
s $9 
A 6 f i  

d'ordre : 236 

THESE 
présentée à 

- L'UNIVERSITE DES SCIENCES ET TECHNIQUES DE LILLE 

pour obtenir le grade de 

DOCTEUR INGENIEUR 

TUDE DES PHENOMENES DE TRANSPORT DANS LES MATERIAUX 

1 SEMICONDUCTEURS PAR LES METHODES DE MONTE CARLO: 

APPLICATION A L'ARSENIURE DE GALLIUM DE TYPE N" 

Par 

Anne KASZYNSKI 

Soutenue le 1 1  ju i l le t  1979 devant la Commission d 'Examen 
MEMBRES D U  J U R Y  : M. E. CONSTANT Président 

R. FAUQUEMBERGUE Rapporteur 
G. CONVERT Examinateur 
J.P. NOUGIER Examinateur 
L. RACZY Examinateur 
G. SALMER Examinateur 



à Marc  

et D o m i n i q u e  

e t  C l a i r e  

A .mon p è r e  et à ma Mère 

à C h r i s t i n e  à R i c h a r d  



Ce k h a v a i l  a  Q k Q  eddec fué  au C ~ n k h ~  Hypehdhéquencen ek 
Semiconducteunn de L '  Unive-hnikQ den S c i e n c e n  ek Techniqueb de  

LiLLe, d i h i g Q  pah Monaieuh Le Pfiadenaeux E .  C O N S T A N T .  

Se n u i s  t h è n  heconnaihaanke à Monnieun E .  CONSTANT,  

Phodenneuh à L' U n i v e h a i t Q  de  Li tLe  7,  de m ' a v o i n  accue iLLie  dana 
non Labohakoihe e t  je  Re hemeacie beaucoup de  m 'avo ih  dant  b é n é b i c i e n  
de nen c o n ~ e i L n  e t  de .  non exempLe kouk au Long de ce  k h a v a i L .  

Je hemehcie v i v e m e n t  Monai,euh S .  P .  N O U G I E R ,  Phodeaneuh 

à L'UnivehbiXé de  MontpeLlieh ek Monnieuh C O N V E R T ,  de La Thomnon 

C . S . F .  q u i  me dont  l ' h o n n e u n  d ~ -  pahz ic ipeh  à c e  juhy e t  j e  Leuh au in  
t h è n  heconnaiabanke d e  L ' inkQhEk  q u ' i l n  pohXenR à c e  k h a u a i l .  

Je n u i n  heuheube que Monnieuh 1 .  R A C Z Y ,  Phodeaneuh ù 

R' Univehniké  d e  L i lLe  1 ,  m'honoke de  na phénence dans Le juhg. Je 
l u i  au ia  ,then aeconnaiaaanke pou& l a  d i n p a n i b i l i X é  amica le  y u ' i L  a 
Xoujouha Xémoignée au cou46 de mon pannage au C.U.S .  

Je hemehcie  QgaLem~nk  beaucoup Monaieuh G .  S A L M E R ,  

Pnodenneua à L ' U n i v e a n i t é  de Li tLe  1 ,  q u i  a  b i e n  VOULU accepXeh 

de  da ihe  pahXie de mon juhg. 

Je n u i n  khèn heuheune que Monnieuh R .  F A U Q U E M B E R G U E ,  

Maxtae Ana in tan t  à L ' U n i v e h a i t é  de L i l L e  7 ,  daaae p a h t i e  de ce juhy ; 
je  L u i  nuin t n è n  heconnainnanke de m 'avo ia  n u i v i e  au couta  d e  c e  
XkavaiL q u i  enX QgaLemenk Le b i e n ,  ek d ' a v o i n  pakiemmenk annumé 
ma dohmakion. 

Je k i e n a  à adheabeh koua men hemehci,emenkn à S .  Z I M M E R M A N N  

q u i  m ' a  beaucoup daik  b é n e d i c i e k  de non expeh ience  au couha de  

muRXipLen Qchangen e t  q u i  a pLun pa4ticuLièhemenk n u i v i  La mine 
au p o i n t  d e  c e  khavai l . ,  a i n n i  yu" Monnieuh D E B L O C K  q u i  a  Laagemenk 
conkhibué à l a  p a n f i e  expQhimenkaLe. 



J ' a i m e h a i  également  pauvoia exphime& kauk l e  p l a i a i h  

que j ' a i  eu à t h a v a i l L e h  au C . H . S .  ek de c e l à  je  auia  g&Q à 

1 '  ennemble dea penaannea que j '  y a i  cakoyE. 

Endin,  j '  adhean e mea p, i?~6  dincèhe.5 hemehciemen-f-6 à 

Madame L E C H I E N  q u i  a m i a  t a u x  non kaLen t  à l a  dac- f -y logkphie  

de  c e  manuachik,  a i n a i  q u ' à  MademoiaeLLe H A N N O N  ek Madame C N U D D E  

e t  à Menaieuha P L U Q U E 7  ek D E H O R T E R  q u i  ank m i a  t o u x  l e u &  a a i n  

à pa lycap ieh  c e  k h a v a i l .  



T A B L E  D E S  Y A T I È R E S  

1 NTRODUCT I O N  P. 1 

CHAPITRE 1  : PRESENTATION DES PHENOMENES DE TRANSPORT 

DANS L ' A s G a  ET  DE L A  M I S E  EN OEUVRE DES 

METHODES DE MONTE CARLO P. 4 

CHAPITRE II : CONTRIBUTION A L ' E T U D E  DE L A  D I F F U S I O N  

DANS L ' A s G a  PAR LES METHODES DE MONTE 

CARLO P. 2 9  

CHAPITRE III : ETUDE EN REGIME NON STATIONNAIRE P.  5 6  

CONCLUSION P.  8 1  

ANNEXES P.  8 3  



La connaissance de la dynamique des porteurs libres dans les matériaux 

semiconducteurs de type n est nécessaire pour l'amélioration des performances 

des composants notamment dans le domaine des hyperfréquences. En effet, ce sont 

les possibilités du matériau qui déterminent la limitation supérieure des possi- 

bilités du composant. Ainsi, au niveau du matériau, la recherche des conditions 

donnant lieu à une amélioration des performances de vitesse et à une diminution 

des temps de réponse à toute variation du champ électrique, permet de reculer 

les limitations en fréquence et en puissance des composants hyperfréquences ; 

de même l'ampleur des phénomènes de diffusion qui se manifestent dans le maté- 

riau déterminera la capacité de bruit du composant. 

Il est donc intéressant de réaliser une étude complète des possibi- 

lités offertes par les matériaux et de déterminer l'influence des conditions 

extérieures sur les effets qu'ils génèrent, rendant ainsi possible une utitisa- 

tion rationnelle de ces matériaux au niveau des composants. 

La présente étude concerne la dynamique électronique dans 1'Arséniure 

de Gallium de type n. Elle s'adresse plus particulièrement aux phénomènes de 

dif£usion et de vitesse de dérive relatifs aux électrons libres, soumis à un 

champ constant ou variable au cours du temps. 



Le principe de la démarche consiste à simuler le comportement des 

électrons de la bande de conduction en utilisant les méthodes statistiques 

de Monte Carlo. Celles-ci slavGrent tout à fait adaptées à cette étudc parce 

qu'elles sont à la fois souples d'emploi, tout en penmettarlt la prise er l  

compte des caractéristiques physiques et éLectroniclues du matériau csnsidër6. 

Elles sont effectivement de plus en plus utilisées pour traiter les -pt-ienoini.nci:, 

de transport dans les semiconducteurs [ 2 - 5 ,  441 .  

La présentation de la simulation utilisée fait l'objet du chapitre 1 ,  

Elle diffère des simulations généralement présentées [2 -41 ,  par l'introduction 

d'une procédure de discrétisation du temps [ 5 ]  qui sera discutée et qui en 

augmente les possibilités d'application. Les résultats obtenus relatifs aux 

caractéristiques de vitesse et d'énergie en fonction du champ permettront de 

tester cette simulation sur les nombreuses références expérimentales et thgo- 

riques existant dans la littérature. 

Cet outil est d'abord appliqué, dans le Chapitre II, à l'étude du 

coefficient de diffusion. Ce paramètre du second ordre, très délicat à déter- 

miner a déjà fait l'objet de nombreuses approches [24-26,  28-29]  mais il exis- 

te une grande dispersion dans l'ensemble des résultats obtenus. L ' o b j e t  de 

cette étude est de lever une partie de ces indéterminatians en recherchant 

les conditions optimales d'étude. Elle présente l'interêt d'utiliser simulta- 

nément les deux définitions du coefficient de diffusion par l'étalement du 

paquet et par le bruit et permettra de justifier les caractéristiques obtenues 

par la mise en évidence de certains mécanismes de diffusion. 



Des mesures de température de bruit en bande X permettront de con- 

fronter les résultats numériques et expérimentaux dans le domaine des champs 

faibles. Elles donneront en particulier l'occasion de montrer l'influence du 

dopage Fur les coefficients de diffusion et sur les températures de bruit. 

L'êtude du comportement des porteurs soumis à un champ variable au 

cours du temps fait l'objet du Chapitre III. La simulation qui a été mise au 

point est'tout à fait adaptée pour une étude complète aussi bien de vitesse, 

d'énergie que de bruit. Elle permettra en particulier de déterminer les per- 

formances de vitesse et de temps de réponse auxquelles il faut s%ttendre avec 

ce matériau. 

La possibilité offerte, par la méthode de M. Shur, de donner une 

formulation semi-analytique des variations d16nergie et de quantité de mouve- 

ment à partir de la seule connaissance des caractéristiques stationnaires du 

matériau, ouvre de larges perspectives d'étude, étant donné le peu de moyens 

en calculs qu'elle requiert. Cette méthode, qui constitue un prolongement très 

intéressant des méthodes de Monte Carlo sera présentée, testée, puis appliquee 

à l'étude de la génération de puissance hyperfréquence dans le matériau. 
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I N T R O D U C T I O N  

Les phénomènes de transport dans les semiconducteurs de type n résul- 

tent du comportement des électrons de la bande de conductioa. Une approche aqa- 

lytique du problème nécessite généralement la connaissance de la fonction de 

distribution de l'énergie des électrons, obtenue en résolvant l'équation de 

Boltzmann. A cause de sa complexité, cette équation avx dérivées partielles 

n'aqmet pas de solution analytique sauf dans un nombre limité de cas moyennant 

des hypothèses simplificatrices. C'est pourquoi, il a été fait appel à d'autres 

procédés et en particulier aux méthodes de Moqte Carlq [ I l  pour traiter ce pro- 

blème dans toute sa généralité. 

Les méthodes de Nonte Car10 font intervenir des expériences avec des 

nombre9 aléatoires. La méthode la plus simple, dite probabiliste, repose sur 

l'observation de nombres aléatoires simulant directement les processus stochas- 

tiques gtudiés. Dans les problèmes de type déterministe, lorsque la description 

analytique est trop complexe pour que la résolution,soit directe, elle est 

abandonnée au profit d'une formulation probabiliste qui fait intervenir un pro- 

cessus aléatoire et dont la solution numérique est aussi solution du problème 

déterministe initial. 

Ainsi, pour traiter les phénomenes de transport, la simulation du 

comportement des électrons de la bande de conduction peut être substituée à 

la résolution de l'équation de Boltzmann. Cette formulation du problème est 

d'une grande souplesse car elle peut être mise en oeuvre quelles que soient 

les conditions imposées et peut en particulier rendre aussi bien compte des 

phénom5nes stationnaires que non stationnaires. Elle permet d'avoir accès di- 

rectement à des grandeurs importantes en dynamique électronique telles la vi- 

tesse et l'énergie des électrons. 



Au cours des dernières années, les méthodes de Monte Carlo o n t  

effectivement connu un grand développement notamment dans l'application aux 

problèmes de dynamique électronique. La simulation qui sera décrite dans le 

présent chapitre diffère des simulations classi.ques [ 2 - 4 1  par l'introdilotiolt 

d'une procédure de discrétisation du temps en pas régul.ier 151 qui permet d c  

s'affranchir de la procédure de "self scattering" [ 6 ]  usuellemerit u t i l i  $Ge. 

.Après avoir fait une présentation de cette simulation dans le cas 

général, les conditions relatives à son application â llArséniure de GqLlium 

seront décrites. Une @tude critique de la méthode en montrera les avantages 

et les limitations. Les résultats relatifs à la vitesse et l16nergi? inoyen- 

nes en régime stationnaire seront ensuite présentés et comparés aux n o n h r c u -  

ses références existant dans la littérature, permettqnt ainsi 4e tesfer I n  

simulation qui a étë mise au point. 



I .  P R E S E N T A T I O N  D E  L A  S I M U L A T I O N  

Le comportement au cours du temps des électrons de la bande de conduc- 

tion résulte à la fois de l'action extérieure du champ Glectrique appliqué e t  de 

l'effet des intéractions relatives a la présence du réseau cristallin. 

Dans la présente simulation, l'échelle des temps est discrëtisée en 

pas réguliers dont la durée AT est faible devant le temps moyen qui sépare deux 

intéractions consécutives. La simulation du comportement de chaque électron au 

cours du temps consiste alors en une succession de traitements élémentaires 

chaque pas. 

Après avoir décrit précisément en quoi consiste ces traitements 616- 

meatqires, une présentation complète de la simulation sera donnée. 

1 . 1 .  H i s t o i r e  d ' u n  é l e c t r o n  g e n d a n t  une d u r é e  e l é m e n t a i . r e  AT --- 

L'état d'un electron peut être simplement décrit à chaque insrant par 

son vecteur d'onde et par son énergie. Dans l'espace réciproque, la bande de 

çonduction priisente des minima absolus ou relatifs d'énergie appelés "valléesis 

au voisinage desquels l'énergie est simplement reliëe au module du vecteur ci'on- 

de. L'ensemble de ces relations permet de définir la structure de bande relative 

aux différentes vallées considérées dans le semicondiicteur. 

L'action extérieure du champ et l'effet des intéractions peuvent sim- 

-* 
plement se traduire par une variation Ak du veeteur d'onde : sous l'action accé- 



leratrice, du champ eptre des instants t et t + At, le vecteur d'onde devient 
i 

-f + 
k(t + nt) = k(t) + , au .ours d'une intéraction supposée instantanGe, 

3 -Z 
l'électron change d'état et son vecteur d'onde devient k 

final (t) = kinitial i t )  

Au niveau de la simulation, le traitement de chaque pas AT commence 

par une phaae dice de vol libre où l'électron n'est soumis qu'a l'action du 

champ pendant la durée AT. Au bout de ce temps AT, la probabilité pour qu'il 

subisse une intéraction est déterminée. Une procédure permet alors de décider 

si elle a eu effectivement lieu ou non. Après avoir subi éventuellement les 

effets d'une intéraction, l'électron est à nouveau entrayné dans une phase de 

vol libre pendant une durée AT povr un qouveau cycle d'6volutlon. 

4 . 2 .  Proc&duse d e  choix de l'interaction 

Quand le réseau agit sur le parcours de l'électron ses possibi.li.tSs 

d'intéractions ssnt multiples. La densité de probabilite par unité de tenips 

-+ It 
~(k, k') pour qu'une intéraction donnée j fasse passer l'électron d'un état 

-f + 
k à urt état k '  est supposée connue pour chacune d'entre elles f 7 1 .  L'intégra- 

+. 
lion sur tous les états finaux kt fournit la probabilité X par unité de 

j , k  

temps pour qu'un électron dans l'état k subisse l.'intéraftion j: h j  ,k.AT est 

alors la probabilité pj pour que l'interaction a ' t  lieu au bout du temps AT. k 
Si N est l e  nombre d'intéractions possibles P = pj est la probabilité to- 

j - 1  

tale d'interaction. C'est un nombre qui croît 1inEairement avec la durée du 

Les expressions relatives à chaque probabilité d'interaction sont exposées 

en annexe. 



pas AT . C,e pas AT est choisi ail prealable si~fflsanunçnk. petit pour qu'a 

chaque instant P soit inférieur à 1 .  1-P représente alors la probabilité 

pour que l'électron poursuive son parcours sans perturbation provenant du 

réseau, 

D'un point de vue pratique, au niveau de I n  çirnulation, cliaqile 

interaction j peut être représentge p a r  un i ïltervalle d'ampl i t t i d e  pj. I',,ii:, 

les intervalles p j  sont rangés dans ui-r ordre donne bout à bout 3 l'intérieur 

d'un intervalle d'amplitude 1 (schéma 1). 11s occupent au total une fraction 
N 

P = 1 
j 
de l'intervalle unitaire. 1,'intervalle restant,dlamplituàe 1-P, 

j - 1  
correspond à la probabilité de non intéraction. Un nombre réel est tiré au 

hasard tntrc O et 1 suivant :  ilne d i s t - r  i b i ~ t i  on ilni forme. L,n prnbnbi 1 i t-6 d'nytpni-- 

tenir à l'un quelconque de ces intervalles ne clépend que de la largeiii- dc: cliri-- 

cutl  d'entre eux et non de leur ordre puisque la distribtrtion e q t  i~niforrnc, 

Z,'int_ervdlle qui contient le r6el r, définit La nature de llintGiüctign qui 

aura lieu ou eventuellement L'absence d'intéraction. Dans ce dernier cas, 

l'électron poursuit son pqrcours sans perturbation. 



1 . 3 .  E t a t  de  1 l é l e c t r o n  a p r è s  i n t é r a c t i o n  

Une intéraction a été choisip. Elle est supposée instantanée et 

son effet provoque une discontinuité dans l'évolution de l'état de l'électron. 

Cet effet se manifeste à la fois par un éventuel échange d'énergie et par un 

brusque changement d'orientation de la vitesse de l'électron. 11 se traduit 

dans l'espace des moments par, une variation instantanée du vecteur d'onde en 

module et en direction, 

En effet, dans le cas de l'brséniure de Gallium, les vallées étant 

isotropes, le module du vecteur d'onde est relie de façon biunivoque à l'éner- 

gie relative de l'électron par rapport au fond de la vallée qu'il occupe, par 

la relation [8 ]  suivante : 

où 2 est la masse effective au fond de la vallée et a le coefficient de non 
parabolicité de la vallée. Tout échange éventuel d'énergie au cours de l'inté- 

raction se traduit donc au niveau du vecteur d'onde par une variation brutale 

de son module qui ne dépend que des énergies initiales et finales E et E'.  

C'est un changement d'orientation du vecteur d'onde qui décrit la 

3 

déviation subie par l'électron. Le vecteur d'onde final k' est repéré par 

rappolct au vecteur d'opde initial par un angle de déviation & La densité de 

-t -t 3 -+ 
probabilité s(k, k') relative au passage d'un état k à un état k' ne dépend 

+ -+- 
généralement que des modules de k et k', c'est-à-dire des énergies avant et 

-f 3 

après intéraction E et E' et de l'angle Bentre k et k' (schéma 2). Les va- 
-;z 

leurs de 8 et du module de k' étant définies, il existe encore upe infinité 



-t 3 
d'états possibles et équivalents k' décrivant uniformément un cône d'axe k 

+ 
d'avgle 8. L'intégration sur tous les états possibles k' s'écrit donc 

\ 
où -- est la densité d'état dans l'espace des moments. 

