drift velocity, energy carriers
and the population in the three valleys I', L and X with the applied
electric field for three different temperatures of the network (T=200
K, T=300 K and T=400 K), for a mole fraction of x=0.3 HgCdTe alloy
studied.

At high temperatures, the thermal energy increases, the disorder
in the material increases, which implies that collisions at temperature
T=200 K with the lattice vibrations are less important than temperature
T=300 K and T=400 K, by carriers that are subject to thermal agitation
disrupts this low and less movement of the carriers.

Conclusion

Research in modeling devices are focused on developing analytical
descriptions of the physical devices. In this study we addressed a number

7_ E=50 KV/Cm
2,6x10 —E=10kV/Cm
2,4x10" <+ E=20 KV/Cm

. —E=05 KV/Cm
2,2x10"

@ 2,0x10"
IS .
O 1,8x10" 7
Q
$ 1,6x10"
2
s 7
o 1.4x10
—
1,2x10"
1,0x10"
8,0x10° T T T T T T
0,0 1,0x10™ 2,0x10" 3,0x10" 4,0x10™ 5,0x10"°
Temps (S)
Figure 4: Average velocity in HJCdTe bulk at ambient temperature for different
values of the applied electrical field.
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Figure 5: The temperature effect on the drift velocity in HgCdTe bulk with
variable electric field.

of issues related to the phenomenon of electron transport carriers in
semiconductors II-VI and more precisely in the ternary alloy HgCdTe.
We essentially used the program Monte Carlo simulation to describe
the functioning of this complex system from the elementary laws
governing the movement of electrons. The principle of this approach is
to simulate the behavior of electrons in the conduction band using the
statistical method of Monte Carlo.

The transient electron transport in the HgCdTe alloy was studied.
The characteristics and properties of the material obtained by this
model, compared on many experimental reference frames, are
satisfactory and they inform us about electronic dynamics as well as
the behaviour electric high and low fields and high temperatures of
these materials. Furthermore, this results proves the usefulness of this
technique as an excellent tool for analysis and simulation of electronic
transport phenomena in the semiconductor material, unless the query
what is the good definition of physical parameters material which are
sometimes poorly understood.
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Abstract: The current demand growth of new components capable of operating at high power, high frequency, high temperatures
and convergence towards miniaturization has lead to the development of new fields of nanotechnology based on II-VI semiconductor.
Interest in nanostructures based on II-VI semiconductor narrow gap containing mercury (such as super lattices HgTe/CdTe) was due
to their advantages over alloys with cadmium telluride Mercury (MCT: HgCdTe). The ternary alloy is a semiconductor band-gap
direct, in that work the main interest is about the ternary compound. The results obtained are very satisfactory; they are compared
with experimental results, and are in good agreement. These results are very promising and open new perspectives for the realization
of solar cells and applications in the field of sensors.

Keywords: Monte Carlo simulation, steady-state electron transport, transient electron transport, alloy scattering.

1. Introduction factor make HgCdTe APDs particularly well suited

. . . for several applications, including night vision,
Mercury cadmium telluride (HgCdTe) is the . . . .
) i . . nondestructive  control and medical imaging,
material system of choice to fabricate high .
) multicolor FPAs (focal-plane arrays) for astronomy,
performance photovoltaic and avalanche detectors ) ] o
. . and photon counting. Despite this interest, a complete
over the entire infrared spectral region [1]. Several o ]
) ) description of the transport properties of HgCdTe
groups have reported an exponential gain curve and ] ) ) ) ) ]
. L o alloys 1is still lacking, especially in the high-field
extremely low multiplication noise in electron injected

HgCdTe APDs (avalanche photodetectors) at
temperatures in the range of 77 K to 260 K for a
variety of cutoff wavelengths in the MWIR and LWIR
bands [2, 3]. These exceptional characteristics of

regime. The low field mobility has been the only
transport parameter that has been the object of
extensive theoretical [6] and experimental [7, §]
investigations.  The  electron  drift  velocity

Lo L characteristic in CdTe as a function of temperature
HgCdTe APDs are indicative of the exclusive impact .
R and electric field was measured by the
ionization of the electrons and of dead-space effects ) ) ] )
) . . transient-charge technique by Canali et al. [9]. Borsari
that tend to introduce order in the random impact
o ) ) ] and coworkers [10] performed Monte Carlo
ionization process, i.e., a history-dependent gain . .
i i L calculations of electron transport in CdTe to
mechanism [4, 5]. The electron impact ionization . ) ] ) ] L ]
. . . investigate the negative differential mobility of this
process in HgCdTe becomes important at relatively

small electric fields due to the high mobility of
electrons and their low impact ionization threshold

material, which was attributed to the randomizing
effect of inter-valley scattering rather than to the

) ) ) . population of lower-mobility valleys [10].
energy. The high gain at low bias and the low noise

