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INTRCDUCTION

Depuis quelques années, la tendance est & l'utilisation de dispo-
sitifs 3 semiconducteurs tels que sources de signaux, modulateurs, limiteurs,
etc... fonctionnant i des fréquences trés élevées, correspondant aux gammes
millimétriques et submillimétriques.

L'un des semiconducteurs les plus couramment employé lors de la
réalisation de ces dispositifs est le Silicium. L'intégration des composants
étant de plus en plus poussée, de nombreux problémes technologiques sont ainsi
posés et si 1'on veut dominer ces problémes de réalisation de composants et
d'appareillages fonctionnant en trés haute fréquence, i1l est essentiel de
parfaire la connaissance des divers mécanismes de transport de charges au

sein du semiconducteur, lesquels sont 1iés bien évidemment 3 sa structure

interne.

De nombreux travaux antérieurs, exploitant des mesures de mobilité
de Hall [1] [2], de mobilité de conductivité [3 & 11], de résonance cyclotron
[12], d'absorption ou de réflexion en gammes de fréquences optique et infra-
rouge proche [13 & 15], de propriétés diélectriques en gammes décamétrique
et centimétrique [16 3 21] ont apporté de multiples renseignements sur la
dynamique des porteurs de charge dans les semiconducteurs d structure diamant

tels que le Germanium et le Silicium.

Par contre, il faut remarquer que peu de travaux, d'ailleurs trés
parcellaires, ont porté sur 1'étude de la conductivité présentée par le Si-
licium homogéne dans le domaine des ondes submillimétriques et de 1'infra-

rouge lointain [22] [23].

Compte tenu de 1'utilisation importante qui est faite de ce semi-
conducteur dans 1'industrie de 1'é€lectronique rapide, ce fait semble para-
doxal. Ce domaine de fréquences, d'un abord souvent difficile au point de

vue expérimental, permet cependant d'obtenir de précieux renseignements sur



les propriétés volumiques du matériau et sur sa structure interne.

En particulier, le temps de relaxation des moments &tant de 1l'or-

dre de 10717

tivitd autour de 1500 GHz (fréquence correspondant a 10—13 s) qu'elle per-

s dans le Silicium, on peut attendre de 1'étude de la conduc-

mette de décrire 1'ensemble du domaine de relaxation de la vitesse des por-
teurs, ces derniers étant soumis dans le cristal a différentes sortes de
collisions telles que collisions sur le réseau cristallin et sur impuretés
ionisées. L'analyse des variations de la conductivité en infrarouge lointain

doit permettre une détermination directe du temps de relaxation.

Pour ces raisons, une action exploratoire concernant le comporte-
ment du Silicium homogéne en gammes millimétrique et infrarouge lojntain a
été entreprise au C.H.S. dés 1972 avec le soutien de la D.R.E.T. et en colla-
boration avec L.T.T..

Une étude systématique d'échantillons de Silicium homogéne de
types p et n (en fonction de la concentration en impuretés, du type d'impu-
reté, de l'orientation cristallographique, de la température et de la fré-

quence) a été effectuée.

Les valeurs de la conductivité sont obtenues par 1'intermédiaire
de mesures de transmission, effectuées dans une gamme de fréquences trcs
&tendue, allant de 70 GHz (A = 4 mm ou 2.5 cm ) a plus de 7500 GHz
(A = 25 ym ou 400 cm_1), en utilisant un procédé nouveau basé€ sur 1'utilisa-
tion conjointe des relations de Kramers-Kronig et d'une méthode de calcul

par itérations.

Nous avons ainsi mis au point une méthode originale de détermina-
tion directe du temps de relaxation T, Sans connaissance préalable de la
concentration en porteurs libres et de leur masse effective, et ceci en fonc-

tion de la temp€rature [24].

Dans le cas du Silicium de type p, nous avons mis en évidence pour
la premiére fois 1'existence de transitions de porteurs entre les différen-
tes bandes de valence [25]. Il nous a donc paru intéressant d'é@tudier plus
en détails ce phénoméne, afin d'essayer d'apporter des renseignements supplé-
mentaires sur la structure de la bande de valence du Silicium, en particulier
de préciser les valeurs des paramétres de bande L, M, N et de 1'énergie spin-
orbite A [26].



L'ensemble des résultats expérimentaux obtenus nous montre en effet
que si les phénoménes de relaxation des porteurs libres, qui traduisent le
retour 4 1'équilibre du systéme de porteurs sous 1l'effet de collisions (sur
phonons acoustiques, sur phonons optiques et sur impuretés ionisées), décri-
vent correctement 1'évolution fréquentielle de la conductivité présentée par
le Silicium de type n dans tout le domaine de fréquences envisagé [24] [27],

il n'en est pas de méme pour un semiconducteur de type p [25 & 27].

Pour ce type de semiconducteur, on note qu'au dela de 3000 GHz

(A = 100 ym ou 100 cm_1), une importante conductivité excédentaire apparait,
qui ne peut plus &tre expliquée par les mécanismes de collisions [25] [26].
Si on calcule 1'énergie des porteurs qui sont alors mis en jeu, il apparait
que celle-ci est de 1'ordre de grandeur de 1'écart d'énergie entre les diffé-
rentes bandes de valence, et on peut faire 1'hypothése que la conductivité
excédentaire observée est due 3 des transitions de porteurs entre les diffé-
rentes bandes d'énergie. De telles transitions ont déja €té observées par-
tiellement dans le cas du Germanium [28] [29] ; pour ce semiconducteur, elles

se situent dans le domaine de 1'infrarouge proche.

Dans une premiére partie, aprés avoir exposé€ les méthodes de réa-
lisation des échantillons de Silicium en volume, nous établirons les rela-
tions entre la grandeur mesurée (coefficient de transmission en puissance
du matériau) et la conductivité et nous exposerons la méthode de dépouille-
ment des spectres expérimentaux. Nous décrirons également les dispositifs de
mesure mis en jeu dans toute la gamme de fréquences qul nous intéresse (mil-
limétrique et infrarouge lointain : A = 4 mm d 25 ymou v = 2.5 cm—1 a

400 cm—1).

Dans la seconde partie, nous présenterons les résultats expéri-
mentaux et nous montrerons comment leur analyse nous a permis de mettre en
évidence les deux types de phénomeénes précédemment &voqués : la relaxation
des porteurs libres (Silicium de type n et p) et des mécanismes de transi-
tions de porteurs entre bandes de valence (Silicium de type p). Ce sont ces

deux mécanismes que nous allons tenter d'expliquer et d'interpréter.



La troisiéme partie de ce travail traitera des phénoménes de relaxa-
tion des porteurs libres qui ont lieu dans le Silicium de type n et de type p.
Nous montrerons comment les spectres expérimentaux caractérisant les varia-
tions de la conductivité en fonction de la fréquence permettent de déterminer
directement le temps moyen de relaxation des moments, sans connaissance préa-
lable de la concentration en porteurs libres et de leur masse effective. Ce
temps de relaxation sera comparé aux valeurs théoriques obtenues en tenant
compte des collisions sur phonons acoustiques, sur phonons optiques et sur
impuretés ionisées, et nous donnerons une évaluation des différentes cons-

tantes de couplage €lectrons-phonons.

La quatriéme partie sera consacrée a 1'étude des mécanismes de tran-
sitions interbandes que nous avons mis en évidence dans le Silicium de type
p. Nous calculerons tout d'abord les énergies de chacune des bandes de va-
lence (états stationnaires) en fonction du vecteur d'onde f(@, ¢, k) afin
de montrer leur caractére fortement anisotrope. Ensuite, le semiconducteur
étant irradié par un champ électromagnétique, nous calculerons les probabi-
1lités de transitions interbandes, les absorptions et les conductivités qui
en résultent, pour toutes les valeurs de i(@, ¢, k). Nous exprimerons la con-
ductivité totale théorique, résultant des mécanismes de relaxation (chapitre
III) et de transitions interbandes. Ces valeurs théoriques, calculées en fonc-
tion de la température et de la fréquence, seront comparées aux valeurs expéri-
mentales et nous discuterons nos résultats. Nous montrerons comment 1'analyse
des spectres expérimentaux permet d'évaluer 1'énergie spin-orbite A et de

donner une meilleure approximation des paramétres de bande L, M, N.
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CHAPITRE 1

METHODES DE MESURES - APPAREILLAGES

Les échantillons de Silicium faisant 1'objet de cette étude ont été

réalisés et mis 3 notre disposition par la Société L.T.T., dans le cadre d'un
contrat D.R.E.T. commun au C.H.S. et a L.T.T..

Les monocristaux de Silicium ont été obtenus par tirage CZOCHRALSKI
3 partir de polycristal WACKER de trés haute pureté, fondu dans un creuset de

quartz [1]. Différents dopants ont été utilisés :

- Arsenic, Antimoine, Phosphore, pour réaliser des monocristaux de
type n
- Bore pour réaliser des monocristaux de type p

La résistivité des monocristaux s'étage de 8 mQ.cm a plus de 100R.cm ; leur

orientation a été effectuée suivant les axes [100], [110] ou [111].

Les échantillons issus des différents lingots de Silicium de type n
ou p se présentent soit sous la forme de disques de diamétre 19 ou 30 mm dont
les épaisseurs sont comprises entre 100 pm et 2000 um, pour les mesures en in-
frarouge lointain et en submillimétrique, soit sous la forme de parallélépipeédes

pour les mesures en continu.

Un polissage mécanochimique 3 base de LUSTROX (suspension d'oxyde
de Zirconium dans une solution fortement basique) donne un poli optique aux
échantillons destinés aux mesures en gammes infrarouge lointain et submilli-

métrique.

Les échantillons réalisés par L.T.T. (454 échantillons destinés aux

mesures en infrarouge lointain et en submillimétrique) correspondent a quarante
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et un types différents de monocristaux de Silicium, tant de type n que de
type p.

Chaque échantillon posséde une fiche technique caractérisant :

- le type du monocristal (n ou p) et le dopant

- le taux de dislocations

- la résistivité statique au centre et au bord : chaque disque est
mesuré par la méthode des quatre pointes [2].

La conductivité en fonction de la fréquence v - ou, plus précisé-
ment de la pulsation w correspondante - O*Cw) = ¢'(w) + i0"(w) est détermi-
née 3 partir du coefficient d'absorption en puissance o(w) présenté par le
semiconducteur, lui-méme déduit de la mesure du coefficient de transmission
Tr(w) du matériau. Cette €tude est effectuée en fonction de la température
(de + 25°C a -100°C) pour des fréquences comprises entre 2.5 et 400 !

(longueurs d'ondes comprises entre 4 mm et 25 um).
gu TP

[.1. COEFFICIENT DE TRANSMISSION

Les échantillons de Silicium qui sont étudiés dans ce travail ont des

concentrations en impuretés comprises entre 1014/Cm3 et 1016/cm3.

I1ls se présentent sous forme de disques de diametre 19 ou 30 mm, et

se comportent comme des lames 3 faces paralléles, polies optiquement, dont
1'épaisseur est h.

Du fait des réflexions multiples du signal de fréquence v a 1l'intérieur
de 1la lame semiconductrice d'épaisseur h, le coefficient de transmission en puis-

m

sance T s'écrit :

(1 - R)% exp (-oh)
T, = (1.1
1 - 2R cos 4§nh exp (-ah) + R2 exp (-2oh)

ol R est le coefficient de réflexion en puissance du signal sur la face d'en-
trée du dioptre air-Si.

1y L * : | .
R est relié a 1'indice complexe du matériaun = n - i.k par la relation :



(n - 1)2 + k2 n* -1 2
m+ D2+ k8 o+

Remarquons que n et k dépendent de la fréquence dans le cas de maté-
riaux présentant de fortes concentrations en impuretés, alors que si cette

derniére est faible

n=y €Réseau - cteet k=0
L'examen de la relation (I.1) montre que, dans le cas général, la
courbe Tr(w) va présenter une série de maxima et de minima ; on observera donc

des franges d'interférences dont les enveloppes sont données par :

o (1 - R)% exp (~oh)
e (@) =
T - Rexp (-oh) 1
(1.2)
(1 - R exp (-oh)
Ty min® =

[1+Rexp (~ah)1°

Lorsque les franges d'interférences sont trés importantes (Tr
trés différent de Trmin n
qu'une détermination trés imprécise de o(w) et donc de ¢ (w). En effet, il
suffit d'une trés faible variation de 1'indice de réfraction n(w) pour entrai-

ner une variation trés importante du terme en cos 4§nh .

Miax
) il est évident que la mesure de Tr(w) ne pernettra

De facon 3 s'affranchir de cet inconvénient, nous avons &té& amenés 3
choisir des conditions expérimentales (épaisseur de 1'échantillon, résolution
de 1'appareillage de mesures) telles que 1'amplitude des franges observées ex-

périmentalement soit minimale.

Deux cas sont a envisager :

1°) - les absorptions o sont telles que ah >> 1
Dans ce cas, les réflexions multiples dans la lame semiconduc-
trice peuvent &tre négligées ; seule subsiste la réflexion sur la face d'entrée

et :

T, # (1 -R) e (-oh) (1.3)
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Le coefficient d'absorption en puissance a(w) s'exprime alors comme :

1 (1-R)2
a(w) = — In ——— (1.4)
h T

T
2°) - La résolution en fréquence de 1'appareillage de mesures est
faible.
Dans ce cas nous ne mesurons pas Tr(w) mais une valeur

1 w + Aw/2
J Tr(w).dw

b )y - AMw/2

ou Aw caractérise la résolution de 1'appareillage.

Si on se place dans des conditions de mesures telles que Aw soit trés large-
ment supérieur a4 la périodicité des franges d'interférences et donc si on uti-
lise des échantillons suffisamment épais, le coefficient de transmission expé-
rimental sera pratiquement égal au coefficient de transmission théorique donné

par 1'équation (I.1), intégré sur une période des franges d'interférences :

(1- R exp (-oh)

T # T = (I.5)
rexp’t T 1 p2 exp (-20h)
Le coefficient d'absorption s'exprime alors suivant la relation :
1/2
1 0-RA 0 -RY R T
o (w) =EL11 (I.6)

2 Tr

Remarquons que (I.5) revient 3 (I.3) si oh >> 1. En conséquence (I.5)

peut &tre appliquée aussi bien dans les cas 1°) et 2°).

[.2, CONDUCTIVITE PRESENTEE PAR LE SEMICONDUCTEUR

I.2.1. EXPRESSION DE o (w)

Lorsque le semiconducteur_ est soumis & 1'action d'un champ élec-
tromagnétique dont le champ électrique & est sinusoidal de pulsation w :

- >

&= Sb exp (iwt)



=Y
—

-
1'équation de Maxwell rot H = J + %% peut se mettre sous la forme :

—— >

* .
rot H= (o0 + 1w€o€Réseau) & (I.7)

N e . .
ou| o =o'+ ic est la conductivité complexe du semiconducteur, qui
correspond a la contribution des porteurs libres.

1 Cette grandeur dépend de la fréquence.

= permittivité relative du réseau, indépendante de la fréquence

€ 52
Réseau

Nous pouvons décrire (I.7) sous deux formes équivalentes :

> * ->
rot H=o0 T.& (I.7.a)
—_— * ->
rot H = iweoe,r & (I.7.b)

. . e e * s s s
ot nous introduisons la conductivité totale ¢ T et la permittivité totale
* . . -
€ T (tenant compte des effets 1iés aux porteurs libres et des effets 1iés
au réseau), qui sont 1liés par :

* . *
O = lwe e ¢ (1.8)

Par ailleurs /eX.. = n* =n - ik

T
ol n = indice du milieu semiconducteur
k = indice d'extinction

On peut donc écrire :

o' (w) WE 2 n(w) .k(w)

(I1.9)

o' (w) we [nz(w) - kz(w) -

]

Erae
Réseau
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ou les relations équivalentes :

0”(w) 2 )
€'T = péseau * =0 - kW)
€o
. (I.10)
o'W
e"T = =2 nw).kw)
we

L'intégration des équations de Maxwell pour un matériau non magnéti-
que montre en outre que la constante de propagation d'une onde plane T.E.M.
est donnéepar :

Y =/Jwu O*T =0+ 1R (I.11)

ou a, est le coefficient d'atténuation en tension, et ol B est la constante de

n.w
phase = =

A partir de (I.11), on obtient ainsi :

0L2 = 82 = - wuo''

ig T

= {
20Lt.8 Wy o T

et en remarquant que o'T = ¢'(w) nous avons immédiatement la relation :

C
20, = — u o' (w)
t n

1
Comme €_u ## €W, = = Cette relation se met sous la forme :
c

o' (w) = eo.n.c.u(uﬂ (I.12)

ot a(w) = Zat(w) est le coefficient d'atténuation en puissance présenté par
le matériau.



La partie imaginaire o' (w) est obtenue 3 partir de (I.9) :

" _ 2 2
o @)—w%)[n(m - k* (W) -ﬂé%mﬁ

I.2.2. DETERMINATION DE LA CONDUCTIVITE

Méme dans les deux cas simplifiés correspondant aux relations
(I.3) et (I.5), il ne nous est pas possible d'obtenir directement 3 partir
d'un seul paramétre Tr(m) les deux grandeurs caractéristiques du matériau

n(w) et k(w), ou, ce qui revient au méme o' (w) et o"(w).