E II 
3 

Après intégration par rapport à l'énergie, c'est-à-dire par rapport 

au nodule k', l'expression de la probabilité d'intéraction peut se meftre sous 

la forme : 

la jonction normalisée : 

I d P )  = 9 .  ( f i )  
, R 

O 

d6f:nit donc la fonction suivant laquelle l'angle $ est distribué. Si F(B) est 

la :onction de répartition de 8,  par définition dF = gL(f3) df3 = dr où r est 

un léel uniformément distribué entre O et 1 .  Donc 6 tout réel r tiré au hasard 

uni.ormément entre O et 1 est associé suivant la relation r = g,(f3')dB1 un 1: 
ang e B dont la fonction de distribution est g (6). C'est par cette procédure 

E 

rt 
que sera déterminé l'angle B entre k et k' après intéraction. En particulier, 

-t -t 
dan:; le cas où s(k, k') ne dépend que de l'énergie finale E; tous les états 

fin.11~ sont équiprobables sur une sphère de rayon k' dans l'espace des moments 

(sciéma 3) et à tout réel r compris entre O et 1 correspond un angle B tel que 

Il arrive, pour certaines intéractions, que la détermination de 

l'algle f3 en fonction du réel r, ne soit pas immédiate. Les méthodes utilisées 

alois font appel à des techniques d'analyse numérique et sont développées en 

ann :xe 1. 



L'effet d'une intéraction sur le parcours de l'électron est main- 

terînt entièrement déterminê 
+ 

SCHEîyA 2 SCHEMA 3 

1.4. Mise en Oeuvre de l a  méthode de s i m u l a t i o n  

Le traitement élémentaire par Monte Car10 qui vient d'être présenté 

a 1:eu pour chaque électron à chaque pas AT (voir organigramme). A l'instant 

t = O, l'état initial g(o) de chaque électron correspond à une énergie tirée 

au lasard suivant la distribution de Maxwell-Boltzmann. Dans la simulation, le 

tra tement élémentaire peut aussi bien servir à un ensemble de n électr~ns que 

ten r compte d'éventuelles variations du champ électrique au cours du temps. 

Cet e simulation est donc facilement adaptable à une très grande variété de con- 

dit ons d'étude. 
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I I .  D E S C R I P T I O N  D E S  C O N D I T I O N S  D E  T R A N S P O R T  

D A N S  L  ' A R S E N I U R E  D E  G A L L I U M  

La simulation qui vient d'être décrite nécessite une bonne connaissance 

des caractéristiques du matériau étudié, en l'occurence 1'AsGa. En particulier, 

les caractéristiques de la bande de conduction jouent un rôle prépondérant dans 

l'étude des phénomènes de transport. Les niveaux des minima de vallées indiquent 

l'énergie à partir de laquelle'un électron peut transférer, modifiant ainsi éven- 

tuellement ses conditions de transport. De plus, dans une vallée donnée, l'évolu- 
-+ 

tion de l'énergie en fonction de son vecteur d'onde k détermine la masse effective 

de l'électron qui suivant qu'il est "lourd" ou "léger" pourra se déplacer plus ou 

moins rapidement dans le champ électrique. La structure de bande demande donc à 

.. etre définie précisément. En ce qui concerne llArséniure de gai-lium, deux modèles 
[2, 3 1  ont été proposés dans la littérature et sont présentés ici. Par ailleurs, 

il est intéressant avant de décrire les résultats obtenus et les interpréter, 

d'établir en fonction du champ électrique et de la vallée occupée, une hiérarchie 

entre les différentes intéractions subies par le porteur. C'est pourquoi seront 

passés en revue les différents types de perturbations que l'électron peut subir 

de la part du réseau cristallin dans l'brséniure de Gallium. 

I I . 1 .  Structure d e  bandes : modèles 2 et 3 vallées 

Le modèle de structure de bande le plus anciennement utilisé présente 

une vallée centrale r en (0,0,0) au minimum absolu de la bande de conduction et 
C 

3 vallées latérales à symétrie X correspondant à des minima relatifs dans les di- 

rections (I,O,O)(schéma 4) ; le modèle 2 vallées a été initialement utilisé par 

W. Fawcett [ 21. 



Modèle 2 vallées 

SCHEMA 4 

Modèle 3 vallées 

SCHEMA 5 

Tableau des données relatives à la structure de bande 

de l?.Arseniure de Gallium 

TABLEAU 1 

Modèle 3 vallées 

8 
mr = 0,063 m 

O 

8 
m = 0,222 m 
L O 

X 
m = 0,58 m 
X O 

E = 1,439 eV 
g 

A E ~ ~  = 0,33 eV 

AErX = 0,522 eV 

- 1 a = 0,610 eV r - 1 a = 0,461 eV 
L 
aX = 0,204 eV - 1 

masses effectives 

niveaux des vallées 

coefficient de non 

parabolicité 

* 

Modèle 2 vallées 

* 
mr = 0,067 IE 

I. 

* 
m = 0,35 m 
X O 

E = 1,52 eV 
g 

A E ~ ~  = 0,36 eV 

- 1 af = 0,576 eV 

a = O  X 



Ce n'est que très récemment que des vallées à symétrie L présentant 

des minima relatifs inférieurs à ceux des vallées X, ont été mises en évidence 

expérimentalement [ 9 ,  101 dans les directions (1, 1, 1) (schéma 5). 

M.A.Littlejohn [ 3  1 les fait intervenir dans son modèle 3 vallées. 

Cette étude des phénomènes de transport dans 1'AsGa a d'abord été 

menée avec le modèle 2 vallées de W. Fawcett. Mais pour tenir compte des modi- 

fications résultant des données expérimentales nouvelles relatives à la bande 

de conduction, toute l'étude a été reprise avec le modèle 3 vallées. Une compa- 

raison a été faite entre les résultats obtenus avec chacun des deux modèles. 

L'ensemble des données relatives à chacun des deux modëles de structure de bande 

de 1'Arséniure de Gallium sont rassemblées dans le tableau 1. 

II.2, I n t é r a c t i o n s  prépondéran tes  dans 1'AsGa i n t r i n s è q u e  

Parmi toutes les intéractions* pouvant survenir à l'électron au 

cours de son évolution, certaines, par leurs fréquences et leurs effets marqués 

ont un impact décisif sur le comportement de l'électron ; ce sont principalement 

l'intéraction optique polaire en vallée centrale en champ faible et les intérac- 

tions intervallées en champ fort. Leurs probabilités fonction de l'énergie sont 

représentées sur les fig. la, lb, Ic dans le cas du modèle 3 vallées. Ce sont 

des intéractions inélastiques dont la probabilité d'émission est supérieure à la 

probabilité d'absorption dès que 1'élect.ron possède suffisamment d'énergie pour 

émettre un phonon. L'électron a ainsi tendance à transmettre au réseau une partie 

de l'énergie que lui a fourni le champ électrique. 

*TOUS les calculs relatifs à toutes les intéractions sont développés en annexe 1 



Figure 1.a. : Modèle trois vallées : probabilités d'intéractions 

relatives à la vallée r 
1. Intéraction optique polaire émission 

2. Intéraction optique polaire absorption 

5. Intéraction intervallée r -+ X émission 

6. Intéraction intervallée r -+ X absorption 

7. Intéraction intervallée r -t L émission 

8. Intéraction intervallée r -t L absorption 

13. Intéraction avec les impuretés. 



Figure 1.b. : Modèle trois vallées : probabilités d'intéractions 

relatives à la vallées L 

3. Intéraction intervallée L -t r émission 
4. Intéraction intervallée L + r absorption 
5. Intéraction intervallée L + L émission 

6. Intéraction intervallée L -t L absorption 

7. Intéraction intervallée L -+ X émission 

8. Intéraction intervallée L + X absorption 

13. Intéraction avec les impuretés 



Figure 1.c. : Modèle trois vallées : probabilités d'intéractions 

relatives à la valllée X 

3. Intéraction intervallée X -+ r émission 
4. Intéraction intervallée X -+ r absorption 
5. Intéraction intervallée X -t L émission 

6. Intéraction intervallée X -+ L absorption 

7. Intéraction intervallée X -+ X émission 

8. Interaction intervallée X -+ X absorption 

13. Intéraction avec les impuretés 



1 1 . 2 . 1 .  Intéraction optique polaire 
........................... 

L'intéraction optique polaire prédomine en vallée centrale 

en champ faible. Elle est caractérisée par un échange de phonon optique polaire 

de 0,0354 eV et par une forte anisotropie sur l'ensemble des états finals proba- 

bles : les états correspondant à une déviation quasi nulle du vecteur d'onde sont 

très fortement favorisés. L'électron, entraîné dans la direction du champ pen- 

dant la phase de vol libre, ne Sera donc que très peu détourné de cette direc- 

tion sous l'effet de cette interaction. 

La mise en oeuvre de cette intéraction a présenté quelques 

difficultés au niveau de la détermination de l'angle f3 de déviation (voir annexe 1) 

Une méthode numérique a été substituée à l'emploi de la méthode de Neumann préco- 

nisée par Fawcett [2] . 

Par sa forte probabilité et malgré ses effets relativement 

faibles sur la trajectoire de l'électron, l'intéraction optique polaire a un 

impact déterminant sur la mobilité de l'électron en champ faible. 

11.2.2. Intéractions intervallées équivalentes 
...................................... 
et non équivalentes 
------------------- 

Comme le montre la structure de bande, ces intéractions 

sont tout à fait inexistantes dans la vallee centrale en champ faible car l'élec- 

tron n'a pas suffisamment d'énergie pour transférer dans les vallées supérieures. 

Mais dès que les conditions sur l'énergie sont satisfaites, les interactions 

intervallées jouent de loin le rôle le plus important parmi toutes les intérac- 

tions, autant par leur forte probabilité que par leurs conséquences sur le com- 



Portement de l'électron. En effet, quand un électron transfère vel-s une autre 

vallée, aux effets directs de l'intéraction elle-même, viennent s'ajouter toutes 

les discontinuités dûes à la non équivalence éventuelle des vallées d'origine 

et d'arrivée. En particulier, comme l'énergie cinétique de l'électron se mesure 

à partir du minimum de la vallée qu'il occupe, un transfert vers une vallée non 

équivalente provoque une importante variation d'énergie cinétique correspondant 

à la différence de niveau entre les deux vallëes, 

Les intéractions intervallées sont inelastiques ; le phonon 

moyen échangé au cours d'un transfert est de l'ordre de 0.03 eV. L'une des carac- 

téristiques les plus importantes de ces intéractions est l'équi-probabilité de 

tous les états finals possibl.es dans l'espace des n>oments ; autrement dit, après 

un transfert, l'orientation de la vitesse est tout à fait que1c:onque dans tout 

l'espace. A cause de cet effet de llrandomisatio~~" les int6ractions intervallées 

.contribueront dans tous Les cas à une diminution de la vitesse moyenne de l'élec- 

tron. 

Tl est à remarquer qu'en vallée "haiite", les transferts 

vers les vallées équivalentes sont favorisés par rapport aux autres transfertç ; 

ainsi, un électron ne répondra que lentement à toute action extérieure tendant 

à lui faire changer de type de vallée, 

Par leurs effets, ces intéractions sont à l'origine de 

nombreuses propriétés de 1'AsGa. 



I I . 3 .  I n t e r a c t i o n s  i n t e r v e n a n t  d e  f a ç o n  s e c o n d a i r e  

dans  1 'AsGa i n t r i n s è q u e  

Ces intéractions, la plupart du temps élastiques, n'influent pas de 

faqon essentielle sur Le comporteinent de l'électron. Elles sont n6annioins intro- 

duites pour obtenir une description auss i  quantitative que possible de la dyna- 

mique Glectronique. 

1 1 . 3 . 1 .  Interaction acoustique 

Cette intéraction élastique, presque inexistante en vallée 

centrale, possède une probabilité assez forte en vallée latérale ; de plus, la 

distribution de l'angle f3 de déviation est quasi-uniforme. Mais ses effets sont 

souvent masqués par ceux de la multitude d'intéractions intervallées qui prédo- 

minent en vallées laterales. 

1 1 . 3 . 2 .  Interaction piézoélectrique ........................... 

C'est une intéraction dont la probabilité est inversement 

proportionnelle à la racine carrée de l'énergie E mais elle n'intervient vraiment 
r 

que pour des énergies teLatives inférieures à 0.03 eV. Keme alors, son effet sur 

le comportement de l'électron est très faible car c'est une intéraction élastique 

qui ne provoque quasiment aucune dgviation. Toutefois, l'introduction de cette 

in.téraction a permis d'inhiber les instabilités numériques qui se manifestaient 

en champ faible. 

11.3.3. Interaction optique non polaire ............................... 

Cette intéraction n'intervient que dans les vallées de 

symétrie L du modele 3 vallées. Ses effets sur l'état de l'électron sont compa- 

rables à ceux d'une intéraction intervallée équivalente mais sa probabilité est 

très faible. 



I I .  4 .  Ensemble d e s  i n t é r a c t i o n s  i n t e r v e n a n t  r e s D e c t i v e m e n t  

avec  chacun d e s  2 modè le s  dans  1 'AsGa i n t r i n s è q u e  ----- 

Le modèle 2 vallées ne fait intervenir que les principales intérac- 

tions : optiques polaires, intervallées, acoustiques. Quand l'étude a été reprise 

avec le modèle 3 vallées, toutes les intéractions présentées ont été introduites 

(tableau II) affinant ainsi l'allure des caractéristiques obtenues, en particulier 

celles relatives aux paramètres de seconti ordre tels que le coefficient de diffu- 

sion par exemple. 

L'ensemble des valeurs des paramètres utilisées dans chaque modèle 

est présenté en annexe Il 

- piézoélectriques 

Intéractions introduites 
dans les deux modèles 

- acoustiques 

Intéractions supplémentaires 
introduites dans le modèle 3 vallées 

, &ni.ssion 
- optiques ncn polaires 
en vallée L seulement\absorption 

TABL 3AU II 



I I . 5 .  I n t é r a c t i o n  avec  les i m p u r e t é s  

Le traitement des intéractions avec les impuretés [ 7 ,  171  a suscité 

de nombreuses approches. Le modèle de H. Brooks et C. Herring [ I l ]  tient compte 

des effets de charge d'espace au niveau de l'expression du potentiel V(r) créé 

par chaque impureté supposée ionisée. Il a été supposé que pour des concentra- 

tions en impuretés inférieures à 3. 1 0 1 7  cm3, les impuretés sont encore effecti- 

vement toutes ionisées et que les intéractions électron-électron sont encore très 

peu probables. Il a été préféré au modèle de E.M. Conwell et V.F. Weisskopf l 121  

dans lequel ce potentiel est simplement Coulombien. 

C'est une intéraction élastique dont la probabilité est indépendante 

de la concentration en impuretés ; celle-ci n'intervient que dans l'expression 

de la distribution de l'angle $ de déviation qui se réduit à une fonction de 

Dirac 6($ )  pour une concentration en impuretés N = O ; l'effet de l'intéraction 
D 

est alors nul. Cette distribution tend à être uniforme quand le dopage est élevé, 

contribuant dans ce cas à diminuer d'autant plus la vitesse moyenne de l'électron. 

Cette intéraction, dont la probabilité est en cr - I l 2  par rapport à 

l'énergie relative, est fortement prépondérante en champ faible ou après les pre- 

miers transferts en vallée haute. 

Son effet principal sera donc de diminuer la valeur de la mobilité 

en champ faible. 



I I I .  REGARD C R I T I Q U E  SUR LA METHODE 

Les qualités de la méthode se définissent par la rapidité de son 

exécution et sa souplesse d'emploi dans les diverses applications. La présente 

méthode diffère dans sa mise en oeuvre des autres méthodes de Monte Car10 qui 

utilisent en général la procédure de self scattering [6]  . Après avoir montré 
les avantages de la procédure utilisée par rapport à la procédure de self scat 

tering, les problèmes liés au choix du pas AT seront évoqués. 

I I I .  1 .  A v a n t a g e s  s u r  l a  p r o c é d u r e  d e  " s e l f - s c a t t e r i n g "  

Dans la procédure de self-scattering, les durées de vol librt 

sont distribuées suivant une loi dont l'expression est simplifiée par l'intro- 

duction d'une intéraction fictive aux effets nuls dite "self-scattering': L'état 

de l'électron n'est alors connu qu'à des instants répartis de façon irrégulière. 

La procédure de discrétisation du temps en pas réguliers, permet de s'affranchir 

de cette procédure statistique de choix des durées de vol libre. Elle offre en 

particulier l'avantage de réaliser facilement des moyennes instantanées tous les 

AT sur un ensemble d'électrons, au cours des études en régime non stationnaire. 

Sa mise en oeuvre nécessite au préalable un bon choix du pas AT. 

I I I .  2 .  Choix d u  p a s  AT 

Le choix du pas AT doit satisfaire à un compromis ; si le pas AT 

est choisi trop grand, la somme des probabilités d'intéractions au bout du temps 

AT peut dépasser 1 ,  ce qui signifie qu'il n'a pas été tenu compte d'au moins une 

intéraction qui aurait dû avoir lieu au bout d'une durée inférieure à AT. Par 

contre, si la durée AT de vol libre est trop courte, la probabilité pour que 

l'électron poursuive son trajet sans avoir subi d'intéraction au bout du temps 

AT est importante et l'observation de l'électron pendant un temps donné nécessi- 



tera de considérer un grand nombre de pas dont la plus grande partie ne donnera 

lieu à aucune intéraction. Néanmoins, il est nécessaire que le pas AT soit suffi- 

samment petit pour que la distribution des intervalles de temps entre intéractions 

puisse être reproduite de façon suffisamment fidèle. 

Pourtant, aussi petit que soit le pas AT, la situation de "dépasse-- 

ment" qui vient d'être évoquée ne peut être evitee à cause de la valeur ~rès 

importante de certaines probabilités d'intéraction, par unité de temps, par rap- 

port à l'énergie relative quand celle-ci est très faible (voir figure 1 ) .  Le pro- 

blème se pose pour les interactions pi6zo6lectriques et surtout pour les intérac- 

tions avec les impuretés. Pour tenir compte de toutes les intéractions intermé- 

diaires qui interviennent alors, une procédure de découpage di1 pas AI' a ét6 m i s e  

au point. Elle repose sur le principe suivant : si la somme des probabilites d'ia- 

téraction relative à un pas AT est supérieure à 1 ,  le pas est divisé par 2 et la 

esorne des probabilités d'intéraction recalculée aussi souvent qu'il est nécessaire 

jusqu'à ce que cette situation de dépassement a i t  disparu ; la fraction x du pas 

' est alors traitée AT ainsi déterminée, qui peut se mettre sous la forme x = --- 
2" 

par la méthode de simulation. Pour éviter une perturbation dans b a  discrétisation 

du temps en pas AT, c'est la durée complémentaire (1-x) AT qqiii est ensuite consi- 

dérée et soumise à cette procédure. Ainsi, il est possible de prendre en compta 

l'ensemble de toutes les interactions et dbffiner la distribution de Poisson des 

intervalles de temps entre intéractions. Cependant cette façon de proceder n'est 

vraiment interessante que dans la mesure où le nombre de dépassements n ' e s t  pas 

trop élevé sinon il est préférable de choisir au préalable un pas AT plus faible. 

D'un point de vue pratique, une étude de l'influence du choix de AT 

sera effectuée au cours de la présentation des premiers résultats et permettra 

de décider des valeurs de pas qui conviennent le mieux. 



P r o b l è m e s  l i é s  à l a  s t a t i s t i q u e  

L'approche par les méthodes de Morite Carlo étant d'ordre statistique, 

les résultats obtenus sont entachés d'une erreur liée à la fois à la représenta- 

1 
tivité de l'échantillon et au nombre n d'observations. Cette erreur étant en - 

6 
il faudra augmenter le nombre d'observations dans un rapport 4 pour la réduire 

dans un rapport 2. Le choix du nombre n d'observations devra donc satisfaire à 

un compromis entre l'erreur statistique acceptable et le temps "calc~P'~ exigé. 

IV .  P R E M I E R S  R E S U L T A T S  EN R E G I M E  S T A T I O N N A I R E .  

