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INTRODUCTION

Les récents progrés accomplis dans les technologies de réalisation
de dispositifs de faibles dimensions laissent penser que de nouvelles géné-
rations de composants submicroniques feront bientdt leur apparition. En effet,
une miniaturisation plus.poussée. des éléments permettra non seulement la réali-
sation de circuits intégrés & trés haute densité de faible consommation par
élément mais aussi il doit &tre possible en utilisant des zones actives de
dimensions de plus en plus faibles de diminuer les temps de transit et de
communication et d'augmenter les fréquences de coupure.

On sera ainsi amené & utiliser intensivement dans le domaine des
circuits intégrés et des composants microondes des éléments comme des tran-
sistors & effet de champ et des transistors MOS fonctionnant & partir de cou-
ches épitaxiées ou de couches d'inversion de dimensions de plus en plus sub-

microniques.

Or, les phénoménes de transport électroniques observés dans ce type
de composant peuvent se présenter de fagon trés différente de ceux qui se ma-
nifestent dans le matériau en volume. Dans un dispositif submicronique 1'am-
plitude du champ électrique agissant sur les porteurs est fortement confinée
dans l'espace et dans le temps. Les longueurs et les durées de transit dans
la zone active du composant deviennent du méme ordre de grandeur que le li-
bre parcours moyen et le temps de libre parcours. Il en résulte que le régime
stationnaire des électrons G4 & 1'établissement d'un équilibre entre la per-
turbation sur les porteurs diie au réseau cristallin et celle dfe auchamp élec-
trique n'a pas le temps d'étre atteint comme c'est habituellement le cas dans
un semiconducteur en volume. Les effets observés permettent d'obtenir des vi-
tesses de dérive des porteurs considérablement plus élevées que celles cbte-
nues en régime stationnaire, et ces phénoménes sont d'autant plus importants
que les champs électriques sont élevés. Ils peuvent méme se traduire par des
couplages entre composants voisins dans des circuits intégrés & trés haute
densité. Il en ressort qu'une remise en cause des théories classiques de trans-

port et de modélisation de composants doit étre effectuée.



Il est donc essentiel de se doter d'outils de travail adaptés & la
résolution de ces problémes particuliérement importants. L'utilisation de la
méthode de Monte Carlo s'est fait une place de choix depuis une quinzaine
d'années dans l'étude des phénoménes de transport dans les semiconducteurs.
Elle permet 1'étude de la dynamique électronique dans les matériaux semicon-
ducteurs au niveau microscopique. Elle détermine non seulement les valeurs
moyennes mais aussi les valeurs des fluctuations et en particulier elle prend
facilement en compte les comportements non stationnaires, c¢'est-a-dire ceux
qui apparaissent quand lés gradiénts spatiaux ou temporels de champ électrique

sont particuliérement importants.

Dés lors, on peut envisager de simuler par ce moyen des composants
complets, dans lesquels on peut tenir compte des phénoménes, stationnaires ou
non, de réaction de charge d'espace et de fluctuations donnant lieu au bruit

de fond.

De fagon plus précise, il apparait que l'application de la méthode
de Monte Carlo permet de se fixer un triple objectif. Premiérement, en facili-
tant 1'étude des phénoménes de mobilité ou de diffusion en volume dans les
matériaux, on peut déterminer un certain nombre de paramétres physiques de
transport - constantes de couplage électron-phonon en particulier - par la
comparaison des résultats obtenus théoriquement avec les données expérimen-
tales. Ce faisant, on peut apporter des éléments utiles et nouveaux sur les
mécanismes physiques qui déterminent la dynamique électronique dans un semi-
conducteur. Deﬁxiémement en permettant une &étude fine et précise des varia-
tions de la vitesse de dérive et du coefficient de diffusion en régimes sta-
tionnaires ou non, ces méthodes peuvent fournir les données de base nécessaires
4 la résolution numérique des composants & partir des équations de 1'électro-
cinétique. Troisiémement, les techniques de Monte Carlo permettent dans une
assez large mesure la simulation directe de certains de ces composants et s'a-
vére en définitive une méthode d'approche plus précise,plus fiable et méme

parfois plus simple que les techniques numériques classiques.

Nous nous sommes efforcés au cours de ce travail de montrer et
d'illustrer les possibilités que peut présenter la méthode de Monte Carlo
dans 1l'étude de ces trois types de problémes. Le semiconducteur qui a €té

retenu pour ce travail est le silicium de type N compte tenu, d'une part,



qu'il reste le matériau le plus utilisé de nos jours en électronique et que
d'autre part, il est sans doute aussi le matériau le mieux connu et que des
comparaisons avec des résultats expérimentaux sont donc possibles. Néanmoins,
il est évident que les méthodologies mises au point dans ce travail peuvent

8tre appliquées sans grande modification aux autres matériaux semiconducteurs.

En pratique, nous avons divisé notre travail en quatre grandes

parties.

Dans un premier chapitre, nous étudions de maniére aussi physique
que possible les méthodes de Monte Carlo. Aprés avoir étudié de fagon générale
les phénoménes d'intéraction entre 1l'électron et le réseau cristallin nous
exposons en détail la méthode de Monte Carlo utilisée actuellement basée sur
le procédé de collision fictive et proposons une méthode quelque peu diffé-
rente sans doute mieux adaptée & l'étude des composants. Nous faisons ensuite
une comparaison critique des deux méthodes. Puis nous décrivons les modéles
‘physiques utilisés pour le silicium de typeN , en particulier celui concernant

les collisions intervallées.

Dans un second chapitre nous présentons l'ensemble des résultats
acquis par notre méthode de Monte Carlo dans le silicium homogéne et en volume
tout d'abord en régime stationnaire. Nous étudions aussi bien les paramétres
du premier ordre (vitesse de dérive, énergie moyenne ...) que ceux du second
ordre (tels que les coefficients de diffusion). Les résultats obtenus sur les
zoefficients de diffusion sont vérifiés expérimentalement grace & des mesures
de température de bruit présentée par les porteurs chauds dans le silicium N.

Nous considérons ensuite les effets liés & l'application d'un champ
électrique variant trés rapidement en fonction du temps soit sous la forme d'un
créneau temporel soit sous celle d'un signal périodique. Nous étudions en par-
ticulier les phénoménes non stationnaires qui alors font leur apparition dans
le matériau. Nous montrons l'existence des phénoménes de survitesse, de rela-
xation d'énergie et du moment des porteurs et leurs conséquences sur la dépen-
dance fréquentielle de la mobilité complexe du matériau. Nous présentons éga-
lement quelques résultats expérimentaux concernant la.mesure de la conducti-
vité hyperfréquence du silidum en gamme millimétrigue et les confrontons aux

résultats théoriques fournis par la méthode de Monte Carlo. Dans la derniére




partie de ce second chapitre nous essayons de justifier physiquement la
validité des équations macroscopiques de relaxation qui permettent de retrou-
ver avec une bonne précision grice i un modéle tré&s simple les phénoménes de
survitesse et l'évolution de la mobilité complexe du matériau avec la fré-

quence.

Le troisiéme chapitre concerne la simulation unidimensionnelle et
unipolaire de composants du type N+ N N+,prenant en compte les phénoménes dy-
namiqueade charge d'espace. L'objectif est d'essayer de montrer que la meéthode
de Monte Carlo répond bien aux exigences particuliéres du calcul de composants
de petites dimensions que ce soit au niveau de la détermination des caracté-
ristiques statiques ou au niveau de la détermination des pfopriétés de bruit.

Dans ce but, au préalable, nous montrons comment la méthode de
Monte Carlo tient compte automatiquement du phénoméne de diffusion quand exis-
tent des variations spatiales de champ électrique. Nous décrivons ensuite une
premiére méthode de simulation de composant basée sur la simulation d'un seul
porteur. Cette méthode pefmet de caractériser les propriétés statiques du com-
posant. Comparant ces résultats avec ceux donnés pour les égquations de 1'élec-
trocinétique classique, nous mettons en évidence les conditions requises pour
que les phénoménes non stationnaires apparaissent dans des composants du type
N+N N+. Nous exposons ensuite une autre méthode basée sur la simulation d'un
grand nombre de porteurs en vue de l'étude du bruit de diffusion thermique.
Nous consacrons une attention toute particuliére & 1l'étude du bruit thermique
a i'équilibre afin de valider la méthode présentée ici. Nous montrons ensuite
quelques résultats concernant le bruit de diffusion de porteurs chauds dans

+ +
les composants N N N .

Dans le quatriéme et dernier chapitre nous tentons de dresser un
panorama des possibilité&s non encore pleinement exploitées de la méthode de
Monte Carlo. Nous montrons en particulier qu'elle peut constituer une méthode
trés pratique pour 1'étude de la dynamigque électronique au voisinage d'une
surface. Nous faisons également une étude prospective des autres problémes qui

pourraient étre abordés par la méthode de Monte Carlo telle la prise en compte



des intéractions électron-électron qui sont loin d'é@tre négligeables chaque
fois que la concentration en porteurs est élevée dans les composants utilisés.
Nous évogquons enfin d'autres applications qui pourraient &tre développées au
moyen de ces méthodes, telles 1'étude des phénoménes d'ionisation par choc,
la simulation de composants bipolaires ou les hétérojonctions.

L'élaboration des techniques et méthodes décrites dans ce travail
est basée sur un certain nombre de travaux effectués antérieurement par 4'au-

tres auteurs et il parait utile de citer les apports les plus importants :

% ceux de Kurosawa [1] de Fawcett [2] de Price [3] et de Rees [4]

en ce qui concerne le développement des méthodes de Monte Carlo depuis 1966

* les travaux effectués sur le silicium de type N dans le groupe

de Modéne, aussi bien sur le plan expérimental [5] que théorique [6]

* les travaux effectués par Nougier [7] en ce qui concerne le
développement des mesures de bruit radiométriques et leur utilisation & la

détermination des coefficients de diffusion de porteurs chauds.

Partant de ces bases, nous nous sommes efforcés au cours du travail
effectué ici d'apporter une contribution originale dont les points les plus

saillants concernent sans doute :

- la mise au point d'une méthode de Monte Carlo particuliérement

adaptée a la simulation de composants

- 1'étude détaillée du comportement fréquentiel et temporel du
coefficient de diffusion des électrons dans le silicium, en étudiant en parti-
culier les différences obtenues suivant la direction d'application du champ

dectrique

- 1'étude des possibilités d'utilisation des égquations de rela-
xation de l'énergie et du moment pour décrire les phénoménes non stationnaires

dans les semiconducteurs

- la mise au point d'une méthode de simulation de composants basée
sur le calcul de 1l'évolution d'un seul porteur et l'utilisation du procédé pour
1'étude des conditions dans lesquelles apparaissent les comportements non sta-

. . + +
tionnaires dans les composants N N N

- la mise en oceuvre d'une méthode multiparticulaire appliquée au
calcul des caractéristiques de bruit de diffusion de porteurs chauds dans les

+ +
composants N N N

- enfin la mise au point d'un procédé de calcul original des carac-
téristiques de transport de porteurs chauds en régime d'inversion au voisinage

d'une surface.
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CHAPITRE 1

ELABORATION DES METHODES DE MONTE CARLO.

Rappels sur les parametres du silicium-N.






INTRODUCTION

Ce chapitre se compose de trois grandes parties. Dans la premiére, nous
dressons un rapide historique des études effectuées sur les phénoménes de
porteurs chauds dans les semiconducteurs et nous résumons succintement les
méthodes d'investigation utilisées dans la théorie des phénoménes hors d'équi-

libre.