Nous avons donc exploité le fait que nos mesures de transmis-

sions sont effectuées a trés large bande de fréquences : il nous est possible
d'utiliser les relations de KRAMERS-KRONIG [3] pour calculer o' (w) connaissant

o' (w :

o'(~w) = o' (w
1.13
2w RGO ( )
O R
jouw” - w

I1 apparait donc possible de concevoir un procédé de calcul
itératif, qui va nous permettre de déterminer le spectre exact o' (w) tenant
compte des variations fréquentielles de n, k, et du coefficient de réflexion

R.

Le principe en est le suivant : dans un premier temps nous suppo-

Npsseay /eRéseau = cte et que k(w) = O (ceci est vrai lors-

que l'absorption par porteurs libres est trés faible, c'est-3-dire dans le

sons que n(y =

cas ou le matériau présente une concentration en impuretés trés faible). Ces

valeurs, injectées dans (I.6) nous fournissent un premier spectre approché

o' (w.

Par utilisation de (I.13) nous obtenons alors également un pre-
mier spectre approché de ¢"'(w) et donc une premiére estimation de n(w), k)
et R(w).
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Tr(w) = DATA

n_ . .
reseau
=0

W= o

[&—

Calcul o' (w) Relations (I.6),(I.12)

L

w w+ Aw
W > w 1/7 non
ma -

oui

w' = o
2w’ (Ymax o'(w) . dw

Calcul ¢" (o) = —

T J, w2 - w'z

Calcul ¢'(w') , n(w') , k(w') , R(u")
Relation (I.10)

Calcul o'(w') Relations (I1.6),(I.12)

w' = w' + Aw

max non

ouil

non

c

*
Organigramme du calcul itératif de ¢ (w )

utilisant les relations de Kramers-Kronig

FIN



Ces nouvelles valeurs de n, k, R sont alors réinjectées dans
(I.6) de facon i obtenir une meilleure estimation de o' (w) puis ensuite de

o"(w) .

L'itération est poursuivie jusqu'a la convergence des résultats

d la précision voulue ; la valeur exacte de o'(w) est ainsi obtenue.

L'organigrarme de calcul utilisé [4] est donné page 16. En

pratique, le nombre d'itérations nécessaires est de 3 a 4.

[.3, DisPOSITIFS DE MESURES

Les mesures du coefficient de transmission des divers échantillons
semiconducteurs ont été effectuées en gamme millimétrique (A = 4 mm, 2 rm,

et 1 mm) et en infrarouge lointain (I.R.L.) (A = 600 ym a 25 um).

Les échantillons de Silicium i mesurer se présentent sous la forme
de disques de diamétre €gal 3 19 ou 30 mm et dont les épaisseurs sont compri-
ses entre 100 ym et 2000 um. Ces lames a faces paralléles sont polies optique-

ment.

Lors d'une série de mesures, nous utiliserons toujours des échan-
tillons de Silicium provenant du méme cristal ; 1'é@paisseur sera choisie en
fonction de la gamme de fréquences envisagée. Par ailleurs, 1'exploitation de
nos résultats de mesures nécessite la connaissance de la conductivité statique

o, en fonction de la température.

Nous décrivons dans cette partie les différents moyens mis en jeu.

I.3.1. GAMME MILLIMETRIQUE

Les mesures sont effectuées a des longueurs d'ondes de :

~ 4.4 mm : carcinotron CSF COE40B et klystron Philips YK 1010
= 2 mm : klystron Varian VRT 2123 A

-~ 1 mm : carcinotron CSF CO 10



De maniére a nous affranchir des problémes de contacts entre gui-
des d'ondes et matériau semiconducteur, nous opérons dans tous les cas en

propagation libre en utilisant des guides circulaires surdimensionnés.

Le schéma synoptique de ces différents bancs de mesures est donné
figure 1.1.

2
c E
U.L A1 N A
l \S
Osc. — AN
H_ Fl N\
Dl
A1 et A2 : atténuateurs étalonnés
D1 et D2 : détecteurs |détecteursaccordablespour A = 4.4 et 2 mm
cellulesde Golay pour A = 1 mm

C : coupleur
S : séparatrice
E : cellule porte-échantillon ou &ventuellement dispositif a tempé-

rature variable ; la cellule est alors stabilisée en température
a+ 1° de +25° a -100°C

Figure I.1.

Le coupleur C et le détecteur D, permettent un contrble permanent du
niveau de 1'onde E.M et donc de la stabilité en puissance de l'oscillateur. Ce
contrlle est particuliérement nécessaire lors des mesures a température varia-
ble (+25°C & -100°C). Ces dernidres sont effectuées de facon relative, en compa-
rant le niveau détecté en D2 en fonction de la température au niveau détecté
au méme point 4 la température ambiante. Nous obtenons ainsi une bien meilleu-
re précision sur la valeur de la transmission, le matériau devenant trés ab-
sorbant 2 ces fréquences quand la température diminue.



L'atténuateur A2 est un atténuateur étalonné de précision, il sert
3 mesurer l'atténuation présentée par le matériau et permet de s'affranchir
des erreurs liées au systéme de détection, en travaillant & niveau détecté

constant.

I.3.2. GAMME I.R.L.

a~

Nous utilisons un spectrométre & réseaux Cameca SI 36 B qui

permet de couvrir les longueurs d'ondes comprises entre 600 um et 45 im.

-~

La source (lampe A vapeur de mercure) est associée @ un mono-
chromateur constitué de différents filtres, réseaux et diaphragmes. La réso-
lution en fréquence de 1'appareillage dépend de la dimension des diaphragmes
utilisés et peut varier de 5 an ! vers 250 cm” ! (A = 40 ym) & 0.7 an” ¥ vers
15 Cm.—1 (A = 660 ym). Le signal transmis est détecté par une cellule de Golay

puis amplifié.

Aux longueurs d'ondes comprises entre 50 um (200 cm-l) et
25 um (400 cm_1) nous avons utilisé un spectrométre Perkin Elmer type 457 a

double faisceau.

Par ailleurs, un laser I.R.L guidé, optiquement pompé [5]
a €té utilisé a deux longueurs d'ondes particuliéres : 118.8 um (04 cm—1)
et 393.6 um (25 cm_1). Ce banc de mesures réalisé au laboratoire est repré-

senté figure I.2..

Cevitd  submillimétrique

Détecteur / .
Détecteur i
Détection N . Détection - i,
Synchrone - ! | B Synchrone

Divisaur |
i Anclogigue }A

Figure I1.2.
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L'utilisation d'un diviseur analogique associé a deux détec-
tions synchrones a permis de s'affranchir des problémes de stabilité du ni-
veau de sortie de la source I.R.L. : 3 tout instant on mesure simultanément
la puissance incidente sur 1'échantillon et la puissance transmise [5].

Lors des mesures 3 température variable, les échantillons a
mesurer sont placés dms un cryostat ; la régulation en température est assu-
rée a + 1°C.

Dans cette gamme de fréquences (I.R.L) et pour chaque fré-

quence que nous nous imposons, nous effectuons indifféremment :

- soit une mesure directe du coefficient de transmission Tr

en fonction de la température,

- soit une mesure relative ATr = Tr(T)/Tr (293°K), variation
du coefficient de transmission a4 une température donnée T par rapport a sa

-~

valeur 4 température ambiante.

En effet, en gamme I.R.L le matériau est relativement trans-

parent.

I1.3.3. MESURES DE LA CONDUCTIVITE STATIQUE

La conductivité statique 9, du matériau doit également &€tre

mesurée en fonction de la température, de +25°C a -100°C.

A température ambiante g, est mesurée classiquement par la
méthode des quatre pointes [2]. La valeur de g, en fonction de la température

~

est, quant 3 elle, déterminée de deux fagons.

La premiére méthode que nous avons utilisée consiste a mesu-
rer la variation relative de 0, par rapport 3 sa valeur a la température am-
biante, en utilisant un échantillon parallélépipédique du semiconducteur, issu
du méme cristal que les lames A faces paralléles utilisées lors des mesures hy-

perfréquences, et muni 3 ses extrémités de contacts ohmiques.

Cependant, il n'est pas toujours aisé de réaliser de tels contacts (en parti-
culier lorsque le semiconducteur présente une faible concentration en impu-
retés) et en outre ces derniers doivent rester parfaits méme a basse tempé-

rature.



Afin de vérifier les valeurs de OO(T) obtenues par cette
méthode - et donc de tester indirectement la qualité des contacts réalisés -
nous avons utilisé conjointement aux mesures précédentes une méthode de me-
sure basée sur le fait qu'aux grandes longueurs d'ondes (A = 4.4 mm) la con-
ductivité hyperfréquence était trés voisine de la conductivité statique
(comme le montreront les courbes de conductivité expérimentales au chapitre
I1).

En effet, a cette longueur d'onde de 4.4 mm, le produit
Wt ##_0.15 a 100°K (Tm est le temps de relaxation des moments, comme nous
le verrons par la suite). Nous montrerons au chapitre III que la conductivité
hyperfréquence est de la forme

o]
0

<1 + wz Tm2>

dans ces conditions, l'erreur commise en approximant OO(T) par o(4.4 mm, T)
sera inférieure a 2.5% entre 100°K et 300°K. De plus 4 A = 4.4 mm nous utilisons
des guides surdimensionnés et de ce fait tous les problémes de contacts sont
€liminés, corme nous 1'avons mentionné précédemment (I.3.1.).



[11]

[z2]

[3]

[4]

[5]
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CHAPITRE 1II

KESULTATS EXPERIVERT/AUX

Nos études expérimentales ont €té effectuées sur
de trés nombreux échantillons de n-Si et de p-Si, issus de
monocristaux dont les résistivités staticues & 293°K, mesurées

par la méthode des quatre pointes, sont comprises entre

- 5 mecm et 160 Q+cm pour le n-Si

- 10 mQR+cm et 220 Qecm pour le p-Si

Comme le montrent les tableaux II.1 et II.2, qui
regroupent les caractéristiques des monocristaux de type n et
de type p, différents types d'impuretés (Arsenic, Antimoine
et Phosphore pour le n-Si ; Bore pour le p-Si) ont été utilisés
et 1'orientation des monocristaux a €té réalisée suivant 1'un

des trois axes cristallographiques [110]1, [100] ou [111].

Dans ces tableaux nous indiquons pour chacue mono-
cristal, repéré par un numéro de code, le diameétre du lingot
d'ot seront issus les multiples échantillons ainsi que les

variations de la résistivité statique le long du lingot.

Chaque échantillon est ensuite repéré par une fiche
individuelle indiquant

- le numéro de code du monocristal



s

7

A

7

i

k

L
N

X

n.Arsenic

n.Antimoine

n.Phosphore

[110]

{100}

fmy

[100]

1]

[110]

{10061

[111]

¥

]

) 8 mi.om

1 8 x 10 am?

3054
32 mm
S<p<15 micm

2652
¢ 32 mm
S5<p<15 mQcm

2053
2 36
4,20 m

70 mcm

1.8 x 107 /am?

204 ~

e o

SC<o<iNG rlcm

305!
230 m
Tlep<®l riim

e o e e s

i 0.7 Ocm

8 x 10'%/a?

309 A
¢ 19 rm
0.45<p<4.5 fiem

3093
@ 25 mm
0.4<p=<2.7 Qcm

727 A
& 30 mn
0.6<c<1.2 fiam

2643
@ 19 rm
0.5<0<1.9 Cam

2560
215 m
C.2<1.53 I

3062
% 19 mm
0.3<p<1.5 Qem

—

703 A ;
225 m ;
0.12<g=n,T T

e ee——— —.

2561
218 i

C.43<p<0.82 Tam!

{

2678

£ 39 ma

0.3<p<! T

7 Gom
7 x 10 /m?

680 A
2 21 mm

2<p~9.5 Qan

3100
# 30 m
4<p<18 ficm

3096
@ 25 mm

1.5<p<17 Qem

719 A
¢ 30 mm
2<p<8 Qam

721 A
2 30 mm
%.8<p<12 Giem

2672
223 m

10<p<20 T

70 Qem

8 x 10'%/cm’

2683
£ 25m
T T

2510
Zz 19 m
o160 Lo

Tableau II.1. : Monocristaux de type n.

97



1.5 x 10'7/cm?®

240<p<420 mQcm

220<p<280 mQcm

p-Bore
[110] [100] [111]
3078 3079 2787
g X]fo’i‘i};’;na % 30 m ¢ 30 m ¢ 19 m
12<p<18 mQcm 12<p<18 mQcm 10<p<16 mficm
2765 3076 3014
250 méacm ¢ 30 m ¢ 30 mn % 25 mm

180<p<250 mQicm

2734 3038 3037
2 30 mm g 30 mm 2 19 mm
1.9 Qcm 2.2<p<3 Qcm 1.4<p<2.7 Qcm 1.9<p<2.7 Qcm
8 x 10*°/cm® 2764 3086
2 30 mm 2 19 mm
1.7<p<2.5 Qcm 0.9<p<1.6 Qcm
3032 3072 3071
; xz?O?S?cm3 ¢ 30 mn ¢ 30 mn ¢ 30 mm
8<p<15 Qcm 18<p<25 Qcm 17<p<23 Qcm
1301 2541
2 19 mm g 28 mm
180 Qcm 110<p<220 Qcm 70<p<130 Qcm
8 x 1013/cm3 1121 3021
¢ 19 mm 2 19 mm
65<p<130 Qcm 90<p<110 Qcm

Tableau II.2.

Monocristaux de type p.
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- le type d'impuretés et le type du semiconducteur ;

- 1'orientation cristallographique de 1'échantillon ;

- le numéro d'ordre de 1'échantillon, repérant sa
position dans le lingot ;

- le diamétre de 1'échantillon ;

- 1'épaisseur de 1'échantillon ;

- la résistivité statique de 1'échantillon, mesurée au

centre et au bord du disque.

Nous avons plus particuliérement exnploité
quantitativement les résultats de mesures relatifs 3
des monocristaux de Silicium de type n ou p dont la
concentration en impuretés (4 la température ambiante)
est comprise entre 10'%/cm® et 10'%/cm?®. De telles
concentrations, correspondant 3 des valeurs de résis-
tivités statiques comprises entre environ 50 Q-+cm et
5 Q+cm pour le n-Si et entre 100 Qe<cm et 1 Qecm pour
le p-Si sont en effet fréquemment utilisées lors de la
réalisation des dispositifs hyperfréquences 3 semi-
conducteurs.

Les caractéristiques essentielles des mono-
cristaux qui ont fait 1'objet d'une €tude quantitative

approfondie sont résumées dans le tableau II.3.

Les épaisseurs des échantillons sont choisies
de facon 3 se trouver dans des conditions expérimentales
telles que 1'équation (I.5.) soit utilisable, tout en
assurant une transmission suffisamment importante pour

qu'elle puisse &tre mesurée avec précision.

Le coefficient d'absorption variant de facgon
importante avec la fréquence, nous sommes amenés a
utiliser des échantillons d'épaisseurs différentes
(mais de caractéristiques statiques identiques) pour
déterminer les spectres d'absorption ou de conductivité

sur tout le domaine de fréquences envisagé.
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A titre d'exemple, 1'échantillon d'épaisseur
300 um du monocristal n°® 5 est utilisé lors des mesures

en gamme millimétrique (A = 4.4 mm ou 2.2 cm™!, 2 mm

11 mm ou 10 cm™!) ol 1'absorption donc la

ou 5 cm”
conductivité sont élevées, alors que celui d'épaisseur
1 200 pm est employé en gamme infrarouge lointain ol

1'absorption devient plus faible.

[I1.1. COEFFICIENT DE TRANSMISSION

Nous présentons sur les figures qui sulvent
quelques résultats typiques relatifs a 1'évolution du
coefficient de transmission T, en fonction de la fré-

quence v (exprimée en cm~!) et de la température T.

Les figures II.1 et II1.2, relatives a des
échantillons de type n dont les conductivités statiques
sont trés différentes (80(Qm)~! et 11(a4m)~!), montrent
que le coefficient de transmission varie trés fortement
avec la température, sur tout le domaine de fréquences

envisagé.

Nous remarquons par ailleurs qu'aux fréaquences
basses, le coefficient de transmission devient trés fai-
ble ; il sera donc difficile de le déterminer avec

précision par mesure directe a4 toutes les températures.

Pour cette raison, aux fréquences inférieures

a 10 cm™!, nous avons préféré mesurer le pourcentage
de transmission par rapport a la transmission 2 la

température ambiante.

Ces résultats sont illustrés par les figures

11.3, I1.4 et I1.5 relatives 3 divers échantillons de n-Si.