C O M P A R A I S O N  E N T R E  L E S  DEUX MODELES 

La présentation des premiers résultats en régime stationnaire,c1est-à- 

dire à champ constant, permettra de tester la présente simulation sur les nombreuses 

références existant dans la littérature. 

Les grandeurs.moyennes directement accessibles dans la simulation 

sont la vitesse de dérive et l'énergie, la répartition des populations dans chaque 

vallée, les variances de vitesses longitudinales et transverses. 

Parmi ces grandeurs, la vitesse de dérive en régime stationnaire est 

le paramètre qui a été le plus largement trait6 aussi bien numériquement [ 2 ,  31 

qu'expérimentalement [13-151. C'est pourquoi l'accent sera particulièrement mis 

dans la présente étude, sur la détermination de la vitesse. Une comparaison de 

l'ensemble de rësultats relatifs aux modèles 2 et 3 vallées ainsi qu'une étude 

de l'influence du dopage sur les caractéristiques v(E) sera ensuite effectuée. 



1v.1. P r i n c i p e  d e  l a  d é t e r m i n a t i o n  

Le système étant soumis à l'action extérieure d'un champ continu 

appliqué à l'instant t = O, il est nécessaire pour étudier le régime stationnaire 

d'attendre un temps de simulation T supérieur à la durée du régime transitoire 

pour que le système acquière un régirne dont les caractéristiques moyennes sont 

indépendantes du temps. Pour éviter d'étudier durant ce temps T un nombre impor- 

tant d'électrons en vue de leur'faire atteindre leur régime stationnaire,il est 

intéressant de s'appuyer sur le principe de l'ergodisme suivant leque1,eri régime 

stationnaire, l'ensemble des états occupés par un seul électron au cours du temps 

est représentatif des états qu'occuperait un ensemble d'électrons à un instant 

donné et qu'en conséquence moyenne sur le temps et moyenne sur un ensemble sont 

identiques. Ainsi les grandeurs telles que vitesse, énergie, variances de vitesses 

longitudinales et transverses seront calculées en pratique à partir de moyennes 

relatives à un seul électron et réalisées sur le temps. 

En particulier, la composante v. de la vitesse d'un électron suivant 
1 

la direction est définie à chaque instant par : 

Compte tenu de la relation qui lie l'énergie relative de l'électron au module 

de son vecteur d'onde, l'expression de la vitesse instantanée s'écrit : 

C'est cette expression qui est calculée à chaque pas puis moyennée sur le temps 

pour obtenir la vitesse moyenne en régime stationnaire. Mais, avant de procéder 

à la détermination effective de toutes ces grandeurs, il est nécessaire au préa- 

lable de préciser le domaine de choix possible pour le pas AT. Les figures 2a) 



Figure 2. : In£ luence du pas AT sur les résultats. E = 2 kV/ cm 

Ci vitesse 

o énergie 

- R =  1 dépassements 
C Pas 



et 2b) représentent pour differenres valeurs du pas AT les résultats de vitesse 

et d'énergie obtenus à 2 kV/cm respectivement avec et sans impuretés et corres- 

pondant tous à un temps de simulation de 500 ps. Il apparait sur ces courbes, 

-15 -14 
que les 'résultats sont quasiment indépendants du pas entre 5.10 s et 2-10 S. 

~uand le pas est très faible, vers 10-I5s, la précision théoriquement attendue 

avec un tel pas est en fait fortement limitée numériquement par l'accumulation 

des erreurs. De plus, avec un tel pas, les temps calculs sont vite prohibitifs. 

Quand le pas est très fort, vers l~-'~s, il devient nécessaire de faire appel 

trop souvent à la procédure qui traite les dépassements, auquel cas celle-ci 

perd de son intérêt. Néanmoins, dans le cas où la concentration en impuretés 

est importante, les depassements sont inévitables pour des pas supérieurs à 

5. 10-15s. La figure 2b) montre qu'alors l'emploi de la procédure de dépassement 

donne des résultats très acceptables. Le pas qui a été choisi dans I'Arseniure 

-14 
de Gallium est de 10-I4s pour des champs inférieurs à 30 kV/cm et de 0.5 10 s 

jusqu'à 100 kV/cm. 

ï V . 2 .  Commentaires sur 1 'allure générale d e  v ( E )  d -  

En champ faible, l'électron est en vallée centrale. Pendant les 

phases de vol libre, il e'st fortement accéléré sous l'effet du champ électrique 

à cause de la faible valeur de la niasse effective. Cette accélération ainsi que 

la forte anisotropie qui caractérise les intéractions optiques polaires alors 

prédominantes contribuent à ce que la mobilité soit élevée en champ faible. 

Quand le champ devient assez élevé, l'électron peut venir peupler 

les vallées hautes. Sa vitesse moyenne s'en trouve fortement limitée. En effet, 

en vallee haute, la valeur de la masse effective est forte. De plus, seul l'ex- 

cès de l'énergie sur le niveau de la vallée intervient en tant qu'énergie ciné- 



tique. Ces deux facteurs réduiserit considérablernerit l e  rr~odule de la vitesse, 

pendant le séjour en vallée haute. D'autre part les interactions intervallées 

sont prédominantes. A cause de leurs effets de "randomisation" , l'ensemble 

des vitesses après transferts n'apporte qu'une faible contribution à la vitesse 

moyenne de l'électron. 
8 

Une augmentation du champ électrique, en favorisant le peuplement 

des vallées hautes, multiplie 1;s limitations à la vitesse moyenne qui commence 

à décroître,en fonction du champ,à partir d'un champ qui est le "champ de seuil". 

Cette décroissance est très rapide sur quelques kV/cm au dessus du champ de seuil 

entraînant une mobilité différentielle fortement négative pd(E). Le rôle joué par 

les intéractions intervallées sur la vitesse de l'électron, pour ces valeurs de 

champ voisines du champ de seuil, justifie l'importance des valeurs des potentiels 

de déformation intervallée qui ne sont connus qu'approximativement, sui la déter- 

mination de la mobilité différentielle négative, juste au dessus du champ de seuil, 

Quand le champ est très fort, l'électron séjourne en vallée haute la plupart du 

temps ; sa vitesse en fonction du champ diminue lentement vers une vitesse de 

saturation v (E) dont il est montré Cl61 qu'elle ne dépend que de la valeur sat 

du phonon intervallée équivalente échangé dans les vallées les plus liautes oc 

il séjourne alors constamment. 

IV. 3 .  R é s u l t a t s  r e l a t i f s  à 1 ' A s G a  .In t s i n s e q u e  r -- 
Comparaison entre les modèles 2 et 3 vallées 

La figure 3 représente les caractéristiques v (E) obtenues respec- 
d 

tivement avec chacun des deux modèles. Elles permettent de definir une mobilité 

2 -1 -1  statique dans l'AsGa intrinsèque de 7500 cm - V .  s , un champ de seuil de 



3 b) énerqie 

3 a) vitesse 

Figure 3 : Comparaison des résultats obtenus respective- - 
ment avec les modèles 2 et 3 vallées 

---- - - modèle 2 vallées 

modèle 3 valiees 



a) Modèle 2 vall6es 

b) Modèle 3 vallées 

Figure 4 : Populations relatives à chacun des 2 modèles 



3,s kV/cm environ ; la légère différence observée sur la valeur de la vitesse 

7 
pic qui vaut 2.1 10 cm/s provient principalement du fait que dans le modele 

3 vallées, le transfert en vallée haute d'un électroii de la vallée centrale 

nécessite un peu moins d'énergie que dalis le modèle 2 vallees. 

En champ fort, chaque modèle f a i t  intervenir les types d'intérac- 

tioris iritervslléeij ,ippaopriies ,2 sa stx  ut:t*iarc. tir‘. batldtl, Lcç ca r i t t c t f  r i s t ~ c ~ u e s  

relatives a l'énergie moyeririt. td(E) ,préstii~tk=-t's sur l a  E ~ ~ I I P - ~  3 ,df.;nuf 9 n ~  Fies tl; f F 4 ;  

rences dans les conditions de transport de l'électron pour chacun d e s  2 modGles. 

Celles-ci sont égdlcnient i l1ustec)ec; s t~ r  I r i s  f i  gu rea  4 3 )  et 4b) qui r-epi.t;r;c:tr.tc.uk 

les taux dbacc~ipativr~ ,en i u ~ r ~ t i u n  JI: ~ : ~ I ~ ~ T I I ~ E  >da: r,hd(luc v ~ t l  l ~ ?  p ~ r  111; ~ l e ç ~ ~ o t ~ ~  c r  ~ s t -  

à-dire la reparti t ion  d'une popu l a  tj on d '  P, 1 erltronb entre les vcil.12ec;. N ~ - < , L L I : ~ ~ S ~ I I : : ,  

les cal-rictéristi r y i i e j  v . (E) prése rirene peu d'ecart en chareq, f o ~ t  , i i l  vi te:-.,c ~i.2 
d 

saturatioii très vite aiteiïite avec l e  niodSLç; 2 vall6es est de L'clrdre dç- 

IV. 4 .  I n f l u e n c e  d u  dopage sur v d ( E )  

1,'affaiblisçement de La vitesse moyenne lié 2 la présence d'une 

concentration en impuretés est manifeste en champ f a i b l e  et autour du champ de 

seuil. Comme l e  muntre la figure 5, la deformation de la caractéristique v (E) 
d 

-3 17 - 3  
liée à la présence d'impuretés de concentration égale à 10l7 cm et- 3.10 cm 

respectivement, e s t  caract6risbe par une dirniiia~tion de  3a tnobillrê eu champ fai- 

ble, par un affaiblissement de la vitesse pic et une Iéggre augmentation du 

- 3 
champ de seuil qui est de 4,5  k V / c m  à 3 .  1017 c m  . La diminution de la niobilité 
fonction du dopage est représentée sur la figure 6. Quand le champ e s t  superieur 

a 1 Q  IcVlcm, l'effet des impuretés est ri6gligeable. 



k Figure 6 : Carac té r i s t ique  de mobi l i té  en fonction du 

1 \ dopage 



Figure 7 : Comparaison des résultats obtenus avec ceux 

de la littérature 

- résultats Monté Carlo 
1. J.G. Ruch , G.S.  Kino Cl31 

2.  N. Braslau, P.S. Hauge [14] 

3. P.A.  Houston, A.G.R. Evans [15] 



IV.5. Comparaison avec les résultats de la littérature 

Il existe dans la littérature de nombreuses références aussi bien 

expérimentales [13-151 que numériques [2, 31 relatives à la caractéristique 

vd(E). Expérimentalement, cette détermination a fait appel principalement aux 

techniques de temps de vol E13, 151 et aux techniques microondes [ 1 4 1 .  La figu- 

re 7 montre que les résultats obtenus par la simulation sont dans la moyenne 

des résultats expérimentaux aussi bien en champ fort qu'en champ faible. Ils 

sont également en concordance avec les caractéristiques numériques présentées 

par M.A. Littlejohn et par W. Fawcett. 

V. C O N C L U S I O N  

La particularité de la méthode de Monte Carlo présentée réside en 

la discrétisation du temps en pas régulier. Elle diffère en ceci des autres mé- 

thodes qui font généralement intervenir la procédure de self-scattering. Néan- 

moins, les premiers resultats obtenus relatifs à la vitesse de dérive en r6gime 

stationnaire, sont en accord avec les résultats expérimentaux déjà parus ainsi 

qu'avec les rGsultacs numgriques publiés avec des modèles 2 vallées ou 3 vallées. 

Cette méthsde présente en outre le gros avantage d'être d'un emploi 

facile pour toute détermination de grandeurs instaritanées définies sur un ensem- 

ble d'électrons. En effet, la discrétisation du temps en pas réguliers permet, 

à chaque pas, de connaître l'état de chaque électron et de déterminer alors di- 

rectement le comportement moyen instantané de l'ensemble des électrons ; cette 



détermination n'est pas immédiate avec la procédure de self-scatcering pour 

laquelle les durées de vol libre sont distribuées pour chaque électron. 

La méthode présentée sera donc souple d'emploi dans ses diverses 

applications, en particulier dans l'étude du coefficient de diffusion et sur- 

tout en régime non stationnaire. 



CHAPITRE II 

CONTRIBUTION A L'ETUDE DE LA DIFFUSION 

DANS L'AsGA PAR LES METHODES DE MONTE CARLO 



D E S  È R E S  

I N T R O D U C T I O N  P .  3 0  

I .  D E F I N I T I O N S  ET  C O N D I T I O N S  D ' E T U D E  DU C O E F F I C I E N T  DE 

D I F F U S I O N  EN R E G I M E  S T A T I O N N A I R E  DANS L  ' A s G a  I N T R I N S E Q U E  P .  3 2  

I l  C o e f f i c i e n t  d e  d i f f u s i o n  p a r  é t a l e m e n t  d ' u n  p a q u e t  P .  3 2  

I 2  C o e f f i c i e n t  d e  d i f f u s i o n  b r u i t  P .  3 4  

I E q u i v a l e n c e  t h é o r i q u e  d e s  d e u x  d é f i n i t i o n s  P .  3 6  
3 

I 4  E x i s t e n c e  d ' u n e  é q u i v a l e n c e  n u m é r i q u e  e n t r e  D ( T )  

e t  D  ( w )  ; c o n s é q u e n c e  s u r  l e s  c o n d i t i o n s  d ' é t u d e  P .  3 8  

I I .  C O E F F I C I E N T  DE D I i 7 F U S I O N  EN R E G I M E  S T A T I O N N A I R E  : 

R E S U L T A T S  ET  I N T E R P R E T A T I O N  

I I 1  C o m p a r a i s o n  d e s  2 m é t h o d e s  

I I 2  C o m p a r a i s o n  e n t r e  D  ( E )  e t  D  ( E )  
// 

I I 3  I n t e r p r é t a t i o n  : c o n t r i b u t i o n  d e s  t r a n s f e r t s  à 

l a  d i f f u s i o n  

I I 4  C o n c l u s i o n  

I I I .  E F F E T  DU DOPAGE S U R  L E  C O E F F I C I E N T  DE D I F F U S I O N  E T  

ETUDE E X P E R I M E N T A L E  P .  4 9  

I I I l  E f f e t  d u  d o p a g e  s u r  l e  c o e f f i c i e n t  d e  d i f f u s i o n  P .  4 9  

I I I 2  R e l a t i o n  e n t r e  t e m p é r a t u r e  d e  b r u i t  e t  

c o e f f i c i e n t  d e  d i f f u s i o n  P .  5 0  

I I I  D e s c r i p t i o n  d e  1 ' é t u d e  e x p é r i m e n t a l e  
3  

P. 5 2  

I I I 4  R é s u l t a t s  e x p é r i m e n t a u x  

I I I  C o n c l u s i o n  
5 

I V .  C O N C L U S I O N  P .  55 



Le coefficient de diffusion, qui traduit les fluctiiations de grandeurs 

ttlles que vitesse ou position autour de leurs valeiirs moyennes, est un paramètre 

dc>nt la connaissance est nécessaire pour la détermination des caractéristiques de 

fcnctionnement, des limitations en fréquence et des propriétés de bruit de compo- 

s;nts à électrons chauds tels que diode gunn, FET. 

L'ensemble des ouvrages déjà parus sur le coefficient de diffusioq mon- 

tre que ce paramètre du second ordre est difficile à déterminer aussi bien expé- 

r.mentalement [13 ]  que numériquement [24-291 en particulier en régime d'électrons 

ci tauds . 

Expérimentalement, il n'existe qu'une seule mesure directe du coefficient 

d~ diffqion par J.G. Ruch et G.S .  Kino [131 utilisant les techniques de temps de 

vil1 ; mais, indirectement des mesures de température de bruit peuvent fournir le 

coefficient de diffusion D (E) en champ faible à partir de la relation d'Einstein 

gc;néralisée [ 18-1 91 . 

Les études théoriques présentent une grande diversité d'approches : 

c-rtaines font intervenir des contraintes analytiques telles l'équation de 

Bt~ltzmann i20-211 où les équations de continuité [22-231, d'autres reposent sur 

uie simulation de type Monte Carlo [24-261 ou une modélisation basée sur l'hypo- 

tièse d'une "marche au hasard" [27-281. Parmi toutes ces approches, les méthodes 

d. Mpnte Carlo semblent les mieux adaptées à cette étude, parce qu'elles sont à 

11 fois plus souples que les approches analytiques et qu'elles permettent une 

d-scription plus précise de la réalit6 physique que les méthodes basées sur la 

n~rche au hasard. Elles sont effectivement parmi les plus couramment utilisées 

pour l'étude de la diffusion. 



L'ensemble de tous les résultats obtenus, aussi bien numériques 

qu'expérimentaux, présente une grande dispersion ; en particulier, la position 

relative des caractéristiques stationnaires D ( E )  et DL(E) l'une par rapport à // 

l'autre est mal déterminée . [ 2 4 ,  28, 291. 

Ce chapitre contribue à lever une partie de ces indéterminations en 

précisant d'abord les conditions optimales d'étude des coefficients de diffusion 

D ( E )  et DL(E) en régime stationnaire avec les méthodes de Monte Car10 ; en par- // 

ticulier, les problèmes propres au régime d'électrons chauds sont traités. L'in- 

terprétation des résultats obtenus dans 1'Arséniure de Gallium intrinsèque met 

en lumière l'effet des transferts sur le coefficient de diffusion. 

Cette étude est complétée par des déterminations théoriques et des 

mesures de températures de bruit qui permettent d'obtenir le coefficient de dif- 

fusion D,,(E) en champ faible. 



I .  D E F I N I T I O N S  E T  C O N D I T I O N S  D ' E T U D E  DU C O E F F I C I E N T  D E  D I F F U S I O N  

E N  R E G I M E  S T A T I O N N A I R E  D A N S  L ' A s G a  I N T R I N S E Q U E  

La diffusion est liée au phénomène de dérive de chaque électron par 

rapport à un comportement moyen. Elle peut se traduire soit par la rapidité 

d'étalement d'un paquet de porteurs en excès, soit par le désordre lié aux fluc- 

tuations de vitesse des électrons. Ces deux aspects de la diffusion donnent lieu 

à deux définitions possibles du coefficient de diffusion, dont l'équivalence est 

démontrée [ 3 0 ,  321-  

I.1. C o e f f i c i e n t  d e  d i f f u s i o n  p a r  é t a l e m e n t  d ' u n  p a q u e t  -- 

L'un des aspects de la diffusion peut se traduire par la dispersion 

des positions des électrons d'un paquet entraîné éventuellement par un champ 

électrique. Cette dispersion, liée à la distribution et aux fluctuations des. 

vitesses des électrons, peut s'évaluer à chaque instant par la variance des 

distances parcourues par les électrons à partir d'un instant t de référence. 
O 

Il est alors équivalent d'assigner à tous ces électrons indépendants les uns 

des autres la même référence de position à l'instant t c'est-à-dire de con- 
O ' 

sidérer un paquet de porteurs de variance nulle dit "Dirac de porteurs" et d'étu- 

dier l'étalement de ce paquet au cours du temps (schéma 6). Les coefficients de 

diffusion parallèle et transverse D (E)  et DL(E) qui mesurent la rapidité moyen- // 

ne d'étalement du paquet au cours du temps sont alors définis [281 par : 



où var z et var y sont les variances des distances parcourues dans des direc- 

tions respectivement parallèle et perpendiculaire au champ appliqué à partir 

d'un instant t pour lequel le régime stationnaire est atteint. Les méthodes 
O 

de Monte Carlo sont tout à fait appropriées à la simulation directe des condi- 

tions de détermination du coefficient de diffusion par cette définition : un 

paquet de N électrons, préalablement amené en régime stationnaire, est lâché 

sous forme de Dirac à l'instant t . Grâce à la souplesse de la procedure de 
O 

discrétisation du temps en pas réguliers AT, il est possible de suivre l'étale- 

ment du paquet en déterminant à chaque instant les variances de position var z(t) 

et var y(t) calculées sur l'ensemble des électrons. 