Dans la seconde partie, nous exposons le principe des méthodes de Monte Carlo
appliquée 3 1'étude de la dynamique électronique microscopique dans les semicon-
ducteurs. Nous décrivons ensuite les éléments de base nécessaires d la simula-
tion : ce sont, d'une part, la probabilité qui permet de déterminer la durée
d'un libre parcours effectué par le porteur entre deux collisions sous la seule
influence des forces extérieures appliquées, d'autre part, la description du
comportement du porteur durant les gollisions. Nous consacrons un paragraphe
au probléme de l'évaluation des fonctions de distribution en régime statique
ou en régime transitoire que l'on peut obtenir & partir de 1'histoire des por-

teurs engendrée par la simulation de Monte Carlo. Nous exposons ensuite les

méthodes de simulation proprement dites

- celle utilisant le procé&dé des collisions fictives
- celle qui a été développé dans notre laboratoire, procédant

par discrétisation réguliére du temps.

Nous terminons cette seconde partie par une comparaison critique de ces

deux méthodes surtout en ce qul concerne le temps de calcul.

Dans la troisiéme et derniére partie de ce chapitre, nous faisons quelques
rappels concernant les paramétres physiques relatifs au silicium de type N, |
en particulier en ce qui concerne les phénoménes de collision électron-phonon
qui selon les auteurs impliquent des phonons d'énergie différentes assocides i
des constantes de couplage parfols trés diverses. Nous décrivons le modéle

que nous avons choisi en justifiant notre choix.






I. GENERALITES ET RAPPELS HISTORIQUES SUR L'ETUDE THEORIQUE
DES PORTEURS CHAUDS DANS LES MATERIAUX SEHICONDUCTEURS

Le comportement d'un gaz électronique dans un matériau semiconducteur
soumis d une force qE, est régi par 1l'équation de transport de Boltzmann
Si l'on considére dans le matériau un ensemble de porteurs indépendants
représentés par leurs positions g(t) et leurs vecteurs d'onde ﬁ(t), le
couple ﬁ; ? définit un état dans l'espace des phases. Si on note par
f(f,;,t) la densité de probabilité qu'a 1'instant tleporteur est dans l'état
>

> > s s . N
k, r, la valeur moyenne de toute grandeur ¢(k) caractéristique du systeme

vaudra :

o(3,0) = <p(R)> = —— f oK) £(k,r,t) d’k (1,1)

41 .
domaine de k

ol =1 est la densité d'état dans 1'espace des phases.
yI3
Résoudre 1l'équation de Boltzmann consiste @ trouver l'allure et 1'évolu-
tion de cette densité, ce qui permet alors de calculer toutes les grandeurs
moyennes caractéristiques des phénoménes étudiés: Diffusion, mobilité, ...

Sous une forme trés générale, l'équation deBoltzmann s'écrit :

grad > f = (af)

‘ p £ G (1,2)

By

et >
5t TV grad > £+ q collisions

~ - e - . -+ —+ -+ -
ou la fonction f peut dépendre explicitement de k, r et t. v est la vitesse

-
d'un porteur que l'on peut calculer si 1l'on connait la structure de bande e(k)

-11-
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)
AN

(1,3)

:k“—\
Q

f peut dépendre de ;‘quand le champ électrique E dans le semiconducteur est
non uniforme spatialement ; elle peut aussi dépendre explicitement du temps
quand on observe des phénoménes non stationnaires dus a la présence de champs
dépendant du temps. '

Dans le cas d'un systéme homogéne sur lequel aucune force n'est appliquée (E=o0)
la vitesse moyenne des porteurs est nulle et ceux-ci ne sont soumis qu'a l'agi-
tation thermique correspondant a la température du réseau T;. La fonction de

distribution est alors celle de Fermi-Dirac

N 1
fo(k) =
e(fz) - €
F
exp | —————— | + 1
kg Ty,

Pour un matériau non dégénéré et d une température qui n'est pas trop basse,

. . —? -
on a une bonne approximation de fo(k) en écrivant

>
f (E) z fo(E) = A exp { _ ek } (1,4)

Quand on soumet les porteurs d un champ électrique la fonction de distribution
est modifiée, la vitesse moyenne des porteurs n'est plus nulle et un courant
apparait. Les porteurs absorbent de 1'énergie provenant du champ électrique

au taux

3¢ -
(SEJ v

champ ~ ¢ (1,5)
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L*équilibre thermodynamique est atteint quand le taux de perte d'énergie

due aux collisions (93c/9t) et le taux de gain d'énergie dd au

collisions?
champ électrique sont égaux. La population électronique peut alors avoir une
énergie moyenne plus grande que celle du réseau. Il s'ensuit que la nouvelle

distribution obtenue dans ce cas pourra &tre différente de la Maxwellienne (1,4).

Le second membre de 1l'équation de Boltzmann qui s'écrit (3f/3t) ..
: collisions

représente la variation temporelle de la distribution compte tenu des interac-

tions des porteurs avec le milieu ambiant.

- + + ” . P - . P . e
Si S(k,k') représente la densité de probabilité par unité de temps qu'un porteur
+ P + ~ -~
dans 1'état k subisse un choc l'amenant dans un autre état k' 3 d’k' prés, le

terme de collision pourra s'éecrire [2]

_ 34 > o > _-r" _ > > —>' N >
(Bf/at)collision = - J d k" [S(k,k")f(k)(1-£(k')) S(k',k)E(k" ) (1-£(k))]

ol les termes 1-f tiennent compte du principe d'exclusion de Pauli.
—.}
Pour un matériau non dégénéré le nombre d'états occupés f(k) est toujours faible

>
devant 1 et 1'état k' est donc pratiquement toujours libre, de sorte que

(3F/8)__ 1550 = - J a3k’ [S(R,KNEE) - sk, K)E(K")] (1,6)

ce qui peut se mettre sous la forme
- > > >, P >, 3.,
(af/at)collision = - Ak)E(k) + J S(k',k)f(k") d°k’.

en ayant posé Ak) = [ S(K,K') akr,

La masse de littérature consacrée 4 la résolution de 1'équation de Boltzmann,
depuis une vingtaine d'années, est considérable et ne pouvant citer celle-ci

in extenso, nous référons le lecteur au livre de Conwell [3] qui est un classique
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dans ce domaine et a [4] qui représente une compléte mise & jour dans ce sujet.

Etant donné la forme intégrodifférentielle de 1l'équation de Boltzmann et
la complexité des interactions subies par les porteurs, il est difficile voire
impossible dans le cas général, de trouver une forme analytique exacte de la
solution. C'est la raison pour laquelle on a eu recours soit d des hypothéses
simplificatrices menant & un traitement analytique ou semi-analytique, soit a

des résolutions numériques sur calculateurs.

Dans le cas ol le champ électrique est suffisamment faible en amplitude

(c'est le cas du régime ohmique ) on a coutume d'écrire
£(K) = £ (e) + £,(K) (1,7)

ol fo(e) est une distribution de Boltzmann 3 la température du réseau et ou f
est un terme de dérive d'amplitude proportionnelle a la force appliquée et
beaucoup plus petit que f (€). De plus, dans la limite d'une bande d'énergie
sphérique et parabolique,ode collisions élastiques ou tout au moins d forte
prédominance élastique et pourvu que S(E,i') ne dépende que du module de X
et de l'angle 6 entre X et k' [2], on peut introduire un temps de relaxation

ne dépendant que du module de 4 par

> >
5F fl(r,k)

(=) . . R (1,8)
9t collision (k)

Ceci méne 3 une expression de fl particuliérement simple. Si le champ est appli-

‘ >
qué selon la direction kz on trouve pour un systéme homogéne et stationnaire

qv_t(k)f
fl:__.z_____.g.g (1’9)

.k T
kB L
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Dans le cas ol le champ électrique est si grand que la relation (1,7)
n'est plus valable, on peut chercher une solution sous la forme d'un dévelop-

pement en série de polyndmes de Legendre

£0k) = § s (k) P_(cos 0) (1,10)
n=o

ol Sn(k) ne dépend que du module du vecteur d'onde et ou Pn(cos B) est le
polyndme de Legendre de degré n, 6 représentant l'angle polaire entre le vecteur
d'onde K et la direction du champ électrique appliqué. Cette écriture nécessite
que la fonction f(f) posséde une symétrie de révolution autour de la direction
du champ &lectrique pour que l'angle azimutal de Q.n'intervienne pas. Quand on
transporte la forme (1,10) dans l'équation obtenue avec (1,2) et (1,6), en sé-
parant les coefficients des polyndmes de tous ordres et en utilisant les pro-
priétés d'orthogonalité des Pn(cos 8) pour éliminer la dépendance en 9, on aboutit
dans le cas général 3 un systéme infini d'équations différentielles couplées
reliant entre eux d chaque fois Sn—l’ Sn et Sn+l [5, 6, 10]. L'écriture

peut encore &tre simplifiée en disant que pour des mécanismes de collision
approximativement élastiques et isotropes la distribution f(f) est a4 peu prés
symétrique (f(k,8) = f(k,-8)), et par suite que le développement peut &tre

e P 3 3 )
arrété au premier ordre, donnant ainsi

21,2
F(E) =S () + S.(e) cos 6 si ¢ = LK (1,11)
© 1 om*

ol So(e) représente la partie symmétrique de la distribution qui 3 cause de

1'effet du champ électrique est différente de fo(e).

Ainsi, par exemple dans le cas du Germanium de type P,on a émis 1'hypo-
thése que So(e) peut étre représentée par‘la combinaison de deux Maxwelliennes
du type (1,4) dans laquelle T, est remplacée par deux températures Te dites
€lectroniques, plus grandes que T, (ne représentant en fait que 1l'énergie moyenne
des porteurs) ; la limite du domaine d'application de chaque maxwellienne est

située 3 1'énergie du phononoptique intravallée impliqué dans les chocs [7].



Dans le cas d'une bande d'énergie ellipsoidale, il est toujours possible
de se ramener au modéle simple de (1,11), en faisant le changement de coordonnées
ramenant d une bande sphérique [8], le champ électrique E est alors transformé
en un champ électrique équivalent E* par le méme changement de coordonnées qui
transforme la vallée ellipsoidale en vallée sphérique. Il est par ailleurs

avantageux d'écrire (1,11) sous la forme équivalente suivante [3, 9]
£(K) = 5_(€) + k cos 0 g(e) (1,12)

Au lieu de chercher f(ﬁ) sous forme d'un développement limité qui la
plupart du temps est difficilement justifiable, on peut essayer de poser a
priori une forme de distribution qui rende compte d la fois de l'effet de dérive
des porteurs dans l'espace des k et de 1'augmentation de leur énergie moyenne
au-dessus de l'énergie de réseau. La fonction suivante dite distribution de

Maxwell déplacée est souvent employée

> B2k - k2
f(k) = A exp { - ———— } (1,13)
2mxk T
B e
N > > m‘*zd
ol A ne dépend pas de k, et ol kd =5 Te étant de température &lectronique,

- . s s ey ;
V4 la vitesse de dérive due au champ appliqué et m* la masse effective pouvant

dépendre &ventuellement de 1l'é€nergie par

* _'ﬁz
9%¢
ak?

m

Cette hypothése a été émise initialement pour des matériaux ol la concen-
tration en porteurs est telle que l'interaction porteur-porteur prédomine sur

tous les autres types d'interaction, porteur-réseau en particulier [11, 12].
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L'hypothése d'une distribution telle que (1,13) présenterun intér&t certain car
si 1'on transforme 1'équation de Boltzmann en ces deux équations qui lient les
taux de perte d'énergie et de moment des porteurs par les collisions aux taux
de gain par le champ électrique ainsi qu'il est montré dans [4] et si 1l'on
moyenne celles-ci grdce a (1,13), on aboutit & un systéme de deux équations

non linéairesol les seules inconnues sont Va4 et Te’ E jouant le rdle de para-
métre. Ces deux équations peuvent étre aisément résolue sur un calculateur

de table et l'intérét de (1,13) est de mener d une résolution quasi-analytique
du probléme. Cette technique peut aussi &tre appliquée 3 la détermination des

régimés transitoires [13] ol v, et Te sont variables dans le temps. Les deux

équations gqui sont 3 résoudre gontiennent alors en plus le temps comme‘paramé—
tre [14]. De la méme manidre on peut imaginer de tenir compte d'une évolution
spatiale de (13), voire méme de résoudre avec cette distribution un composant
réel au prix d'une certaine complication [15] ol le champ varierait a la fois
dans le temps et dans l'espace. Il faut toutefois ne pas oublier que la forme
de (1,13) est d'autant plus rigoureuse que les interactions entre porteurs sont

prédominantes et qu'elle s'applique d'autant mieux que la concentration en

porteurs est élevée.