T
A
-100°C
0.5 00
0
0.4r -50°¢C
25°C
0.3
0.2~
0.1
. - -
0 50 100 Ve 1
Figure II.1 : Coefficient de transmission du monocristal

n°1 ( nSi h=600 ym ) en fonction de 1la

fréquence et de la température.
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Tr
A
0.5
-100°C
-50°C
25°C
0.4r
0.3r
0.2+
0.1
H 1 ’
0 50 100 Vem 1
Figure II1.2 : Coefficient de transmission du monocristal

n°4 ( nSi h=2000 uym ) en fonction de la

(fﬁ?\ fréquence et de la température.
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Figure I1.3 : Coefficient de transmission (rapporté a sa

valeur 8 la température ambiante) 3 A=1 mm,
en fonction de la température, du monocris-
tal n°2 ( nSi h=175 um. )
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Figure II.4
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-50 0 ToC

: Coefficient de transmission (rapporté a sa

-~

valeur 4 la température ambiante) 3 Ar=44mm,
en fonction de la température, du monocris-
tal n°2 ( nSi h=175 um )
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La figure II.6 est relative a un échantillon
de p-Si (monocristal n°® 5 - échantillon d'épaisseur
h = 1 200 um) et décrit son comportement en fonction de
la fréquence et de la température ; ici encore T, (V)
varie beaucoup avec la température et devient treés
faible aux basses fréquences.

Tr

A

0.3
N
0.2+
II/ 7 /
i
[ ': /
0.1 B l’."' / 20°C
:./ / e e e OOC
/: s =255
—-— -50°C
........... -700C
e i o = DA
L L .
0 100 200 V-1
Figure II1.6 : Coefficient de transmission du monocristal

n° 5 (p-Si h = 1 200 um) en fonction de la
fréquence et de la température.

Les figures II.7 et I1.8 montrent les variations

en fonction de la température du pourcentage de trans-

mission par rapport A la transmission a4 température ambiante,
~lorsque la fréquence est basse : v = 10 cm™! et 2.2 cm™?.
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Figure II.7 : Coefficient de transmission (rapporté a

sa valeur 3 la température ambiante) a
»=1 mm, en fonction de la température, du
monocristal n°5 ( pSi h=300 um )
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sa valeur 34 la température ambiante) 3
A= 4.4 mm, en fonction de la température,
(EE?} du monocristal n°5 (pSi h = 300 um)
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11.2. CONDUCTIVITE

Disposant des spectres de transmission en fonction
de la fréquence et en fonction de la température, il nous a
été facile de déterminer les spectres de conductivité corres-
pondants, en utilisant les relations (I.6), (I.9) et (1.12),
les relations de Kramers-Krdnig et le procédé de calcul

numérique itératif décrit précédemment (Cf. I.2.2.).

A titre d'exemple, la figure II.9 montre 1'évolution
de n(v) au début et a la fin du processus d'itérations,
dans le cas des monocristaux n°® 2 (n-Si) et n° 5 (p-Si).
Le nombre d'itérations nécessaires 3 l'obtention des valeurs

exactes de conductivité (a2 1 % prés) n'est que de trois.

"}

3.6 pSi nSi

3.5

N=Nisseau
3.4+
3.3
/\/
T i ! I i A 1 s ot
10 100 Vem-1
Figure II1.9 : Indice en fonction de la fréquence pour des

monocristaux de types n et p.
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Les figures II.10 et II.11 représentent les
spectres de conductivité réduite en fonction de la
fréquence, 3 la température ambiante, pour les mono-
cristaux n°® 1, 2, 3 d'une part, et 5, 6, 7 d'autre part.
On constate que ces deux groupes de monocristaux, dont
les conductivités statiques sont identiques mais dont
les orientations cristallographiques sont différentes,
se comportent de fagon identique lorsque la fréquence
varie. L'orientation relative du champ électrique par
rapport 3 la direction cristallographique est donc
sans influence sur la conductivité : il n'existe donc
aucun effet d'anisotropie dd au réseau cristallin et
la conductivité est bien un scalaire. Remarquons que ce
fait a pu €tre trés facilement mis en évidence lors de
nos mesures grace 4 1l'utilisation de guides surdimension-
nés circulaires en gamme millim€trique et de polariseurs
en gamme I.R.L. : la rotation de 1'échantillon (ou du
polariseur) dans la cellule de mesure n'apporte en effet

aucune influence notable sur la transmission.



o
7, A
1 L
05+
10 100 U cm-1
Figure II.10 : Conductivité réduite en fonction de la

fréquence, 3 293 °K, pour des monocristaux de type n
d'orientations cristallographiques différentes.
—— n° 1: [111]

_— - n® 2: [100]

------ ce-se--- o n® 3 [110]

g
5, b
1L
0.5¢
10 100 v o1
Figure II1.11 : Conductivité réduite en fonction de la

fréquence, a 293 °K, pour des monocristaux de type p
d'orientations cristallographiques différentes.
n® 5: [111]
—— - —— 1n° 6 [100] ety
— i n® 7 1 [1101 {.115
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Le tracé des spectres ‘de conductivité réduite
en fonction de la température nécessite la connaissance
de la loi de variation de la conductivité statique oo en

fonction de la température T.

Dans le cas du n-Si, il est relativement aisé
de réaliser de bons contacts ohmiques. Nous avons donc
déterminé o,(T) par 1'intermédaire de la premiére méthode
exposée en I.3.3. La figure II.12 montre la variation

0o (T) ainsi mesurée, pour le monocristal n° 4.

30 -
20 r
10 -
P
173 2?3 273 T°K
-100 ~50 0 TéC
Figure II.12 : Conductivité statique en fonction de la

température pour le monocristal n° 4

(n-Si 9 Qecm).



Dans le cas du p-Si, la réalisation de bons contacts
ohmiques (qui doivent &tre parfaits méme en basse température)
est plus aléatoire. Cependant, 1l'examen de la figure II.11
montre qu'aux fréquences basses (v = 2.2 cm™! correspondant &
A = 4.4 mm) la conductivité est trés voisine de la conduc-
tivité statique o,. Ce fait nous a permis de déterminer

! (valeurs

0, (T) que nous approximons par sa valeur a 2.Z cm”
approchées a environ 3 %). La figure II.13 montre la variation

0, (T) mesurée par cette méthode, pour le monocristal n® 5.

g, A(le_‘l

150
100 -
50 -
-
-
173 223 273 ToK
-100 -50 o ToC
Figure I1I1.13 : Conductivité statique, en fonction de la

température pour le monocristal n°® 5

(p-Si 2 Qe+cm).
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Les figures II.14 et II.15 décrivent les
spectres en fonction de la fréquence et de la température

des conductivités réduites oYo, pour les deux types de

)
semiconducteurs. Nous constatons immédiatement que le
comportement en fonction de la fréquence n'est pas le
méme en ce qui concerne le n-Si et le p-Si. En effet,

la conductivité réduite présentée par le p-Si est de

beaucoup supérieure a celle présentée par le n-Si dans
le domaine I.R.L., c'est-a-dire aux fréquences supérieures

i environ 100 cm™!.

Si 1'évolution en fonction de la fréquence des
deux types de matériaux n'était gouvernée que par des
phénoménes de collisions caractérisés par un temps de
relaxation des moments Ty, la conductivité réduite
pouvant alors s'exprimer par o'/o, = <1 + w? Tp°>""
devrait tendre vers zéro dans les deux cas aux fréquences
hautes. On constate qu'il en est bien ainsi pour le

n-Si mais pas pour le p-Si.

Nous sommes donc amenés a faire 1'hypothese
de L'existence d'un mécanisme supplémentaire dans le
cas du p-Si. La conductivité excédentaire qui apparait
pour ce type de semiconducteur aux hautes fréquences
est attribuée 34 des mécanismes de transitions de porteurs
entre les différentes bandes de valence, ces transitions
ayant un effet négligeable sur la conductivité aux fré-
quences basses (# < 100 cm™!) ol les mécanismes de

collisions sont prépondérants.

Nous mettons ainsi en évidence deux types de

phénoménes

- des phénoménes de collisions, qui existent
quel que soit le type de semiconducteur et quelle cue

soit la fréquence ;
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Figure II.14 : Conductivité réduite expérimentale en

fonction de la fréquence et de la température pour le

monocristal n® 4 ( n-Si 9 qo.cm )
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Figure I1.15 : Conductivité réduite expérimentale en

fonction de la fréquence et de la température pour le

monocristal n® 5 ( p-Si 2 q.cm )
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- des phénoménes de transitions de porteurs
entre bandes de valence, qui interviennent de facon

importante en trés haute fréquence, pour le p-Si.

Ce sont ces deux mécanismes que nous allons

maintenant tenter d'expliquer.



CHAPITRE 1III

MECANISMES DE COLLISIONS

Dans ce chapitre, nous nous proposons de caractériser
l'ensemble des porteurs libres dans le semiconducteur et
d'étudier les interactions qu'ils subissent de la part du

réseau cristallin.

Dans ce but, nous assimilerons le cristal semicon-
ducteur & un ensemble de particules qui se trouvent en

interaction.

A chaque particule, dont la position est caractérisée
- >
par le rayon vecteur r et dont le vecteur d'onde est k, se
trouve associée une onde. La fonction d'onde W(?, ?) relative
a la particule vérifie alors 1'équation d'onde des états

stationnaires

HeW = EoW (ITI.1)

- E désigne 1'énergie de la particule ; cette énergie dépend
de % ;

- H est 1'hamiltonien de la particule.
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Si l1'hamiltonien H est connu, on peut déterminer

- > .
1'énergie E(i) et la fonction d'onde ¥(r, k) qui ne
sont autres que les valeurs propres et les vecteurs

propres de H.

Dans un réseau cristallin périodique tel que

celui du Silicium, l'hamiltonien H est de la forme

h? >
H= - ot U(r) (I1I.2)
ou, en introduisant 1l'opérateur moment p = - ihv?
2 >
H = ga + U(T) (I11.3)

. > - - -
Dans ces expressions, U(r) est 1'énergie potentielle du
réseau cristallin ; elle a la périodicité du réseau

cristallin.

Dans ces conditions, 1'€quation d'onde des
€tats stationnaires (IIT1.1) admet pour solution des
fonctions d'onde qui s'expriment sous la forme de

fonctions de Bloch
v = qk(¥) = u, (T)-exp (ikT) (I11.4)

ol uk(?) est périodique et posséde la méme période que
le réseau cristallin.

Remarquons que 1'équation d'onde des états stationnaires
(IIT.1) peut également s'écrire sous la forme de 1'équa-

tion de Schrddinger dépendant du temps

Y
ih 5= = HV (I11.5)

les solutions étant alors de la forme

To= W (F, 1) = % (F) exp (i EH (111.6)



Dans un cristal parfait au zéro absolu, pour un
potentiel cristallin parfaitement périodique, la propagation
de 1'onde associée 3 une particule n'est pas perturbée.
Cependant, dans un cristal réel, la présence d'impuretés ou
de défauts de réseau, de méme que l'agitation thermique des
atomes, viennent perturber la périodicité du réseau cristallin.
Ces perturbations locales du réseau provoquent des réflexions
de 1'onde associée au porteur, entrainant une modification
de sa direction de propagation : tout se passe comme si le
porteur subissait une collision sur le réseau ou sur le
défaut.

Les origines de la perturbation du potentiel cris-
tallin sont diverses : citons les vibrations du réseau,
les impuretés ionisées ou neutres, les dislocations...
Les collisions porteur-porteur n'ont, quant 3 elles, un effet
significatif que pour des concentrations en porteurs libres
trés élevées [1] [2] bien supérieures aux concentrations
envisagées dans cette €tude. Les vibrations de réseau et
les impuretés ionisées donnent lieu aux collisions les plus

fréquentes

- les collisions sur le réseau cristallin sont primordiales
a température ambiante. Lors de telles collisions,
différents types de phonons peuvent étre émis ou absor-
bés : phonons acoustiques de faible énergie et de grande
longueur d'onde, et phonons optiques de grande énergie

et de faible longueur d'onde ;

- les collisions sur impuretés ionisées ont un effet prépon-
dérant en basse température, 13 ol les collisions sur

le réseau deviennent négligeables.

Ce sont ces deux mécanismes dont nous tiendrons compte lors
de notre étude.

Les collisions sur le réseau provoquent des change-
P g - + ~ - »
ments d'état du porteur, qui passe de 1'état k ol 1'énergie



est E(ﬁ) 3 1'état k' d'énergie E(?') en émettant ou en

-
absorbant un phonon de vecteur d'onde g tel que

k' =k g
| E(k') = E(K) ¢ hw

ol hwq représente 1'énergie du phonon €émis (signe =-) ou
absorbé (signe +).

Les mécanismes de collisions mettant en jeu plus d'un
phonon peuvent &tre ici négligés puisque les tempé€ratures
de réseau envisagées dans cette €&tude sont toujours

inférieures a 300° K [3].

La probabilité de transition entre les deux
états k et k' d'énergies E(?) et E(K') dépend du temps t
-2
sin

comme ————— ol
X

E(k) - E(k")
5T, [3]

Si le temps moyen entre transitions est suffisamment
grand -ce qui est le cas dans les matériaux a forte
mobilité- la fonction §32;7§—£ peut €tre remplacée par
une fonction 6[E(§) - E(f’)] [4]. La probabilité de
transition par unité de temps entre les deux états k

> . .
et k' peut alors s'écrire

wkk' = ‘ZhE IH'kk'|2 (S[E(—lz) - E(f')] (111.7)

(Régle d'or n® 2)

ou H'kk' est 1'élément de matrice du potentiel de per-
turbation entre les deux états k (état initial) et k'
(état final).

Les collisions sur impuretés ionisées, quant
a elles, provoquent des déviations des trajectoires

électroniques. On peut leur associer de la méme maniére



une probabilité de transition par unité de temps, fonction

du potentiel de perturbation.

A chaque type de collision seront donc associés
une probabilité de transition par unité de temps Wik €t
un temps de relaxation T(K') tel que 1/T(i') = Vg
Les états finaux €tant tels que k' = k ¢ a, la probabilité
de transition totale devra &tre sommée sur tous les é&tats
finaux possibles : elle va donc dépendre de la structure de
bande du semiconducteur par 1'intermédiaire des relations

de dispersion E(K).

La configuration des bandes de conduction et de
valence étant trés différentes (Figure III.1), nous étudierons
séparément les mécanismes de collisions dans le Silicium
de type n (transitions sous 1l'effet de collisions dans la
bande de conduction) et dans le Silicium de type p (transitions

sous l'effet de collisions dans la bande de valence).

N7
P”-ﬂ)'_vcﬁﬂ-.—
o]

Direct gap
2.5 ev

Si

Indirect gap
1.11 ev

&
———
1O
Do
[
——

Figure III.1 : Energie en fonction du vecteur d'onde
(d'aprés Shyh Wang, p : 183 [5]).
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I1I1.1, MECANISMES DE COLLISIONS DANS LE N-SI

ITTI.1.1. ENERGIE DANS LA BANDE DE CCNDUCTION

I1 est bien connu que la bande de conduction
du Silicium est constituée par la superposition de trois
bandes différentes [5] [6].

Une des branches de la bande de conduction
est disposée beaucoup plus bas que les deux autres
(Figure III1.7). La position du minimum absolu détermine
le bas de la bande de conduction qui correspond a
1'orientation [100] dans 1'espace des k. On trouve
six minima d'énergie équivalents : la bande de conduc-

tion du Silicium comporte donc six vallées (Figure III.2).

Y

0

Figure IIT.2. : Bande de conduction du Silicium -

Les six vallées.

Les €lectrons qui contribuent aux transports
de charges dans la bande de conduction du Silicium
sont situés dans les six vallées équivalentes, aux

environs des six minima de la bande de conduction,



le long des axes [100]. En effet, les autres minima secon-
daires situés au centre de la zone de Brillouin et le long
des axes [111] correspondent 3 des énergies trés élevées
de 1'ordre de 1'eV [2].

Au voisinage des vallées, les surfaces isoénergie
se présentent sous la forme d'ellipsoides de révolution dont
le grand axe est confondu avec 1l'orientation [100]. La rela-
tion de dispersion Ei(i) relative 4 la iéme vallée s'écrit

alors

E.(¥) = E. + — [ S 0i’t (I11.8)

- E. est 1'énergie du bas de la bande de conduction ;

- koi désigne la position dans la zone de Brillouin du centre

de la iéme vallée ;

les indices % et t représentent les composantes longitudinale
et transversale (suivant un grand axe ou un petit axe

des ellipsoides) ;

m, et m, sont les masses effectives longitudinale et

L t

transversale de 1'€lectron.
Les vallées sont centrées a 0.85 d, d étant la distance qui
sépare le centre de la premiére zone de Brillouin de sa

limite.

IIT.1.2. COLLISIONS SUR LE RESEAU

Ces collisions sont primordiales a température
ambiante. Les vibrations de réseau provoquent une déformation

du potentiel cristallin. Si Vq est le potentiel de déformation,
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la probabilité par unité de temps et par unité d'énergie
- o>
pour qu'un porteur passe de 1'état k a 1'état k'

s'exprimera par

= ZL <k lvplie> |2 o(B) = AT [H' 1% STE(R)-E(R) 10 (B)

Yk Kk

(I11.9)
ol p(E) désigne la densité d'états finaux.

Suivant que les états initiaux k et finaux k'
sont voisins ou éloignés les uns des autres, c'est-a-
dire suivant 1'importance de k- % = a, 1'énergie des
phonons émis ou absorbés lors des collisions sera faible
ou importante. Les processus mis en jeu seront extrémement
différents et donneront lieu 3@ des transitions intravallées

ou intervallées.