Néanmoins, les méthodes de Monte Carlo ne pouvant faire intervenir 

qu'un nombre limité de processus élémentaires, le temps d'observation T ne peut 

être infini et le coefficient de diffusion est alors donné par l'expression appro- 

chée D(T,E) = Var '(*). Une limite supérieure étant imposée au nombre total n N 
2 T 

de processus élémentaires nécessaires à l'observation de N electrons pendant n 

pas, une augmentation de la durée d'observation entraîne une diminution de la 

statistique sur le nombre N d'électrons. La durée T d'observation est donc limi- 

tée par valeur superieure pour des raisons statistiques. D'autre part, d'après 

la définition, le coefficient de diffusion D(T,E) = var , tel qu'il est 
2 T 

déterminé par Monte Carlo, est quasiment constant pour des temps d'observation 

suffisamment longs. Cependant, quand le temps T d'observation est faible, le 

coefficient de diffusion U(T,E) varie à priori en fonction de T [301.  11 sera 

donc nécessaire de connaître les durées T à partir desquelles la valeur du coef- 

ficient de diffusion est très proche de la valeur limite obtenue avec un temps 

d'observation infini. 



Il convient alors, au préalable, de préciser quelles sont les con- 

ditions suffisantes à une détermination correcte du coefficient de diffusion. 

C'est l'étude de l'aspect fréquentiel de la diffusion qui y contribuera. 

SCHEMA 6 

1. 2. Coefficient d e  diffusion bruit 

Un autre aspect de la diffusion se traduit par le bruit lié aux 

fluctuations des vitesses des électrons L311. Ce bruit de diffusion est alors 

caractérisé par sa densité spectrale S ( w )  qui est, d'après le théorème de 

Wiener Kintchine, la transformée de Fourier de la fonction de corrélation des 

fluctuations de vitesse f ( O )  =<(v( t )  - 9 (v (t + O) - ; (E)) > : 
t 

Dans ces expressions G ( E )  est la valeur stationnaire de la vitesse correspon- 

dant au champ E et le symbole < ) indique une moyenne sur le temps. 
t 



s (w) Le coefficient de diffusion "dynamique", obtenu 131 1 par D(w) = - 
4 

peut s'écrire compte tenu de la parité de la fonction de corrélation £(O) : 

Le coefficient de diffusion statique est alors défini par : 

Il peut s'exprimer simplement à l'aide du temps de corrélation des fluctuations 
a 

de vitesse : -c = j 68 

par D = f(o).~ = var v . ~  où var v est la variance des vitesses ; suivant 

la direction considérée, cette définition s'écrit : 

La simulation de Monte Carlo, compte tenu du principe de l'ergodisme, 

permet le calcul de la fonction de corrélation des fluctuations de vitesse £ (O)  

à partir de la trajectoire d'un électron enregistré à chaque pas au cours du 

temps. La difficulté de la détermination numérique des coefficients D(w) réside 

en ce qu'ils nécessitent une intégration sur le temps présentant une bcrne in- 

finie. Cette difficulté est théoriquement contournée grâce à la propriété de la 

fonction de corrélation £(O) qui est de s'annuler aux temps O longs où les vi- 

tesses v(t) et v(t + O) sont entièrement décorrélées. Ainsi la borne infinie 

d'intégration peut être remplacée par une borne finie. En pratique, la déter- 

mination de cette borne finie qui est fonction du champ électrique appliqué 



est très délicate et nécessite en particulier une excellente statistique 

sur le calcul de la vitesse moyenne ;(E) et des valeurs de la fonction de 

corrélation £(O). 

L'ensemble de ces conditions font des coefficients de diffusion 

dynamiques D(w) et en particulier du coefficient de diffusion D(o) des para- 

mètres difficiles à déterminer avec précision. 

I .  3 .  Equivalence  t h é o r i q u e  des  deux d é f i n i t i o n s  [30, 321 

Le phénomène de diffusion vient d'être abordé suivant deux approches 

de natures différentes,se traduisant par deux définitions possibles du coeffi- 

cient de diffusion, l'une reposant sur l'observation de l'étalement d'un paquet 

d'électrons au cours du temps, l'autre sur les propriétés de la densité spectrale 

du bruit de diffusion. L'objet de ce paragraphe est de montrer qu'il s'agit bien 

du même coefficient de diffusion qui a été défini à partir de deux aspects de 

la diffusion. 

En effet, la fonction de corrélation £(O) qui peut s'écrire : 

peut être considérée pour toute valeur de O comme la limite quand T-tco d'une 

fonction f (O) qui est la fonction de corrélation de la restriction AV (t) à 
T T 

l'intervalle [O, TI de la fonction des fluctuations de vitesse. Cette restric- 
-iwt 

tion Av (t) admet alors comme transformée de Fourier V (w) = (v(t)-v)e dt T T 

La fonction de corrélation £(O) peut alors s'exprimer sous la forme : 



où n désigne le produit de convolution. 

Elle permet de définir la densité spectrale de bruit, S ( w ) ,  par 

l'expression suivante : 

expression qui moyennée sur l'ensemble des électrons s'écrit : 

Le coefficient de diffusion bruit qui a été défini par : 

s'écrit alors : 

Dans cette expression, (!: (v(t) - ;) dt représente la variance l2  
des positions définie à l'instant T sur l'ensemble des électrons et l'équiva- 

lence théorique des deux coefficients de diffusion "paquet" et "bruit" est dé- 

montrée. 



I .  4 .  Recherche d ' u n e  é q u i v a l e n c e  numérique e n t r e  D 
paquet  (Tl 

e t  D(w) ; conséquences  sur  l e s  c o n d i t i o n s  d ' é t u d e  

Il vient d'être montré qu'il est théoriquement équivalent de calculer 

le coefficient de diff~sio~ à partir de l'étalement d'un paquet ou par le bruit 

Or en pratique, les conditions relatives à ces définitions ne peuvent jamais être 

totalement remplies parce qu'elles font intervenir des intégrations sur des temps 

infinis, rendant très délicates les déterminations numériques du coefficient de 

diffusion aussi bien par l'étalement d'un paquet que par le bruit. Or il peut 

.. etre montré [32]  qu'en réalisant ces intégrations relatives à la fonction de 

corrélation f(O) ou aux fluctuations de vitesses v(t) - un temps T 

très grand devant le temps de corrélation des fluctuations de vitesses, alors 

l'équivalence numérique entre les deux coefficients de diffusion est vérifiée. 

Mais, étant données les limitations statistiques imposées par les méthodes de 

Monte Carlo, il est nécessaire de connaître le temps minimal T suffisant pour une 

bonne détermination du coefficient de diffusion. C'est pourquoi, il est intéres- 

sant de compléter l'équivalence théorique des deux définitions proposées par une 

étude comparée entre les déterminations numériques D (T) et D(w). Dans cette 
paquet 

étude seront envisagés les cas limites T << et T>> T avant que ne soit abordé 

le cas général correspondant aux présentes conditions d'étude. 

1 
Cas où T << T et w >L 

T 

Quand le temps d'observation T est très faible devant le temps de 

corrélation, les fluctuations de vitesse n'ont pas le temps de changer durant le 

temps T. Il en résulte que le coefficient de diffusion D (T) approché s'écrit 
paquet 

alors : 

C ~ ' c t ) . -  L ' )  G r  
, ( ) - - WC" 2- Cr) - - iÏ - u ' c r 1 2 - , r  



Figure 8 : Comparaison entre DJ (w )  et D 
î 

P l  (2 
à E = 5 kV/cm 



La croissance aux temps faibles du coefficient de diffusion est donc linéaire 

ce qui correspond à une croissance parabolique pour la variance de position 

var z(T). 

Alors qu'il est aisé de caractériser le coefficient de diffusion D (T) 
P 

pour des temps T d'observation faible , il n'en est pas de même pour le coeffi- 

cient bruit D(w) aux fréquences. élevées ; néanmoins la figure 8 montre que les 

1 
coefficients D(co) et D (T) où T = - , représentés en fonction de la fréquence 

P W 

ont des allures voisines aux fréquences très élevées. 

1 
Cas où T >> T et << - 

T 

Dans ces conditions qui tendent vers les conditions limites où coeffi- 

cient de diffusion paquet et bruit sont équivalents, il faut s'attendre à ce que 

1 
D ( - ) et D(w) soient très proches. C'est ce qui est effectivement observé sur 
P W 

la figure 8. Par ailleurs, il a été démontré [32] que dans ces conditions 

var z ( T )  E 2D(o)T. Cette relation suggère que la variance de position varie liné- 

airement aux temps longs. 

Cas général 

Ce cas est illustré sur les figures 9a, 9b et 10a, lob qui représen- 

tent les familles paramétrées par le champ électrique des courbes de variance de 

position fonction du temps et des courbes normalisées de densité spectrale de 

bruit respectivement suivant les directions parallèles et perpendiculaires 
D(o) 

à la direction du champ E. 

Il est à remarquer que dans la direction perpendiculaire , les cour- 

bes var y(t) et DL(u) réalisent directement la jonction entre les deux cas limites 



var ( 2 )  
a! direction parallèle au champ 

b) direction perpendiculaire au champ 

Figure 9 : Evolution des variances de position en 

foncti'on du temps 

- E = O kV/cm 

----- E = 5 kV/cm 

---- E = 20 kV/cm 



Figure 10 : Densités spectrales de bruit normalisées 

E = O k V / c m  

----- E = 5 k V / c m  

---.- E = 10 k V / m  

. .  . .  E = 20 k v / c m  



qui viennent d'être présentés ; les courbes DL(w) présentant un large palier à 

l'origine, il faut s'attendre d'après la correspondance qui a été faite aux fai- 

l 
bles fréquences entre D(w) et D ( ;), à ce que les courbes var y(t) correspon- 

P 

dantes soient linéaires au bout d'une durée de l'ordre de quelques temps de corré- 

lation. C'est ce qui est effectivement observé sur les figures 9b. Le coefficient 

D (T) calculé qui est alors ~ratiquement indépendant du temps d'observation au 
P 

bout de quelques picosecondes, est très proche de la valeur qui aurait été obte- 

nue au bout d'un temps infini. 

La figure qamontre qu'il en est de même dans la direction parallèle 

au champ pour des valeurs de champ inférieures au champ de seuil. 

Par contre, pour des valeurs de champ supérieures au champ de seuil, 

les transferts entre vallée centrale et vallées hautes apportent de grosses per- 

turbations sur l'allure des courbes var z(t) et Dl,(@) dans le domaine des valeurs 

intermédiaires aux deux cas limites étudiés ci-dessus. Comme le montrent les 

figures 9a et IOa, dans ce domaine des valeurs intermédiaires, le coefficient 

de diffusion D (a) présente un maximum et le coefficient D (T) dépend fortement // PR 
du temps d'observation T. 11 s'agit donc de déterminer la durée d'observation 

minimale au bout de laquelle le coefficient calculé D /(T) donnera une valeur 
P 

correcte du coefficient de diffusion théorique. 

La relation qui a été établie [ 3 0 ]  (Annexe III) entre D (T) et 
P 

montre que l'approximation qui est faite en observant un paquet d'électrons Pen- 

dant une durée T, revient très approximativement à considérer D (T) comme la va- 
P 



sin x 2 Figure 1 1  : Courbe représentative de la fonction (---- 
X 

1 



2 .rr 
leur moyenne de D(w) entre O et - , étant donné les propriétés de la fonction 

T 
sinx ) 2 ( -  représentée sur la figure I l .  Or, la figure 10a montre que les courbes 
X 

D (w) présentent un maximum important à des fréquences de l'ordre du millier de // 

GHz, pour des valeurs de champ supérieures au champ de seuil. Le coefficient 

paquet D (T) est alors très supérieur à la vraie valeur du coefficient de diffu- 
// 

sion, pour des temps d'observation de l'ordre de la picoseconde. C'est ce qui est 

effectivement observé sur les courbes var z(t) correspondantes (figure 9a). 

Augmenter le temps d'observation T revient à moyenner D(w) sur un 

intervalle [O, ]plus faible et donc à obtenir une valeur plus proche de D(o). T 

Cette étude permet donc de déterminer le temps d'observation minimal nécessaire 

à une bonne détermination du coefficient de diffusion paquet. 

I . 5 .  C o n c l u s i o n  

Deux définitions possibles équivalentes du coefficient de diffusion 

viennent d'être présentées : 



Pour chacune d'entre elles, il est nécessaire de calculer une intégrale sur le 

temps entre O et l'infini, ce qui est impossible numériquement. Néanmoins, dans 

le cas du coefficient de diffusion bruit cette difficulté peut être réduite grâce 

à la propriété de la fonction de CO-rrélation £(O) qui devient négligeable au 

bout d'un certain temps t . La détermination numérique de t étant délicate, c'est 
O O 

en augmentant la statistique qu'il est possible d'améliorer la valeur calculée 

du coefficient de diffusion bruit. Dans le cas du coefficient de diffusion pa- 

quet, l'étude faite dans le paragraphe précédent montre qu'il est possible de 

déterminer le temps optimal T d'observation du paquet à partir de la correspon- 

dance des propriétés présentées entre la variance de position fonction du temps 

et la densité spectrale de bruit fonction de la fréquence. 

Les conditions optimales d'étude sont maintenant déterminées. 

I I .  C O E F F I C I E N T  D E  D I F F U S I O N  E N  R E G I M E  S T A T I O N N A I R E .  

R E S U L T A T S  E T  I N T E R P R E T A T I O N  

Les définitions du coefficient de diffusion par étalement d'un paquet 

et par le bruit, qui ne supposent aucune condition sur le champ, sont applicables 

notamment en champ fort. Les méthodes de Monte Carlo permettent donc de contour- 

ner les difficultés que présente la définition d'un coefficient de diffusion en 

champ fort,qui tienne compte à la fois de la répartition des électrons entre les 

vallées, et des transferts. En particulier, de nombreux auteurs [281 traduisent 

l'effet des transferts par un terme supplémentaire de diffusion, caractérisant 

le bruit de partition entre vallée centrale et vallées latérales. 



Dans la présente étude, une fois établie l'équivalence des résultats 

obtenus avec chacune des deux définitions, la vraie contribution des transferts 

à la diffusion sera mise en évidence. 

II.1. C o m p a r a i s o n  d e s  d e u x  m é t h o d e s  

Les résultats relatifs au coefficient de diffusion D,,(E) et DA(E), 

obtenus suivant chacune des deux définitions sont présentés sur la figure 12 

pour des valeurs de champ allant de O  à 25 kV/cm. Ils résultent pour la diffu- 

sion paquet, de l'observation pendant 20 ps d'un paquet de 3 0 0  électrons en 

moyenne, et pour la diffusion bruit du traitement des vitesses prises par un 

électron pendant 3  nanosecondes. 

Ces résultats illustrent l'équivalence numérique des deux définitions 

et contribuent ainsi à cerner les vrais valeurs du coefficient de diffusion. 

En champ faible, grâce au caractère complet du modèle 3  vallées qui 

tient compte de toutes les intéractions, les résultats obtenus ne présentent pas 

les instabilités numériques rencontrées chez de nombreux auteurs [24-26, 28, 2 9 1 .  

kT 
En particulier, quand le champ est nul, la relation d'Einstein D = est par- 

4 

faitement vérifiée. 

Autour du champ de seuil, les coefficients de diffusion parallèles 

2 
et transverses présentent un maximum respectivement de 2 4 0  et 325 cm /S. Ce qui 

est dans la moyenne des résultats théoriques parus. Les résultats obtenus pour 

D (E) présentent une dispersion à la mesure des difficultés rencontrées pour II 
leur obtention. Par contre, l'accord est bon entre les deux méthodes concernant 

les coefficients de diffusion transverses. 



Figure 12 : Coefficients de diffusion D (E) et D ~ ( E )  
/ / 

à N  = O  
D 
coefficient de diffusion "bruit" 

- . .  coefficient de diffusion "paquet" 



En champ fort, les électrons sont lourds et tendent à ordonner leur 

mouvement dans la direction du champ. Les coefficients de diffusion parallèle 

2 
et transverse décroissent alors en fonction du champ. A 20 kV/cm D vaut 20 cm /s 4' 

L'accord entre les résultats numériques obtenus respectivement avec 

chacune des deux méthodes est suffisant pour cerner les caractéristiques de la 

diffusion en régime stationnaire ; en particulier, les différences entre les 

courbes parallèles et transverses apparaissent nettement. 

II. 2 .  C o m p a r a i s o n  e n t r e  Dl/ ( E )  e t  DA ( E l  

Les positions relatives des courbes D (E) et DI(E) l'une par rapport 
Il 

à l'autre, sont mal définies dans la littérature [24-26, 28, 291 . Les résultats 
qui viennent d'être présentés (figure 12) montrent que pour toute valeur du champ 

supérieure au champ de seuil, le coefficient de diffusion transverse DL(E) est 

nettement supérieur au coefficient de diffusion parallèle D (E). C'est l'étude 
11 

des différentes fonctions intervenant dans la définition des coefficients de 

diffusion bruit 

1 3  ( ) va. w L E ) .  L C E )  
L L 

qui permettra de rendre compte de ces différences. 

La figure 13 qui représente les variances de vitesse var v (E) et 
M 

var v (E) montre qu'à partir du champ de seuil, les fluctuations de vitesses I 

sont plus grandes dans la direction du champ que dans une direction transverse. 

Comme la variance de vitesse représente la puissance totale de bruit sommée sur 



Figure 13 : Caractéristiques de variances de vitesse 

en fonction du champ 

- var v// (El  

------- var V A  (E)  



Figure 14 : Caractéristiques des temps de corrélation 

des fluctuations de vitesse en fonction 

du champ 

T//  (El 

--- - - - -  T-L ( E l  



tout le spectre de fréquence, les différences observées entre var v (E) et 
// 

var v (E) traduiraient bien la présence d'un bruit de partition suivant la I 

direction du champ. Certains auteurs [28]  attribuent à ce bruit excédentaire 

une importante contribution sur le coefficient de diffusion parallèle aboutis- 

sant ainsi à des valeurs de D (E) nettement supérieures à celles de DL(E). Mais 
// 

en réalité l'effet sur D (E) des faibles valeurs du temps de corrélation T (E) // M 

comparées à celles de T ~ ( E )  (figure 14) l'emporte largement sur celui du bruit 

de partition. 

En effet, les figures 15a et 15b qui représentent les fonctions de 
f,, (0 ) 

corrélation normalisées des fluctuations de vitesse 0 (0) = - i/ et 
fi(@) fi, 'O 1 

$,(O> = f ~ o  montrent qu'à partir du champ de seuil, les fonctions de corré- 

lation @ (O) présentent une partie négative avant de s'annuler -c'est d'ailleurs 
I 

cette propriété qui est à l'origine des particularités déjà évoquées (chapitre 

1.1.4) au niveau des densités spectrales correspondantes D ( w ) -  Par contre, les 
// 

fonctions de corrélation transverses @&(O) décroissent vers O en restant positi- 

ves. Comme les temps de corrélations T (E) et T (E) mesurent respectivement l'ai- 
// J, 

re algébrique limitée par les courbes 0 (O) et 0 (O), c'est cette particularité II 1 
présentée par les fonctions 0 (0) qui est à l'origine de la brusque diminution 

11 
du temps de corrélation T (E) fonction du champ et donc des faibles valeurs pri- 

11 
ses par D (E) comparées à celles de D (E). 

lI 1 

L'interprétation de ces propriétés permettra de mettre en lumière 

les mécanismes qui en sont à l'origine. 