2. Model Description
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simulation is the electronic structure of the material to
be studied [11]. The electronic structures of the binary
compounds CdTe and HgTe have been computed by
using the nonlocal empirical pseudo potential method
(NL-EPM), while the ternary alloy HgCdTe has been
studied by using NL-EPM within a disorder-corrected
VCA (virtual crystal approximation). The computed
which take

accurately

into account
the

available experimental data and ab initio information.

electronic  structures,

spin-orbit interactions, replicate
Fig. 5 presents the NL-EPM electronic structure of
HgCdTe. The presence of secondary valleys at the L
point (intervalley separation energy 1.37 eV) can be
the the

carrier—phonon interaction at high energies is the

noticed. Besides electronic  structure,
critical piece of information to be evaluated in order to
study the carrier dynamics at high fields and
impact-ionization-related phenomena. Empirical fits
to low-energy transport data are still used to determine
the electron—phonon coupling constants, and these
values are used for simulation beyond their expected
range of validity. The lack of reliable information on
the carrier—phonon interaction has always affected the
ability to treat the impact ionization process. Scarce
information is available on the -electron—phonon
deformation potentials in HgCdTe. Chattopadhyay
and Ref. [12] suggested a theoretical value of 9.5 eV
for the electron acoustic deformation potential in
HgCdTe, adopting the value reported by Rode for

Band Structure and Electron Transport of Bulk Based on an Ensemble Monte Carlo Calculation

CdTe [13]. To the authors’ knowledge, no information
is available for the hole deformation potential
coefficients.

The electronic transport is always described by
models based on the resolution of the Boltzmann
equation who characterizes the modification of the
particles state caused by various actions. Thus,
including the charges transport in semiconductors, the
Monte Carlo method is a statistical method, as a
popular and effective mathematical tool for the study
and analysis of the physical phenomena.

In this work, a three valleys model of the
conduction band, I, L, X considered isotropic is used
but not parabolic. The model used here is developed
considering the deformation potential of each
considered valley, the energy gap structures, and the
details. The

concentrations of electrons in L and X valleys relative

main scattering mechanisms in

on the minimum I are:

2mmLKT
=2

3/2
) exp(E,/KT)

-2

7

-
=

Fig. 1 Calculated electronic structure of HgCdTe.
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where, Er; and Ery are the separation energies
between /'-L and 7-X respectively.

3. Results

The number of electrons simulated is 20,000
electrons subject to different values of the electric
field under different
implementation of this model is made by taking the

temperatures. The

following steps: for each electron simulated, it is
associated with initial position and an initial wave
vector, and using the process “self scattering”; it
introduce a fictitious scattering which aims to
establish a time distribution.

The Monte Carlo model adopted in this work is
used for calculating and retrieval features of electronic
transport in the HgCdTe alloy in the transitional and
stationary regime. The calculation is made for electric
fields ranging from 0 KV to 50 KV for different
values of temperature.

The average velocity is one of the key parameters to
describe the behavior of a compound. In our study, the
authors focus on themodulus of the velocity and the
drift velocity is an average velocity of the course.
Indeed, the electrons under the influence of thermal

energy will have a random way, and therefore they

7x10’ —
6x10’ —
5x10’ —
4x10’ —
3x10’ —

2x10" 1

Electron Drift Velocity (Cm/S)

1x10" A

have no path. But when subjected to an electric field,
their way is more random and the distance travel led is
not zero.

After a collision, the electron will have a zerove
locity component in the direction parallel to the
electric field, but the effect of thermal agitation that
the electron back to speed, the electrons move in the
opposite direction of the field.

In Fig. 2, the authors note that the drift velocity
increases with the electric field and then it reaches a
saturation value equal to 6.16.107cm/S, which
corresponds to a critical electric field is 1.2 kV/cm.
thereafter, the drift velocity decreases with the field

107Cm
from an

until it reaches a value of 1.08 X

electric field equal to 14 kV/cm.

In Fig. 3, when the carriers are subjected to an
electric field they will gain energy, which can be
identified into two phases, the energy of the three
module valleys I', L and X. Once the electric field is
applied, the energy of the Carriers increases very
rapidly to a maximum of energy which is 190meV.
After a very short period of time (about10714S ), the
energy becomes constant.
of the electron drift

Fig. 4 presents the shape

T T T
0,0 2,0k 4,0k 6,0k

T T T T T T T J
8,0k 10,0k 12,0k 14,0k

Electric Field (KV/Cm)

Fig. 2 The average velocity in the HgCdTe bulk at 300 K for different values of the applied electrical field (Stationary

regime).
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T T 1
10k 20k

Electric Field (KV/Cm)

Fig. 3 The average energy in the HgCdTe bulk at 300 K for different values of the applied electrical field (stationary

regime).

2,0x10" 7

1,8x10"

1,6x10"

1,4x10"

1,2x10"

Electron drift velocity (Cm/S)

1,0x10"

8,0x10°

—E=20 KV/Cm

T T
0,0 5,0x10™

T
1,0x10™
Time (S)

T T
1,5x10™ 2,0x10™

Fig. 4 Average velocity in HgCdTe bulk at ambient temperature in transitional regime for electrical field applied equal to

20 KV/cm.

velocity versus time for an electric field of 20 kV, and
a concentration of at 300 kV. This curve has four
phases:

For ¢ <0.2 pS, the velocity increases linearly with
time.