IIT.1.2.1. Collisions sur phonons acoustiques

Les phonons acoustiques ont une faible énergie.
I1 en résulte que les collisions sur phonons acoustiques
sont €lastiques et qu'elles donnent généralement naissance
a des transitions intravallées.
Les vallées €tant ellipsoidales, les probabilités de
transitions sont anisotropes et il en est de méme des
temps de relaxation qui leur sont associés.

Nous devons donc définir deux probabilités de transitions

- 1'une longitudinale, c'est-3a-dire suivant un grand axe
' - -
de 1'ellipsoide (wkk')z
- 1'autre transversale, suivant un petit axe de 1'ellip-~-

soide : (wkk')t'

Les vallées étant centrées sur lecs axes [100]
dans la zone de Brillouin, des arguments de symétrie
permettent d'exprimer les potentiels de déformation en

fonction de deux potentiels indépendants.



Suivant la notation de Herring [7)] ces deux poten-
tiels indépendants Z, et Ly permettent d'écrire les €léments

de matrice H' e 1iés au potentiel de déformation sous la

forme
~ 2 3
' . (Zg * Zu cos*® 0) hqu 1 6Nq2
[H' yger Iy = (Ngg ¥ 7 )
2Vpu; ‘ 2
(I11.10)
. 2
" 2 (Zu sin 0 cos 0) hwqt N L1, 6N0t)
kk''t “qt 2
2Vpu? 2 J
ou

- 0 est 1l'angle entre a et 1'axe 0z ;
- V est le volume du cristal ;
- p est la densité du matériau ;

- u, et u

) sont les composantes longitudinale et transversale

t
de la vitesse du son dans le matériau ;
- qu et th sont les densités de phonons longitudinale et
transversale, décrites par la statistique de

Bose-Einstein

N = —
q(2 ou t) hw
exp q(4 ou t) 1
kB T
. kB T

qul se réduit a Nq(z ou t):#i -

q(e ou t)
puisque hmq(g ou t) < kB T

+1 pour une émission

- ON t SN . = { }
q e qt de phonons

-1 pour une absorption

longitudinale ou transversale.
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En posant : | Z

~3
il

Z_ sin O cos ©
u

les éléments de matrice peuvent s'écrire

, £
|H' v|2 = -
kk''4 ZVpuz
ZZ
[0 e |2 = ————
kk''t vau%

~ . > .
Aprés sommation sur toutes les valeurs de k' possibles

aprés collision, 11 vient [3]

VZm, m ' k, T
t /Q/ B 172 3 2 ~ od 2
Z (Wypse), = E = [aZ5 + bZ,Z + cZ7]
K kk'’ ¢ T hY o ui 4 d d~u u
(11T.11)
vZm, m," k, T
t 2 B 112 i 172 ' 2
E,(wkk')t - - E 7 [a Z3 * b ZdZu + c'Zu]
k I h* p ug

ot a, b, ¢, a', b', ¢' sont des coefficients sans dimen-

sion, qui dépendent des constantes d'élasticité puz et

puE.
3.25/2 .H3.m em lle i
En posant W__ _ = L R (I11.12)
: h* p s? <

(x représente soit &, soit t)

ol 1'on néglige 1l'anisotropie €lastique du cristal [3]
(c'est-a-dire que puz et pu% sont remplacés par ps® ol
s est la vitesse du son dans le matériau) et ou Zi est

tel que



r 24, s Z4
72 = 72 [1.40 (7Z—-) + 2.4C (Ez-—) + 1.62]
J u u
722 = (I11.13)
X
2 _ 2 £q, 2 ¢ (Ld
2 = 22 [1.33 (7;) + 1.1 (7;) + 1.07]

on obtient

. E
- Wac.x(kBT

T (w
Tac.Xx k!

172 32
kk'’ac.x )T (II1.14)

E étant 1'énergie du porteur qui dépend de X par 1l'intermé-
diaire de (III.8).

I1T1.1.2.2. Collisions sur phonons optiqgues

Les phonons optiques ont une énergie €levée.
Harrisson [8] a montré, que dans le cas de la bande de
conduction, la contribution des phonons optiques de faible
vecteur d'onde €tait négligeable par rapport a celle des
phonons acoustiques lors des transitions intravallées. Les
collisions sur phonons optiques seront donc responsables
essentiellement de transitions intervallées. Ces derniéres
s'effectuent avec de fortes variations du vecteur d'onde

et dans ce cas, le processus mis en jeu est du type '"Umklapp"
-

K-k =93+¢%

~ + - - Pl - -
ol K est un vecteur principal du réseau principal.

L'examen de la figure III.3 montre que deux types

de transitions peuvent alors se produire

- des transitions entre deux vallées situées sur des axes

perpendiculaires : transitions de type "f"

- des transitions entre deux vallées situées sur un méme

axe : transitions de type '"'g".
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Figure III1.3 : Transitions "f" et '"g'".

Le spectre de vibration de réseau, établi par Brockhouse
[9] (figure I11.4) permet de déterminer les températures

de phonons associées d ces deux types de transitions.

8%k
800+
10
Lo
6001
LA
400
TA
200+
, . k
0.2 04 06 [ R:] 1 kmax
Figure IITI.4 : Spectre de vibration de réseau

(d'aprés Brockhouse [9]).



Ces collisions sont isotropes car la position de 1'électron
sur 1'ellipsoide final dépend peu de sa position sur 1'ellip-
soide initial [3] [8].

Harrisson [8] a montré que ces transitions sont prédominantes
et que 1'on peut introduire une probabilité de transition

par unité de temps, qui, aprés intégration sur les &états
finaux, permet également d'introduire un temps de relaxation

optique Top unique (collisions isotropes) tel que

(II1.15)
(E/kg @5 + 1) (E/kg 05 - 1)*7
o exp(05/T) - 1 1 - exp(-05/T)
ou z&ro si
E/kg 0; <1

1'indice j étant relatif aux différents phonons concernés,

de température Gj.

D2em, *m
W. = J t %

] ST emeh2.1 172 .02
V2+Tlep+h kB Oj

172

(I11.16)

Les Dj sont des constantes relatives aux potentiels de

déformation.

II1.1.3. COLLISIONS SUR IMPURETES IONISEES

Ce type de collisions devient prépondérant en
basse température, 13 ol les collisions sur le réseau

deviennent moins importantes.

Le potentiel de déformation est de type coulcmbien

Zee T
V. = exp (- 3) (I11.17)
D 4Tler d




- Ze = charge effective de 1'atome d'impureté

- € = g, €. = constante diélectrique du milieu

distance de coupure du champ coulombien, traduisant

1
~
I}

1'effet d'écran créé par les porteurs environnants.

Les collisions sur impuretés ionisées ont pour
effet de dévier la trajectoire €lectronique, alors que
le porteur ne perd pratiquement pas d'énergie.

Les collisions a faible angle de diffusion étant les
plus nombreuses, ce type de collisions présente un
caractére anisotrope trés prononcé et il est encore
nécessaire de définir deux probabilités de transition
par unité de temps, donc deux temps de relaxation, 1l'un
longitudinal et 1'autre transversal.

D'apreés Jorgensen [10], la probabilité de transition
par unité de temps longitudinale ou transversale,
s'écrit, aprcs intégration sur tous les états finaux

k' possibles

3ne* Njemg o » Cy
z (w ). = E * [a_ Log(1+b,q") - ]
k' kk'/iex 2302 (4HEOEI.)2 mzsn X X 1+ ’fgiz
(ITT.18)
ou

- X représente soit 2, soit t

Allegey -2 my kp T.E
- q = (IT1.19)
e h? N

- Nj et N sont respectivement les concentrations en

impuretés et en porteurs libres.

Nous pourrons alors poser

= ¥ (‘/\:’

1
Ti_x k

- ¥ CF 32
Kk iex = KiuxE (I11.20)
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Les valeurs des différents paramétres ay, b x» dy

X,
indiquées dans le tableau III.T.

x = % X =t
a, 1.059 3.765
bX 1.226 0.788
Cy 1.20 5.21
dX 4.97 5.87

Tableau III.1.

IIT.1.4. PROBABILITE DE COLLISIONS ET TEMPS DE
RELAXATION TOTAUX

Lorsque les trois types de collisions coexistent,
les probabilités de collisions s'ajoutent et il en est de
méme des inverses des temps de relaxation.

Nous définirons donc deux temps de relaxation, l'un trans-

versal, l'autre longitudinal, tels que

a1 + + (I11.21)
T T T T-
X acex op iex

- Temps de relaxation transversal Ty

W (E/k,0. + 1)1
_1__ = Wac't [( E )1/2 T3I2 + 3 J 63/2[ B J
Tt kBT j Wac-t exp(@j/T) -1
(E/k,0. - 1) X. . ~
+ B J 1+ 2 g (11I.22)
1 - exp(—@j/T) hac-t
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- Temps de relaxation longitudinal =

L
W. E/k,0. + 1)
—L=Wact [CA(E)l.'z T + % 3_94312[(/133 )
¢ soW J -
T, kBT j “ac-t exp(ej/T) 1
(B/kgo, - 1) K.,
. B ]+ L2 g (II1.23)
1 - exp(- Gj/T) Wocet
Wac-z
Dans cette expression, CA W est une constante
acet

d'anisotropie dont la valeur a été déterminée par Long [11]
qui trouve CA = 1.5 et Zd/Zu = 0.05.
expriment les

J J 7
Les constantes mj/w et Ki'x/w

acet acet
contributions relatives des collisions sur phonons
optiques et sur impuretés ionisées par rapport aux

collisions transversales sur phonons acoustiques.

Lorsqu'on somme la contribution des six vallées
dans une méme direction, deux d'entre elles interviennent
longitudinalement et les quatre autres interviennent
transversalement. Il est par conséquent possible de
définir un tempsde relaxation pondéré t(E), qui s'exprime

en fonction des temps de relaxation Tt(E) et TQ(E)

t(B) = —2K_ ¢ (E) +

2K+ 1 ¢

1

TR(E) (II1.24)
ZK + 1

Dans cette expression, K = ml/mt = 4.8 [2] rend compte

de l'anisotropie de la bande de conduction.

[11.2. MECANISMES DE COLLISIONS DANS LE P-SI

Comme le montre la figure III.1, la bande de

valence du Silicium, dont le sommet se trouve en k = 0O



au centre de la premiére zone de Brillouin, est composée
de trois sous-bandes correspondant a des types de populations
différents

- bande 1 peuplée de trous lourds

- bande 2 peuplée de trous légers

- bande 3 séparée des deux précédentes en k = 0 par 1l'énergie
spin-orbite A.

Ces trois bandes sont dégénérées en k = 0.

Contrairement a la bande de conduction ol il existe
une relation analytique simple entre 1'énergie E et le
vecteur d'onde Kk au voisinage des vallées (Cf. équation
(II1.8)), la bande de valence du Silicium ne peut étre
décrite par une telle relation : les surfaces d'énergie
constante sont trés fortement anisotropes, les relations de
dispersion Ei(f) relatives a chacune des trois sous-bandes

-
dépendent fortement de 1l'orientation du vecteur d'onde k.

Les calculs des probabilités de collisions nécessi-
tant la connaissance parfaite des relations de dispersion
Ei(f), nous avons €té amenés a calculer les énergies pour
chaque valeur possible (en module et en argument) du vecteur
d'onde ﬁ(@, ¢, k). Nous exposerons par la suite, au chapitre IV,
le processus de calcul qui nous a permis de déterminer ces

relations de dispersion.

IT1.2.1. COLLISICNS SUR LE RESEAU

Lors des collisions, différents types de phonons
peuvent €tre absorbés ou émis : phonons acoustiques, de

faible énergie et phonons optiques, de grande énergie.

ITT.2.1.1. Collisions sur phonons acoustiques

Si E(K) et E(K‘) désignent les énergies correspondant

- - . . . . .
aux etats k et K', la loi de conservation de 1'énergie
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implique que 1l'on ait
E(k) = E(k') * o,

ol hwq représente 1'énergie du phonon €mis (signe +)

ou absorbé (signe -).

L'énergie du phonon étant trés faible par rapport a E (k)
et E(f'), les collisions sont élastiques et donnent
principalement naissance a des transitions intrabandes.
Dans ces conditions, la densité de phonons décrite

par la statistique de Bose-Einstein

1
q -
exp(hwq/kBT) 1

kT
se réduit a N # —— puisque hwo < kBT

q !
hwq

Conwell [3] montre que 1'élément de matrice est tel que

ho Eiac : SN

|<k|Vplk'>]? = 4 -3¢ (N, + 5+ 9y (II1.25)
20V s? 2

ou

- p = densité du matériau

- V = volume du matériau

- s = vitesse du son dans le matériau
+ ] pour une émission
- &N = .
q - 1 pour une absorption

- Eiac caractérise le couplage é€lectron-phonon acoustique.

- 3 + -
Apreés sommation sur toutes les valeurs de k' possibles

apres collisions, 11 vient

81% k, T

: = B 2 *. 1372 172
kk')ac = _‘;1’: pSZ Elac(zmd) E (1[1.26)

Z (w
k'



* . . .y -
ou my dépend des masses effectives de densité d'états

* . . PP
m relatives aux trois bandes de valence et est défini par
* % ¥ *379
md312 — m1312 + m23]2 + m33lz (III-27)

On définit alors un temps de relaxation L di aux collisions

sur phonons acoustiques tel que

1
T - E,(wkk')ac
ac k

(I1I.28)

Remarquant que 1/t . est proportionnel a T.EY?> nous écrirons

c
(I11.28) sous la forme

1 E
— = W!eT¥ . ()2 (111.29)
Tac A kBT
8H 3 kB3I2 , N
~ [ 372
ot W = - El, (2 my) (I11.30)

I11.2.1.2. Collisions sur phonons optiques

Harrisson [8] a montré que les transitions entre
deux états k et k' réalisées par phonons optiques peuvent
apporter des contributions du méme ordre que celles réalisées
par phonons acoustiques.

Les phonons optiques ayant une énergie €levée, les collisions
ne conservent plus 1'énergie des porteurs. Cependant, Eerring
[7] a montré que la probabilité de collisions sur phonons
optiques peut s'exprimer comme l'inverse d'un temps de
relaxation optique Top.
On montre que 1'é€lément de matrice s'écrit de la méme facon

que pour les phonons acoustiques

hw E? SN

|<k|vplk'>|? = —4 2P (n & 1+ 9 (I11.31)
20V s? q 2 2

ol Eiop caractérise le couplage électron-phonon optique.
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En posant hw = k;+0 ol © est la température caractéris-

tique du phonon, on montre que, aprés sommation sur tous

les états finaux

E2 m*s/z k.3
-y .,y =-dopd B g (I111.32)
T kk'‘o 2 5
op k' P ps® YZeI h*

(E/kB® + 1) (E/kBO - 1)
L + ]
exp(6/T) - 1 1T - exp(-0/T)

N i el

ou z&éro si
E/kBO < 1

que 1'on écrit

(E/kBO + 1)1 (E/kg0 - 1)1

— = W, 0¥ | + ] (I11.33)
Top exp(0/T) - 1 1 - exp(-0/T)

E2 m*‘an K. 372
avec W' lop d B (I11.34)

ps® Y2+ h*

Le spectre de vibration de réseau (figure I111.4) établi
par Brockhouse [9] indique que les phonons opticues dont
les vecteurs d'onde sont trés faibles ont une température

caractéristique 0 = 735° K.

IIT.2.2. COLLISIONS SUR IMPURETES IONISEES

La probabilité de collisions sur impuretés
ionisées a €té calculée par Brooks-Herring. On montre
[12] qu'elle s'écrit, aprés intégration sur tous les
états finaux

4
Ile Ni

E™ [Ln(b+1) - —P

>
(v (e )Z(Zm*)“2 b+1
ofr d

k'

Kk')i = 1 (I11.35)
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ol
2 Tk T
. €ofr My Ky +B
I h? e? N'
- N; = nombre d'atomes d'impuretés ionisés
- N' = nombre de porteurs libres

et nous posons

e s (W), = WIeET¥[Ln(b+1) - —2 (I1T1.37)
kk 3
T. . b+1
ik
Me* N.
avec Wi = = (II1.38)

I11.2.3. PROBABILITE DE COLLISIONS ET TEMPS DE
RELAXATION TOTAUX

De méme que pour le n-Si, lorsque les trois types
de collisions coexistent, les probabilités de collisions
par unité de temps s'ajoutent et il en est de méme des inver-

ses des temps de relaxation.

Le temps de relaxation total est T(E) tel que

1- .. 1.1 (II1.39)
ac op i
soit
(E/k,0 + 1) (E/kpe - 1)
_::.? — WA {T312( E )1[2 + W1®3i2[ B + B ]
kBT exp(0/T) - 1 \1 - exp(—@/T)J

ZEéro si E/kB@ < 1

+ W, ET¥ [Ln(b+1) - EET]} (111.40)
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Wl

avec | W; = .
WA

Wl

W o= -2

3 1

WA

W; et W; sont des constantes de couplage fixant les
contributions relatives des collisions sur phonons
optiques et sur impuretés ionisées par rapport aux

collisions sur phonons acoustiques.