Figure 15 : Fonctions de corrélation des fluctuations 

de vitesse $ ( 8 )  et (8) normalisées 
/ / 



II.3. Interprétation : contribution des transferts à la diffusion 

La partie négative présentée par les fonctions de corrélation Q (0) 
// 

pour des champs supérieurs au champ de seuil n'est absolument pas une anomalie 

statistique. Elle trouve son explication dans l'allure même que présentent les 

courbes des fluctuations de vitesse v (t) - fonction dii temps en champ fort. 11 11 

Le comportement de'l'électron en champ fort est illustré sur la 

- 
figure 16 qui représente l'évolution de v (t) 

11 - Y/ au cours du temps à 10 kV/cm. 

L'allure de v (t) - en vallée centrale peut être schématisée par une série de II il 
"rampes" dont la pente traduit à la fois l'action accélératrice du champ, ren- 

forcée par la faible valeur de la masse effective, et l'anisotropie propre aux 

intéractions optiques polaires alors majoritaires qui favorisent les vitesses 

dans la direction parallèle au champ. En vallée latérale, comme prévu, l'ampli- 

tude des fluctuations de vitesse est faible. La partie négative de la fonction 

de corrélation est donc surtout dÛe à la présence de ces rampes. 

L'origine de ces rampes peut être illustrée sur la figure 17 qui 

représente les probabilités de transfert des électrons de la vallée centrale 

en fonction de leur vitesse parallèle. Elle montre que la probabilité de trans- 

fert vers les vallées latérales est plus forte pour des électrons à vitesse 

supérieure à la vitesse moyenne que pour les autres. Les mécanismes responsables 

de la présence de ces rampes apparaissent maintenant clairement : un électron 

qui vient de transférer de vallée latérale en vallée centrale a autant de chance 

d'avoir une vitesse parallèle positive que négative à cause de la "randomisation" 

caractéristique des intéractions intervallées.quand sa vitesse est positive, 

l'action du champ se traduit par un accroissement d'énergie et sa probabilité 

de retourner en vallée latérale est alors très forte. Par contre, quand sa vi- 



- 
Figure 16 : Histogramme des fluctuations de vitesse V// (t) - y, 

à E = 10 k~/cm 

A) vallée centrale 

B)  vallée latérale 



Figure 17 : Comportement des électrons de l a  

va l lêe  centraleà E = 10 kV/cm 

probabi l i té  de t r ans fe r t  P de l a  vallée r 
vers l a  val lée  L en fonction de l a  vi tes-  

se % 
---a- densité de porteurs en fonction de l a  

v i tesse  v 
// 



tesse est négative, l'action du champ entraîne une diminution d'énergie, et 

la probabilité de retour en vallée latérale devient de plus en plus faible 

(figure Ib). L'électron reste alors piégé en vallée centrale le temps que sa 

vitesse parallèle, sous l'action continue du champ, redevienne positive, dé- 

crivant ainsi une rampe. Quand son énergie est redevenue suffisante, l'électron 

peut transférer sauf si l'action "randomisante" d'une intéraction acoustique en 

vallée centrale ne lui fait réitérer le processus. 

Cette étude met en évidence le rôle important joué par les transferts 

dans les mécanismes responsables de la réduction de la diffusion suivant la di- 

rection du champ. Leur effet, par ailleurs, n'a pas cette importance dans la 

direction transverse où l'allure des fluctuations de vitesse& (t) pourrait être 
1. 

décrite schématiquement par une suite d'échelons aléatoires. La fonction de corré- 

lation @)O) d'un tel signal décroît vers O de façon quasi exponentielle, en res- 

tant donc toujours positive, justifiant ainsi l'écart existant en champ fort en- 

tre D (E) et DL(E). II 

II.4. C o n c l u s i o n  

La particularité de cette étude a consisté à exploiter simultanément 

les informations résultant de chacune des définitions du coefficient de diffusion 

par l'étalement du paquet et par le bruit. Elle a permis d'établir les conditions 

minimales d'obtention du coefficient de diffusion et d'expliquer les divergences 

des résultats parus où ces conditions n'ont pas toujours été respectées. 



Par ailleurs, il a été montré que contrairement à ce qui est prévu 

par la théorie du bruit de partition, le coefficient de diffusion D (E) est Il 
inférieur au coefficient de diffusion D (E). Ce résultat a été justifié par 1. 

la mise en évidence en champ fort des mécanismes qui sont responsables de la 

réduction de la diffusion dans la direction du champ et au cours desquels les 

transferts jouent un rôle important. 



I I I .  E F F E T  DU D O P A G E  S U R  L E  C O E F F I C I E N T  D E  D I F F U S I O N  - .- 

E T  E T U D E  E X P E R I M E N T A L E  

Une étude expérimentale relative au coefficient de diffusion permet 

maintenant de confronter les résultats Mente Car10 aux grandeurs accessibles 

expérimentalement. 

Cette étude s'effectuant sur des échantillons dopés, l'effet du 

dopage sur les caractéristiques de diffusion fonction du champ est déterminé 

numériquement. 

Les techniques expérimentales existantes reflètent la dualité des 

définitions du coefficient de diffusion par l'étalement d'un paquet et par le 

bruit. Par les techniques de temps de vol, l'étalement d'un paquet de porteurs 

en excès peut être mesuré L13, 37, 381 pour toute valeur de champ. Par les 

techniques radiométriques, le coefficient de diffusion peut être obtenu indi- 

rectement à partlr des mesures de températures de bruit [34-36],pour des champs 

inférieurs au champ de seuil. Le coefficient de diffusion, en tant que paramè- 

tre du second ordre est aussi délicat à déterminer expérimentalement que théo- 

riquement. 

La présente étude se Limite à la mesure des températures de bruit 

T (E) en champ faible. 
Il 

I I 1 . l .  Effet d u  d o p a g e  sur le coefficient d e  diffusion 

L'effet du dopage sur le coefficient de diffusion est illustré sur 

la figure 18a qui représente les caractéristiques D (E)  et D (E) définies à par- 
// L 

- 3 tir du br~iic à des concentrations d'impuretés N = O et N = 1017 cm . Les im- 
D D 



Figure 18.a : Effet du dopage sur les coefficients de 

diffusion bruit D (E) et DI (E) 
// 

N- = O 



puretés coiitrltiieut à re i r l i re  la diffusion en particulier en chanip faible et 

autour du champ de seuil. Comme prévu leur effet est nul pour des champs supé- 

rieurs à 10 kV/cm. 

I I I ,  2 +  R e l a t  - - - iori - z n t r t *  --- k e m p e r d t u r e  de b r u i t  -- - - --.A-- 

t.t cqot.f f i r i e n t  de diffusion . . - - . " -- .Il-li--- -----_-- 

l 

La tempérariire de. bruit qui est I n  glandeur accessible expérimenta- 

lement au raiii<r>r~ii?t~e est propoi-tiorinclle à la puissarice de bruit émise par l'é- 

chantillon. 1,a te~nper~~ture de bruit: T (II) est directemerit reliée ail coefficient // 
de diffusion D ( E )  par I d  ~eldtio~i d'Einstein g6nÉralisée Ci8, 399 

// 

oh p ( E )  est la ~~itbiliré differentielle, k la constante de Boltzmann et: q la 
d B 

clèargti c l +  1 ' 4  Ici f - r * ~ i ~ .  !:et1 e relation n'a de sens que si la mobilité differen- 

tielle 1, ( h )  esL stricteoient positive limitant ainsi l%étude aux champs faibles. 
d 

Les méthodes de Monte Car10 permettent d'avoir accès au coefficient 

de diffusion et également à la mobilité différentielle qui est déduite de la 

caractéristique v ( E ) .  Si cette détermination de la mobilité différentielle est 

aisée en champ faible où elle est quasi constante et égale à la mobilité sta- 

tique LI elle devient délicate aux environs du champ de seuil où la pente de 
0 

la vitesse est mal déterminée et tend vers O ; la température de bruit devient 

alors infinie. La caractéristique de température de bruit obtenue à partir des 

méthodes de Monte Çarlo est représentée sur la figure 18b pour des concentrations 

en impuretEs N = O et N = l d 7  cmm3. Quand le champ est inférieur à 2 kV/cm, II D 

I a  t - ~ l ~ n p C ~ i f t \ l t l t ~  dv brui t :  est pratiquement indépendante du dopage qui a pour effet 

de rieduire sirnultatiéiiiclit. Le coefficient de diffusion et la mobilité. Le champ 



Figure 18.b : Caractéristique. théorique de température 

de bruit AT ( E )  en fonction du champ - // 
ND = O 

17 -3 
N D = 1 0  cm 



de seuil étant une fonction croissante du dopage, la figure 18b montre que vers 

17 -3 3 k~/cm la température de bruit est beaucoup plus forte à N = O qu'à N = 10 cm D D 

à cause de la mobilité différentielle qui est déjà très faible à N = 0,alors 
D 

- 3 
qu'elle est encore de l'ordre de la mobilité statique à N = 1017 cm . La tem- D 

pérature de bruit est donc trCs sensible à l'influence du dopage pour des champs 

de l'ordre de 3 kV/cm. 

Nous nous proposons maintenant de comparer les caractéristiques 

théoriques de température de bruit a celles données par l'expérience. 

1 1 1 . 3 .  -- D e s c r i p t i o n  d e  I ' é t u d e  e x p é r i m e n t d l e  

La déterinination de La température de bruit expérlmeiztale est eftec- 

tuée 2 l'aidc d e  tech~iiques radioniétriqiies en bande X. LI- radiomètre utilisé a 

déjà été décrit préc6derament L34, 40-411 et son synoptique est presente sur la 

figure 19. Son principe de fonctionnement (schéma 7a) repose sur la comparaison 

entre la puissance de bruit a mesurer et la puissance de bruit d'une charge adap- 

tée. Cette corripüraisori, qui permet de s'affranchir du bruit émis par le récepteur, 

est réalisée à l'aide d'un modulateur à signal carré périodique donc l'état "pas- 

sant" définit "l'ouverture" du radiomètre. Le principe de la mesure repose sur la 

comparaison entre La puissance de bruit générée par l'échantillon et celle qui est 

émise par une source Gtalon. 

La température de bruit émise par l'échantillon résulte à la fois 

de la température liée aux fluctuations de vitesse des électrons et de la tem- 

pérature liée à l'échauffeinent du réseau. Pour s'affranchir des perturbations 

apportées par cet-te dernisre sur la mesure de la température de bruit des élec- 

trons, iL est alors preférable de polariser l'échantillon en impulsion afin d'évi- 

ter que It- réseau lie s 'écliaufft- .  "L'ouverture" du radiomGtre, qui représente le 



Voltmètre u 
détection 
synchrone 
à 100 kHz 

ampli 60 MHz 

I 10 GHz 

générateur I I  

d'impulsion modulateur 

f = 1 kHz 

atténuateur 
étalonné 

branche de mesure du 
coefficient de réflexion 

détecteur 

source de 
bruit étalonnée : 

commutateur commutateur 

Figure 19 : Synoptique du radiomètre utilisé 

1 polarisation 



Signal de polarisation 

I t 

Ouverture du radiomètre 
(passant au niveau 1 )  

SCHEMA 7 b 

- 
Ouverture 

Tr : T récepteur 

T : ï' ambiante 
a 

T : T à mesurer 



temps d'intégration du bruit, sera alors réglée de façon à ce que la mesure 

ait lieu pendant la durée t d'application du champ, c'est-à-dire que sa fré- 
O 

quence de répétition ainsi que sa durée d'ouverture au cours de chaque période 

T seront celles du signal de polarisation (schéma 7b). Alors que d'un point de 

vue thermique, il est intéressant de polariser l'échantillon par des impulsions 

to 
dont le rapport cyclique, défini par 6 = - , est faible, d'un point de vue T 

radiométrique, une diminution du rapport cyclique provoque une diminution du 

signal détecté et apporte des imprécisions sur la mesure. Une étude en fonction 

du rapport cyclique 6 sera effectuée sur chacun des échantillons traités. 

I I I .  4 .  R é s u l  t a t s  e x p é r i m e n t a u x  

Les résultats présentés sont relatifs aux mesures de températures 

de bruit effectuées sur une diode Gunn et un Fet sans grille dont les valeurs 

caractéristiques sont données sur les schémas 8 et 9. Cette étude a été réali- 

sée pour chacun des échantillons en polarisation continue et en impulsion avec 

des rapports cycliques de 6 = 112, 6 = 115 et 6 = 1/10. Les figures 2 0  et 21 

qui représentent l'ensemble des valeurs obtenues en fonction de la tension appli- 

quée, montrent que les effets liés à la température du réseau sont peu importants : 

ils apparaissent un peu sur les résultats relatifs au FET sans grille qui possè- 

de une résistance thermique importante et pour lequel à une valeur de champ donnée, 

les températures de bruit mesurées sont des fonctions croissantes de la durée 

d'impulsion. Par contre, ils ne sont pas apparents sur les résultats relatifs à 

la diode Gunn. L'ensemble de tous ces résultats permet de définir pour chacun de 

ces échantillons une caractéristique moyenne de température de bruit donnée ici 

en fonction de la tension appliquée. 



d i o d e  Gunn 

SCHEMA 8 

F.E .T .  sans  g r i l l e  



Figure 20 : Températures de bruit expéri- 

mentales relatives à la diode 

Gunn 

O 6 = 1 / 2  

v 6 = 1 / 5  

o ô = 1/10 



Figure 21 : Températures de bruit expérimentales 
9 

relatives au FET sans grille 



Pour pouvoir comparer ces résultats expérimentaux aux résultats 

théoriques obtenus par les méthodes de Monte Carlo, il est alors nécessaire de 

représenter ces caractéristiques expérimentales en fonction du champ appliqué. 

Or, à ce niveau, il existe des indéterminations dûes à la fois aux résistances 

de contact qui "consomment" une partie de la tension appliquée aux bornes de 

l'échantillon et à la non uniformité du champ dans la zone active. Il sera sup- 

posé en première approximation que les résistances de contact créent un diviseur 

de tension avec la zone active et qu'ainsi la tension appliquée peut être consi- 

dérée comme proportionnelle au champ moyen présent dans celle-ci. L'incertitude 

qui est liée au rapport15"entre tension et champ est arbitrairement levée en 

faisant passer chaque courbe expérimentale par un point théorique choisi en champ 

faible où la température de bruit est indépendante du dopage. Les rapports1'a"ain- 

si obtenus valent a = 1 1  ran pour la diode Gunn et a = 3.5 um pour le FET sans 

grille et peuvent être comparés respectivement à la longueur active 1 = 8 Pm de 

la diode Gunn et à la distance source-drain d = 2,5wm du FET sans grille. 

La figure 22 illustre la comparaison entre les résultats théoriques 

- 3 qui correspondent à des concentrations en impuretés N = O et ND = 1017 cm , et 
D 

les résultats expérimentaux qui correspondent à des concentrations en impuretés 

ND = 1015 cmw3 pour la diode Gunn et ND =. 1,6 1017 cm-3 pour le FET sans grille. 

Elle montre qu'il existe une très bonne concordance entre la caractéristique théo- 

rique obtenue en intrinsèque et la caractéristique expérimentale relative à la 

diode Gunn. Par contre, pour le FET sans grille, alors que l'accord entre résul- 
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tats théoriques à N = 10 cm et résultats expérimentaux est très bon en D 

champ faible, il n'en est plus de même pour des champs supérieurs à 3 kV/cm où 

les températures de bruit expérimentales sont nettement supérieures aux valeurs 

théoriques. 



Figure 22 : Comparaison entre température de bruit 

théoriques et expérimentales 

P 
17 -3 ------ Résultats Monte Carlo à N = 0 et ND = 10 cm 

V Diode Gunn, N~ = 10.15 cm 
0 3 

17 -3 
O FET sans grille, N = 1.610 cm 

D 



Il est intéressant de constater que l'ensemble de ces résultats 

expérimentaux traduisent pour une valeur de champ donnée supérieure à 2 kV/cm 

l'importance de l'influence du dopage [ 4 2 ]  sur les caractéristiques de tempéra- 

ture de bruit et confirment, sur ce point, les prévisions théoriques déduites 

des résultats obtenus par les méthodes de Monte Carlo. 

III. 5 .  C o n c l u s i o n  

Une étude expérimentale du coefficient de diffusion D (E )  en champ 
// 

faible a étS effectuée à partir de mesures radiométriques de températures de 

bruit en bande X. Pour rendre possible une comparaison entre résultats théori- 

ques et expérimentaux, la température de bruit a été au préalable déterminée 

par la relation d'Einstein généralisée, à partir des résultats obtenus par 

Monte Carlo. Cette étude préalable a été effectuée à des concentrations en im- 
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puretés N = O et ND = 10 cm et a permis de mettre en évidence que le coeffi- 

D 

cient de diffusion ainsi que la température de bruit sont,à champ électrique cons- 

tant, des fonctions décroissantes du dopage. 

Les résultats expérimentaux obtenus qui sont relatifs à des échan- 

tillons de dopages très différents présentent un accord satisfaisant avec les 

résultats théoriques. En particulier, il a été possible de montrer expérimentale- 

ment, que la présence d'impuretés diminuait la température de bruit à champ élec- 

trique constant, comme le prévoyait l'étude théorique. 



IV. CONCLUSION 

Cette étiide du coefficient de diffusion a été menée numériquement par 

les méthodes de Monte Carlo et expérimentalement par des mesures de température 

de bruit. 

L'étude théorique a permis de lever iine partie des indéterminations 

rencontrées dans la littérature concernant le coefficient de di£ fusion en régime 

stationnaire : elle a mis l'accent sur la grande influence des conditions d'étude 

sur la détermination du coefficient de diffusion, expliquant ainsi une partie de 

la dispersion des résultats déjà obtenus avec les méthodes de Monte Carlo ; d'au- 

tre part, la mise en évidence des mécanismes de diffusion intervenant en champ 

fort a permis de justifier le fait qu'il y ait moins de diffusion dans la direc- 

tion du champ que dans une direction transverse, contrairement aux théories rela- 

tives au bruit de partition. Les méthoaes de Monte Carlo se sont avérées être un 

outil tout à fait adapté à cette étude théorique de la diffusion, en particulier 

en champ fort. 

1,'étude expérimentale de la diffusion est relative à des mesures de 

température de bruit en champ faible, dans la direction du champ. Elle a permis 

d'obtenir un accord satisfaisant entre résultats théoriques et expérimentaux et 

de mettre en évidence, en particulier, le rôle des impuretés dans la diminution 

de la température de bruit. 



CHAPITRE .I 1 1 

ETUDE EN REGIME NON STATIONNAIRE 
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I N T R O D U C T I O N  

L'étude qui a été menée jusqu'à présent ne concerne que les carac- 

téristiques de transport en régime stationnaire dans llArséniure de ~allium 

Or, dans l'emploi qui est fait de ce matériau, au niveau des composants uti- 

lisés ou en logique ultrarapide, les porteurs sont soumis à des champs qui 

varient rapidement dans le temps. Il est donc intéressant de connaître leur 

comportement en régime non stationnaire et en particulier d'étudier les condi- 

tions pour lesquelles la vitesse est maximale ainsi que de caractériser les 

phénomènes de relaxation au sein du matériau. 

Dans la simulation qui a été présentée, il n'existe aucune condition 

relative au champ électrique appliqué. De plus, grâce à la procédure de dis- 

crétisation du temps en pas réguliers, l'évolution de grandeurs telles qu'éner- 

gie, vitesse, variance de vitesses et de positions d'un paquet d'électrons 

peut être directement obtenue en réalisant à chaque pas les moyennes de ces 

grandeurs sur l'ensemble des électrons du paquet. Cette simulation peut donc 

facilement rendre compte de tout effet non stationnaire dans le matériau. 