A la température ambiante en pratique la concentration doit &tre plus grande
que 10*®cm 3 ce qui est rarement réalisé dans la zone active des composants

courants.,

I1 ressort finalement de tout ce qui vient d'@tre dit plus haut qu'un
traitement analytique n'est possible que dans certains cas particuliers et que
les hypothéses faites pour rendre le probléme soluble restreignent parfois
considérablement le domaine de validité des solutions trouvées. Une étude plus
compléte nécessitant moins d'hypothéses restrictives peut &tre entreprise quand
on dispose de moyens de calculs suffisants pourlrésoudre numériquement l'équa-
tion de Boltzmann. Il en résulte alors que la qualité des résultats acquis
dépend plus des possibilités des calculateurs utilisés que des restrictions
physiques. Les méthodes numériques sont essentiellement de deux types : les
techniques itératives et les techniques de Monte Carlo. Dans les applications

de ces techniques effectuées jusqu'd présent les seules hypothéses restrictives



- . .
néecessaires sont les suivantes

- on premier lieu, les collisions subles par les porteurs queldquoe-

soit leur type sont instantanées et s'effectuent sur place dans le crist.

- en second lieu, la pré=sence du champ ne modifie pas la fagon
=d > . .
dont s'effectue les chocs, en d'autres termes, S(k',k) est indépendant de la
force électrique appliquée et ne dépend que de 1'état du porteur & 1l'instant

ccélérations

o3}

considéré. 11 en résulte que les collisicns d'une part et les
ou décélérations dues au champ électrique d'autre part. sont des événements
indépendants et parfaitement délimités dans le temps et dans l'espace (les

hypothdses étaient déjd implicitement admises dans les autres méthodes).

Dans la méthode itérative, 1'équation de Boltzmann est transformée en

une expression intégrale de f(z,t) 167

toe] > g >
F(R,t) = J ds J A%k E(RY,1-0)S(R! Lk - 2§i> exp { - J AR - ino dy} (1,14)

] O

Une simplification considérable de (1,14) peut &tre obtenue en superposant

aux mécanismes de collisions existant normalement un nouveau mécanisme qui ne
change pas 1'état du systéme lorsqu'il intervient (c'est la collision fictive
[17]). La densité de probabilité de choc d'une telle cellision peut avoir la

forme
S (K,k') = xo(¥> S(k-K') (1,15)

>
ol § est le symbole de Kronecker. § reliant k seulement avec lui-méme ne modi-
O

. . . . > - :
fie par la trajectoire de la particule, et Ao(k) peut donc €tre quelconque.
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Choisissant

xo(ﬁ) =T - ) (1,16)

od ' est une constante, on transforme (1,14) sous la forme

- Is

00 >
£(K,t) = J ds f 43k E(KY,t-s)s* (R X —-%%5) e (1,17)

O
avec S*(K',K) = s(k',K) + so(ﬁv,i) (1,18)

—+ -~
Chaque itération procéde en deux temps. Une fonction gn(k,t) est calculée
d partir de la nteme évaluation de la fonction f cherchée, selon la relation

gn(f,t) = J d3k'fn(K',t)S*(E',§) (1,19)

qui donne alors la (n+1) ™€ itération de (1,17)

o] -
£ (K,t) = f gn(i - 3%5, t-s) e 1% 4s (1,20)
O

Aprés un nombre suffisant d'itérations, les distributions calculées
convergent vers une limite £(K) ne dépendant plus du temps et qui est indépen-
dante de la fonction choisie au départ des itérations. La convergence est
d'autant plus rapide que I' est choisi petit avec la condition que Ao(ﬁ) soit
toujours positif ou nul. Cette méthode a été également appliquée au cas de

champs électriques variables dans le temps [181.
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Une autre méthode itérative repose sur la détermination de la fonction

de distribution sous forme d'un développement en série entieére par rapport

au temps [19]. Le systéme est soumis & un échelon de champ électrique conntunt

et uniforme & £ » 0. At < 0, le systéme est en équilibre a champ nul ave

f(z,t) = f (g). On cherche la nouvelle distribution sous la
o

forme

(1,21)

d un instant t ultérieur a 0. Comme on ne peut en fait calculer qu'un nombre

limité de dérivéesde f, on doit procéder par petits pas At successifs, et le

processus représenté dans (1,21) est répété a At, 2At,

..

NAt jusqu'a ce que

la distribution n'évolue plus. Les dérivées succéssives nécessaires sont cal-

culées simplement en dérivant terme d terme les deux membres de 1'équation de

Boltzmann homogéne. La méthode est applicable pour toute variation temporelle

de champ électrique, le premler pas d'itération & choisir é&tant celui ou le

systéme a l'équilibre est représenté par f (g) qui est la forme la plus simple

possible.



IT. PRINCIPE ET MISE EN OEUVRE DE LA METHODE DE MONTE CARLO
A L'ETUDE DE LA DYNAMIQUE ELECTRONIQUE

IT.1 PRINCIPE DE LA METHODE.

L'idée de base de la méthode consiste en la simulation du mouvement
dans le temps d'un ou plusieurs porteurs par la génération de l'histoire
dans 1l'espace des vecteurs d'onde des polnts représentatifs de ces porteurs,

tenant compte de

1) 1'accélération due aux forces appliguées aux porteurs (champs électriques

dans la majorité des cas)

dk _ qb
-4
= 1
T (1,22)
. . . > H2%k? N .
la connaissance de la bande d'énergie g¢(k) = o (cas du modele simple) per-
mettant de calculer a chaque instant 1'énergie du porteur.
2) des collisions subies par ces porteurs induisant des transitions brutales

entre états.

>
Connaissant 1'histoire divis 1l'espace des vecteurs d'onde k, il est possible

de se replacer dans l'espace géométrique réel quand on connait la structure de
Pl - => ke ~

bande d'énergie £(k) permettant de calculer la vitesse du ou des porteurs a

chaque instant, (relation (1,3) laquelle, par intégration, donne la position du

porteur au cours du temps. Il est possible d'accéder d toutes les grandeurs

_21_
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moyennes : énergie moyenne, vitesse de dérive, coefficients de diffusion ...
Celles-ci peuvent &tre déduites de deux fagons différentes : soit par 1'obser-
vation d'un grand nombre de particules permettant le calcul de moyennes d'ensem-
ble (cette définition est utile quand les conditions d'étude changent dans le
temps), soit par 1'observation d'un seul électron pendant une durée suffisamment
grande. Le principe d'ergodisme stipule que pour un systéme en état stationnaire

les deux maniéres de calculer les moyennes doivent aboutir aux mémes résultats.

;L'histoire de chaque électron sera constituée par une suite de vols libres effec-

tués sous l'influence de la force externe, séparés par des chocs sur les diffé-
rents obstacles présentés par le milieu ol évolue le porteur qui sont considérés
comme des collisions de durée nulle faisant passer instantanément le vecteur

> -

d'onde représentatif du porteur d'une valeur k & une autre valeur k'. Le propre

’\des méthodes de Monte Carlo est de pouvoir obtenir d la fois la durée de vol

libre et les états du porteur aprés les chocs en utilisant un procédé basé d'une
part sur le tirage de nombres aléatoires et d'autre part sur la connaissance
des densités de probabilité correspondant aux intéractions auxquelles est soumis
le porteur.

Un des principaux avantages des méthodes de Monte Carlo est leur souplesse
d'utilisation. Une fois le processus élémentaire de simulation mis au point
les conditions d'utilisation de celui-ci peuvent &tre pratiquement variées a
1'infini. L'application la plus simple que 1l'on puisse imaginer est 1'étude de
la dynamique électronique dans un matériau supposé infini et homogéne soumis a
des conditions stationnaires en fonction du temps. La mise en oeuvre de la mé-
thode ne peut gudre &tre limitée que par l'incertitude ol 1l'on est concernant
les caractéristiques du matériau étudié, mais ceci est commun & tout mode d'étude
quelqu'il soit, Monte Carlo ou autre. La situation peut se compliquer singulié-
rement quand le matériau étudié est inhomogéne ou lorsque le champ appliqué
n'est plus constant dans le temps ni uniforme dans 1'espace. Dans le cas ou les
concepts habituels de bande d'énergie, de colliéions instantanées restent vali-
des, la méthode de Monte Carlo montre sa supériorité lorsque les phénoménes se
compliquent quelque peu, parce qu'elle permet de tenir‘compte facilement des
non stationatités spatiales ou temporelles que l'on veut étudier. Nous pensons
que l'on peut insister sur le fait que cette méthode est actuellement la seule
susceptible d'étudier les manifestations des porteurs chauds quels quesoient les
régimes de champ appliqué en effet de volume ou dans des composants. Elle tient

compte de facon compléte des formes de bandes d'énergie méme complexes (c'est le
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cas des alliages ternaires et quaternaires) et de tous les détails de la dyna-

mique microscopique avec des hypothéses simplificatrices réduites au minimum.

Va En contre partie, la méthode de Mente Carlo est entachée d'erreur statis-
zique. Comme pour tout phénoméne stochastique on peut améliorer la précision

/en augmentant la durée d'observation t. Malheureusement 1'amélioration de 1'erreur

/ n'évolue qu'en 1/v/t, et ceci peut &tre une géne importante quand on étudie

f des comportements fins 1'estimation d'une mobilité différentielle négative ou d'une

/ vitesse pic en fonction de certains paramétres (température ou pureté dumatériau,

i

! par exemple) nécessite un soin particulier en l'absence d'une relation analy-
i
\ - Pd e e . .

\ tique. I1 en découle que cette méthode nécessite parfois des moyens de calcul

\\importants.
\Une autre propriété caractéristique jouant en défaveur de la méthode de Monte Carlo
est que celle-ci fonctionne moins bien en champ faible qu'en champ fort au moins
quand on s'intéresse 3 la vitesse de dérive. Il est moins facile de calculer
une mobilité ohmique pour laquelle le champ doit &tre faible qu'une vitesse de
dérive limite pour laquelle le champ doit &tre fort. En effet la précision
obtenue sur la valeur de v dépend directement du rapport VIN? /v qui tend vers
1'infini quand le champ tend vers O. Une bonne estimation de la moyenne exigera

une longue intégration et par conséquent un alongement du temps calcul.