[11.3, CONDUCTIVITE LIEE AUX PHENCMENES DE COLLISIONS

Lorsqu'on peut définir des temps de relaxation
T(E) (relations (III.22), (III.23) pour le n-Si, ou
(ITI.40) pour le p-Si) traduisant les mécanismes de
retour 3 1'équilibre du systéme de particules sous
l'effet des collisions, il est aisé de calculer la

conductivité du matériau semiconducteur.

Nous envisagerons deux cas, suivant que le

semiconducteur est soumis a un champ €lectrique indé-

pendant du temps ou dépendant du temps.

IT1.3.1. CONDUCTIVITE STATIQUE

Le semiconducteur est soumis 4 un champ élec-
trique continu, d'amplitude faible. I1 peut dans ces
conditions €tre considéré comme prés de 1l'équilibre.
Dans ce cas, la statistique de Maxwell-Boltzmann
s'applique et nous pouvons définir un temps moyen de
relaxation des moments 1, tel que

§ T(E) B «exp(-E/kpT) - dE
T, = <T(E)> = 0 (II1.41)

s, - .
fo E exp( E/kBT) dE
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On montre alors aisément [6] cue la conductivité statique

présentée par le semiconducteur s'exprime comme

(N ou p) e?
G. = T (I11.42)
m

- N ou p sont les concentrations en porteurs libres, respec-

tivement dans les cas du n-Si et du p-Si

* - - - - - -~
- m est la masse effective de conductivité, égale a 0.26 m

pour le n-Si et a 0.374 m pour le p-Si [13].

IT1.3.2. CONDUCTIVITE HYPERFREQUENCE

Le champ €lectrique appliqué au semiconducteur
est sinusoidal, de pulsation w et d'amplitude faible.

La conductivité est alors une grandeur complexe g(w) dont

l'expression s'obtient en remplacant <t (E)> par < T (E) >
dans 1'équation (ITI1.42) [14] 1+ dw T(E)
2
(W) = o' (w) + i ov(w) = Bouple o tB) o (11143
m 1 + iw 1(E)
avec
f:) TFE) 'E”Z‘exp(—E/kBT)-dE
< .T(E) > = 1+ iw T(E) (I11.44)
1T + 1w T(E) fooo E3/'2 -exp(—E/kBT)~dE
Les parties réelle et imaginaire de 0*(w) s'expriment alors
de la facon suivante
o' (w) = & ou*p) et T(E)ﬁ >
m 1 + w? 12(E)
, , (II11.45)
oM (w) = (N ou p) e < w T1(E) S
%

m 1 + w? 12(E)
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I1T1.3.3. DETERMINATION EXPERIMENTALE DE Tty
A PARTIR DES SPECTRES DE CONDUCTIVITE

L'analyse des relations (III.22), (III.Z23) pour
lé n-Si et (II1.40) pour le p-Si montre que les lois de
variations de T(E) en fonction de 1'énergie peuvent
se mettre sous la forme

T(E) = o £(E, T, 0;, W,

W 1
ac

) (I11.46)

= W, .t dans le cas du n—Sll

est une constante.
= WA dans le cas du p—SiJ

- f(E, T, 05, Wi) est une fonction de 1'énergie, de
la température du réseau, des températures de
phonons 0; et ot les W; rendent compte de 1'impor-
tance relative des divers mécanismes de collisions,

par rapport aux collisions sur phonons acoustiques.

c est cependant assez mal connue et 1l

est par conséquent impossible de calculer directement

La valeur de Wa

et sans ambiguité 1t = <t(E)> & partir des expressions

m
(I11.46) et (III.471).

Nous allons montrer qu'il est cependant possible d'accéder

directement a W,. et donc a4 7, en utilisant les spectres

m
de conductivité réduite.

En effet, (III.46) nous permet d'écrire

.
W
ac

T, = <1(E)> =

n <f£(E, T, 0;, W;> (I11.47)

1’
et par conséquent

_ (N oup) e® 1
o} * W
m *ac

<f(E, T, 0, W;> (III.48)
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W .
(N ou p) e’ W;Z BT B )
o' (w) = < —> (I11.49)
X w s f2(E, T, 05, Wi)
1 + w -
W
ac
La conductivité réduite o'(m)/co peut alors s'écrire
f(Ey 'll’ 611 1)
1 ? Wac
o'(w)/o, = < : >
£(E, T, 05, W;) f2(E, T, 05, W3)
<w > 1+ w? -
W we
ac ac
= g(w <T(E)>) (I11.50)
Si la courbe 0'(w)/oo = g(w <t(E)>) = g(w Tm) est tracée

en fonction de w T, en utilisant en abscisse

une échelle

logarithmique, la forme de la courbe dépend uniquement de

f(E’ T’ ei’

Wi), c'est-a-dire des températures de phonons

@i et du taux de collisions sur phonons optiques et sur

impuretés ionisées par rapport aux collisions sur phonons

acoustiques, et non de la constante Wac'

En d'autres termes, une modification de la valeur de W

n'entraine, pour une loi f(E, T, 055

ac
W) donnée, qu'une

translation du spectre 0'(m)/co suivant 1'axe (Log w Tm)

En conséquence, il est possible d'accéder directe-

ment 3 la valeur exacte du temps de relaxation Ty sans con-

naissance préalable de la constante W, . en procédant de 1la

facon suivante

- dans un premier temps, nous nous fixons une loi de varia-

tion f(E, T, 05>

W.). Par intégration numérique,

il

est alors possible de tracer le spectre théorique de

conductivité réduite o'/o, en fonction de w Ty

(équation (III.50)) qui correspond a ce type de distri-

bution (figure III.5.a.).
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Remarquons que pour w T 1, la valeur numérique de

m:
c'/o, n'est €gale a 0.5 que dans le cas ou T, est indé-

pendant de 1'énergie (modéle de Drude-Zener). Cette

constatation est mise en évidence sur la figure III.6.

—  wT (échelle
logarithmique)

- v (échelle

logarithmiaque)

Figure II1.5 : Détermination du temps de relaxation.

a) Courbe théorique correspondant & la distribution
envisagée f(E, T, 0;, Wi) ;

b) Spectre expérimental.

-~ -~

- Nous cherchons alors a superposer @ ce spectre théorique
le spectre expérimental de conductivité réduite en
fonction de la fréquence (figure III.5.b.), par
simple translation des graphiques le long de 1'axe
horizontal.



- Si les deux spectres a) et b) ne coincident pas parfaite-
ment, le modéle choisi -donc la loi de variation
f(E, T, @i, Wi)— est modifié (modification des cons-
tantes de couplage VW; et des températures de phonons @i)
jusqu'a ce qu'on obtienne une coincidence parfaite
entre a) et b).
Nous utiliserons dans ce but les différentes valeurs

de @i et Wi connues dans la littérature.

- Lorsque la coincidence des spectres a) et b) est obtenue,
il est alors possible de connaitre T, Puisque la
superposition des graphiques nous indique, par exemple,
la fréquence v pour laquelle w Ty = 1.

Nous obtenons donc une détermination expérimentale

de 1 sans connaissance préalable

m’

- de la concentration en porteurs libres N ou p ;
. *
- de la masse effective m de ces porteurs ;

— AT
de la constante hac.

REMARQUE : La concentration en porteurs libres n'intervient

que dans le terme de f(E, T, © Hi) relatif aux

i,
collisions sur impuretés ionisées.

Dans le cas des concentrations en porteurs libres
envisagées dans ce travail, ce terme n'a qu'une
influence minime (## 2 %) sur la fonction

f(E, T, @i, Wi), tout au moins & température
ambiante.

On peut donc se contenter, pour calculer son
influence, de posséder un ordre de grandeur de

N ou p & température ambiante. Cet ordre de
grandeur sera par exemple fourni par 1'intermé-
diaire des courbes p(N) ou p(p) de la litté€rature ;
la valeur de N ou p ainsi évaluée est utilisée
dans un premier temps pour tracer le spectre théo-
rique de conductivité réduite o‘/cO en fonction de

W T .
m
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Lorsque la superposition des graphiques a)

et b) est réalisée de la meilleure facon
possible sur tout le domaine des fréquences
(compte tenu que N ou p sont alors des valeurs
approchées), nous en déduisons une valeur
approchée de 1.

Cette valeur de associée & la valeur

T ’
expérimentale de 20 (Cf. chapitre I1), permet
de déduire une valeur plus réaliste de la
concegtration en porteurs libres : N ou

p = %7—%i , laquelle est réinjectée dans

la fonction f(E, T, 05, Wi).

Ce processus peut €tre poursuivi jusqu'a
convergence compléte des résultats et donne

alors la vraie valeur de Tn-

La méthode que nous venons d'exposer est
valable quelle que soit la température T et elle permet

donc d'accéder directement a la loi de variation Tm(T),

ce qui n'est pas le cas lorsque T, est déduit classique-

m
ment de mesures de mobilité en fonction de la température.

Par ailleurs, notre méthode nous permet d'ob-
tenir a posteriori une valeur originale de W d tempé-
rature ambiante dans des conditions telles que, pour
les concentrations en impuretés que nous considérons,
la contribution des collisions sur impuretés ionisées
est faible.

Ceci n'est pas le cas dans la méthode usuelle qui consis-
te @ ajuster W,. sur les mesures de mobilité a tres

basse température [2] : les collisions sur phonons
optiques sont alors négligeables devant celles sur
phonons acoustiques, cependant 1la contribution relative
des collisions sur impuretés ionisées est trés impor-
tante et la détermination de W dépend essentiellement

ac
de la description plus ou moins exacte de ce processus.



T exp (293° K)
Notre valeur de Wae = est utilisée
<f(E, T = 293° K, © W.)>

ia
par la suite pour interpréter les résultats expérimentaux

obtenus 3 température variable.

De plus, en utilisant les résultats relatifs a

0o(T) (Cf. chapitre II) conjointement i Tm(T), nous pouvons

en déduire la loi de variation de la concentration en porteurs
libres en fonction de la température N(T) (cas du n-Si) ou
p(T) (cas du p-Si), en supposant que les masses effectives

de conductivité restent constantes en fonction de la tempéra-
ture, ou de facon plus générale, la variation (N ou p)/m*e

en fonction de la température, si 1'on admet que la masse

effective puisse varier avec la température.

II1I7.3.3.1. Cas du n-Si

La figure III.6 représente les valeurs théorigues
de la conductivité réduite, a T = 293° K, en fonction de

w T pour différents types de distribution t(E).

m’

Trois cas sont ici envisagés

a) ~ temps de relaxation indépendant de 1'énergie : bien qu'il
soit bien connu que le modéle de Drude-Zener ne décrive
que trés imparfaitement le comportement fréquentiel de
la conductivité présentée par le semiconducteur, nous

l'avons envisagé, de facon i mettre en évidence l'erreur

commise lors de son utilisation éventuelle.

b) - temps de relaxation T ~ T.EY” : nous ne prenons en compte

ainsi que les collisions sur phonons acoustigues.

c) - temps de relaxation T(E) tenant compte des collisions
sur phonons acoustiques, optiques et sur impuretés
ionisées (Cf. relations (III1.22) et (II1.23)).
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Figure I1I.6
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Conductivité réduite théorique pour

différents types de distributions 71 (E).

Drude
________ T T'Ellz
_— Dumke-Folland-Onton-Costato

———— Long



Les valeurs des températures de phonons Oj et
des constantes Wj (Cf. équation (III.16)) 1li€es aux poten-
tiels de déformation étant encore trés controversées, les
calculs théoriques relatifs au cas c) ont €té effectués en
utilisant des modéles proposés par différents auteurs ;

ces modéles sont exposés dans le tableau III.Z2.

01(°) | 92(°K) | 05(°K) Wy We W

1t 1 e W, W W

g f f acet acet acet
LONG [15] 190 630 - 0.15 2 -
DUMKE [16] 307 534 - 0.835 0.334 -
FOLLAND [17] 290 558 695 0.623 0.124 0.49¢C
ONTON [18] 307 540 - 0.635 0.635 -
COSTATO et
REGGIANI 307 540 680 0.915 0.13 0.082

[19]

TABLEAU ITI.Z.

Dans tous les cas, la contribution des collisions sur impure-
tés ionisées a €té calculée en utilisant le modéle de
Jorgensen [10] dont les caractéristiques ont €té données

auparavant (tableau III.1).

On peut voir sur la figure III.6 cue les collisions
sur phonons optiques ont un effet important sur 1'allure de
la courbe ¢'/o,(w Tm) mais qu'il parait difficile expérimen-
talement de trancher en faveur de 1'un quelconque des modéles
envisagés au tableau III.2, les €écarts entre les diverses

courbes théoriques étant trés faibles.

La comparaison des spectres expérimentaux et
théoriques est effectuée figure III.7.
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SIS

Figure III.7 : Comparaison des spectres expérimentaux
293° K, pour le

monocristal n® 4 (n-Si 9 Q-cm).

Qy

et théoriques,

cte

T(E)
-------- T(E) v T-E"
———— Long
© Points expérimentaux (Fig. II.14)

e reportés en fonction de W



Elle permet de conclure que le modéle €lémentaire de

Drude- Zener (t(E) 1ndependant de l'energle), ainsi que le
modéle ne tenant compte que des seules collisions sur phonons
acousthues ne permettent pas d'expliquer le comportement
fréquentiel de la conductivité présentée par le semiconducteur.
Par contre, si nous prenons en compte les collisions sur
phonons acoustiques, sur phonons optiques et sur impuretés
ionisées, il est possible de superposer les spectres expé-
rimentaux et théoriques. On peut donc ainsi déterminer le
temps moyen de relaxation des moments.

En pratique, nous avons utilisé le modele de Long pour
effectuer cette détermination, car il semble décrire mieux
que les autres la réalité expérimentale. '

Les valeurs expérimentales de tT_ obtenues a 293° K pour les

m
échantillons n° 1 3 4 sont données dans le tableau III.3.

n® échantillon Th i 293° K
1 2.2 x 107! st 0.04 x 10713 ¢
2 ’ (4} "
3 2.4 x 1071% s £ 0.04 x 1071 s
4 2.32 x 1071 s £+ 0.04 x 1071 s

TABLEAU III.3.

Ces valeurs de T, Dous ont permis d'évaluer la constante

Wacet qui est indépendante de la concentration en impuretés

Woo.p = (2.22 ¢ 0.04) x 10%/sec/°K**

Les mémes mesures sont effectuées en fonction de
la température, de 293° K 3 173° K. Notons que lorsque la
température diminue, la contribution relative des collisions

sur phonons optiques devient de plus en plus faible. De ce
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fait, les spectres de conductivité réduite correspondant
aux différents modéles envisagés (tableau III.2), dé&ja
trés voisins 3 température ambiante, vont tendre 2 se

confondre.

Nos résultats expérimentaux permettent cepen-
dant de lever cette indétermination. En effet, nous ne
mesurons pas la conductivité mais le coefficient de
transmission présenté par le matériau. Ce coefficient
de transmission varie exponentiellement avec la conduc-
tivité (Cf. équation (I.5)) et de ce fait les effets
des diverses constantes W; se trouvent considérablement
amplifiés. I1 nous a semblé intéressant de calculer les
valeurs théoriques des coefficients de transmission
présentés par les échantillons mesurés, pour les diffe-

rents modéles envisagés dans le tableau III.Z.

La figure III.8 représente les variations du
coefficient de transmission relatif au monocristal n°® 4,
réduit par rapport a sa valeur a T = 293° K, en fonction
de la température, & une longueur d'onde de 4.4 mm,
pour les différents modéles envisagés. Nous comparons
ces valeurs aux valeurs expérimentales : nous constatons

un excellent accord avec le modele de Long.

Les valeurs expérimentales Tm(T) relatives au

monocristal n°® 4 sont reportées sur la figure III.S.

Nous en déduisons la loi de variation de la
mobilité en fonction de la température u(T) que nous
comparons figure III.10 & des valeurs obtenues par
différents auteurs utilisant, soit des mesures de temps
de vol [2] [20] réalisées sur des &échantillons tres
purs (N < 10%'%2/cm®), soit des déterminations déduites
de mesures d'effet Hall [21] [26]. Nos mesures sont en
excellent accord avec ces diverses valeurs de la

littérature.
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Figure IIT.8

Coefficient de transmission (réduit
par rapport a sa valeur a 293° K)

en fonction de la température, i

A= 4.4 mm.

Comparaison des valeurs expérimentales

et théoriques.

Long 5us
o

_— Folland
_ — Onton

------- Dumke-Costato

° Points expérimentaux
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-100 =50 o o
Figure III.9 : Temps de relaxation des moments
en fonction de la température,
pour le monocristal n° 4.
o (cm2/ V.s)
A
104_.

103 173 223 273 ToK

1 1 1 -

-100 -50 0 TeC
Figure TII.10 : Mobilité en fonction de 1la

température pour le monocristal n°® 4.

Nos valeurs expérimentales
A Logan et Peters [26]
Norton [21]

O Canali [2]



I11.3.3.2. Cas du p-Si

De méme que pour le n-Si, les trois types de
collisions -sur phonons acoustiques, sur phonons optiques

et sur impuretés ionisées- coexistent.

La figure III.11 compare les spectres de conduc-
tivité réduite théorique aux valeurs expérimentales obtenues
sur le monocristal n°® 5, pour des températures variant de
293° X a 173° K.