Son application directe à un niveau plus élaboré, tel celui du 

composant, est rendue actuellement impossible à cause des temps calcul et 

de la capacité mémoire requise. Mais, indirectement, il est possible,à par- 

tir des résultats en régime stationnaire obtenus par les méthodes de Monte 

Carlo, de traduire les effets non stationnaires par l'approximation du temps 

de relaxation. La méthode semi-analytique présentée par M. Shur [ 4 3 ]  repose 

sur cette démarche. Elle offre l'avantage d'être très rapide tout en rendant 

compte des effets non stationnaires. C'est donc un outil très puissant pour 



traiter les composants et il constitue un prolongement très intéressant de 

la méthode de simulation utilisée ici. 

Dans le présent chapitre, l'étude en régime non stationnaire est 

d'abord traitée par les méthodes de Monte Carlo dans quelques cas simples 

importants. Elle est suivie d'une présentation de la méthode de M. Shur et 

de certaines de ses applications. 



I .  R E S U L T A T S  O B T E N U S  P A R  L E S  METHODES DE MONTE C A R L O  

Cette étude, par les méthodes de Monte Carlo du régime non stationnaire 

dans l'hrséniure de Gallium se limite à des cas simples et extrêmes où les élec- 

trons sont amenés en majorité à changer leurs conditions de transport en transfé- 

rant en masse, de leur vallée initiale à une autre vallée de caractéristiques 

différentes, sous l'action d'une variation importante et brutale du champ exté- 

rieur appliqué. Seront considérés alternativement, le cas où des électrons ini- 

tialement dans la vallée centrale sont amenés à transférer en masse en vallée 

latéraie en réponse à l'application d'un échelon de champ fort et le cas où des 

électrons initialement chauds voient le champ électrique important auquel ils 

sont soumis, remplacé instantanément par un champ nul ou inférieur au champ de 

seuil. 

Alors que la réponse à l'application d'un champ fort, qui donne lieu au 

phénomène important de "survitesse" a déjà été traitée dans la littérature 

144-471, les conséquences sur le comportement d'électrons chauds de la suppres- 

sion du champ fort, n'ont pas encore été étudiées et c'est ~ourquoi il sera 

consacré à cette étude une part importante. 

L'étude de ces cas limites permettra de mettre en évidence de façon nette 

les particularités du comportement des électrons en régime non stationnaire 

dans l'brséniure de Gallium, celles-ci intervenant souvent de façon plus atté- 

nuée lorsque la variation du champ n'est pas instantanée, par exemple en régime 

alternatif. 



I . 1 .  Echauffement brutal d'un paquet d'électrons froids par 

application d'un échelon d e  champ fort. 

Un paquet d'électrons est initialement en vallée centrale soumis à l'ac- 

tion d'un champ faible ou nul. Si un échelon de champ fort est alors appliqué, 

les électrons, avant d'atteindre leur nouveau régime stationnaire, vont se 

trouver de façon tran~itoire~dans la situation particulière d'électrons "légers" 

soumis à un champ fort. Quel est alors l'impact de cette situation sur le compor- 

tement des électrons ? 

Les conditions de transport propres à la vallée centrale sont caracté- 

risées par une faible masse effective et par des intéractions donc les effets 

anisotropes favorisent la direction duvchamp. Dans ces conditions, sous l'effet 

du champ fort, les électrons sont littéralement propulsés en masse vers les éner- 

gies élevées où ils acquièrent de fortes vitesses. Il leur devient alors possi- 

ble de transférer vers les vallées hautes. Mais à cause de la valeur de la pro- 

babilité de transfert qui limite à chaque pas le nombre des électrons transférant 

effectivement, il reste en vallée centrale une fraction inhabituellement impor- 

tante d'électrons légers rapidement portés à des vitesses de plus en plus élevées. 

Ce processus est responsable d'un phénomène de "survitesse" qui apparaît de 

façon transitoire et pendant lequel la vitesse moyenne du paquet d'électrons 

peut prendre des valeurs largement supérieures à la vitesse qu'il aurait en 

régime stationnaire. Cet effet disparaît quand il n'y a plus en vallée centrale 

d'électrons excédentaires par rapport aux conditions d'équilibre relatives 

au champ fort appliqué. 

La réponse à un échelon de 20 kV/cm d'un paquet de 500 électrons initia- 

lement en vallée centrale,en champ nu1,est représentée sur la figure 23. La 

7 survitesse enregistr6e présente une valeur maximale de 6 , 4  10 cm/s et dure 

0.7 ps-enuiron. Il est à noter qu'à l'instant où la vitesse passe par sa valeur 



Figure 2 3  : Réponse à un échelon de 20 k ~ / c m  

vi tesse .  N = 0 ,  500 é lec t rons  
D 

------ - variance de v i t e s s e  

-.-. - énergie 



maximale, le bruit total représenté par la variance de vitesses est inférieur 

à la valeur stationnaire à 20 kV/cm. Par contre, il existe un excès de bruit, 

traduit par,une survariance de vitesse [ 4 8 ] ,  intervenant au cours de la décrois- 

sance de la vitesse. L'énergie présente un phénomène de relaxation sur toute la 

durée Su régime transitoire. Au bout de 0.7 ps, le régime stationnaire est à 

nouveau atteint pour chacune de ces grandeurs. Il a été vérifié que les résultats 

obtenus ne dépendent pratiquement pas des conditions initiales pourvu que le 

champ soit suffisamment faible pour que tous les électrons soient initialement 

en vallée centrale. Par contre, l'amplitude et la durée de la survitesse dépendent 

es~r--tiellement de la valeur du champ fort appliqué. Comme le montre la figure 24 

la vitesse maximale est une fonction croissante du champ fort appliqué, qui pré- 

sente un phénomène de saturation aux champs supérieurs à 50 kV/cm. Elle montre 

par ailleurs que l'effet des impuretés n'est sensible que pour des champs infé- 

rieurs à 60 kV/cm. L'influence du champ sur la durée de la survitesse est 

illustrée sur la figure 25 qui représente l'évolution de la vitesse en réponse 

à des échelons de 30 kV/cm et 70 kV/cm et qui montre que la survitesse est 

d'autant plus élevée mais brève que le champ est fort. 

L'amplitude de ce phénomène de survitesse détermine les performances en 

fréquence et en puissance de composants réalisés à partir du matériau étudié,et 

conditionné,par sa durée,le temps de transfert des électrons sur une distance 

donnée ;il est donc intéressant de déterminer les paramètres physiques du maté- 

riau qui favorisent cette survitesse et de comparer les possibilités offertes 

par 1'AsGa avec celles d'autres composés binaires 1II.V tels que 1'InAs et 1'InP. 

L16tude précédente décrivant les mécanismes responsables de ce phénomène 

montre que les matériaux qui sont susceptibles de présenter de fortes survitesses 

sont ceux pour lesquels la masse effective est très faible en vallée centrale 



Figure 24 : Caractéristique des valeurs maxiinales 

atteintes au cours de la survitesçe en 

fonction du champ. Influence du dopage 



Figure 25 : Effet du champ fort appliqué sur la 
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durée de la survitesse. N = 10 cm 
D 

- E = 30 k ~ / c m  

E = 70 k ~ / c m  



et l'écart d'énergie entre la vallée centrale et les vallées latérales les 

plus accessibles, très élevé de façon à laisser aux électrons le temps d'acqué- 

rir de très.fortes vitesses avant de transférer. Le tableau III qui donne les 

valeurs des masses effectives et des écarts d'énergie AE pour les composés r.L 

InAs, GaAs et InP montre ainsi qu'il faut s'attendre à ce que, dans des condi- 

tions de champ identiques, les performances de survitesse de 1'InAs soient meil- 

leures que celles de 1'As~a et de 1'In~. Par contre, en ce qui concerne les per- 

formances comparées de 1'AsGa et de llInP, une étude plus approfondie est néces- 

saire. 

TABLEAU III 

I .  2 .  R e f r o i d i s s e m e n t  d ' u n  p a q u e t  d ' é l e c t r o n s  c h a u d s  

InAs ~ 5 0 1  

0.022 

0.87 eV 

* 
m r lmo 

AE 
r.L 

Un paquet d'électrons, initialement portés en régime stationnaire par 

appiication d'un créneau de champ fort, voit subitement le champ fort instan- 

tanément remplacé par un champ nul ou inférieur au champ de seuil. Les élec- 

trons vont donc se trouver de façon transitoire dans la situation particulière 

d'électrons lourds soumis à un champ faible ou nul. Avant d'atteindre les 

nouvelles conditions d'équilibre relatives au champ faible, tous les électrons 

seront amenés à quitter en masse les vallées latérales pour venir repeupler 

intégralement la vallée centrale. 

Pour étudier ce régime transitoire, seront considérées l'énergie et la 

vitesse moyennes des électrons ainsi que le bruit caractérisé à partir des va- 

riances de vitesses et de positions. 

InP Ch91 

0.08 

0.61 eV 

AsGa 

0.063 

0.33 eV 



Figure  26  : T r a n s i t i o n  40 k v / c m  - 2 k V / c m  : évo lu t ion  de 

1' éne rg i e  . ND = O 



Figure 27 : Transition 40 k ~ / c m  - 2 k ~ / c m  : variation 

des répartitions de population dans chaque 



Figure 28 : Influence du champ fort initial sur l'évolution 

de l'énergie au cours d'une transition du champ fort 

champ faible. 
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N D = 1 0  cm 

- m . -  transition 30 kV/cm - O.k~/cm 
transition 70 kV/cm - O k ~ / c m 



1.2.1. Energie 
------- 

Dès l'instant où le champ faible est appliqué, l'énergie des électrons 

est subitement excédentaire par rapport aux nouvelles conditions d'équilibre. Les 

électrons auront donc tendance à transmettre cette énergie au réseau au cours des 

intéractions. Les figureçlb et Ic qui représentent les probabilités d'intéraction 

en vallée latérale montrent que ce sont les transferts vers les vallées équivalen- 

tes qui sont alors largement favorisés par rapport aux transferts vers la vallée 

centrale. De une fois en vallée centrale, et pour des énergies de l'ordre 

de 0.4 eV, la probabilité de retourner en vallée L reste très forte comme le montre 

la figure la. Ces remarques laissent prévoir un phénomène de relaxation prononcé 

au cours du regime transitoire. C'est ce qui est effectivement observé sur la figure 

26 qui représente les variations d'énergie moyenne dues à une transition de 40 kV/cm 

à 2 kV/cm, et sur la figure 27 qui représente les taux d'occupation des vallées à 

chaque instant. Au bout de 6 ps, les électrons n'ont pas encore atteint leur nou- 

veau régime stationnaire. Il est à remarquer, sur la figure 28, que les courbes 

d'énergie, relatives aux transitions 30 kV/cm - O kV/cm et 70 kV/cm-O kV/cm respec- 

tivement, sont quasiment parallèles ; ce qui signifierait qu'à un instant donné 

la décroissance de l'énergie moyenne n'est caractérisée que par la valeur de l'éner- 

gie à l'instant considéré et en particulier est indépendante du champ fortinitial. 

Cesphénomènesde relaxation sont trop importants pour être négligés au cours des 

études sur les composants. 

1.2.2. Vitesse 

Les électrons initialement lourds, sont amenés à transférer intégralement 

en vallée centrale. L1él.ectron qui vient de transférer possède alors une énergie 

cinétique élevée et, compte tenu de la faible valeur de la masse effective en vallée 

centrale, sa vitesse est élevée en module. Chaque électron sera donc amené de façon 

transitoire à posséder une vitesse importante en module avant que ne soit atteint 



Figure 29 : Evolution de la vitesse au cours d'une transition champ 

fort - champ nul. N~ = 1017 cm-3 

-- -.- transition 30 k v / m  - O k v / m  

transition 70 kv/cm - O kv/cm 



le régime stationnaire relatif au champ nul ou faible. Mais à cause de l'effet 

de "randomisation" qui caractérise les intéractions intervallées, la contribu- 

tion à la vitesse moyenne des vitesses des électrons qui viennent de transférer 

est nulle. Ces électrons peuvent alors, soit retourner en vallée latérale tant 

que leur énergie est encore suffisante, soit libérer leur énergie excédentaire 

en vallée centrale où ils restent. 

Quand le champ est nul, il n'y a aucun sens, ni aucune direction pri- 

vilégiées et à cause de l'effet de "randomisation" dû aux intéractions inter- 

vallées qui interviennent autant en vallée latérale qu'à l'arrivée en vallée 

centrale, la vitesse moyenne des électrons s'annule très rapidement dès que 

le champ est nul. C'est ce qui est observé sur la figure 29 qui décrit les 

variations des vitesses, relatives à des créneaux de champ fort respectivement 

de 30 kV/cm et de 70 kV/cm. 

Par contre, quand le champ est faible, la vitesse relative au nouveau 

régime stationnaire peut être même supérieure à la vitesse de saturation rela- 

tive aux conditions initiales en champ fort. Quelle sera alors l'allure de la 

vitesse moyenne au cours du régime transitoire ? 

L'action du champ faible est tout à fait insuffisante pour entraîner 

les électrons lourds qui sont encore en vallée latérale. La contribution de ces 

électrons à la vitesse moyenne sera donc toujours quasiment nulle. Seuls, les 

électrons de la vallée centrale sont à considerer, 

Dès l'application du champ faible, les électrons vont commencer à trans- 

férer en vallée centrale où, dès leur arrivée, leurs vitesses seront élevées 

mais "randomisées" à cause de l'effet des transferts. C'est alors que l'action 

du champ faible revêt une grande importance. En effet, sous l'action du champ, 

les électrons dont la vitesse est positive vont acquérir de l'énergie, augmentant 

ainsi leur probabilité, déjà forte, de retourner en vallée latérale. C'est ce qui 



Figure 30 : T r a n s i t i o n  40 k ~ / c m  - 2 k ~ / c m .  Vi t e s se  ND = 0 



arrive effectivement à la plupart d'entre eux. Par contre, les électrons dont 

la vitesse est négative sont freinés par le champ et à cause de la diminution 

de leur énergie, il ne leur est plus possible de retourner en vallée latérale. 

Leurs vitesses, initialement fortement négatives, ne sont freinées que progres- 

sivement, apportant une contribution négative à la vitesse moyenne [601. 

La figure 30 qui décrit l'allure de la vitesse au cours du régime 

transitoire relatif à la transition 40 kV/cm-2 kV/cm montre que la vitesse 

moyenne des électrons est effectivement négative dès l'application du champ 

faible. Cet effet, assez inattendu de prime abord, trouve tout à fait sa jus- 

tification par l'interprétation qui vient d'en être faite. Il dure plus d'une 

picoseconde avant que la vitesse ne redevienne positive et tende vers sa valeur 

stationnaire à 2 kV/cm. 

Etant données les fortes dispersions de vitesses qui ont été observées, 

il est intéressant d'étudier le bruit accompagnant ces phénomènes. 

1.2.3. Bruit : coefficient de diffusion non station- 
............................................ 
naire 
----- 

Une approche simple et directe pour caractériser le bruit en régime 

non stationnaire est d'étudier l'évolution en fonction du temps des variances 

de vitesses qui représentent à chaque instant le bruit total sommé sur tout le 

spectre de fréquence. 

Dans le cas du régime transitoire provoqué par la transition d'un 

champ fort à un champ faible ou nul, l'étude précédente montre qu'il existe 

une grande dispersion dans les vitesses dès la suppression du champ fort, lais- 

sant prévoir de fortes valeurs de variances de vitesses, de façon égale dans 

toutes les directions. C'est ce qui est effectivement observé sur la figure 31 



Figure 31 : T r a n s i t i o n s  2 kv/cm - 40 kv/cm - 2 kv/cm 
Variance de v i t e s s e  

- -  var  VA 



qui montre qu'à la suite d'une transition de 40 k ~ / c m  à 2 k~/cm, les variances 

de vitesse var v et var vL sont égales et nettement supérieures à la valeur 
// 

stationnaire à 2 kV/cm ; ce phénomène a été également observé à la suite des tran- 

sitions d'un champ fort à un champ nul. Lestransitions de champ fort à champ fai- 

ble ou nul s'accompagnent donc d'un excès de bruit qui en l'occurence dure plus de 

2 ps. 

Néanmoins, il est à remarquer que la variance de vitesse ne correspond 

qu'à un bruit potentiel car elle représente le bruit maximum généré dans tout le 

spectre de fréquence. Pour obtenir le bruit effectif, il faudrait être en mesure 

de définir un coefficient de diffusion en régime non stationnaire. 

Une définition de ce coefficient de diffusion à partir du bruit nécessi- 

terait, par analogie avec le régime stationnaire, la connaissance d'une fonction 

~ ( t )  modulant la variance de vitesse de telle façon que le coefficient de diffu- 

sion bruit non stationnaire puisse s'écrire à chaque instant : 

D - 

t, r!&, r i t )  L C L t L - l t )  L L ~ )  

Mais la détermination de cette fonction ~ ( t )  ne semble pas immédiate. 

Par contre, il semblerait plus aisé de définir ce coefficient de diffu- 

sion par la rapidité d'étalement d'un paquet d'électrons au cours du temps. Cette 

observation qui ne suppose à priori aucune condition sur le champ appliqué, pour- 

rait donner lieu à une généralisation au cas non stationnaire de la définition 

du coefficient de diffusion par étalement paquet qui s'écrirait alors : 



Il peut être intéressant de comparer cette expression au coefficient 

de diffusion D' non stationnaire, tel qu'il est défini à partir du courant de 

diffusion 1511 et qui vérifie la relation : 

Dans cette expression, c(zf,t) représente la fonction de distribution des 

- 
électrons suivant la direction ' O Z  et z' = z - z . 

Il est alors possible d'écrire 1311 : 

une intégration par partie donne : 

La définition généralisée à partir de l'étalement d'un paquet est donc 

tout à fait compatible avec celle qui est usuellement donnée à partir du courant 

de diffusion. C'est cette définition qui sera utilisée pour caractériser le bruit 

relatif à la transition champ fort - champ faible qui présente déjà un bruit po- 

tentiel très élevé. 

La figure 32 qui représente l'évolution des variances de position 

var z (t) et var y (t) suite à une transition de 40 kV/cm à 2 kV/cm, montre que 

la pente de ces courbes passe par un maximum avant que ne soit atteint le régime 

stationnaire, ce qui correspond, comme le montre approximativement la figure 33 

à des coefficients de diffusion non stationnaires près de deux fois supérieurs 

aux valeurs stationnaires à 2 kV/cm. 



var y 
H 

Figure 32 : Transitions 2 kv/cm - 40 kV/m - 2 kv/cm 

Variance de position 

parallèlement au champ:var z (t) 

perpendiculairement au champ:var y (t) 



Figure 33 : Transitions 2 k ~/cm - 40 kV/cm - 2 kV/cm 
Coefficient de diffusion non stationnaire 

D (t) / / ------ DI (t) 



Le refroidissement brutal d'électrons chauds s'accompagne donc d'une 

très forte diffusion aussi bien parallèlement que perpendiculairement au champ. 

I . 3 .  C o n c l u s i o n  

Les méthodes de Monte Car10 ont permis par la simple observation d'un 

paquet d'électrons au cours du temps, de mettre en évidence les caractéris- 

tiques les plus importantes des propriétés de 1'Arséniure de Gallium en régime 

non stationnaire. 

Parmi ces caractéristiques, la plus connue et la plus importante est 

relative à l'effet de survitesse [ 4 4 ]  apparaissant lors de l'application d'un 

échelon de champ fort, au cours de laquelle la vitesse peut être largement supé- 

rieure à la valeur stationnaire. Cet effet laisse prévoir des applications 

intéressantes en hyperfréquence ou en logique ultrarapide. 