Dans nombre de méthodes de résolution des phénoménes de transport de porteurs
chauds, nous savons que la force externe est traitée comme une perturbation et
que les résultats obtenus sont parfois plus dignes de confiance en champ faible
gu'en champ fort. Un des intéréts de la méthode de Monte Carlo est que la force
n'est jamais traitée comme une perturbation, levant ainsi une hypothése restric- -
tive.
La mise en oeuvre des principes rappelés plus haut a été effectuée de deux fagons
différentes. La plus ancienne est due d Kurosawa [23] et a &té reprise et consi-
dérablement améliorée par Rees, Fawcett et Price [17, 20, 24, 25]. Elle a, par
la suite, connu un grand succés et a été appliquée d de nombreux matériaux.
Nous reviendrons plus loin en détail sur cette méthode. Signalons seulement pour
1'instant qu'elle consiste d calculer suivant une distribution bien particuliére
les durées "exactes" s'écoulant entre deux collisions successives, situant ainsi
les états du porteur au cours du temps. C'est a partir d'une bhistoire irréguliére-

ment échantillonnée que les paramétres de transport cherchés dolivent &tre appro-



24~

chés par le calcul des moyennes adéquates.

La méthode que nous avons développée dans notre laboratoire est sensible-
ment différente en ce sens que 1'état du porteur est exariné réguliérement
dans le temps permettant ainsi d'obtenir une histoire régulieérement échantil-
lonnée avec un pas temporel §t choisi suffisamment petit. Le choix du pas §t
est un des problémes majeurs dans cette deuxiéme méthode. Nous nous étendrons
plus loin sur cette question. Dans cette méthode, le porteur subit successive-
ment des phases d'accélération libre de durée 8§t au bout desquelles la proba-
bilité de collision est testée a l'aide du tirage d'un nombre aléatoire. Il
en résulte que 1l'on obtiendra ainsi une décomposition des durées de libres

parcours en un nombre entier de fols le pas 8t choisi.

Le but de ce chapitre est non seulement de décrire ces méthodes, mais il est
aussi de mettre en lumiére les aspects particuliers a chacune d'elles et d'en
analyser les avantages et les inconvénients. Néanmoins avant de poursuivre,

il semble nécessaire de rappeler un certain nombre de concepts qui seront utiles
d 1'élaboration de ces méthodes : probabilités de vol libre, de collision et

de réorientation durant une collision.

I1.2 LES DIFFERENTS ELEMENTS DE LA SIMULATION.

Rappelons que nous avons défini par Sq(?,?') la densité de probabilité
par unité de temps qu'un porteur de vecteur d'onde ? passe de facon instantané
dans un autre état K! par l'intermédiaire d'une collision de type gq. S'il
existe N processus différents de collision, q sera compris entre 1 et N.
L'expression exacte de ces différentes probabilités est donnée par la physique

du solide. Nous détaillerons ce point en présentant les paramdtres particuliers

au silicium type N en fin de ce chapitre et au début du chapitre 2.

Pour l'instant, nous voulons déterminer la probabilité qu'un porteur
effectue un vol libre de durée quelconque Ar sachant qu'il est soumis & un champ
gélectrique FetaN processus de collision de types quelconques. La relation
entre champ et vecteur d'onde est donnée par le principe de la dynamique (relation

>
(1,22)) et nous noterons par A(k) la probabilité par unité de temps que



-
le porteur ayant le vecteur d'onde k subisse une collision de type quelconque
- -
l'amenant dans un autre état k' différent de k. On a évidemment par définition

(k,k") (1,23)

Supposons qu'a l'instant t = O, le porteur est dans 1'état décrit par K.
La probabilité P(t) que le porteur effectue un vol libre de durée supérieure
a t est le produit de deux probabilités statistiquement indépendantes. L'une
est la probabilité que le porteur effectue un vol libre de durée supérieure 3
t - dt, l'autre qu'il ne subisse pas de collision entre t - dt et t. Cette

derniére vaut 1—A(z(t—dt))dt. On a donc

P(t) = P(t-dt)[1-A[K(t-dt)]dt] (1,24)

i

Faisant tendre dt vers 0O on trouve

ATK(£)TP(t) (1,25)

|

ce qui une fois intégré donne
t >
P(t) = exp { - f Ak(t")dtr } (1,26)
c

Dans le cas ou le champ appliqué est constant et uniforme nous avons (figure 1.1)

>

qEAt
A

K(t+At) = R(t) + d'aprés (1,22)



FIGURE 1,1

_ vecteur d'onde du phonon
impliqué dans la collision

FIGURE 1,2

Evolution du vecteur d'onde sous l'influence du
champ électrique. En champ statique, la contribu-
tion du champ électrique est proportionnelle a la
durée du libre parcours At.

Evolution du vecteur d'onde au moment de la colli-
sion. ;> Spelele l'angle entre les directions des
vectelirs k et K'. Le lieu de K' est un céne d% demi-
angle au sommet B le lieu de 1°' extremlte de k' un
cercle ayant pour axe la direction de k L'angle azi-

mutal « est aléatoire et & distribution uniforme
entre 0 et 27,
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On peut ‘aussil remarquer due si la probabilité K[E(t)] ne dépend pas
ou peu du vecteur z(t), la distributicn des temps de libre parcours est une
distribution de Poisson. Dans la suite, la probabilité K[K(t)] dépendra toujours
fortement de k et P(t) présentera des écarts plus ou moins importants par
rapport d une loi de Poisson.
Déterminer la durée des libres parcours effectués par le porteur n'est pas. tout ;
encore faut-il spécifier ce qu'il devient aprés le choc. La quantité Sq(ﬁ,?')
nous renseigne sur cela. Elle contient l'information sur les positions du vecteur
d'onde avant et aprés le choc, celui-ci s'effectuant de telle sorte qu'il véri-

fie les principes de conservation de 1'énergie et du vecteur d'onde (ou moment)

e(k') = e(X) +% w (1,27a)

-> > > ‘
k' = k £ q (1,27b)

ol ﬁu@iet d%sont 1'énergie et le vecteur d'onde du bhonon impliqué dans la
collision, le signe + indiquant qu'il y a eu absorption du phonon, le signe -
qu'il y a eu émission, On repére généralement laposition du nouveau vecteur
ﬁﬁ par rapport a celle de i par l'angle 8 dont tourne la direction du vecteur
d'onde durant la collision S (k k') donne alors la densité de probablllte

de cet angle B (0 < B < H) qul peut 8tre aussi une fonction de 1'énergie
: - .
P(B) = A.F(e(k'),B) sin B (1,28)

L ‘ v
Comme e(k') est connue d'aprés (1,27a), cette probabilité P(B) peut &tre

normalisée sans difficulté.
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+ ’+ ‘ Z z 4 -
La position azimutale de k' autour de k est généralement aléatoireentre O
et 21, 1'origine des angles pouvant alors &tre prise de fagon quelconque

(figure 1.?2)

La relation de dispersion énergie-vecteur d'onde étant connue, 1l'évolu-

tion de la vitesse du porteur dans l'espace réel est donnée par

(1,29)

et 1'intégration dans le temps de celle-ci permet de connaltre la position du

porteur dans le cristal & chaque instant.

IT1.3 EVALUATION DES FONCTIONS DE DISTRIBUTION.

Nous avons vu précédemment que parmi les quantités fondamentales qui
conditionnent 1'évolution des porteurs figurent la fonction de distribution
du moment f(K) et la densité d'énergie n(e) donnant le nombre de porteurs
dont 1'énergie vaut € a de prés. En effet ces fonctions qui peuvent dépendre
aussi de l'espace et du temps permettent de calculer toutes les quantités
moyennes quil caractérisent. le régime que 1l'on étudie. Il faut cependant men-
tionner dés maintenant que tout en étant capable de déterminer ces distribu-
tions les méthodes de Monte Carlo permettent le calcul direct des valeurs
moyennes sans avoir a calculer au préalable ces distributions. Néanmoins,

il peut &tre utile de les connaltre ne serait-ce que pour éclaircir 1l'inter-

prétation de certains résultats.
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Si 1'on considére un matériau a bande de conduction multiple, comme le
silicium, le GaAs ou 1'InP, les distributions peuvent &tre différentes pour
chaque vallée. Ceci résulte du fait que les porteurs ne subissent pas les mémes
interactions selon la vallée ol ils se trouvent et aussi du fait qu'ils ressen-
tent le champ électrique différemment d cause des masseseffectives qui diffe-
rent d'une bande a l'autre. On doit dans ce cas considérer des histogrammes
particuliers a chaque type de vallée. Ayant divisé 1'espace réciproque en cek
lules élémentaires de volumes égaux Akx Aky Akz chacune centrée sur un point
{kx, ky’ kz}, la valeur de la fonction de distribution f(kx, ky’ kz) sera pro-
portionnelle au temps total que le porteur aura séjourné dans le volume &1é-
mentaire autour du point considéré. Cette distribution est normée automatique-
ment quand on la divise par la durée totale de simulation.

D'autre part, la population moyenne d'une vallée particuliére sera définie
comme proportionnelle au temps total passé par le porteur dans la vallée
considérée.

On peut de la méme fagon définir soit globalement soit dans chaque vallée la
densité d'énergie n(e) en discrétisant 1'échelle des énergies avec un pas Ae
et en comptant le temps de séjour de l'énergie du porteur autour de £ a Ae

pres.

Ces définitions ne sont toutefois valables que si le systéme observé est
stationnaire. Quand le systéme est non-stationnaire, c'est-d-dire quand les
distributions dépendent explicitement du temps, les définitions précédentes
doivent s'appliquer non plus d un seul, mals d toute une population de porteurs
équivalents que 1l'on observe simultanément et les distributions seront dans ce
cas proportionnelles au nombre de porteurs présentsd un instant donné t, dans
le volume A’k centré sur Q, dans l'intervalle Ae centré sur £, dans la vallée
considérée. La normalisation se fait alors par rapport au nombre total de por-
teurs. L'extension de ces définitions & des distributions qui dépendraient

aussi de la position dans 1l'espace réel est immédiate.
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I1.4 METHODE DE MONTE CARLO UTILISANT LES COLLISIONS FICTIVES.

Considérons un porteur qui & 1'instant t vient de subir une collision
-
l'ayant amené dans 1'état k(t). Nous savons que la probabilité que ce porteur

effectue un vol libre de durée At puis subisse un choc durant dt vaut

At
p(At)dt = ALK(t+At)] exp { - J ALK (t+u) Jdu } dt  (1,30)

O

En effet les événements de vol libre et de choc sont supposés 8tre statistique-
ment indépendants. C'est la probabilité (1,30) gqui donnera les durées de vol
libre qui seront effectivement suiviesd'un choc. La procédure adoptée initia-
lement par Kurosawa [23] pour déterminer les temps de libre parcours était de
tirer des nombres r & distribution uniforme entre 0 et 1 et de résoudre 1'équa-

tion intégrale suivante

At
r = J p(At) dAt (1,31)
o

Malheureusement dans le cas général 1'expression de (1,30) est assez complexe
et 1'équation (1,31) n'est pas intégrale analytiquement. Pour simplifier 1'expres-
sion de (1,30), Rees [17] a suggéré d'ajouter a l'ensemble des mécanismes de
collisions entrant en jeu un processus d'intéraction qui ne modifie pas 1'état
du systéme lorsqu'on le fait intervenir : c'est ce qu'on appelle le processus

de collision fictive dont la probabilité par unité de temps vaut

d3k'so(ﬁ,§') - xo(i) §(k-k")d%k? (1,32)
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Cette probabilité est non nulle seulement si E = E'. On voit donc que si 1l'on
ajoute cette probabilité aux autres Sq(ﬁ,z') elle ne modifiera en rien la

trajectoire de 1'électron. En conséquence de quoi la fonction AO(K) peut 3tre
choisie de fagon tout & fait arbitraire. Dans la méthode de Monte Carlo habi-

>
tuelle on choisit la fonction Xo(k) de sorte que

> > . >

Ko(k) + A(k) = T = constante indépendante de k,

ce gqui fournit une expression particuliérement simple pour p(At)

At

p(At) = T e (1,33)

et si r est un nombre aléatoire 3 distribution uniforme entre O et 1 on aura

d'aprés (1,31)
At = - = Lor (1,34)

I1 faut cependant gque I soit au moins égal au plus grand des A(ﬁ) susceptibles

- . .~ ~ 7 a v . ‘+
d'étre atteints, de telle maniére & éviter des valeurs négatives de Ao(k).