Les valeurs des constantes intervenant dans 1'expres-
sion du temps de relaxation Tt(E) (équation (III.40)) que nous
avons utilisées lors du calcul des spectres théoriques
o'/o, = g(w <t(E)>) (Cf. €quation (III.50)) a température

variable, sont données dans le tableau III.4.

0 = 735° K |9]
W'
Wi = — = 2.5 [22]
A
Wi
Wy = g7 = 3.4 x 10° (°K)® [23]
A
x = =2 =2.9x 1072 (°K)~2 [23]
T.E .

TABLEAU IT11.4

L'examen de la figure III.11 montre cue le modéle
envisagé -relaxation des porteurs libres mettant en jeu
les collisions sur phonons acousticues, optiques et sur
impuretés ionisées- décrit correctement les résultats
expérimentaux pour des fréquences inférieures a environ 80 cm '
mais que d'importants écarts apparaissent aux fréquences plus

élevées.
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Conductivité réduite théorique en fonction
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de la fréquence et de 1la temperature( ).

Comparaison aux valeurs expérimentales

(monocristal n® 5 : p-Si 2 Q-cm)

(¥) : courbes en traits pleins.



Les phénoménes de relaxation ne permettent donc
d'expliquer les variations de conductivité que pour des

'. Au dela de cette fréquence,

fréquences inférieures 3 80 cm”
pour les matériaux considérés dans cette &€tude, une conduc-
tivité supplémentaire apparalt, que nous nous proposons
d'€tudier ultérieurement 3 partir de 1'existence de transi-
tions de porteurs entre les différentes bandes de valence,
sous l'effet de la radiation appliquée au semiconducteur.
La figure III.12 donne un exemple de cet accroissement

de conductivité, a T = 293° K.

L'étude de ces mécanismes de transitions interbandes fait

1'objet du chapitre suivant.

10}

7 Y
i3
\=¥
£
Z 5
i
O
1 1 1 1 >
100 200 300 200
Wavenumber em” ‘)
Figure I1I.12 : Comparaison des conductivités expérimentale

(courbe 1) et de relaxation (courbe 2)

1, 34 293° K, pour le mono-

cristal n® 5 (p-Si 2 Q.cm) [231].

pour v > 60 cn_
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Bien que l'ajustement des spectres théoriques
et expérimentaux ne soit pas possible sur tout le domaine
de fréquences, il est cependant possible de déterminer

la valeur du temps moyen de relaxation des moments .

i

~

Une valeur de t = 107'° s a 293° K a &té ainsi trouvée
(remarquons que la fréquence pour laguelle w Th = 1 est
de 53 cm™! pour Tn = 10713 s ; cette fréquence est
nettement en deca de 80 cm™ ', fréquence pour laquelle

apparalit 1'excés de conductivité).

Les valeurs expérimentales de 71, (T) sont
reportées sur la figure III.13 ; nous les comparons
aux résultats déduits des travaux récents de Sheng S. L1
[24] (études théoriques et expérimentales de mobilité
et de résistivité en fonction de la température d'échan-
tillons de caractéristiques statiques similaires aux
ndtres). L'accord est excellent sur tout le domaine de

températures (## 5 %).
T (Ps)

A

Nos valeurs expérimentaies
° D'aprés Sheng S. Li [24]

173 223 ToK

0.1 X ! -

~-100 ~-50 o ToC

Figure III.13 : Temps de relaxation des moments en

fonction de la température (monocristal
n°® 5).



De méme que pour le n-Si, nous avons déterminé

la valeur de la constante W! 3 partir de nos résultats

A
expérimentaux.
Nous trouvons
W' = (1.38 + 0.04) x 10%/sec/°K**

La valeur du potentiel de déformation acoustique Eiac

(obtenue a partir de (ITI.30)) est alors de 2.56 eV.
Certains auteurs, tels Sheng. S. Li [24] et Ottaviani [25]
expriment la constante de couplage W, entre phonons optiques

et phonons acoustiques sous la forme

W! D2 h? g*

1
Wl:WT: 2 2n2
A 2E] . kp®O

Le paramétre de déformation D est alors relié¢ a ¥, et Eiac

par

V2W, FlaékB'@
h s

Nous comparons dans le tableau III.5 les valeurs du paramétre
de déformation D obtenues par ces auteurs d notre valeur

expérimentale, déduite de Wy et de Elace

Sheng. S. Li D =25.7 x 10° eV/cm
Ottaviani D=5.1 x 10% eV/cm
Notre valeur — p _ ¢ g7 x 10° ev/cm
expérimentale

TABLEAU IIT.S

La variation de la mobilité en fonction de la
température u(T) est déduite de ces valeurs. Sur la

figure 1I1.14 nous comparons nos valeurs expérimentales
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3 celles de différents auteurs ; ici encore l'accord

est excellent.

/u(cm2/V.s)
A
104}
103+
+
L
~-173 223 273 T°K
-100 -50 0 T°C
Figure III.14 : Mobilité en fonction de la température

(monocristal n° §5)

Nos valeurs expérimentales
+ D'aprés Sheng. S. Li [24]
O D'aprés Ottaviani [25]

Par ailleurs, la variation en fonction de la
température de la concentration en porteurs libres,
déduite des valeurs expérimentales de o (T) (figure 11.13)
et de Tm(T) (figure III.13) est représentée figure III.15

et comparée aux résultats obtenus par Sheng S. Li.



0.5¢
173 223 273 TK
-100 -50 0 ToC
Figure IIT.15 : Variation de la concentration en porteurs

libres en fonction de la température

(monocristal n°® §5)

Nos valeurs expérimentales
+ D'aprés Sheng S. Li. [24].

I1i.4, ConcLusioN

Nous venons de montrer qu'une prise en compte
compleéte des phénoménes de collisions des porteurs sur le
réseau (collisions sur phonons accustiques et sur phonons
optiques) et sur les impuretés ionisé€es permet de décrire
trés correctement les variations de conductivité du n-Si en
fonction de la fréquence et de la température. Dans le cas du
p-Si, les phénoménes de relaxation des porteurs libres ne
permettent de décrire les variations de conductivité aque
jusqu'a des fréquences inférieures i environ 80 cm™!
au dela de cette limite, les transitions de porteurs entre
bandes de valence deviennent importantes et provoquent

un accroissement de conductivité.
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Cet accroissement de conductivité n'avait jusqu'a

présent jamais é€té mis en &vidence expérimentalement.

Par ailleurs, nous avons pu déterminer direc-
tement, aussi bien pour le n-Si que pour le p-Si,
1'évolution du temps moyen de relaxation des moments
en fonction de la température.
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CHAPITRE IV

BANDE DE VALENCE DU SILICIUM
ET TRANSITICNS INTERBANDES

Dans le chapitre précédent, nous avons montré
que si les mécanismes de collisions permettent de décrire
correctement 1'évolution en fonction de la fréquence et de
la température de la conductivité présentée par le n-Si,
et ceci sur tout le domaine de fréquences considéré, il n'en
était pas de méme dans le cas du p-Si, ol un écart important
entre valeurs expérimentales et théoriques apparait, pour
des fréquences supérieures 3 environ 80 cm '.

Du fait de la structure de bande du Silicium,
illustrée figure III.1, nous avons émis 1'hypothése que
1'accroissement de conductivité constaté pour v > 80 cm™!
pouvait &tre attribué 3 1'existence de transitions de porteurs
entre chacune des trois bandes de valence, lorsque le

semiconducteur est soumis 3 un champ &lectromagnétique.

Pour étayer cette hypothése, le probléme essentiel
qui est posé, est de calculer les probabilités de transitions
entre deux quelconques des bandes de valence, en fonction
du vecteur d'onde, pour toute valeur de ce dernier défini
en coordonnées sphériques par i(e, ¢, k) (figure 1IV.1).



=~

v
-

Figure IV.1

En effet, les porteurs occupent 1'ensemble
de l'espace des X et des transitions de porteurs sont
par conséquent possibles entre deux niveaux d'énergie
correspondant 3 des valeurs quelconques de k (e, ¢, k)
tant en module qu'en orientation.

Ce probléme, abordé par quelques auteurs,
n'a jamais été résolu dans sa généralité. En effet,
seules étaient considérées les transitions de porteurs
dont le vecteur d'onde était orienté suivant quelques

directions privilégiées de 1l'espace des k.

Pour obtenir les probabilités de transitions
interbandes dans le cas général, c'est-a-dire pour
tout porteur possédant un vecteur d'onde f(@, ¢, k),
il est nécessaire de calculer les éléments de la matrice
optique, eux-mémes étroitement 1iés aux relations de
dispersion Ei(i) (1'indice i est relatif 3 1'une des
trois bandes de valence).
De ce fait, il nous semble nécessaire d'expliciter
complétement 1'hamiltonien du systéme pour toute valeur
de f(@, ¢, k) puisque la diagonalisation de cet hamil-

tonien nous permet d'accéder non seulement aux relations
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de dispersion Ei(i) mais aussi d'obtenir les vecteurs
propres de la base dans laquelle sont calculés les €léments
de la matrice optique.

La méthode utilisée est une méthode de perturbation
(f-ﬁ). Dans un premier temps, nous négligérons l'interaction
spin-orbite et nous exprimerons 1l'équation d'onde des €tats
stationnaires (Cf. équation (III.1)) en représéntation (i-ﬁ) ;
par la suite, nous compléterons cette &quation de facgon a

prendre en compte l'interaction spin-orbite.

Les calculs effectués dans cette premié€re partie
ayant permis de caractériser chacun des états des bandes de
valence, la seconde partie du chapitre sera consacrée au
calcul des probabilités de transitions entre deux de ces
états, 4 1'étude des phénoménes d'absorption et de conductivité
qui en résultent et 3 leur interprétation.

IV.I. CaLcuL DEs ENERGIES E; ()

IV.I.1. EQUATION D'ONDE DES ETATS STATIONNAIRES EN
REPRESENTATION (k+p), SANS INTERACTION SPIN-ORBITE

L'équation d'onde des états stationnaires
(Cf. chapitre III)

2 = d
cigE + U(T)) ¥ = E-¥ (IV.1)

admet pour solutions des fonctions d'onde qui s'expriment

sous la forme de fonctions de Bloch :
T = @k(?) = uy (7) * exp(i k+7) (IV.2)

> . . -~ - . . - - -
ol uk(r) est périodique et posséde la périodicité du réseau
cristallin.
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La résolution de (IV.1) au veoisinage de k = 0 est
effectuée en utilisant une méthode de perturbatlon
(k-p) [1] [2] s'appliquant 3 la partie uk(r) de 1la
fonction d'onde ¥, ().

En effet, (IV.1) peut s'exprimer sous la forme

2 h h2 2
Br + U® ¢ 5 EBI u® = E - Sl w @)
(IV.3)
En k = 0 cette équation devient
2 -> > >
[gﬁ + U(r)] u (r) = E(0).u,(T) (IV.4)

uo(?) et E(o) désignant respectivement 1'amplitude de 1la
fonction d'onde et 1'énergie du systéme en k = O

On voit alors que le terme % (f-ﬁ) de (IV.3) peut &tre
considéré comme une perturbation vis d vis du terme

2 >
Hg = [gﬁ + U(r)] hamiltonien non perturbé en k = O.

Les parties uk(r) des fonctions d'onde (Vecteurs
propres de 1'hamiltonien H = [E— + U(r) + = (k p)]et
les énergies

h?2 k2

E' (k) = E(K) - -

(IV.5)
(valeurs propres de H) pourront donc s'exprimer en

fonction des états uo(?) et des énergies E(o) du systéme
non perturbé.

IV.1.2. AVEC INTERACTION SPIN-ORBITE

~Les particules possédent un moment magnétique
propre
> +_’eh->
o= S=7n°



3 désignant le moment cinétique de la particule et I
désignant 1l'opérateur de spin dont les composantes sont les
matrices de Pauli

o, = o, = | o, = (IV.6)

Ces particules entrent en interaction avec le champ magnétique

oA
B - é A 3

2

Cc

produit par leur mouvement autour du noyau, et 1l'énergie de
[

. - -~ >
cette interaction est égale a -u B

>
Ici, & est le champ électrique dérivant du potentiel périodique
> —

QB ys
LILLE
—

du réseau, tel que e & = - VU(?) ; vV est la vitesse des
particules.

L'hamiltonien d'interaction spin-orbite He o
représentant cette énergie, s'exprime alors sous la forme
[3]

h —

H giyeraves o (VU A D) (IV.7)
m C

Si 1'on tient compte de 1'interaction spin-orbite, les états
stationnaires du systéme considéré seront déterminés par
1'équation matricielle

[H + HS o] ¥ = E.-¥ : (IV.8)

.

ol H est 1'hamiltonien défini précédemment.

En remarquant que VU posséde la méme périodicité que U(?)
(périodique sur le réseau), l'équation (IV.8) restera inva-

riante dans une translation du réseau. Les fonctions d'onde
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¥ solutions de (IV.8) seront encore des fonctions de
Bloch mais elles ne correspondent pas en général 3 des
états de spin pur o et B : ce sont des combinaisons
linéaires de fonctions d'onde : en général

Ty (T) = up, (T) exp (ikr) = L PRI AN
(t désigne 1'état de spin).

Dans la représentation (K-E), 1'hamiltonien

d'interaction spin-orbite HS o S€ met sous la forme [3]

2
Hy = —2— [(GAT0) » Bl + —— [ AvD) - kI
. 4m? c? 4m? c?
(IV.9)

Cet hamiltonien est un opérateur agissant sur la partie
uk(?) de la fonction d'onde Tk(?).

Le premier terme est indépendant de K ; quant au second
qui dépend de f, il représente 1'énergie spin-orbite due
au moment du cristal. L'influence de ce dernier terme

= . h > > .
est trés faible par rapport au terme = (kep) et il pourra
donc €tre négligé [4].

Dans ces conditions (IV.8) se met sous la
forme

2 > -> e - > > >
B+ uE) + 4m2hc [G AT 31+ 2 &P u @
> 2 2 - > >
- E® -2 u @ = @y (1v.10)

2m

Ici encore, le terme % (K-E) apparait comme un hamilto-

~

nien de perturbation par rapport 3 1l'hamiltonien non
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perturbé

Ly + D

2m 4m c 2

[(3 A T0).p]

en k = 0, et les parties uk(?) de la fonction d'onde ainsi
que les énergies

h? k?

E(R) = E'(k) + _

-~ . -~ - ->
pourront encore €tre exprimées en fonction des valeurs uo(r)

et E(0) obtenues en k = 0 (systéme non perturbé).

IV.I.3. CALCUL DES ENERGIES Ei(i)

D'aprés les calculs d'Herman [5], les trois fonctions
d'onde obéissent aux opérations de symétrie du groupe cubique,
suivant la représentation I'js (notation de Bouckaert,
Smoluchowski et Wigner). En particulier, 1'inversion est
une opération de symétrie du groupe.

Nous choisirons une base de la représentation T},
en k = 0 en prenant les trois orbitales dégénérées qui se
conservent dans les symétries par rapport aux plans

+
€1 v Yz

+
€2 v ZX

+
€3 Vv Xy

La détermination des surfaces d'énergie en k # 0 se fera
en appliquant la méthode des perturbations, 1'hamiltonien
de perturbation étant la partie % (1-5) de 1'hamiltonien du

systéme.

Nous appliquerons tout d'abord la théorie de la

perturbation (?-E) en omettant 1'interaction spin-orbite.
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* Corrections du premier ordre au systéme non perturbé

En k = 0, ces corrections sur 1l'énergie sont
les valeurs propres de la matrice

<elB @prlel > <l @Pled > <t &P)lel >
<e§|% (kD) el > <e§l% (kD) | e > <e§|% (k+D) | €3 >
<s§l% (k-p) el > <€§]% kp)|er > <s§|% (f-ﬁ)|s§:ij

(IV.11)

+ .
Les termes <e;|% (f-ﬁ)lej > de cette matrice

sont nuls, par raison de parité. La dégénérescence

ne peut donc €tre levée au premier ordre.

* Corrections du second ordre

La matrice de perturbation du second ordre,
dont les valeurs propres sont les énergies E{, Ej, E}
en k # O comptées a partir du sommet de la bande de
valence est de la forme

+,h - h > > +
<e:l= (f-p)ln > <n‘ﬁ (k-p)lej >

|
<€f|ﬂ1sf > =3 (IV.12)
i j -

EIEO) - E(0)

1
Z signifie que la sommation est effectuée sur tous les
n

P . . + + +
€tats possibles sauf sur les états |ei1>, |e2> et |es>.
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D'aprés la relation de fermeture

+ + : + +.+ 2 + .
<ei|£]ej > v <e.|(kep) Iej >

Les fonctions de base étant définies comme

e1 = yz+9(r)
€3 = zx+9 (1)
ez = Xy*p (1)

oli p(r) est une fonction & symétrie sphérique, on montre
aisément que la matrice de perturbation du second ordre se
met sous la forme [6]

B 2 2 2
L kX + M(ky + kZ) N ky ky N kX kz
- 2 2 2
¥ N kx ky L ky + M(kx + kz) N ky kZ
2 2 2
N kX kz N ky kz L kz + M(kx + ky)
(IV.13)
ol
N <eT|pX|n> <n|px|eT>
n2 0 B0 - g0
n
v <7 |p.|n> <nl|p.ler>
2 1 1
R zs Y (1V.14)
m? n (0 - £
n
+ + + +
‘- h? s <e1|p,|m> <n}py|ez> +.<el|py{n>.<n[px|§z>
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Dans cette représentation, 1'hamiltonien d'inte-
. L
raction spin-orbite, indépendant de k, s'exprime comme [4]

-

o i o0 0 0 -1
i o o o0 o i
H, ,=-%2] ¢ ¢ ©° 1 =09 (IV.17)
0 0 1 0 -i 0
o o i i 0 o0
-1 i 0 0 0 0

A étant 1'énergie spin-orbite, caractérisant 1e'dép1acemént

de la bande 3 par rapport aux bandes 1 et 2 en k = 0.