Par contre, le régime transitoire lié à la suppression du champ fort 

était encore jusqu'à présent mal connu. Une étude approfondie des effets appa- 

raissantsuite à des transitions instantanées de champ fort à champ faible, a 

permis de mettre en évidence des phénomènes nouveaux et surprenants de vitesse 

négative, accompagnés d'un phénomène de diffusion excédentaire. En outre, 

l'énergie présente un effet de relaxation important. 

Cette étude montre que les temps de réponse de llArséniure de Gallium 

à une excitation extérieure, sont trop élevés pour qu'il n'en soit pas tenu 

compte dans toute étude en régime non stationnaire ou dans toute étude des 

composants. 



II. APPROCHE SEMI-ANALYTIQUE DES RESULTATS .MONTE-CARLO 

Les méthodes de Monte Carlo offrent l'avantage d'étudier l'évolution 

au cours du temps de toutes les grandeurs intéressantes, quelles que soient 

les variations du champ appliqué. Néanmoins, c'est une simulation qui demande 

beaucoup de temps calcul et d'espace mémoire. Il serait alors intéressant, 

compte tenu de tous les résultats déjà obtenus aussi bien en régime stationnaire 

que non-stationnaire par la.simulation,d'en déduire une formulation semi-ana- 

lytique qu.i puisse rendre compte des effets non stationnaires provoqués par 

toute variation du champ appliqué [52 ] .  La formulation proposée par M. Shur 

[ 4 3 1  qui repose entièrement sur des résultats obtenus en régime stationnaire 

par Monte Carlo, permet d'obtenir très rapidement sur calculatrice l'évolution 

en première approximation de l'énergie et de la vitesse en régime non station- 

naire. Elle constitue donc un outil très intéressant mais qui demande au préala- 

ble à être testé. 

Ainsi, après avoir présenté la méthode de Shur, les premiers résultats 

obtenus avec cette méthode seront comparés aux résultats relatifs à la simula- 

tion, dans les conditions précédemment étudiées. Il en sera ensuite donné une 

application très intéressante relative au régime alternatif. 

11.1. Présentation d e  la formulation d e  M. Shur 

Le modèle proposé par M. Shur utilise comme point de départ la formula- 

tion classique des principes de conservation de l'énergie et de la quantité de 

mouvement à partir de l'approximation des temps de relaxation. Cette formula- 

tion repose sur les équations suivantes : 



Dans ces équations, E est l'énergie thermique, T (E) et T (E) sont 
O E P 

les temps de relaxation d'énergie et de quantité de mouvement. 

L'originalité de la méthode de M. Shur consiste à traduire la masse 

f 
effective m (E) et les temps de relaxation T (E) et T (E) à partir d'expres- E P 

sions semi-analytiques des caractéristiques obtenues par les méthodes de Monte 

Carlo en régime stationnaire. Elle offre l'avantage contrairement aux méthodes 

traditionnelles de ne nécessiter aucune hypothèse simplificatrice concernant 

la fonction de distribution de l'énergie ou les processus d'intéraction. 

Dans le cas particulier du régime stationnaire, les variations d'énergie et 

de quantité de mouvement sont nulles, ainsi : 

La relation entre énergie et champ en régime stationnaire étant bi-uni- 

voque, toutes les caractéristiques généralement traduites en fonction du champ 

peuvent Éà-e données en fonction de l'énergie. Les temps de relaxation T&(E) et 

T (E) peuvent alors s'écrire, compte tenu des relations (3) et (4) 
P 

t 
Dans ces expressions, la vitesse stationnaire v (E) , le champ Es(&) 

S 

f 
et la masse effective m (E),  qui est la somme pondérée des masses effectives 

dans chaque type de vallée, sont formulées analytiquement à partir des résul- 

tats obtenus par Monte Carlo en régime stationnaire. Les évolutions de T (E) 
E 

et T (E) sont représentées en fonction de l'énergie sur les fig. 34 a et 34 b. 
P 

. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .  
* 
La vitesse vs ainsi notée par souci d'uniformisation des notations n'est autre 

que la vitesse stationnaire vd. 



Figure 34 a) : Variation du temps ue relaxation 

de 1' énergie T ( E)  en fonction de 
E 

1 ' énergie 



Figure 34 b) : Variation du temps de relaxation 

de la quantité de mouvement T (E)  
P 

en fonction de l'énergie 



Après avoir reporté les expressions de T :E) et T (E) dans les équations 
E P 

(1) et ( 2 ) ,  celles-ci s'écrivent simplement : 

Ainsi, les phénomènes de relaxation de l'énergie et de la quantité de 

mouvement ne dépendent à chaque instant que de l'écart entre les grandeurs 

instantanées et les grandeurs stationnaires relatives à l'énergie où se 

trouve le système. 

Ces relations montrent simplement qu'en première approximation, la 

réponse d'un matériau à une excitation extérieure peut être directement dé- 

duite de ses caractéristiques stationnaires de vitesse et d'énergie qui in- 

terviennent par les quantités E (E) . vS(&) et ES ( E )  JVS (E). s 

Etant donné que l'énergie est une fonction croissante du champ, une augmen- 

tation ou une diminution de l'énergie E peut être représentée au niveau de 

la caractéristique v(E) par le déplacement sur cette caractéristique d'un 

point de coordonnées E (E) et v (E). 
S s 

Ainsi, la relation de conservation des moments montre le lien étroit 

qui existe entre la survitesse à l'application d'un échelon de champ fort 

et la mobilité statique en champ faible j~ . En effet, la vitesse étant maxi- s 
Vs (€1 

male pour une valeur d'énergie encore faible, le rapport - est pratique- ~ ~ ( € 1  
ment égal à la mobilité statique y . La relation (6) montre alors que plus 

S 

cette mobilité statique est forte, plus les variations instantanées de quan- 

tité de mouvement sont élevées. 



De même, la relation de conservation de l'énergie montre qu'il existe un 

lien étroit entre le phénomène de relaxation d'énergie observé lors du pas- 

sage d'un champ fort à un champ nul et l'allure de la caractéristique vs(E) en 

champ fort. En effet, la décroissance d'énergie, qui est proportionnelle à 

E (E).v (E) se traduit sur la caractéristique vs(~) par un déplacement du 
S S 

point de coordonnées Es(&) et vs(e), du champ fog initial au champ nul ; 

la durée totale de la relaxation dépendra à la fois de la perte d'énergie 

d & 
par unité de temps E (E).v ( E )  et de la pente - sur la caractéristique &(E) ; 

n s dE 

cette durée sera d'autant plus longue que la quantité E (e) . v  (e) sera faible 
S S 

de et qu'elle correspondra à une pente - élevée. Ainsi, une faible valeur de vi- 
dE 

tesse de saturation, atteinte pour de faibles valeurs de champ, favorisera 

de longues durées de relaxation. 

Il résulte de cette analyse qu'il est possible de prédire les perfor- 

mances relatives de llInAs, de llAsGa et de 1'InP à partir d'une comparaison 

de leurs caractéristiques statiques v(E) et e(E). Le tableau IV présente pour 

ces composés, les valeurs de mobilité, de champ de seuil, de vitesse de satu- 

A & ration, ainsi que de la pente moyenne -prise en champ fort sur la caracté- 
AE 

ristique e(E) qui est alors quasi linéaire (figure 3b ) .  

Ainsi, étant données les valeurs respectives des mobilités statiques 

de ces composés, il faut s'attendre à ce que les survitesses présentées par 

1'AsGa soient plus élevées que celles de 1'InP mais plus faibles que celles 

de 1'InAs. Par contre, compte tenu des valeurs respectives de leur champ de 

A& 
seuil ainsi que de la pente moyenne les durées de relaxation présentées 

par 1'AsGa seront supérieures à celles de 1'InP mais inférieures à celles 

de 1'InAs. Il est intéressant de remarquer que comme les propriétés de ces 

matériaux sont telles qu'à une mobilité statique élevée correspond en général 

AE 
un champ de seuil faible ainsi qu'une pente élevée, à une survitesse élevée 

E 

correspondra une durée de relaxation longue. 



La formulation de M. Shur permet donc de caractériser facilement et 

rapidement le comportement du matériau en régime non stationnaire à partir de 

simples données statiques telles que mobilité, champ seuil, vitesse de satura- 

tion et caractéristique d'énergie & ( E ) .  

TABLEAU IV [ 53 -541  

11.2. C o m p a r a i s o n  e n t r e  l e s  r é s u l t a t s  s e m i - a n a l y t i q u e s  e t  l e s  

r é s u l t a t s  M o n t e - C a r l o  

La formulation de Shur permet simplement d'obtenir l'évolution de l'énergie 

et de la vitesse en fonction du temps par un traitement numérique direct des 

équations de base ; en effet, il est possible, après discrétisation du temps 

en pas At, de calculer de proche en proche les valeurs d'énergie et de vitesse 

à un instant iAt connaissant les valeurs à l'instant (i-l).At à partir des 

équations (5) et (6) qui se mettent alors sous la forme [55] : 



- 3 
Au niveau pratique, la valeur du pas A t  est de 0.510 ps et étant 

données les faibles variations des grandeurs stationnaires au cours d'un pas, 

) et v ~ ( E ~ - ~ )  sont substituées à E (E . )  et v (E.) dans les équations 
S 1 S 1 

(7) et (8). Ainsi, l'évolution de l'énergie et de la vitesse au cours du ré- 

gime transitoire peut être simplement obtenue à l'aide d'une calculatrice, 

quelles que soient les variations du champ électrique. 

Cette méthode semi-analytique, qui traduit en première approximation 

les effets non stationnaires qui seraient obtenus par la simulation, demande 

à être testée sur des résultats obtenus directement par les méthodes de Monte- 

Carlo. 

Une comparaison entre les résultats obtenus respectivement par la 

méthode semi-analytique de M. Shur et par les méthodes de Monte-Carlo peut 

e etre faite dans les cas simples et extrêmes précédemment étudiés des transi- 

P 
tions champ faible-champ fort et champ fort-champ nul ou faible 

La figure 35 a et la figure 35 b, qui représentent la survitesse ainsi 

que le phénomène de relaxation d'énergie provoqués par l'application de cré- 

neaux de champ fort respectivement de 30 kV/cm et 70 kV/cm, montrent qu'il 

existe, dans ce cas, un très bon accord entre les deux méthodes. Ilén est 

de même sur la figure 36 qui montre l'évolution de la vitesse au cours du ré- 

gime transitoire relatif à la transition 40 kV/cm - 2 kV/cm, bien que la mé- 

thode de M. Shur ne puisse pas tout à fait rendre compte des phénomènes de 

vitesse négative mis en évidence par la simulation. 
. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .  
f 
Cette étude par la méthode de M. Shur a été réalisée par B. CARNEZ et A. CARPY. 



Figure 35 a):Comparaison entre les caractéristiques d'énergie 
i; -3 

obtenues par chacune aes deux mé~hodes - ND = 10 cm . 
Transitions 3û k V j c m  - O kV/cm et 70 kV/cm - O kV/cm. 
M. Shur 

Monte Car10 



Figure 35 b )  : Comparaison entre les caractéristiques de 

vitesse obtenues par chacune des deiix mg- 
-3 thodas. N g  = 1017 c m  . Transitions 30 kV/cm-  

O k V / c m  et 70 k V / c m  - O k V / c n i .  

M. Shur 

Monte Car10 



Figure 36 : Comparaison e n t r e  l e s  v i t e s s e s  obtenues par  chacune 

des deux méthodes au cours des t r a n s i t i o n s  2 kV/cm - 
40 kv/cm - 2 k~/cm - M. Shur 

- - - - - - Monté Car lo  



Dans l'ensemble de ces cas extrêmes qui permettent de caractériser 

le comportement en régime non stationnaire d'un matériau, l'approche semi- 

analytique de M. Shur constitue une très bonne approximation des résultats 

obtenus par les méthodes de Monte Carlo. Etant donné que les temps calculs 

qu'elle requiert sont infiniment plus faibles que ceux qui sont nécessaires 

à la simulation dans les mêmes conditions, cette méthode semi-analytique 

permet des études plus élaborées que ce qui pouvait être réalisable par les 

méthodes de Monte Carlo. 

L'étude des effets non stationnaires en régime alternatif en est un 

exemple. 

1 1 . 3 .  A p p l i c a t i o n  d e  l a  m é t h o d e  d e  M .  B u r  à l ' é t u d e  d u  r é g i m e  

a l t e r n a t i f .  

Cette étude du régime alternatif dans llArséniure de Gallium est plus 

particulièrement axée sur les possibilités de génération de puissance hyper- 

fréquence dans le matériau [56-571. 

Le champ appliqué qui est de la forme : 

E = E + E l  sin (2nft) 
O 

présente une composante continue E et une composante alternative E à la 
O 1 

fréquence f. 

La puissance absorbée par un ensemble d'électrons de vitesse moyenne 

instantanée v(t) peut alors se décomposer en une puissance P = eEo f - v(t)dt 
O 

/T I' O 

dûe au champ continu et en une ~uissance P = eilfj v(t) sin (2nft) dt dûe au 
1 

O 

champ alternatif.Alors que la puissance P qui est toujours ~ositive est ef- 
O 

fectivement absorbée par les électrons, il apparaît qu'à cause de la possibilité 

d'une mobilité différentielle "dynamique" négative, la puissance P peut être 
1 

négative sous certaines conditions relatives aux champs E et E l  et à la fré- 
O 



III 

SCHEMA 10 



Figure 37  : Comparaison e n t r e  r é s u l t a t s  obtenus par  chacune des  

deux méthodes en régime a l t e r n a t i f .  

=15 kV/cm f = 100 GHz - Eo = *O kV/cm 
. .  M. Shur 

. . Monté Carlo 



TABLEAU V : Taux de conversion obtenus avec la méthode de M. Shur 

et avec les méthodes de Monté Carlo. Avec : 

Eo = 20 kV/cm El = 15 k~/cm 

F = 100 GHz 

Mgthode de 
M. Shur 

7,9 % 

Méthode de Monté Carlo avec des jeux statistiques 
différents 

9,6 % 9,4 % 8,4 % 

I 



quence f ; auquel cas, les électrons fournissent de la puissance alternative 

dont l'importance peut être évaluée par le taux de conversion 

Quelles sont alors les conditions relatives à E El et f pour lequel- 
O ' 

les ce taux est maximal ? 

Cette étude peut être facilement réalisée avec les méthodes de Monte 

Carlo par l'observation d'un paquet d'électrons soumis à un régime alternatif. 

Mais elle nécessite de gros moyens qui limitent considérablement les temps 

d'observation. Il est alors très intéressant de faire appel aux méthodes de 

M. Shur après en avoir, au préalable, testé les résultats dans leur applica- 

f 
tion au régime alternatif . 

Les remarques relatives à l'importance de la mobilité différentielle 

négative pour générer de la puissance alternative, montrent qu'il est préfé- 

rable de choisir un champ E fort et un champ E tels que Eo-E soit de l'ordre 
O 1 1 

du champ de seuil afin que toute la zone de mobilité différentielle négative 

soit balayée par le champ variable E (schéma 10). La figure 37 qui représente 

les variations de vitesse et d'énergie obtenues avec une composante continue 

O 
= 20 kV/cm et alternative El = 15 k~/cm à 100 GHz montre qu'il existe un 

bon accord entre les résultats obtenus avec chacune des deux méthodes. 

Il en est de même pour les taux de conversion [57] qui sont représentés sur 

le tableau V et qui sont de l'ordre de 9 %. Les méthodes de M. Shur sont donc 

bien adaptées à cette étude et seront utilisées pour poursuivre cette inves- 

tigation. 

. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .  
f 
L'étude du régime alternatif par les méthodes de M. Shur a été effectuée 

par P.A. ROLLAND 



Figure 38 : Effets de relaxation relatifs à la vitesse 
en régime alternatif. Résultats semi-analy- 
tiques, 

Eo 
= 20 kV/cm El = 15 k V / m  f = 100 GHz 

--- Champ applique E 
- - -  - ----  Vitesse stationnaire v (E) 

S 

Vitesse non stationnaire v 
ns 



Figure 39 : Influence de la fréquence sur l'allure de la vitesse 

non stationnaire en régime alternatif. Résultats 

semi-analytiques E = 20 k ~ / c m  ; E = 15 kV/cm 
O 1 



Figure 40 : Variation du taux de conveysion en fonction 

de la fréquence 

--- E = 12 kV/cm E l  = 7 kV/cm 
O 

Eo = 20 kV/cm E = 15 kV/cm 
1 



L'expression du taux de conversion q montre que celui-ci est maximal 

quand un maximum de vitesse correspond à un minimum de champ. Cette condition 

est parfaitement réalisée avec la vitesse v (E(t)) qui serait obtenue en s 

l'absence d'effets de relaxation. La figure 38 qui représente sur une période, 

dans les conditions précédentes, les variations du champ E(t), de la vitesse 

v (E(t)) et de la vitesse non stationnaire v (t) montre que celle-ci présente s ns 

un déphasage par rapport à v (E(t)) et un effet de survitesse. L'influence de 
s 

la fréquence sur cette survitesse est illustrée sur la figure 39 qui représente 

au cours d'une période les allures respectives de vs(E(t)) et des vitesses 

v (t) pour des fréquences de 10 GHz, 100 GHz, 200 GHz et 300 GHz, et des n s 

champs Eo = 20 k~/cm et El = 15 kV/cm. Elle fait apparaître qu'à 10 GHz les 

effets de relaxation interviennent peu. Par contre, pour des fréquences plus 

élevées, le temps de réponse du matériau introduit un déphasage dont les ef- 

fets néfastes sur la valeur du taux de conversion peuvent être atténués par le 

phénomène de survitesse, tout au moins tant que la fréquence n'est pas trop 

élevée. Il faut donc s'attendre à ce que pour des champs E et El donnés, le 
O 

taux de conversion diminue avec la fréquence. Et étant donné le rôle favorable 

joué par la survitesse, il faut s'attendre à ce que le taux de conversion soit 

d'autant meilleur que les valeurs des champs E et El sont importantes. C'est 
O 

effectivement ce qui est observé sur la figure 40 qui traduit les variations 

du taux de conversion en fonction de la fréquence pour deux couples de valeurs 

Eo et El. La fréquence pour laquelle le taux de conversion s'annule peut alors, 

grâce aux effets de survitesse, passer de 100 GHz à 300 GHz. 

Cette étude met en évidence le rôle important joué par les effets non 

stationnaires sur la génération de puissance hyperfréquence. Elle a été traitée 

par la méthode de M. Shur qui présente l'avantage, sur les méthodes de Monte 

Carlo, d'être très rapide tout en traduisant correctement les effets non 

stationnaires. Ainsi, elle constitueun outil très performant pour poursuivre 

cette étude de la génération de puissance hyperfréquence au niveau plus com- 



plexe du composant. 

II.4. C o n c l u s i o n  

Les méthodes de Monte Carlo ont permis de donner naissance à une 

méthode semi-analytique, proposée par M. Shur, pour traduire en régime non 

stationnaire les effets de relaxation de vitesse et d'énergie. Il a été mon- 

tré sur des cas simples que la méthode de M. Shur constitue une très bonne 

approximation des résultats obtenus par les méthodes de Monte Carlo. Cet ou- 

til performant et rapide a été appliqué à l'étude des possibilités de généra- 

tion de.puissance hyperfréquence et a permis d'étudier l'impact des effets de 

relaxation sur la valeur du taux de conversion. 



L ' A R S E N I U R E  DE G A L L I U M .  