Etant donné que pour utiliser la relation (1,33) il faut se fixer & 1'avan-
ce la valeur de I', il est nécessaire de connaitre 3 priori la valeur maximum
que prendra la quantité X(z) dans la simulation envisagée. La valeur de T ne
peut donc €tre donnéeque par l'expérience et la vérification que XO(Z ) =z0
quelque soit K n'est faite qu'a posteriori.
Une fois la durée de vol libre At déterminée, on calcule l'ensemble des probabi-
lités des intéractions susceptibles de se produire & 1'instant considéré.

Comme 1l'on a nécessairement par définition

N >
! A (k) =T (1,35)
qzo 1
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le tirage d'un nouveau nombre allatolire s 4 distribution uniforme entre O et [

permet, par le test de l'inégalité

m m
s< YA =)+ T oA (1,30)
gzo ! ? g=1 4

pour tout m, de choisir le processus d'intéraction qui interviendra effective-
ment. 11 apparait dans ce test que la collision choisie peut &tre une collision
fictive dont la probabilité est AD. Si ¢'est le cas, elle laissera le vecteur
'onde inchangé et le mouvement se poursuivra directement pour le At suivant.
Dans le cas contraire, de nouveaux nombres aléatoires permettent de définir
la position du vecteur d'onde aprés le choc suivant le mode décrit au para-
graphe précédent. 11 y a avantage dans cctle procédure & cholsir la valeur de
I' de maniére a minimiser le nombre de collisions fictives puisque ces colli-~
sions ne Jjouent aucun réle sur la trajectoire de 1'électron dans l'espace

des phases.

La suite des valeurs instantannées enregistrées durant la simulation
par cette méthode constitue une histoire irréguliérement échantillonnées dans
le temps. De celle-ci 11 est toujours possible de tirer un échantillonnage
régulier lorsque le champ de force appliqué est indépendant du temps. Lorsque
cecl n'est pas le cas, le champ pouvant dépendre du temps ou de la position dans
1'espace réel, la mise en oeuvre est un peu plus délicate. Nous reviendrons sur
ce point plus loin lors de la comparaison critique de cette méthode avec celle

que nous avons utilisée et qul est décrite au paragraphe suivant.

I1 nous faut signaler que cette premiére méthode a été utilisée par de
nombreux auteurs pour étudier un grand nombre de matériaux. En particulier, elle

s

a été détaillée par Fawcett, Boardman et Swain [20, 27] dans 1'étude du GaAs ;
elle est décrite aussi sur un plan un peu plus général par AlberigiQuaranta,
Jacaboni et Ottaviani en ce qui concerne 1'étude des composés III-V et II-VI
[267. Plus récemment elle a aussi été utilisée en champ uniforme et statique

pour 1'étude du GaAs, en particulier pour tenir compte de la nouvelle bande
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d'énergie 3 trois vallée donnée dans la littérature [28, 29]. Elle a été aussi
utilisée sur d'autres matériaux moins courants que ceux quil servent aux appli-
cations hyperfrégquences usuelles tels le CdTe [30] et le GaN [31]. Outre cela,
il existe de nombreuses études sur les électrons et les trous dans le Germanium
et le Silicium dues au groupe de Modene [32, 35] couplées de nombreuses mesures
expérimentales de vitesse de dérive et de coefficients de diffusion de paquet
[36, 38]. Parce que la méthode de Monte Carlo est particuliérement apte 3 pren-
dre en compte des formes de bande d'énergie, méme compliquées et des mécanismes
de transfert arbitrairement nombreux, elle est utilisée actuellement dans 1'étu~
de de nombreux complexes ternaires et quaternaires, en particulier par

Littlejohn [39, 41] et Ikona [42].

On peut citer nombre d'autres études utilisant la méthode de collisions
fictives [43, 471 ; une bibliographie compléte concernant les articles antérieurs
a 1977 peut étre trouvée dans un article de synthése de Price [4]. Pour l'instant
nous laissons de cdté les applications aux composants réels semi-conducteurs.
Nous reviendrons sur cette question dans le chapitre 3. De méme, en ce qui con-
cerne les coefficients de diffusion qui sont plus rarement donnés dans la litté-
rature parce que plus difficiles d calculern nous aurons l'occasion de citer a

nouveau un certain nombre de ces travaux au cours du chapitre 2.

IT.5 METHODE DE MONTE CARLO A DISCRETISATION REGULIERE.

Dans la méthode que nous présentons maintenant et que nous utilisons
généralement au laboratoire depuis plusieurs années, nous renongons 3 calculer
directement un temps de libre parcours, qu'il soit fictif ou non. Nous décompo-
sons l'histoire du porteur que nous voulons simuler en pas temporels réguliers
de durée 8t choisie de fagon convenable. Les conditions de ce choix seront
exposées un peu plus loin. A chaque pas 8t, 1'dtat du porteur est connu, car
soumis a la force, son vecteur d'onde évolue suivant la relation (pour un

champ statique)



>
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> e d
k{t+8t) = k(t) + (1,37)

entre deux instants successifs. A chaque instant tn = nét, la probabilité
X[z(tn)] que le porteur subisse une collision sera connue et pourra &étre
utilisée pour déterminer par tirage au sort si une collision a effectivement
lieu ou non ad la fin du &8t considéré. Dans ce but on comparera la quantité
xD?(tn)]Gt,é un nombre r tiré au hasard dans une distribution unifgrme entre
0 et 1. Ce nombre r sert aussi au choix de 1l'intéraction qui aura effective-

ment lieu dans le cas ol le test est positif (figure 1.3)

/\1& N5t (\(?(tn))gt 1

FIGURE 1,3 Le schéma indique la procédure de choix de l'inter-

action. Quand r se situe entre les points Ai 1 et Ai

, éme . . .

le 1 -7 type d'interaction a lieu. Le segment BC re-
présente la probabilité qu'il ne se passe rien aprés
le pas &t considérsé.

Dans le cas ou une collision a effectivement lieu, la procédure de
choix du vecteur d'onde aprés choc est en tout’point identique & celle décrite
précédemment. Le porteur continue ensuite pour le &t suivant.

La premidre constatation est que les libres parcours vécus par le porteur
sont nécessairement constitués d'un nombre entier de pas St. Plus le 8t est
petit plus la valeur approchée de la durée de libre parcours sera bonne.

I1 en résulte que 8t doit &tre beaucoup plus petit que le plus court des libres
parcours. Cette condition garantit également que la quantité A[?(tn)]ét ne peut
jamais &tre plus grande que 1. De plus, le tirage de r se faisant selon une

. . . . . . .eme ., ., . .
distribution uniforme, le fait de tirer la 1 ¢ intéraction ne dépend pas de
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1l'ordre dans lequel on a sérié ces intéractions, le résultat du test ne dépend
->
que de la largeur Xi(k)ét du segment correspondant, soit en pratique de 1l'éner-

. . *
gie du porteur au moment considéré .

La figure 1.4 représente l'organigramme général de la procédure de Monte Carlo
que nous venons de décrire appliquée 3 un matériau dont la bande d'énergie

est du type

h21 2
e(l + ag) = K

2m#*

Nous avons appliqué 1la méthode que nous venons d'exposer tout d'abord
au silicium de type N [48]. Par la suite elle a été utilisée pour 1l'étude dans
ce laboratoire des composés III-V : GaAs [49] et InP, puis ensuite aux composés

ternaires et quaternaires de tous ordres [50].

Afin d'illustrer cette méthode, nous avons représenté sur la figurel.5 un
court fragment de la trajectoire d'un électron (cas du silicium N) au cours
du temps dans l'espace réel et dans l'espace réciproque. Le champ de 50000 V/cm
est appliqué ici suivant la direction <100> qui est aussi celle de l'axe 6;-
On remarque que le porteur a tendance 3 se déplacer vers la droite qui est la
direction du champ électriguexx. Les points anguleux de la trajectoire en pro-

jection dans le plan xOy représentent les collisions subles par le porteur.

* Dans ce rapport, il faut mentionner que la probabilité A(K) peut toujours
s'exprimer en fonction de 1l'énergie du porteur seul méme lorsque la bande

d'énergle est anisotrope et non-parabolique.

%% Dans les calculs nous avons toujours supposé la charge de 1'électron comme

positive.



-
Initialisation k(0)

t:t+gt

Y

> > ST
' Effet du vol libre : K(t +51t) = k(t) + L2t

kS
|

Energie aprés vol libre £ donnée a partir de £(1 +4E) =

-ﬁ2 k2
2m*

Calcul des probabilités d'interaction hq(f).gf

[

non Tirage d'une éventuelle interaction : est-ce qu'une oui

. interaction j a été tirée ?

[ -

non //ri'interaction est-elle inélastique ?\\\ oni

Y
!
|

Tirage de l'angleljgsuivant la distribution P()}) entre 0 et 7 '

Tirage de l'angle « uniformément entre 0 et 2%

B
|

[ . . . - . . - - - —Traitement élémentaire—

d'un électron

oui A/// £ (T ' non
—~af B
total
i F';r\
e g4h ‘-}
LH.LE»;g
e’

FIGURE 1,4 Organigramme général de notre procédure de Monte Carlo.
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I1.6 COMPARAISON DES DEUX METHODES. CHOIX DU PARAMETRE &t.

Pour mettre en évidence les avantages et les inconvénients de chacune
des méthodes exposées dans ce chapitre, il faut envisager toutes les situa-
tions pouvant se présenter. Ces situations sont au nombre de trois et nous
aurons l'occasion, durant les développements ultérieurs de ce travail, de les

rencontrer toutes successivement.

La premiére est l'application d'un champ de force uniforme et indépendant
du temps, la seconde est 1l'application d'un champ uniforme spatialement et
variable dans le temps, la troisiéme est 1'application d'un champ non unifor-
me spatialement et dépendant du temps : ce cas seralt celui d'un composant
tenant compte du phénomene dynamique de charge d'espace. Nous tdcherons de
montrer que les deux méthodes sont le plus souvent complémentaires et que 1'uti-

lisation de 1'une ou l'autre dépend de l'application que l'on veut en faire.

I1.6.1 Cas d'un champ uniforme et statique.