Si 1'on rapporte H, 34 une base de Kramers, on obtient une
matrice diagonale H; o telle que

! = -1, .
HS.O u HS.O u

- i ~
ol U est 1la matrice de passage de la base |€i> g la base de
Kramers.

Pour obtenir l1'hamiltonien total de perturbation,
résultant de 1'addition de (IV.16) et (IV.17), il faut

évidemment appliquer la méme matrice de passage U a (IV.16).

On obtient alors l1'hamiltonien total Hkp sous la forme

Tep
H, = (1V.18)

%
kp ka
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ol ka et ka

sont définis par

sont des matrices 3 x 3 dont les éléments

[ Hi; + Ha2 -His + 1 Haj Hiz - 1 Has ]
2 V3 V6
-Hizs - 1 Hazs Hiy + Hz2 + 4Ha3 Hyi + Hzz - 2Hss
G = ‘
kp /3 6 3/7
Hiz + 1 Hos Hy; + Hay - 2Hgy  Hiy + Hae + Hias A
= V6 32 3 ]
(IV.19)
B -Hip + Hao + 21 Hy, =-Hii + Happ + 2i Hyp |
0
2V3 /6
Hiy - Ha2 - 21 Hyp His - i Ha;
Fk = 0
P 2/3 J7
Hipn - Ha2 - 21 Hy, -Hiz + 1 Has
0
» V6 V2 ]
(IV.20)

Les Hij €tant les €léments de la matrice ¥# de 1'équation

(IV.13).

Pour calculer les énergies, valeurs propres

de (IV.18), il est nécessaire de diagonaliser 1'hamil-
tonien total dans toute direction de K(e, ¢, k).

Une méthode brutale consisterait bien évidemment 3

diagonaliser la matrice 6 x 6 de 1'équation (IV.18) ;
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on remarque cependant que celle-ci poss&de des propriétés
de symétrie et que ka et ka sont des matrices hermitiques.
I1 est donc a priori possible de 51mp11f1er la résolution
de (IV.18) si on peut trouver une matrice de transformation
unitaire qui, agissant sur (IV.18) la mette sous la forme

simple

\
ka 0]
*
0 Gip

L'énergie étant essentiellement réelle, il sera alors aisé

de trouver les valeurs propres de la seule matrice 3 x 3
\
ka.

I1 s'agit-donc de trouver une matrice de transfor-

mation unitaire U de la forme
U = ‘ ' (IV.21)

ol S et R sont des matrices 3 x 3, telle cque 1'hamiltonien

total se mette sous la forme

; (;l
' = Tl L] = W

kp
0 ka

La diagonalisation de (IV.22) permet alors de déterminer
les énergies Ei (e, ¢, k) telles que

hZ k2

Z2m

= 1.y
X Hkp

E! (0, ¢, k) = E;(0, ¢, k) - X (IV.23)
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et Gip prend la forme

- 811 €12 gJaﬁq
G! = * (1v.28)
kp g12 g22 g23 IvV.

* %
813 g23 g33

Nous représentons figure IV.2 les diagrammes
Ei(kz) pour des directions particuliéres du vecteur d'onde
[100], [110] et [111] et pour une direction quelconque.
La figure IV.3 représente les diagrammes énergétiques des
trois bandes de valence en fonction de 1'angle ©, pour
K| = 5 x 10° m™! et ¢ = /4 (section des surfaces d'énergie
par le plan [110]).

Ces courbes ont €té tracées en supposant que A = 0.035 eV
et que L = - 6.69 h?/2m, M = - 4.56 h?*/2m, N = - 8.50 h?/2m
ces valeurs seront discutées par la suite.

L'ensemble de ces courbes met en évidence le caractére
fortement anisotrope des bandes de valence.
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Figure IV.2 : Diagrammes Ei(kz) pour quelques directions
de k.
a : k= [100] b : k= [110]
C kK = [111] d : X quelconque
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IV.2., MECANISMES DE TRANSITIONS INTERBANDES

IV.2.1. HISTORIQUE ET INTRODUCTION

La structure de bande du silicium, illustrée
figures III.1, IV.2 et IV.3 qui mettent en évidence
le caractére anisotrope des trois bandes de valence,
ne peut que favoriser des transitions de porteurs
entre les bandes de valence, lorsque le semiconduc-

teur est soumis 3 un champ électromagnétique.

Ces transitions peuvent &tre, soit directes
(verticales), soit indircctes (non verticales).
Remarquons qu'une transition directe dépend de la
probabilité de rencontre de deux particules : un porteur
(appartenant a l'une des bandes de valence) et un
photon (cédé par le champ E.M.). Par contre, une tran-
sition indirecte va nécessiter une interaction
simultanée de trois particules : un porteur, un photon
et un phonon. De ce fait, le processus de transitions
indirectes apparait comme moins probable que celui de
transitions directes [3]. Pour cette raison, nous ne
nous intéresserons dans ce qui suit qu'aux seules

transitions directes.

Si on calcule 1'énergie E = hev des photons
mis en jeu dans le domaine des fréquences v > 60 cm ',
il apparait qu'elle est du méme ordre de grandeur que
1'écart d'énergie |E; - E;| entre deux bandes de

J
valence 1 et j.

En effet, en nous reportant a la figure IV.Z, nous

voyons par exemple que

5 x 108 m™! et k suivant

|E; - E2l & 7.6 meV pour |K|

|E1 - E2| # 9.5 meV pour |X| 2 x 10° m™! et k suivant

[100]

[11017.
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Ces valeurs d'énergie sont atteintes respectivement pour
des fréquences de 61 cm™! et de 76 cm™!

Sous 1'effet de la radiation E.M., des transitions directes
de porteurs entre deux bandes i et j sont donc possibles.
Ces transitions de porteurs sont la cause de l'existence
d'une '"absorption interbandes'", laquelle peut é€galement
8tre traduite par un accroissement de conductivité

"conductivité interbandes'.

De telles transitions ont déja €té observées
partiellement dans le cas du Germanium : pour ce semicon-
ducteur, elles se situent dans le domaine de 1'infrarouge
proche [7]1 [8].

En ce qui concerne le Silicium, si ces transitions
ont été prévues théoriquement [9] [4], elles n'ont jamais
été mises parfaitement et totalement en évidence : seuls
quelques travaux tré&s parcellaires ont €té réalisés sur ce
matériau, dans le domaine de 1'infrarouge lointain, ol ces

transitions doivent se manifester.
Citons

- les mesures de coefficient de transmission entre 40 et
100 um réalisées par Walles [10] sur du p-Si dopé a
1'"Indium et dont la concentration en porteurs libres
est comparable 3 celles que nous avons utilisées.

Cet auteur constate des anomalies dans la transmission

mais ne les interpréte pas.

- les mesures d'absorption réalisées par Staflin [11] sur
du Silicium intrinséque et €galement sur du p-Si dopé
au Bore et 3 1'Indium. Ces mesures sont réalisées en
infrarouge proche (de 1 a 35 um). Staflin attribue
une bande d'absorption située a 31 ym (322 cm !) a
l'existence de transitions de porteurs entre les bandes

1 et 3. Il ne peut visualiser les transitions 1-2 et
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2-3 qui, affirme-t-il, sont situées dans le domaine
de 1'infrarouge lointain, lequel sort de son

domaine de mesures.

- les mesures de réflectivité en infrarouge proche
(2 3 20 pym) de Lambert [12]. Cet auteur €tudie
des monocristaux de p-Si trés fortement dopés
(concentration en porteurs libres supérieure a
10'%/cm®) ; les valeurs expérimentales sont en
accord avec les valeurs théoriques si les transi-
tions de porteurs entre bandes 1 et 3 sont prises
en compte. Lambert néglige 1'influence des tran-
sitions 2-3 : leur contribution a la conductivité
est faible compte tenu des caractéristiques des
matériaux qu'il étudie. Par ailleurs, les transi-
tions 1-2 ne peuvent €tre mises en évidence, leur
domaine d'existence €tant principalement situé

en infrarouge lointain.

- les mesures de masses effectives de Barta [13],
effectuées sur des matériaux tres dopés (concen-
tration en porteurs libres supérieure a 10'°/cm?)
de 0.8 um a 300 um. Cet auteur constate que 1'accord
entre ses valeurs expérimentales et théorigues est
correct 4 condition de tenir compte des transitions

1-3. Elle utilise pour cela le modéle de Lambert.

Nous remarquons que les €études expérimentales
réalisées antérieurement 1'ont €té sur un domaine de
fréquences trop restreint pour mettre en évidence toutes
les transitions interbandes possibles : 1-2, 1-3 et 2-3.
Par ailleurs, les transitions 1-2 existent dans un
domaine de fréquences ou les phénoménes de collisions
existent encore dans des proportions non négligeables.
Ces derniers phénoménes doivent donc €tre connus avec
précision de facon a permettre une détermination exacte
de la contribution des transitions interbandes a la

conductivité présentée par le semiconducteur.
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A titre d'exemple, la figure IV.4 représente le spectre
expérimental de conductivité a T = 293° K du monocristal
n® 5 ; ce spectre est comparé a deux spectres théoriques
de la conductivité de relaxation : en supposant que les
mécanismes de collisions décrits au chapitre III existent

(courbe 2) et en supposant T_ indépendant de 1'énergie

m
(modéle de Drude-Zener) (courbe 3).

Les premiers travaux relatifs aux mécanismes de
transitions de porteurs entre les bandes de valence d'un
semiconducteur de type diamant furent réalisés sur le

Germanium par Kaiser [7] puis interprétés par Kahn [9].

Kahn utilise une méthode de perturbation au second
ordre et suppose que 1'énergie spin-orbite A est treés grande
par rapport a 1'énergie des porteurs. Le modeéle d deux bandes
d'énergie -qu'il suppose paraboliques et sphériques- lui
permet de trouver un assez bon accord qualitatif entre les

valeurs expérimentales et théoriques de la conductivité.

Cependant, 1l'absorption résultant des transitions de porteurs
entre les bandes 1 et 2 est surestimée, particuliérement en
haute température. Kahn en attribue 1l'origine au non respect
des relations de dispersion E ~ k? qu'il utilise. Par ailleurs,
cet auteur suppose que la conductivité, due aux phénoménes

de collisions, obéit au modeéle de Drude-Zener (temps de
relaxation indépendant de 1'énergie) et commet de ce fait

une erreur importante, comme le montre la figure IV.4.

Par la suite, Kane [4] utilise la méme méthode
de perturbation au second ordre, mais sans faire de restriction
sur la valeur de 1'énergie spin-orbite A. I1 montre alors
que 1'énergie des porteurs ne varie pas de facgon parabolique
en fonction du vecteur d'onde kK et que les surfaces d'énergie
constante sont déformées. Cet auteur remarque en outre que
le fait d'omettre les corrections 3 1'énergie d'ordres supé-
rieurs 3 deux, conduit a déterminer une masse effective des

porteurs de la bande 3 trop faible. Cette erreur par défaut
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Figure IV.4 : Conductivité en fonction de la fréquence

du monocristal n® 5 3 293° K.

1
2

3

Courbe expérimentale

Conductivité de relaxation théorique,
incluant les collisions sur phonons
acoustiques, optiques et sur impuretés
ionisées.

Conductivité de relaxation en supposant
Ty indépendant de 1'énergie (modéle de
Drude-Zener).
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est d'autant plus importante que 1l'énergie spin-orbite
est élevée. Dans le cas du Germanium, ou A # 0.3 eV, 1la
différence est trés importante : elle avoisine 30 %.

Les énergies sont calculées pour quatre directions particu-
liéres du vecteur d'onde : [100], [1101, [111] et [v]l, oun
[vY] est une direction moyenne de k faisant un angle égal
avec les trois directions précédentes. Kane calcule ensuite
1'absorption due 3 des transitions de porteurs entre les
trois bandes de valence, en supposant ces bandes sphériques.
Ces absorptions sont calculées suivant les quatre directions
de X £1001, [1101, [111]1, Iyl, puis sont pondérées afin
d'obtenir 1'absorption résultante.

Si 1'accord entre théorie et expérience sur le p-Ge est
relativement bon, il reste cependant des écarts dus, d'une
part 4 la détermination trés approchée de la masse effective
de la bande 3, d'autre part & la méthode de pondération
utilisée qui est assez grossiére, et enfin a 1'hypothése

des bandes d'énergie sphériques. Ces désaccords apparaissent

surtout lorsque des photons d'énergie élevée sont mis en jeu.

Une méthode de calcul beaucoup plus complexe est
ensuite €laborée par Fawcett [14]. Elle donne un meilleur
accord avec les résultats expérimentaux relatifs au p-Ge de
Arthur et Baynham [15].

Fawcett calcule de facon exacte les énergies des porteurs
dans la bande de valence en tenant compte des interactions
entre la bande de valence et les deux bandes de conduction
les plus voisines ; la troisieéme bande de conduction apparait
dans ses calculs comme une perturbation. Les énergies des
porteurs de chacune des bandes de valence sont alors obtenues

en diagonalisant un hamiltonien 14 x 14,

I1 faut remarquer que les calculs de Fawcett,
beaucoup plus complexes que ceux de Kane, aboutissent a
des résultats similaires en ce qui concerne les énergies
des deux premiéres bandes de valence. Pour la troisiéme bande,
les masses effectives des porteurs calculées par chacune
des deux méthodes sont en désaccord important comme 1'avait
prévu Kane.
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Tous ces calculs sont relatifs au p-Ge. Or, dans le cas
du p-Si, 1'énergie spin-orbite est environ dix fois plus
faible que pour le p-Ge : A = 0.03 a 0.04 eV au lieu
de 0.29 eV. De ce fait, les corrections a 1'énergie
d'ordre supérieur 3 deux, seront trés faibles [4] et

on peut s'attendre 3 obtenir des résultats trés voisins

en utilisant 1'un ou l'autre des modéles précédents.

Pour notre part, notre but étant d'interpréter
quantitativement les variations de conductivité présentées
par le p-Si, nous avons choisi d'utiliser, comme base de
départ, la méthode de Kane en 1l'améliorant de fagon
4 tenir compte de la trés grande anisotropie des bandes
de valence

- les relations de dispersion Ei(K) sont calculées en

utilisant une méthode de perturbation ;

- les corrections 3 1'énergie sont limitées au second
ordre ;

- les énergies sont calculées en tout point ?(@, ¢, k)
de 1'espace des ﬁ, comme nous l'avons exposé au
paragraphe IV.1.

En effet, lorsque 1'on calcule les énergies
Ei(i) des porteurs dans chacune des trois bandes de
valence, on remarque que dans certaines directions
particuliéres de k telles que [100] et [111], les bandes
1 et 2 deviennent asymptotiquement paralléles (Cf.
figure IV.2 et IV.5). Ces deux bandes de valence sont
alors séparées par une énergie égale 3 2A/3. Lorsque
ces deux bandes deviennent paralléles, elles sont encore
trés peuplées.
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Figure IV.5.

~

Par conséquent, le diagramme a2 (V),correspondant 3 1'absorp-
tion résultant des transitions de porteurs entre les bandes

1 et 2, va passer par un maximum avant de tomber brutalement

a z€ro lorsque 1'énergie du photon hv sera égale 3 la diffé-
rence d'énergie constante 2A/3 séparant les bandes 1 et 2.

Si, comme le fait Kane, nous ne considérons que les absorptions
liées aux quatre directions de X (frool, 1101, [111] et [v1),
il est évident que le coefficicnt d'absorption a;, 1ié aux
transitions 1-2, obtenu aprés pondération [4], va également
présenfer un tel maximum. Or les porteurs sont en fait
distribués dans tout 1'espace des K et non pas localisés
suivant les seules directions précédemment évoquées.

Cette procédure de calcul ne peut donc rendre compte de la

réalité.

En conséquence, nous devons calculer des coefficients
d'absorption é€lémentaires dai, (0, ¥, k) pour chaque direction
de k ; ces coefficients d'absorption seront ensuite intégrés
sur tout 1l'espace des X et nous obtiendrons ainsi 012 .

Par ailleurs, des transitions de porteurs entre les bandes

1 et 3, 2 et 3 ont également lieu et donnent naissance 2

des absorptions €lémentaires dois (0, ¢, k) et daz; (0, v, k).
Le coefficient d'absorption total, dfi aux diverses transitions

interbandes possibles, 4 une fréquence donnée, va dépendre
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de da12 ’ dd13 et dO(,23 .