For 0.2 pS < < 0.3 pS, the velocity continues to
grow but more slowly. There is a maximum of
1.910°Cm/S well
corresponding to the applied field, so there is a

above the stationary value

phenomenon of over speed.
Between 0.3 and 2 ps, the velocity decreases rapidly
to the steady state.

In the last phase (¢t > 2 pS) the velocity remains

unchanged, it is equal to the steady velocity
107Cm

0.9. .
S

When the electrons are subjected to fields largely

varying in time, a phenomenon of over-speed appears.
This phenomenon was often studied by many authors,
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O 2,2x10"

£ .
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o

[0) . 1

> 1,6x10" 1

£ .

T 1,4x10"

c

s .
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Time (S)

Fig. 5 Average velocity in HgCdTe bulk at ambient temperature for different values of the applied electrical field.

which did not fail to underline the practical interest of
this phenomenon, in particular on the level of the
submicronic components.

Fig. 5 presents the curves for different drift
velocities in electric fields with time at 300 K. In this
case, the main note is that the velocity exhibits a
maximum for the strong fields. This is due mainly to
the wide variation of angular momentum and energy
relaxation as a function of electron energy, so the
transient over shoot in velocity is typically observed
when the applied electric field is quite high
contribution to the critical field, the electrons can
reach a maximum energy as the time is small

compared to the energy relaxation.
4. Conclusions

Research in modeling devices is focused on
developing analytical descriptions of the physical
devices. In this study, it addressed a number of issues
related to the phenomenon of electron transport
carriers in semiconductors II-VI and more precisely in
the ternary alloy HgCdTe. It is essentially used the
program Monte Carlo simulation to describe the
functioning of this

complex system from the

elementary laws governing the movement of electrons.

The principle of this approach is to simulate the
behavior of electrons in the conduction band using the
statistical method of Monte Carlo.

The transient electron transport in the HgCdTe
alloy was studied. The characteristics and properties
of the material obtained by this model, compared on
many experimental reference frames, are satisfactory
and they give information about electronic dynamics
as well as the behaviour electric high and low fields
and high temperatures of these materials. Furthermore,
this results proves the usefulness of this technique as
an excellent tool for analysis and simulation of
electronic transport phenomena in the semiconductor
material, unless the query what is the good definition
of physical parameters material which are sometimes

poorly understood.
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Résumé
Le progrés de l'industrie des circuits intégrés, durant ces derniéres années, a été poussé par une
miniaturisation continue des transistors. Avec la réduction des composants a des dimensions de 0.1
micron et moins, de nouveaux effets physiques entrent en jeu que les simulateurs standard en deux
dimensions (2D) ne considérent pas. En fait la troisieme dimension entre en jeu car les dimensions
transversales et longitudinales des composants sont du méme ordre de grandeur. Pour décrire le
fonctionnement de tels composants avec plus de fidélité, il faut donc affiner les outils de simulation et
les adapter afin de prendre en compte ces phénoménes. Le cadre général de ce travail s'inscrit dans
cette optique. Au cours de cette these, on a développé un simulateur distinct pour étudier les
composants submicroniques. Cette outil a été développé, en combinant I'équation de transport de
Boltzmann avec I'équation de Poisson dans une résolution tridimensionnelle (3D) et autonome. Notre
simulateur est basé sur une approche stochastique consistant en la simulation dynamique des particules
par la méthode de Monte-Carlo. Cette outil constitue une contribution importante a la modélisation des
composants, et peut étre utile méme hors du contexte des petits composants. Eventuellement, il peut

étre unis dans un simulateur hybride combinant les modeles de Monte-Carlo et de dérive diffusion.

Abstract
The progress of industry integrated circuits in recent years has been pushed by continuous
miniaturization of transistors. With the reduction of components of dimensions 0.1 micron and less,
new physical effects come into play standard simulators in two dimensions (2D) did not see. In fact
the third dimension comes into play since the transverse and longitudinal dimensions of the
components are of the same order of magnitude. To describe the operation of such components with
greater fidelity, we must refine simulation tools and adapt them to take account of these phenomena.
The general framework of this work is in this perspective. In this thesis, we developed a simulator to
study distinct submicron components. This tool was developed by combining the Boltzmann transport
equation with the Poisson equation in a three dimensional resolution (3D) and autonomous. Our
simulator is based on a stochastic approach to dynamic simulation of the particles by the method of
Monte-Carlo. This tool is a significant contribution to the modeling of components, and can be useful
even outside the context of small parts. Eventually, it may be united in a hybrid simulator combining

models of Monte Carlo and drift diffusion.



	Title
	Corresponding author
	Abstract
	Keywords
	Introduction
	Model Description 
	Results
	Conclusion
	Acknowledgment
	Figure 1
	Figure 2
	Figure 3
	Figure 4
	Figure 5
	References