C'est le cas qui se présente lorsque 1'on étudie les phénoménes station-
naires de transport en volume. La vitesse de dérive, calculée 4 1l'aide de 1la
premiére méthode, est obtenue directement de l'histoire irréguliére générée par
celle-ci. Dans la seconde méthode la prise d'information est un échantillonnage

régulier de la vitesse et la moyenne s'effectue directement.
Quand on veut calculer les coefficients de diffusion le probléme est

légérement différent. Pour la diffusion par paquet on veut observer 1l'édvolution

temporelle de la quantité

z% - z% = F(t)
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ol z et z2 sont les moments de la distribution spatiale d'un paquet d'électrons
Comme ceux-ci doivent &tre observés au méme instant, la méthode 3 collision
fictive nécessite d'extraire de 1l'histoire réellement générée une sous-histoire
réguliére pour pouvoir calculer 3 chaque méme instant la valeur de F(t). Dans
1'autre méthode la sous-histoire réguliére est générée directement et la calcul
de F(t) est immédiat. Dans les conditions actuelles de champ électrique 1'ex-

traction d'une sous-histoire se fait sans difficulté.
[1.6.2 Champ uniforme variable dans le temps.

Les conclusions peuvent &tre différentes selon que le champ est déterminé
dans le temps ou selon qu'il est & variations aléatoires.
En effet dans la premiére méthode on examine pendant une certaine durée 1'évo~
lution du porteur pour pouvoir calculer la durée At d'un libre parcours. Cela
implique que durant ce laps de temps l'évolution du champ électrique soit
connue Si cette évolution est connue d'avance cette opération ne pose pas de

probléme et le At une fois calculé on aura

N N t+At
K(t + At) = k(1) + 2 J E(t')dt!
"oy

la quantité K[K(t+At)] étant elle aussi parfaitement connue le choix du mécanisme
de collision pourra se faire sans difficulté. Par contre, si le champ appliqué
est 34 variation aléatoire (cette situation est envisagée en plusieurs occasions
dans ce travail) et méme si le libre parcours At est calculable grdce d un choix
correct de I', 1'état du porteur 3 t + At ne pourra plus &tre calculé et les
probabilités de collision non plus. Ce cas se présente en particulier quand le
champ considéré E(t) dépend de 1'état de la ou des particules a 1'instant

considéré.
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La méthode par discrétisation réguliére du temps permet de lever facile-
ment cette difficulté car nous considérerons que le champ agissant entre t
et t + 8t sera précisément celui qui est calculéd 3 l'instant t ol 1l'état
des particules est parfaitement connu. Dans la mesure ou 0t est suffisamment
petit (en particulier devant At) l'erreur commise en négligeant la variation
de E(t) durant t et t + 8t pourra &étre minimisée. I1 est évident que le champ
sera recalculé en tenant compte du nouvel état du systéme a t + &t et qu'il
agira entre t + 6t et t + 28t. En raison des arguments que nous venons de
présenter, nous pensons que la méthode de Monte Carlo par discrétisation ré-
gulidre du temps est d'un emploi trés souple. Elle nous dispense de connaitre
a priori la fonctionnelle qui doit exister entre le champ électrique a chaque

instant et 1'état global de l'ensemble des porteurs que l'on considére.

11.6.3 Champ non uniforme pouvant varier dans le temps.

C'est typiquement le cas qui se présente dans une simulation de composant
ou l'on tient compte des phénoménes de charge d'espace. Il est certain qu'il
est plus simple de mettre en oeuvre un calcul portant sur une population de
porteurs quand on regarde tous les individus au méme instant ainsi que nous
1'avons dit au paragraphe précédent. Nous en verrons un exemple au cours du
chapitre 3 ol le calcul de la fonction de corrélation d'une tension ou d'un
courant de bruit peut &tre effectué immédiatement sans supplément de calcul
dans la simulation elle-méme. Néanmoins, si 1'on ne s'intéresse qu'3d des phé-
noménes statiques ou a variations lentes les deux méthodes pourraient &tre

utilisées, chacune dans les cas ou elle s'applique le plus facilement.

IT.6.4 Choix du paramétre &t.

Le choix d'une valeur correcte de 8t dans notre méthode est en quelque
sorte 1'équivalent du choix d'une valeur correcte de T dans l'autre, puisque
pour 1l'une comme pour l'autre les résultats obtenus doivent &tre indépendants

de 8t ou de T'. Nous avons dit précédemment que 8t doit &tre plus petit que le
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plus petit des libres parcours. Si cette condition est vérifiée, on aura
1'assurance que pour la plus forte valeur de X(E) la probabilité de choc
X(E)Gt sera beaucoup plus petite que 1. La valeur maximum atteinte par K(z)

au cours d'une simulation donne un ordre de grandeur du plus petit des libres
parcours et par conséquent une valeur optimale de 8§t. En général nous avons
fait en sorte que la valeur maximum atteinte par X(K)dt au cours d'une simula-
tion soit Xmaxﬁt’ ne dépasse pas % 3 quelques pour cent prés. Typiquement il
en résulte que les valeurs de Ot adoptées sont comprises entre 5 10-'% sec et
2 10-1* sec dans la plupart des cas. Afin d'illustrer ce point nous comparons
sur la figure 15 les résultats obtenus en ce qui concerne la vitesse de dérive
dans le silicium N pur calculée avec les 6t standard déja donnés et avec

des 6t dix fois plus petits. On remarquera le bon accord existant entre les
deux caractéristiques ainsi obtenues. Il est évident que dans le second cas le
nombre d'échantillonnages était multiplié par 10 de facon a intégrer la valeur
moyenne sur le méme laps de temps, c'est;é—dire sur une statistique équivalente.
Dans la figure L7 nous montrons la courbe correspondante pour 1l'énergie moyenne
et pour le temps de libre parcours moyen. Ici encore on remarque le bon accord
entre les deux types de résultats. Dans les conditions ol nous avons calculé
ces courbes on ne note aucun écart systématique qui montrerait que le choix fait
sur les valeurs de &t deviendrait discutable a partir d'une certaine valeur

de champ électrique.

Dans la figurel.8nous reportons les fréquences de collisions intervallée (Niv)
toutes fortement inélastiques et les fréquences de collision int vallée (Nac)
qui dans le cas présent sont les collisions sur phonons acoustiques de grande
longueur d'ondes considérées comme élastiques.On constatera que les fréquences
de collision ne sont pratiquement pas affectées par la valeur du &t choisi.

I1 apparait donc de fagon évidente d'aprés l'expérience qu'il y a avantage a
travailler avec des &t suffisamment grandsafin de minimiser dans la mesure

du possible les pertes de temps calcul. En effet un pas &t choisi trés petit
augmente d'autant la probabilité 1 - X(?)ét que le porteur ne subisse pas de
collision & l'instant considéré et par voie de conséquence augmente le nombre

de calculs inutiles des valeurs des différentes probabilités Aq(i)@t.
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La condition imposée dans la méthode 3 collisions fictives est que

|- ax(k). Ceci revient a dire que la durée de libre parcours moyen sera
m

telle que

— _ 1 1
At = "ITS e (1,38)

1
§t << ———rn (1,39)

Du point de vue du temps calcul, la premiére méthode est donc plus favorable
puisqu'elle nécessite un moins grand nombre de calcul des probabilités Aqét.
C'est d'ailleurs 13 l'unique différence étant donné que les intéractions

elles-mémes surviennent en méme nombre, & durée de simulation égale, dans 1'une

et 1l'autre des deux méthodes.

Néanmoins nous avons vu plus haut que la condition

&t < ——— (1,40)

menait a des résultats satisfaisants dans le domaine d'utilisation. Dans la

mesure ol la valeur moyenne de A(K) est telle que

— A

)\(K) ~ max

5
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la condition exprimé par la relation (1,33) peut ser réduire a

ce qui garantit effectivement que pour l‘'intéraction moyenne on ait

1

A(R)

§t <<

Dans ces conditions on remarque que la méthode 3 intervalles discrets n'utili-
sera en pratique qu'un 8t environ deux fois plus petit que le At donné par la
méthode 3 collisions fictives (relation (1,38) et (1,40)), elle nécessitera

de ce fait un temps calcul un peu plus slevd”.

Néanmoins le 8t choisi ne doit pas @tre trop grand : A(i)ét indique en fait 1la
probabilité que le porteur considéré ait subi un choc entre t et t + 8t. Dans

la simulation ce choc est fixé en réalité 3 1l'instant t + 8t et les quantités
observées sont aussi calculées d cet instant 13. Il est évident que plus le &t
est petit, plus l'instant réel du choc et 1'instant ol celul-ci est simulé seront

rapprochés, et plus la simulation du phénoméne physique étudié sera exacte.

* Remarquons que le temps de calcul varie moins vite que le rapport 1/6t.
En effet si le nombre de tirages au sort effectués est bien proportionnel a
1/8t, le nombre d'intéractions effectives dont le traitement nécessite de

longs calculs n'en dépend pas.






ITI, LE SILICIUM N : PARAMETRES DE BANDE ET DE COLLISION

La bande de conduction du silicium est formée de six ellipsoides ou vallées
dont les minimums indirects relatifs sont a 1,12 eV au-desszus de la bande de
valence. Les centres des vallées sont situés dans les six directions <100> &

Kn: 0,85 KO du centre de la zone de Brillouin, chacun des axes <100> formant
1'axe de révolution de chacun des ellipsoides [56]. Dans l'hypothése ol ces
vallées sont &galement non-paraboliques, on aura pour la vallée centrée en

(0,855 03 0)

(k =k )%  Kk24k?
X 'm A

m
1 My

2
e(l + ag) = %7

faisant apparaitre les masses effectives longitudinales et transversales. Il y

a cing autres relations du méme type pour les cing autres vallées, que l'on
obtient par permutation sur kx’ ky et kZ [51]. Les valeurs des masses effectives
ml et m, ont été mesuréespar des expériences de résonance cyclotronique. Diffé-
rents auteurs ont donné des valeurs de plus en plus précises pour aboutir aux

suivantes : my = 0,9163 m et m_ = 0,1905 m_ [52, 54].
1 [e) i [e]
On peut considérer comme négligeable la présence d'autres minimums relatifs
situés 3 environ .un eV au-dessus des minimums fondamentaux et qui restent pra-

tiquement dépeuplés méme en régime de champ électrique intense.

La figure 1.9 montre la disposition des six vallées qui viennent d'étre

décrites.

L.
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Figure 1.9. Premiére zone
de Brillouin de la bande de

conduction du silictum.

Les six minima équivallents
ont des surfaces iscénergie

ellipsoidales et sont situés

(010) le long des axes <100> appro-

ximativement aux points in-
diqués sur la figure.
A 300 9K les surfaces
=2k %J ont la taille
B
indiquée sur le dessin.

Les fléches indiquent les

transitions intervallées.