- Dans une premiére partie, nous exprimerons
1'équation d'onde du systéme de particules en présence
d'un champ électromagnétique. Nous en déduirons les
expressions des é€léments de la matrice optique que nous
exprimerons dans la base quil diagonalise 1'hamiltonien
du systéme a 1'état stationnaire, pour toute valeur de
K (e, ¢, k).

- Nous exprimerons ensuite dans cette base, les
probabilités de transitions directes entre deux bandes
de valence pour chaque valeur de K(@, ¢, k). Ces
probabilités de transitions sont proportionnelles au
carré de 1'élément de matrice optique. Nous en déduirons
les absorptions élémentaires daij(e, ¢, k), qui seront
ensuite sommées de facon & obtenir 1'absorption inter-

bandes résultante, en fonction de la fréquence.

- Dans la troisiéme partie, nous ajouterons cette
absorption interbande a celle qui résulte des collisions
(Cf. chapitre III) et nous comparerons les valeurs
obtenues aux spectres expérimentaux, en fonction de

la fréquence et de la température.
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Iv.2.2. EQUATION D'ONDE DU SYSTEME EN PRESENCE D'UN
CHAMP ELECTROMAGNETIQUE

Le champ E.M., dont l'amplitude est supposée
faible, est caractérisé par son potentiel vecteur K(?, t)
il est considéré comme é€tant une perturbation vis a vis du

systéme de particules et il dépend explicitement du temps t.

Remarquons que 1'équation d'onde du systéme non perturbé
par le champ extérieur

(H + Hs ) ¥ = E-¥ (Cf. équation (IV.8))

o)

dont les solutions sont les fonctions d'onde
V= ¥ . (T) = u, (F) exp(ikr)  (Cf. équation (IV.2))

peut s'écrire sous la forme de 1'équation de Schrédinger
dépendant du temps
oW

ih 3% (H + Hs.o) v (IV.29)

les solutions étant alors de la forme

E.-t
Y. (r, t) = ¥ (7)) exp(- i —— (IV.30)

L'indice 1 désigne la iéme bande de valence, dont 1'é€nergie
Ei liée 3 1'état Wki(?) dépend de %.

Chacune des équations (IV.8) et (IV.29) décrit parfaitement
le comportement du systéme en absence de perturbation extérieure,
donc permet de déterminer ses états stationnaires, les

hamiltoniens H et HS o e dépendant pas explicitement du temps.
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En présence de la perturbation extérieure, représentée
par un hamiltonien H; dépendant explicitement du temps,
1'équation d'onde devient

ih ¥ - g . Hy o + Hi) ¥ (IV.31)

ot

et nous chercherons sa solution W(?, t) en fonction
des fonctions d'onde du systéme non perturbé sous

forme d'une somme

¥(E, 1) = 2 oa () w9 E, v (IV.32)
K

oll @£O)(?’ t) sont les fonctions d'onde du systéme
non perturbé& par le champ extérieur et sont définies
comme (IV.30).

IV.2.2.2. Hamiltonien de perturbation

L'hamiltonien classique d'une particule dans
un champ E.M. dont le potentiel vecteur est K(?, t)
s'exprime sous la forme bien connue [3] [16]

K= o (p - eA)? + U(F) + H_ (IV.33)

o

N ->
ou U(r) et Hs.o

graphe IV.1 et ne dépendent pas explicitement du temps.

ont la signification définie au para-

En développant (IV.33), en remarquant qu'il est toujours
possible de faire une transformation de jauge telle

que V.A = 0 (jauge de Coulomb), et en tenant compte

de lihypothése d'une perturbation faible (c'est-d-dire
amplitude de 1'onde E.M. donc du potentiel vecteur lKl
négligeable), l'hamiltonien ¥ s'écrit

2

_ > _ e
i’ = om T u(r) + Hs.o

.

“P (IV.34)

=]
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et nous remarquons que les trois premiers termes de (IV.34)

-~

correspondent 3 l'hamiltonien H + HS o du systéme non perturbé
par le champ E.M. extérieur.
L'hamiltonien de perturbation est alors défini comme

H, - - £ AP (1V.35)

m

ou, ce qui est équivalent

Hy, = liﬁ ¥ (IV.36)

H, dépend explicitement du temps par 1'intermédiaire du
potentiel vecteur K(?, t).

IV.2.2.3. Eléments Hjj de la matrice optique

-~

L'élément de matrice Hij 1ié a 1'hamiltonien de
perturbation H; et relatif 3 des transitions de porteurs entre

deux bandes i et j s'exprime sous la forme

_ *¥ e, ¥y, 93
Hij = f Wi(r) H, Qa(r) d°r (IV.39)

L'indicage en k des fonctions d'onde Qk (r) et @‘ (1) définies
par (IV.30) est maintenant omis puisque nous con51derons des
transitions verticales 3 Kk constant. Cet élément de matrice
peut également €tre écrit en fonction des seules parties
perlodlques u . (r) et u; (r) des fonctions d'onde W (r) et
v (T)

ieh *

- . 3‘>
ij T o fcell ul(r) R V u (r) d (IV.40)

ou sous des formes équivalentes

1eh e L2
Hij = 5 <u |K v ]u > = - = <uilA°p|uj> (IV.41)
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Nous remarquons que par ailleurs, 1'hamiltonien H; est

indépendant de X ; i1 restera donc invariant lors du
> >

passage a la représentation (kep). Il en sera donc

de méme pour 1'élément de matrice Hij'

. DU > .
La partie périodique uki(r) de la fonction

" . > s .
d'onde, en représentation (k-g), corrigée au premier

ordre, s'écrit

<u__|Xp| >
> _ > h ! Uno! XP 144
Ui (1) =ug (r) + 5 2

= lu_ > (IV.42)
n Ei(O) _ E1&0)

no

- uoi(¥) est la valeur de la partie périodique de 1la
fonction d'onde en k = 0 ;

-
ro<u [Kplug >

uno> est la correction au

]
=3l=3

n (0) (0)
E; 0 - Ep

premier ordre de la partie Uy de la fonction d'onde.
1

Le signe X signifie que la somme est étendue a
n

toutes les valeurs de n,sauf n = 1.

Compte tenu de (IV.42), nous pouvons écrire

—+—+|
<uno\kp us o>

u;> = jug >+ % z lu, o>
n E§O) B E1(10)
(IV.43)
>
<u__|kp|u; >
lus> = u > + 3 = L
! T T () I () B
E.; = E
] n
et
1 1K+| |—>—+l |—>—>| |+—>|
<u. plu. > <u Aplu. > + <u. |Ap|u_ > <u kplu. >
<u;|&plug> = R S 10 = no” ~ no jo

I (0) (0)
Ei = En

(IV.44)
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Nous voyons que (IV.44) est de la méme forme

que la correction (i-E) au second ordre 2 1'énergie
(Cf. équation (IV.12)).

Les éléments Hij de la matrice de perturbation
pourront donc &tre obtenus aisément en utilisant la partie
(E-E) de 1'hamiltonien Hkp (IV.18) ol nous substituerons

+ >~
aux termes kX ky les termes kX Ay AX ky, ol nous ferons
A = 0, et ol nous multiplierons le résultat obtenu par le

me _ €
facteur constant o 5

Cette matrice doit, de la méme facon qu'au para-
graphe IV.1, &tre exprimée dans une base de Kramers.

L'hamiltonien de perturbation HAp prend alors la forme

Gap Tap
H =
Ap * *
“Tap Gap

ou GAp et pr sont des matrices 3 x 3 dont les &léments
sont définis par les relations (IV.19) et (IV.20) et ou
les coefficients Hij sont les éléments de (IV.13) auxquels
nous faisons subir les transformation indiquées précédem-

ment

k., k, —— k_A_ + A_ Kk
Xy D 4

I1 s'agit maintenant d'exprimer cette matrice
dans la base qui diagonalise 1'hamiltonien H'kp (Cf. équation

(IV.22)) relatif aux états stationnaires.

La matrice unitaire de transformation U définie
par les équations (IV.21), (IV.24), (IV.25) et (IV.26) doit
donc agir sur HAp (IV.45).
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Nous obtenons alors

' - -1. .
Hip = UT0eHy U (IV.46)

qui doit &tre exprimée dans la base qui diagonalise

H, (IV.46) prend alors la forme

kp
= -1 L] ! L]
F o= XT1oHj X (IV.47)

1 S S
ol X = - . } (IV.48)

vZ |-S S

_

est la matrice qui diagonalise Hip et ot X ' = Xt

S est une matrice 3 x 3 dont les éléments sont définis

comme suit

—
Sy: = ik _ My
J 2 2 2 y1/2
(n1j tmps nSj) VD

n,.
S.. = _Z..J_
n. .
S . = __3_1 3
a3 /D (IV.49)
avec : n1j = g12°823 - 813 (822 - Ej)

”
23 = g13°g12 - g23 (811 - Ej)

*
== - ! s ! e «
n3j (g1 Ej)(gzz Ej) gi2* 812
2 12
gr =g, - 2K
j ] Z2m
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Les é€léments Fij de la matrice optique, exprimés
dans la base qui diagonalise Hip’ s'expriment alors sous

la forme

F.. = (S%+G!_+S)

[ % L[]
{ t*GAp (S, T S). . (IV.50)

ij t "Ap ij

IV.2.3. PROBABILITE DE TRANSITIONS DIRECTES ENTRE
DEUX BANDES DE VALENCE i ET j

La probabilité par unité de temps de transitions
directes de porteurs d'une bande i & une bande j, que nous
noterons Wi s'exprime en fonction de 1'élément Hi' de 1la

J
matrice optique

2 . - -
Wi T R |Hij| 8 (Ej - Ej - hw) (IV.51)

Remarquons que les probabilités de transitions dans le sens
i > j et dans le sens j - 1 sont égales, la matrice optique
€tant hermitique.

Cette probabilité de transitions doit &tre exprimée
dans la base qui diagonalise Hﬁp' Dans cette base, les
éléments de la matrice optique sont les é€léments F.. définis
par 1'équation (IV.50). Ces éléments de matrice dé€pendent
non seulement de i(o, ¢, k) mais aussi du potentiel vecteur

KT, ©).

Les propriétés de symétrie d'un cristal cubique
nous permettent néanmoins de définir une probabilité de
transitions moyenne entre les bandes i et j, en calculant
les €léments de matrice Fij dans le cas ol A est orienté

suivant les trois directions [100], [010] et [001].
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Nous définissons alors une quantité moyenne
W.. telle que
1)

2 2
C_ TFasTa = tioon * MFagla = roror * MFi5la = roon;
1 3 A%k? m?

(IV.52)

|2
- . « . . - - J
calculés suivant les trois directions précédentes de

Cette quantité est 1liée aux éléments de matrice IHi
R par

1Hij|2 = (§)?A? K° Wy (IV.53)

Les valeurs de Wij ont été calculées pour

. >
toutes les valeurs possibles du vecteur d'onde k.

La figure IV.6 montre, a titre d'exemple, les
variations de Wij dans un plan [110] (¢ = 1I/4) en

fonction de 1'angle © pour trois valeurs de %I

Les valeurs des paramétres de bande L, M, N
(définis au paragraphe IV.1, équations (IV.14) et (IV.15))
étant connus 3 quelques % prés, les calculs de Wi. ont
été effectués pour les jeux de données 1 et 2 (Tableau IV.1)

correspondant aux valeurs extrémes de L, M, N.

L M N
1 - 6.69 - 4.56 - 8.50
2 - 6.37 - 4.72 - 9.00

2
Les constantes L, M, N sont exprimées en unités

Zm
Elles sont déduites des valeurs des constantes A, B, C
déterminées par ré€sonance cyclotron : [17]

|A] =+ 4.27 |B| = 0.63 % 0.08 |C| = 4.93 + 0.18

TABLEAU 1V.1
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Figure IV.6

: Variations de Wij dans un plan [110](¢ = TI/4)

en fonction de 0, pour |k| = 10% m™! ( ),
5 x 10° m™! (———) et 10 x 10® m™ (...... ),
en supposant A = 0.035 eV et L = - 6.69,

M= - 4,56, N =~ 8,50 (unité h*/2m) (partie
droite) ; L = - 6.37, M = - 4,72, N = - 9.00

(unités h?/2m) (partie gauche). [20].




P -

S 0 k(10°m'1> S 10

Was / 1{"/
.,-& 2'“> A =0.035eV
30‘ A \\
"Nl (L —-6.60% /2m
LN rems=sald ) m=—4.560/2m
\\_Eoo} N =-8.50K°/2m
10 \ .
20 (L =—6.37K°/2m
e | M=—a. 72K 2m
N =-9.00/° 2
10
]
{ | -
5 10 kGo®m'
\A
{Eé%} Figure IV.7 : Probabilités de transitions W.. en fonction
SN

de |k|, dans un plan [110] pour k = [1001,
[111] et [110].
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De plus, nous avons supposé A = 0.035 eV [18]
[191 [20].

La figure IV.7 représente les variations de Wij
en fonction de |k|, dans un plan [110] pour k = [100],
[111]1 et [110]. Ces deux figures montrent ague les probabilités
de Eransition Wij dépendent trés fortement de la direction
de k.

IV.2.4. ABSORPTION ET CONDUCTIVITE INTERBANDE

Le coefficient d'absorption interbandes daij
résultant des transitions possibles de porteurs entre les
bandes i et j, pour un vecteur d'onde k (6, ¢, k), est défini

par

nombre de quanta d'énergie absorbés par unité

de temps et par unité de volume
do.: = (IV.54)

densité de flux de quanta

Le nombre de quanta d'énergie absorbés par unité
de temps et par unité de volume lors des transitions de
porteurs entre les bandes d'énergie i et j est égal a

1

T W5 est la probabilité de transition par unité de temps

- p(Ei - Ej) est la densité d'états occupés par unité

d'énergie dans 1'intervalle d'énergie [E; - Ej[

-V est le yvolume.
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Par ailleurs, la densité de flux de quanta
n'est autre que le flux d'énergie relatif au champ
€lectromagnétique, divisé par 1'énergie d'un photon
et par le volume.

Le flux d'énergie est égal 2 la moyenne
temporelle P du vecteur de Poynting P - & A ﬁ ou
€ et H dérivent du potentiel vecteur K(?, t)

caractérisant la radiation

g = - %% (jauge de Coulomb)
> _ 1 3K
H= .28

My or

Le coefficient d'absorption interbandes daij

se met alors sous la forme

w::*p(E. - E.)*hv
do.. = —= L J (IV.55)
1) "Pj

que nous allons maintenant expliciter.

IV.2.4.1. Expression du flux d'énergie P

La radiation €lectromagnétique de pulsation

w étant caractérisée par le potentiel vecteur
KT, t) =3 A, cos (q°T - wt) (IV.56)

oll a est unitaire et ou |q| = 2N/, le flux d'énergie

P est égal a

P = (IV.57)

et la densité de flux de quanta est

2l
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Dans cette expression, n représente 1'indice du
semiconducteur a la fréquence v considérée, et c représente

la vitesse de la lumiére,

IV.2.4.2. Densité d'états p(Ej - Es)

La densité p(E) est égale au nombre d'états permis,
renfermés dans un volume unité, pour un intervalle d'énergie
unité.

Désignons par P; la concentration en porteurs libres de 1la
bande i (i variant de 1 3 3).
p; est reliée a la fonction de distribution des porteurs
- >
f(r, k, t) par

1 > :
p; = — /[\H f(r, k, t).d°k (1V.58)

l'intégration étant €tendue 3 VT volume de la premiére zone

de Brillouin.

Le semiconducteur n'étant pas dégénéré, il obéit
a la statistique de Boltzmann : la fonction de distribution

est de la forme

E. - E E' - E
£(r, k, t) = exp ( ) = exp ( )
kBT kBT
(IV.59)
E - E
= exp (T cexp (- -F) = £(E, T)
kBT kBT
ou E = E_ - E' dépend de T et k ; 1'origine des énergies

v
est prise au sommet de la bande de valence.



Pour chaque bande i, nous pouvons calculer

B, - Eg B,
_) * exp (- ---*—~—') . d3k (IV.60)

Vo kT kpT

En coordonnées sphériques k (6, v, k),
1'é1lément de volume d®k est &égal a d°k = k? sin0-do-d¢-dk.

Nous obtenons alors

EV - EF
xp g B,
p; = exp(- —=) » k®sin 0-+d0-dp-dk
4% v kpT

=4

(IV.61)

Par ailleurs, nous connaissons la valeur de
la concentration en porteurs libres p du semiconducteur ;
c'est la somme des concentrations en porteurs libres

de chacune des bandes de valence

P = pP1 * P2 * ps (IV.62)

(IV.61) et (IV.62) permettent alors d'exprimer

4T%.p

3 E.
B z J exp(- —13).k2?s5in0 do d¢ dk
=1 VT? kBT

(IV.63)

relation quil permet d'exprimer la densité d'états
p(Ei - Ej)

E,-Ep E; E.
P(E; - Ej) = o(Ey) - p(Ey) = exp(——=)lexp(- —)-exp(- -]
kpT kpT kgT
dv O
— (IV.64)













































































