Les traits caractéristiques du comportement de llArséniure de Gallium 

en régime non stationnaire sont certainement le phénomène de survitesse au 

cours duquel la vitesse peut être très largement supérieure à sa valeur en 

régime stationnaire ainsi que les durées importantes des phénomênes de rela- 

xation. 

La simulation par les méthodes de Monte Carlo présente l'avantage de 

pouvoir réaliser facilement une étude complète du régime non stationnaire 

concernant l'énergie, la vitesse mais également le bruit généré par le maté- 

riau. Elle permet en outre de mettre en évidence les mécanismes de transport 

qui sont responsables des phénomènes transitoires observés, révélant ainsi 

à quels paramètres caractéristiques de l'hrséniure de Gallium et à quelles 

particularités de la structure de bande ils sont dûs. Ainsi, il est apparu 

nettement que la survitesse est favorisée à la fois par une faible valeur de la 

masse effective en vallée centrale et par un écart important de niveau entre la 

vallée centrale et les vallées latérales les plus accessibles. 

Avec la formulation de M. Shur, il apparait que les propriétés du 

matériau en rggime non stationnaire sont entièrement déterminées par l'allure 

des caractéristiques statiques vd(E) et &(E). Cette simple remarque permet à 

partir des équations de M. Shur de comprendre le lien étroit existant gntre la 

mobilité statique et la survitesse ainsi que l'impact des caractéristiques 

v (E) et E(E) sur les phénomènes de relaxation. La méthode de N. Shur, qui 
s 

permet de calculer très rapidement les variations de vitesse et d'énergie re- 

latives à n'importe quelles variations de champ, ouvre des perspectives nou- 

velles d'étude du régime non stationnaire à un niveau plus pratique que ce que 



permettent les méthodes de Monte Carlo, pouvant même déboucher sur une étude 

du composant. 



Une étude complète de matériau a été effectuée sur llArséniure de 

Gallium. Elle a porté sur les caractéristiques de vitesse, d'énergie et de 

coefficien.t de diffusion aussi bien en régime stationnaire que non station- 

naire. 

Elle a été réalisée à partir d'une simulation utilisant les méthodes 

de Monte Carlo, qui a été aménagée de façon à simplifier l'étude de la diffu- 

sion et du régime non stationnaire. 

L'application de cette simulation à la diffusion a mis en évidence 

certaines particularités relatives aux conditions d'étude, ainsi que les mé- 

canismes de diffusion intervenant en régime d'électrons chauds. Des mesures 

radiométriques de températures de bruit ont permis de confronter les résul- 

tats numériques et expérimentaux en champ faible, pour différentes concentra- 

tions en impuretés. 

Cette simulation est également tout à fait adaptée à l'étude du 

régime non stationnaire. Elle rend compte, en effet, de tous les phénomènes 

de relaxation quelles que soient les variations du champ appliqué. De plus, 

elle rend possible la mise en oeuvre d'une méthode semi-analytique, formulée 

par M. Shur, qui permet une détermination extrêmement rapide de l'évolution 

en régime transitoire de la vitesse et de l'énergie. 



La simulation des phénomènes de transport par les méthodes de 

Monte Car10,constitue donc une étape essentielle vers la connaissance des 

propriétés des matériaux. Sa souplesse d'emploi en fait un outil adaptable 

à une grande diversité d'applications, dont la présente étude n'est qu'un 

point de départ. 

En effet, son util~isation a été envisagée [5-581 pour l'étude 

simplifiée de composants tels que la diode Gunn, en tenant compte de la 

réaction de charge d'espace, ainsi que des phénomènes apparaissant au voisi- 

nage d'une surface semi-conductrice ou d'un interface métal-semiconducteur 

151. Indirectement, grâce à la formulation de M. Shur, elle rend possible 

l'étude de composants plus complexes tels que les FET 152, 551. 

D'autres perspectives d'application apparaissent avec la générali- 

sation de cette méthode à d'autres matériaux de structure de bande.comparable. 

Elle permet de traiter des composés binaires de type III-V tels que llInAs, 

1'InP et plus généralement des composés ternaires et quaternaires qui peuvent 

être considérés comme des pseudobinaires [59]. 

Toute l'étude qui peut être faite sur llArséniure de Gallium est 

alors transposable à n'importe lequel de ces composés. Il sera alors inté- 

ressant de faire des Études comparatives [54] des propriétés présentées par 

ces matériaux afin de choisir celui qui sera le plus approprié à l'applica- 

tion envisagée au niveau du composant, avant même toute réalisation techno- 

logique. 



La démarche de caltul qui va suivre est commune à tous les types 

d'intéractions considérës ; la probabilité X (k) par unité de temps qu'un 

+- 
électron qui se trouve dans l'état k subisse l'intéraction, se calcule en 

-+ -+ 
intégrant sur tous les états finals c' , la densité de probabilité s(k, k') 

+- 
de passage de l'état k à un état k' au cours de l'intéraction ; si @ est 

+ +- 
l'angle entre k et k', cette probabilité s'écrit : 

v 
où 7 dgsigne la densité d'état dans l'espace des moments et le facteur 271 

87r2 -+ 
traduit la symétrie de révolution autour de k de l'ensemble des états possi- 

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

,2i2k2 
k' ; grâce aux relations [2] entre vecteur d'onde et énergie, - = * &(l+ci&) 

-K2k12 
2m 

et --- - - E' (1 + a&'), il est possible de tout exprimer en fonction des * 
2m 

énergies E et E' ; dans un stade intermédiaire, après intégration sur l'énergie 

la probabilité X(E) peut se mettre sous la forme : 

laissant apparaître, exprimée à un facteur multiplicatif près, la fonction de 

distribution de l'angle B de déviation. L'intégration, menée à son terme, donne 
t 

la probabilité d'intéraction cherchée. 



Il s'agit ensuite de résoudre, en fonction du paramètre r tiré au 
k 

hasard entre O et 1 ,  l'équation (8') dB' = r (6') dB' pour obtenir 

un angle de déviation suivant la distribution f (B). 
E 

1. INTERACTION OPTIQUE POLAIRE 

L'intéraction optique polaire 12, 71 est inélastique : elle est 

accompagnée d'une émission ou absorption de phonon *w . Les seules énergies 
O 

+ 
possibles après intéraction sont donc E + & . Le passage d'un état k à un - O 

état z' au cours de cette intéraction est décrit par la fonction densité de 
probabilité : , 

avec 



Dans ces expressions E et E~ sont les permittivités diélectriques relatives, 
S 

T la température du réseau, k la constante de Boltzmann, 4 la constante de 

Planck et e la charge de l'électron. 

1) Calcul de la probabilité d'intéraction 

+ 
L'intégration sur tous les états k's'écrit : 

Le changement de variable ~' ( 1  + a&') = 
-1;2 k f 2  

* puis l'intégration immédiate 
2m 

sur E' compte tenu des propriétés de la fonction de Dirac donnent, après avoir 

posé y ( € )  = ~ ( 1  + a ~ )  et y ( € ' )  = E' (1 + a&') 

qui après intégration sur l'angle donne : 



2) Détermination de I 'angle B 

 équation ( 1 )  fait apparaître la fonction fE(B) de distribution de 

l'angle B qui peut s'écrire : 

Soit r un nombre réel tiré au hasard entre O et 1, il s'agit de déterminer 

l'angle 6 vérifiant : 

l'équation (2) après intégration se met sous la forme : 

où les constantes A A l ,  A2 ,  A' e't K sont définies à partir de : A 13 

par R c  . 6 C "  R , -  - 8 ) Ft z -  C A ' .  - - - - - - R 
I J - - I 

2. c '  2 C' e c' 



F i g u r e  A l  -- 



C'est une équation insoluble analytiquement en 8. Pour contourner 

cette difficulté, W. Fawcett [2] préconise la méthode de Neumann appliquée 

à la fonction de distribution en cos@ : 

Dans cette'méthode, deux nombres aléatoires sont tirés au hasard, l'un rl 

entre -1 et 1 représentant le cos8 et l'autre r entre O et le maximum de 2 

f (cos@) c'est-à-dire fE(l). Si r est inférieur à f (r ) alors r est retenu 
E 2 E 1 1 

comme valeur de cos@ ; sinon un autre couple de valeurs r et r est tiré au 1 2 

hasard. Cette procédure permet bien d'obtenir des valeurs en cosfi qui obéissent 

à la distribution f (cos@) mais dans le cas présent, elle présente un inconvé- 
E 

nient majeur : la figure A. 1 qui représente la fonction fE(cos@) montre claire- 

ment que l'aire "sous la courbe" est très faible devant l'aire sous.la droite 

y = f(l) entre -1 et +l. Ce qui signifie que la probabilité pour qu'un couple 

de valeurs (r r ) représentent les coordonnées d'un point sous'la courbe, 
1 '  2 

est très faible. La méthode de Neumann qui nécessiterait alors un trop grand 

nombre de tirages est donc mal appropriée au cas présent ; elle est remplacée 

par une résolution numérique directe de l'équation (2) qui consiste à chercher 

le zéro de la fonction au premier membre. C'est une fonction monotone en cos@ 

qui, comme l'indique l'allure de f (cos$), s'annule généralement pour des va- 
E 

leurs très voisines de 1. La méthode des tangentes initialisée à cosfi = 1 
O 

permet très rapidement d'obtenir la solution de l'équation (2). 



C'est au cours de ces intéractions, qu'ont lieu les transferts entre 

vallées équivalentes ou non équivalentes. Elles sont accompagnées d'une émission 

ou absorption de phonon dont la valeur dépend du type de l'intéraction considé- 

rée. Un transfert ne peut avoir lieu que si l'énergie après intéraction est su- 

périeure à l'énergie du fond de la vallée d'accueil, ces énergies étant repérées 

par rapport au minimum absolu de la bande de conduction. L'expression générale 

-f -f 
de la densité de probabilité de passage de l'état k à un état k t ,  en transférant 

de la vallée i à une vallée j équivalente ou non, s'écrit : 

avec 

Dans ces expressions, do représente l'énergie du phonon échangé, A. et A 
ij 1 j 

sont les énergies relatives aux fonds des vallées i et j, E et E sont les 
i j 

énergies relatives dans chaque vallée, a. et a les coefficients de non para- 
L j 

bolicité, Z. le nombre de vallées d'acceuil (c'est-à-dire le nombre total N 
J j 

de vallées j dans le cas d'intéractions non équivalentes ou bien N - 1 si la 
j 

vallée de départ est aussi une vallée j) et le potentiel de déformation i j 



intervallée entre la vallée i et la vallée j. p désigne la masse volumique du 

matériau. 

L'intégration sur tous les états k' finals conduit à : 

-t -+ 
Il est à remarquer que comme s(k, k') ne dépend pas de l'angle B de déviation, 

-f 
sur la sphère représentatrice de l'énergie finale, tous les états k' finals 

sont équiprobables. L'angle B est alors obtenu en tirant au hasard un réel 

r entre O et I tel que : r = Jy sin:d' soit cos6 = 1 - 2r. 

I I I .  I N T E R A C T I O N  ACOUSTIÇWE [2, 71 

C'est une intéraction élastique pour laquelle la densité de probabi- 

-f 
lité relative au passage d'un état k à un état k' au cours de l'intéraction 
s'écrit : 



- 90 - 

L'expression de G(k, k') a déjà été donnée (voir intéraction optique polaire) 

et 

Dans ces expressions,'~ désigne le potentiel de déformation acous- 
a 

tique, s la vitesse du son et p la masse volumique du matériau. 

L'intégration sur l'énergie donne : 

qui devient après intégration complète : 

L'expression (1) fait apparaître la fonction de distribution de l'angle B .  

Après tirage au hasard d'un réel r compris entre O et 1 l'angle Bs'obtient 

en résolvant l'équation : 

dont la solution s'écrit : 

la plupart du temps ae est petit devant 1 ; cette distribution est alors 

quasi-uniforme. 



I V .  INTERACTION PIEZOELECTRIOUE 

C'est une intéraction [ 7 ]  élastique dont la densité de probabilité 

-+ -+ 
relative au passage d'un état k à un état k' s'écrit : 

L1expressi.on de G(k , g) a déjà été donnée ultérieurement (intéraction optique 

polaire). 

La constante P qui intervient est un coefficient piézoélectrique 

sans dimension qui s'exprime en fonction de constantes piézoélectriques connues 

h14' C12 et C44 par la relation : 

Après avoir intégré sur l'énergie, l'expression de la probabilité d'intéraction 

devient : 

C'est une intégrale qui diverge à cause de sa borne inférieure. Cette repré- 

sentation de la loi de probabilité sur l'angle B est donc impropre au voisi- 

nage de f3 = O. Comme c'est une intéraction élastique, quand l'angle de dévia- 

tion 6 est nul, l'intéraction n'a aucun effet sur le parcours de l'électron. 

Pour contourner cette difficulté purement liée aux limites du modèle mathéma- 

tique, la borne inférieure est ramenée à une valeurl'a"suffisamment petite pour 

que la perturbation apportée par cette approximation soit inopérante ; en 



l'occurence, a = 0.01 radians. L'expression de la probabilité d'intéraction 

s'écrit alors, après intégration : 

L'équation (1) met en évidence la fonction de distribution de l'angle 

B. Après avoir tiré un réel r compris entre O et 1 ,  l'angle B de déviation est 

obtenu en résolvant l'équation : 

1 A 1 -  CbJnJ  
qui peut s'écrire : 

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

résolue numériquement par une méthode de dichotomie initialisée à la valeur 

la plus probable B = a. 

V. INTERACTION OPTIQUE NON POLAIRE [ 7 ]  

Cette intéraction n'a lieu que dans les vallées de symétrie L. 

C'est une intéraction inélastique au cours de laquelle un phonon optique est 

-+ -f 
échangé. La probabilité de transition d'un état k à un état k' a la même ex- 

pression que pour l'intéraction intervallée équivalente à ceci près que le 



nombre de vallées Z est remplacé par 1, que le phonon échangé est un phonon 
j 

optique et que le potentiel de déformation intervallées est remplacé par un 

potentiel de déformation optique. 

Le traitement de cette intéraction est donc similaire à celui des 

intéractions intervallées. 

V I .  INTERACTION AVEC LES IMPURETES IONISEES 

Le modèle choisi [ 7 ,  171 ne tient compte que d'intéractions avec 

les impuretés totalement ionisées. La densité de probabilité relative au 

-+ + 
passage d'un état k à un état k' au cours de cette intéraction élastique 

s'écrit : 

Dans cette expression, N est la concentration en impuretés O est 
D 

l'inverse de la "distance d'écran", elle est reliée à la concentration en im- 

puretés par : 

L'expression de G(k, k') a déjà été donnée ultérieurement (intéraction optique 

polaire). 

Après intégration sur l'énergie, la probabilité d'intéraction s'écrit : 



qui devient après intégration complète : 

- 4 1 %  
A ( G )  - d , < +  t ( l t  l<f -p 

- 

avec 

Il a été vérifié que dans l'expression de 1, les 2ème et 3ème termes sont 

négligeables devant le ler terme. La probabilité d'intéraction s'écrit donc 

sous la forme simplifiée : 

L'équation (1) fait apparaître la fonction de distribution de l'angle B de dé- 

viation. L'approximation précédente peut s'appliquer pour le calcul de l'angle 

B de déviation et après avoir tiré au hasard un réel r entre O et 1,  l'angle 

B correspondant s'en déduit, après calcul, par la relation : 



VALEURS DES PARAMÈTRES UTI LI SÉS DANS L A  S IMULATION 

R E L A T I V E S  RESPECTIVEMENT AUX MODÈLES 2 ET 3 VALLÉES 

1. MODELE 2 VALLEES PROPOSE PAR W. FAWCETT [2] 

paramètres relatifs au matériau 

densité 5.37 g/cm 
3 

permittivité diélectrique E= 10.82 

phonon LO 0.0354 eV permittivité diélectrique c s  12.53 

5 
vitesse d u s o n  5.22 10 cm/s 

  ara mètres relatifs à la structure de bande 

R 
masse effective m lmo 

coefficient de non parabolicité 

gap par rapport à la bande de valence 

potentiel de déformation acoustique 

potentiel de déformation intervallée 

r 

X 

phonon intervallée 

I' 

X 

nombre de vallées équivalentes 



I I .  MODELE 3 VALLEES PROPOSE PAR A .  LITTLEJOHN [3] 

paramètres relatifs au matériau 

densi té 5 . 3 6  g/cm vitesse du son 5 
5 .24  10 cm/s 

constante piézoélectrique 0 .052  permittivité dielectrique 10.92 

phonon LO 0.03536 eV permittivité diélectrique E 12.90  
s 

paramètres relatifs à la structure de bande 

R 
masse effective m /m 

O 

coefficient de non 
parabolicité 

gap par rapport à la bande 
de valence 

potentiel de déformation 
acoustique 

potentiel de déformation 
optique 

phonon op tique 

potentiel de déformation 
intervallée 

phonon intervallée 

nombre de vallées 
équivalentes 



ANNEXE I I I  

L'équivalence entre les coefficients de diffusion par étalement 

d'un paquet d'électrons et par le bruit a été démontrée. Or, les méthodes 

de Monte ~arlo, qui ne peuvent faire intervenir qu'un nombre limité de pro- 

cessus élémentaires, ne permettent pas de satisfaire aux conditions limites 

relatives à ces définitions, en particulier l'évolution d'un paquet d'élec- 

trons au cours du temps, ne peut être observée que pendant une durée limitée 

T donnant lieu à la détermination d'un coefficient de diffusion approché 

Dp (T) = - ' var z(T) dont la valeur dépend à priori du temps d'observation T. 
2T 

Quelle est alors la relation qui existe entre D (T) et D(w) ? 
P 

L'expression de D (T)  peut, compte tenu de la définition de la 
P 

variance de position, se mettre sous la forme : 

où la moyenne est effectuée sur l'ensemble des électrons du paquet. 

Cette moyenne sur l'ensemble peut d'après le principe de l'ergo- 

disme être remplacée par une moyenne sur le temps effectuée à partir des 

vitesses instantanées prises par un seul électron. 

L'expression (1) devient alors : 



t 
où < > désigne une moyenne sur le temps t et g(t) = + (v(tl) - v) dt' lt -T 
Il est alors possible de mettre g(t) sous la forme g(t) = Av(t) R h(t) où 

- 
Av(t) = v(t) - v et où h(t) est la fonction créneau entre O et T c'est-à-dire : 

En effet 

$ ~ t )  = .  ,j u 0))  R ( t - t ' )  d t '  

t- 'r 
r CP 

= i 11 v ( t l ,  b ( t - t ' )  d t '  = A ~ ( t )  + k ~ t )  
- "D 

L'observation du paquet d'électrons pendant un temps d'observation 

T correspond donc au passage de la fonction des fluctuations de vitesse Av(t) 

par un filtre intégrateur entre O et T dont la fonction de transfert est don- 

née par : 

L'égalité de Parseval, généralisée aux fonctions de carré non somma- 

ble et appliquée à la fonction g(t) s'écrit : 

où gto(t) est la restriction de la fonction g(t) à l'intervalle [O, to] et 

Gto(w) = TF [gto(t)l. 

Les propriétés des filtres E331 permettent alors d'exprimer la fonc- 

tion G (w) par la relation : 
to 



où V (w) = TF [Av (t)l , Avto(t) étant la restriction du signal d'entrée to to 

Av(t) à l'intervalle [O, to]. 

La relation (3). s'écrit alors : 

Or, par définition (voir Chap. 11.1.3) la densité spectrale de bruit vérifie 

la relation : 

La relation (4) peut donc s'écrire compte tenu des relations (2) et (5) : 

soit 

Cette relation permet d'exprimer l'influence du temps d'observation 

T sur le coefficient de diffusion calculé D (E) 
T 
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