Parmi les mécanismes de collisions que les porteurs sont susceptibles de
subir, nous devons distinguer les collisions intravallées et les collisions
intervallées. Les collisions intravallées provoquent des transitions du vecteur
d'onde des porteurs a 1l'intérieur de la méme vallée. Elles peuvent étre de
plusieurs types : collisions sur phonons acoustiques de grande longueur d'onde
(‘ gl petits) que l'on peut considérer comme élastiques aux températures usuelles
(%J > 40 °K) ; collisions sur phonons optiques de grande longueur d'onde mais
d'énergiesélevées. Harrison a montré que ce second mécanisme est tout a fait
négligeable dans le Silicium [55]. Les collisions sur phonons optiques polaires
et sur phonons acoustiques piezoélectriques n'existent pas. Pour un matériau
dopé, les collisions avec les impuretés ionisées sont supposées intravallées et

élastiques.
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Les collisions intervallées sont de deux types. Elles peuvent occasionner
les transferts entre deux vallées dont les axes principaux sont perpendiculaires.
Ces transitions, dites du type f, relient chaque vallée 3 quatre autres vallées a
1'intérieur de la premiére zone de Brillouin.
L'autre type de collision intervallée connecte deux vallées dont les axes princi-
paux sont colinéailres, ce sont les transitions dites du type g, et une seule val-
lée est connectée par leur intermédiaire 3 chacune des six autres. Les transitions
sont indiquées par des fléches dans la figure 1.9. En l'espace d'une vingtaine
d'années, divers modeéles ont été décrits dans la littérature [35, 36, 57 3 63].
Des travaux théoriques portant sur les propriétés de symétrie de la bande de con-
duction ont montré que certaines transitions intervallées sont interdites.
Seules peuvent intervenir dans les transitions de type g les phonons de la branche
longitudinale optique et pour les transitions f les phonons des branches trans-
verses optiques et longitudinales acoustiques. Cependant, il existe des résultats
expérimentaux [57, 61] qui semblent indiquer que d'autres transitions intervallées
interdites par les régles de sélection interviendraient. Aussi les modéles mis
au point ne tiennent parfois pas compte de ces régles. Ceci est vrai en particu-
lier pour ce qui concerne les études de porteurs chauds. Ainsi, on a avancé comme
argument que les régles de sélection ne pourraient s'appliquer stricto sensu qu'a
des porteurs a 1'équilibre thermodynamique (porteurs froids) qui s'éloignent peu
de leur positions d'équilibre au fond des vallées et plus difficilement 3 des
porteurs chauds qui, & cause de l'agitation thermique plus importante, peuvent
s'éloigner notablement du centre des vallées. Nous donnons dans le tableaul.l
ci-dessous les valeurs proposées avant 1970 dans la littérature pour les énergies

et les constantes de couplage des transitions f et g.

L'énergie des phonons peut se déduire du diagramme de dispersion du matériau
[64] & partir des modules des vecteurs d'onde des phonons nécessaires aux tran-
sitions. Ils sont du type Umklapp ainsi qu'il est montré dans [63] . Les valeurs
des constantes de couplage sont des paramétres ajustables permettant d'obtenir
les meilleurs accords entre théories et expérimentations. Dans le tableau 1
ces valeurs sont données en valeurs réduites par rapport a la constante de cou-

plage des phonons acoustiques transversaux intravallées.



_50-

- 0eT“0 G160 - OhS LOE [29] Tuet33ey 18 01BISO)
- G€9°0 5£9°0 - OhS LOE [09] uo3up
6h°0 HZT0 €290 G69 866 062 [T9] PueTIOC]
- Hee o G€8°0 - Hes LOE [65] axung
- z ST°0 - 0€9 06T [es] guor
e o ¢ N o T T Ho U m@ Ho U2 m@ lo U H@
M/ M= M M/ M=TH M/ M= M 3 P 3
I nvaT1dvl




-51-

Depuis lors d'autres modéles ont été présentés. Une discussion trés
détaillée des différents modéles peut &tre trouvée dans 1l'important article
de Norton [57]. Plus récemment Portal [58] a identifié un certain nombre de
transitions dans le silicium N d 1'aide de mesures de résonance magnétophonon.
Ce genre d'expérimentation présente l'avantage de donner de fagon assez directe
les énergies des phonons mis en jeu dans les transitions. Toutefois, il ne ren-

seigne pas sur la valeur des constantes de couplage associées a ces phonons.

Un modéle a été mis au point permettant d'expliquer de fagon satisfaisante
le phénoméne de repopulation des vallées de silicium N quand le champ électri-
que est appliqué suivant la direction <100> [55, 66]. L'évolution du rapport
r = nc/nh des populations des vallées froides et des vallées chaudes avec le
champ électrique est particuliérement sensible au modéle utilisé et 1l'ajuste-
ment des paramdtres que sont les constantes de couplage peut se faire de facon
assez aisée (1'équation de transport de Boltzmann est elle-méme résolue par
une méthode itérative). Ce travail a évidemment été effectué 3 la température
de 77 K ol 1'effet de repopulation des vallées d'ol découle 1l'effet d'anisotro-

pie de la vitesse de dérive est particulidrement sensible.

Dans le méme temps un autre modéle présenté par Canali et Coll [35] a
permis de vérifier théoriquement avec une précision assez satisfaisante des
mesures de vitesse de dérive dans les directions <111> et <100>, depuis le
régime de mobilité jusqu'd la vitesse de saturation et dans une gamme de tem-
pérature de réseau s'étendant de 8 %K & 530 °K. Etabli initialement dans 1'hy-
pothése de bandes d'énergie paraboliques, ce modéle est de loin le plus comple-
xe puisqu'il comporte six transitions différentes, trois étant du type f et
trois étant du type g. Dans letableau 2 sont résumés et comparés les para-
métres déterminés par Canalil et par Nash. Sont indiquées les énergies de phonons
en degré Kelvin ainsi que les amplitudes des potentiels de déformation associés
(les constantes de couplage sont proportionnelles au carré de ces derniers et
au nombre de vallées en connexion avec le type de transition considéré). La
différence essentielle existant entre les deux modéles est la présence dans le

modéle de Canali d'un phonon supplémentaire de type g, d'énergie élevée, non
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prévu par l'expérimentation de Portal. Le modéle présenté donne de trés bons
résultats pour la mobilité ohmique dans une treés large gamme de température

de réseau. Néanmoins il méne 3 des valeurs de vitesse limite en champ fort un
peu trop élevées aux températures de réseau proche de l'ambiante. Par ailleurs,
1l'interprétation de résultats expérimentaux de coefficients de diffusion a
nécessité de modifier le modéle et introduire 1'hypothése de bandes non-para-
boliques [36]. Ainsi avec un facteur de non-parabolicité a = 0,5 eV !, le poten-

tiel Df doit &tre diminué de 3.4 10°® eV/em & 2,5 108 eV/cm pour maintenir une

valeur gorrecte de la mobilité ohmique.

Parce que le modéle de Canali nous a semblé trés complet et surtout parce
que c'est celui qui s'accorde le mieux avec le plus grand nombre de résultats

expérimentaux, nous l'avons adopté comme modéle pour notre propre étude.



CONCLUSION

Au cours de ce premier chapitre, nous nous sommes efforcés de présenter
les procédés de simulation de Monte Carlo dans le cadre général des études
effectubes sur les porteurs chauds dans les semiconducteurs. Nous avons d'abord

décrit les deux méthodes actuellement utilisées qui sont :
- la méthode de simulaticn faisant usage des collisions fictives,
- la méthode & discrétisation réguliére du temps.
Nous avons essayé dans la mesure du possible de mettre en évidence
les avantages et les inconvénients de chacune d'elles. Nous avons particulieé-
rement insisté sur les critéres de choix du paramétre temporel &t qui est un
des problémes majeurs dans la mise en oeuvre de la seconde méthode.
Pour terminer ce premier chapitre nous avons dégagé le modéle que nous

avons utilisé pour traiter la dynamique des électrons dans le silicium de type

N, en nous efforgant de justifier les raisons de ce choix.
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CHAPITRE 2

EXPLOITATION DE LA METHODE DE MONTE CARLO EN EFFET DE VOLUME.

Paramétres du premier et du second ordre

en champ uniforme statique ou variable dans le temps.

Quelques vérifications expérimentales.






INTRODUCTION

Nous ne faisons pas dans ce chapitre un exposé exhaustif de tous les
problémes concernant les phénoménes de transport qul peuvent &tre abordés
et au moins partiellement résolus grdce d la méthode de Monte Carlo. Nous
dirigeons plutdt notre étude vers les questions auxquelles s'adapte par-
ticulidrement cette méthode. C'est de toute évidence le cas des coefficients

de diffusion et des phénoménes non stationnaires en régime de porteurs chauds.

Nous avons divisé ce chapitre en deux grandes parties. Dans la premiére
partie nous exposons les résultats relatifs aux phénoménes de transport obser-
vés en régime de champ statique (bien qu'en étudiant le coefficient de diffu-
sion nous envisageons le temps et la fréquence comme paramétres les résultats

présentés sont obtenus en champ statique).

Nous commencons par l'étude des paramdtres du premier ordre : mobilité,
énergie moyenne,... et des fonctions de distribution du moment et de 1'énergie
en fonction de l'amplitude et de la direction du champ &lectrique afin de mettre
en évidence les phénoménes d'anisotropie propres au silicium-N. Nous passons
ensuite aux paramétres du second ordre : coefficients de diffusion, équivalen-
ce de la diffusion d'étalement et de la diffusion de bruit. Nous définissons
avec précision sous quelles conditions les coefficients de diffusion statiques
doivent &tre déterminés. Nous faisons pour terminer cette premiére partie une
incursion dans le domaine expérimental avec des résultats de mesure de bruit
de diffusion thermique dans des composants N+NN+vnous permettant de vérifier

certains résultats expérimentaux de coefficients de diffusion donnés dans la

littérature.

Dans la seconde partie de ce chapitre nous étudions le comportement du
matériau en régime de champ variable dans le temps. Ce peut &tre le cas soit

de créneaux temporels de champ é&lectrique qui permettent de mettre en évidence
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le phénoméne de survitesse, soit de la réponse du matériau a un signal
sinusoidal d'amplitude plus ou moins grande (régime linéaire et non linéaire).
Dans un premier temps nous étudions les évolutions transitoires des fonctions
de distribution et envisageons 1l'influence de celles-ci sur le comportement
transitoire de la vitesse et de l'énergie. Nous calculons ensuite la mobilité
complexe des porteurs dans le domaine des hyperfréquences et de 1'infrarouge
lointain. Nous faisons alors une nouvelle incursion dans le domaine expérimen-~
tal en présentant des résultats de mesures de conductivité hyperfréquence en
gamme millimétrique qui nous permettent de vérifier certains de nos résultats

théoriques.

L'étude des composants utilisant les matériaux semiconducteurs en régime
de champ fort serait simplifiée s'il était possible de disposer d'une descrip-
tion simplifiée de la dynamique non stationnaire des porteurs. C'est pourquoi
nous étudions la validité des équations de conservation de 1'énergie et du mo-
ment formulées 3 1'échelle macroscopique mettant en jeu les notions de temps
de relaxation moyens de 1l'énergie et du moment ne dépendant que de 1'énergie
moyenne des porteurs. Nous tentons d'expliguer les raisons du bon accord

obtenu entre les résultats fournis par la méthode des temps de relaxation

et ceux obtenus par la méthode de Monte Carlo plus rigoureuse (1'étude se limite

~ - . ” 3
aux paramétres du premier ordre : vitesse et énergie moyenne).



1ére Partie

PHENOMENES DE TRANSPORT EN CHAMP STATIQUE

_61?)_.
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I.1 RAPPELS CONCERNANT LES PROBABILITES REGISSANT LES COLLISIONS DES PORTEURS
AVEC LE RESEAU ET LES DEFAUTS DE RESEAU

Nous avons mentionné au cours du chapitre précédent quelles étaient
les différentes intéractions que les porteurs étaient susceptibles de subir
durant leur évolution dans le cristal. Nous avons également décrit les bandes
d'énergie de conduction qui régissent 1'évolution des porteurs entre les col-
lisions. Bien que les rappels que nous faisons ici concernent désormais des
résultats classiques, nous pensons qu'ilss'avérent nécessaires dans la mesure
ol ils constituent bien souvent une aide treés utile 4 la compréhension des

phénoménes observés.

> > 2 P . sy sz
Rappelons que S(k,k') représente par définition la densité de probabilité
par unité de temps qu'un porteur effectue durant un choc, une transition

l'amenant de 1'état k dans un autre état k'.

[.1.1 Collisions sur le réseau.
Elles sont de deux types, en ce qui concerne le silicium .

a) Les c¢ollisions sur phonons acoustiques de grande longueur d'onde autori-
sent des transferts K > k' avec échange de phonons de faible énergile
correspondant 4 des vecteurs d'onde‘a trés petits. Ces transitions intra-
vallées sont considérées comme quasiment élastiques aux températures

étudiées.

b) Les collisions intervallées impliquant des phonons (optiques et acoustiques)
de grande énergie et de grand vecteur d'onde sont par contre fortement

inélastiques.
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Le processus de collision par intéraction avec le potentiel de déformation
dl aux vibrations acoustiques de grandes longueur d'onde a été é&laboré par
Shockley et Bardeen [1]. Cette intéraction est considérée comme élastique

au-dessus de quelques degrés Kelvin et 1l'on peut écrire

ol ﬁwq est 1'énergie du phonon, pour le nombre de phonons par.mode. Incluant
1'effet de la non-parabolicité des bandes d'énergie, la probabilité cherchée

vaudra [2]

2 2
q kBTLEl

s(k,k') d%" = G(K,K")8(e(]) - e(k'))dk! (2,1)

4I1%s?p

en ayant tenu compte de ﬁq, de la densité d'états dans l'espace réciproque
(=V/811®). s est la vitesse du son isotrope, p la densité du matériau et

El (en eV) le module du potentiliel de déformation acoustique. Dans le cas d'une
bande d'énergie parabolique on auraitG = 1 et S ne dépendrait plus de 1l'angle
entre k et kK'. Pour des bandes non paraboliques, l'expression de G(k,k') a été
donnée par Kane [3, 4]. Pour un facteur de non-parabolicité g non nul, G est
toujours plus petit que 1. Toutefois dans le silicium ol le facteur ¢ n'est
pas trés élevé, G n'est jamals beaucoup plus petit que 1, et dans la plupart
des cas peut étre négligé et considéré égal a 1. En fait 1'influence fondamen-
tale de o se fait sentir au niveau de la relation entre vecteur d'onde instan-
tané et vitesse instantanée. Il a pour effet de minimiser les variations de

vitesse, par rapport aux variations du vecteur d'onde en vertu de la relation
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La densité de probabilité par unité de temps Xac(a) qu'un porteur effectue
> > .
une transition l'amenant de 1'état k (avec € = €(k)) vers un autre état

quelconque s'intégre pour donner

3
a®(2m}) 72 kgT E]
Aac(e) = ve(1l+ae) (2,2)
2Mps24"

1
ou mg est la masse de densité d'état (mB = (mlmi) k). Quant 3 la probabilité

de rotation de k vers f', par l'angle R, elle est donnée par P(B)dB = sinBdB [5].

I.1.1.2. Collisions intervallées.

Le traitement qui est effectué pour les collisions intervallées est iden-
tique & celuil effectué pour les intéractions avec les phonons optiques non-po-
laires (intéraction dominante dans le germanium de type P) & ceci prés que
les états initiaux et finals ne sont pas dans la méme vallée et que la proba-
bilité de transfert doit étre proportionnelle également au nombre de vallées
accessibles. De plus, Harrison a montré [6] que 1'élément de matrice associé
au processus d'intéraction sur les phonons optiques non polaires peut &étre
d'ordre O ou d'ordre plus élevé en développement de K/Ko (ou Kk est le vecteur
d'onde mesuré par rapport au fond de la vallée considérée et ?o est le vecteur
de base du réseau réciproque) mais que seul le terme d'ordre O apporte une
contribution significative du méme ordre de grandeur gque celle correspondant
aux intéractions sur phonons acoustiques élastiques, les contributions aux
ordres supérieurs restant négligeables [7]. Ceci conduit & une forme de
Sij(ﬁ,ﬁw) (ol i désigne la vallée de départ et j la vallée d'arrivée) similaire

a (2,1 [7]

= > >
. 2p2 . (Nij+l)6(€(k) - e(k') +-ﬁwij)
s..(k,k") = —3L3d G, . (k,k") (2,3)
W33 N..8Ce(®) - e(X") - Hw.,.)
ij hily
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o le terme supérieur concerne la collision avec émission de phonon, et le
terme inférieur la collision avec absorption de phonon.fimij étant l'énergie
échangée durant 1'intéraction ﬁiwij = kBeij est du méme ordre de grandeur
que kBTL), Dij étant le module du potentiel de déformation intervallée

(exprimé en eV/m) et ﬁij étant le nombre de phonons par mode

E
J ‘Bwij
exp(k 7 ) - 1
B°L

z. est le nombre de vallées accessibles pour le transfert considéré. Les
valeurs des énergies de phonons impliqués dans ces collisions et les valeurs
de Dij associéesont été résumées au tableau 2 du chapitre 1. De méme que
précédemment on peut considérer que Gij ~ 1 est une bcnne approximation. Il
résulte de cela que tous les états finals sur la surface d'énergie

gk') = e(K) ¢ ﬁwi. sont équiprobables. L'intégration de Sij(i,?') sur tous

les états finals k' donne

2 X %% 2

q z.(mD) D . _ Y

J J (N +D{(emw. . )(1+alehw. D} 2

Y2Tlpw. . &° + = *
1j

Aij(e) =
(l+2a[€—'ﬁmij])

si e>hw..,
1]

ou bien

S

Xij(e) = 0 si e S'ﬁwij

en ce qui concerne l'émission de phonon et

3
qzz.(mg)’&Di. _ y
A () = — - N, {(efho, ) (Lralefiv, 1} 72
] /§pr._ 73 1] J ]
ij (1+2a[s+ﬁ.mij])
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en ce qui concerne l'absorption de phonon.

I1.1.2. Collision sur impuretés ionisées.

Le traitement donné 3 ce type de collision est assez analogue d celuil
qui a permis d'aboutir aux expressions du paragraphe précédent. Le potentiel de

perturbation est celui di d l'attraction coulombienne entre l'électron et

le centre ionisé. Ce potentiel peut &tre décrit de deux facons différentes

- dans l'hypothése de Conwell-Weisskopf [8] celui-ci est un potentiel
strictement coulombien limité & une distance b qui est la demi-distance

moyenne entre deux centres ionisés voisins®

V(D) = L 1% <b = —L (2,4)
1 1 /3
4e' |r] 2 N
>

par rapport au centre situé en R = O. Pour une distribution d'atomes d'impure-

tés on aura comme potentiel total

, |r-R| < b (2,5)

- dans l'hypothése de Brooks-Herring [91, on suppose que 1'influence
du nuageélectronique dans lequel baigne l'électron que l'on examine est de
faire décroitre le potentiel binaire plus vite qu'une loi en r~!. On lui donne

la forme

* I1 en résulte l'existence d'un angle minimum de déviation Bm correspondant
d l'angle de déflection de la trajectoire d'un é&lectron de vitesse v dont le

, 1
paramétre d'impact est égal & b : Bm = 2 Arc tg {q N{g/(uﬂe')/ e(1+ae) ]}
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2
- q _ -
V(D) =2 — e B|r| (2,6)

1 ule' |7

ol le paramétre d'écran B est 1ié a la concentration Ni des électrons par

ol g' est ici la permittivité de réseau. Le potentiel total pourra alors

[} 4 -
s8'ecrire

- > >
—BlP—RI
)

V) = Y- (2,7

> uHa‘Ig—ﬁl
R

Par ailleurs le processus de collision peut &tre considéré comme élastique
eu égard & 1l'inertie de 1'ion impureté beaucoup plus lourd que 1'électron
. 3 Pl . 03 pd . . - +

incident. Il en résulte pour la probabilité de transition entre k et k' la

densité [2, 10]

N qu- - —+'

s > ->

5. (k,k") = - _SUGKD sk - ek (2,8)
* s%e | ([k-k' > +8%)2

pour le modéle de Brooks-Herring ; le modéle de Conwell-Weissko;f donnerait
- - » + ‘_> .
la méme expression avec B = 0, mais de plus l'angle entre k et k' serait

limité inférieurement par Bm (gqui dépend de la vitesse incidente).

.+ o> P + . . ~
Sommant Si(k,k‘) sur tous les états k' possibles, on aboutit a

(dans la limite G(Q;ﬁw) ~ 1)
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2 *1/2
q mD kBTL

4Te'h?/2

1
A () = [e(1+ae)]” 2(142ae) (2,9)

et la distribution de 1'angle de déviation B de la trajectoire est telle que

2(1-v)

cos B =1 - —""—r—"t—
1+r(u4k?/B?)

oll r est un nombre aléatoire a distribution uniforme entre 0 et 1.

Ces relations sont celles fournies par le modéle de Brooks-Herring.

Pour le modéle de Conwell-Weisskopfon trouverait

q°N, _3, | Lax
A (€) = ——— [e(1tae) 1" #(1r20e) 5 (—) (2,10)
* 16T V2m¥ € 1-x_

r(l+x )-2x

ou X = cos B et cosfR = m m
m m

r(l+xm)-2

1.1.3. Evolution des probabilités avec 1'énergie des porteurs.

Nous avons représenté sur les figures 2,1 et 2,2 1'évolution des densi-
tés de probabilité de collision précédemment calculées. La figure 2,1 concerne
les différentes intéractions électron-phonon inclues dans le modéle. Ainsi,
on peut juger en particulier de 1'importance relative des transferts de type g
par rapport aux transferts de type f. Les premiers sont toujours beaucoup
moins nombreux que les seconds pour toutes les valeurs de 1l'énergie et 3 toute
température de réseau. Les points anguleux présentés par certaines courbes
indiquent le seuil d'énergie d partir duquel 1'émission du phonon concerné

devient possible.
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Par ailleurs on constate que la probabilité de collision sur les phonons
acoustiques élastiques reste en général du méme ordre de grandeur que celle
des collisions intervallées En fait, il faut abaisser la température de réseau
au-dessous de 30 °K pour constater que seules subsistent les collisions inter-
valléesavec émission de phonon. Dans tous les cas la probabilité de transition
est une fonction croissante de 1'énergle (seules les interactions sur phonons
optiques polaires et phonons acoustiques piézoélectriques ont un comportement

contraire [2]).

La figure 2.2 concerne 1'évolution des probabilités d'intéraction sur
les impuretés ionisées pour les deux modéles présentés ici. Dans la limite

ol o, facteur de non-parabolicité reste faible le modéle de Brooks-Herring

1/2

indique que Ai(e) varie comme € '2, ne dépend pas de la concentration en

impureté&, est proportionnel a TL (2 cause du paramétre d'écran B). Concernant
le modéle de Conwell-Weisskopf, dans les mémes conditions, on trouve que (2,10)

donne

1
/3
N
A (e) = %' = Ve(ltae) (1+20€) (2,11)
2m*

ce qui montre entre autre que 1'évolution avec 1'énergie est contraire 3 la
précédente. D'autre part, Ai(e) est proportionnel & Nz%, c'est-da-dire inverse-
ment proportionnel 3 la distance moyenne entre deux impuretés voisines.

Il apparait ainsi une importante différence entre les deux modéles, mais en
pratique cette différence n'est qu'apparente. En effet, Xi(e) ne représente
qu'un élément du phénoméne de collision ; l'autre élément est représenté par

la probabilité de l'angle de déflexion R dans la collision. Globalement, l'effet
sur la mobilité sera le méme, car le temps de relaxation T qui est donné pour

une collision é&lastique par

g ( 5. (K,K')(1-cosB)d k!
Ti 1
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tient compte de 1'effet de la réorientation, et a pour les deux modéles une
dépendance en €+3/2 [7], le facteur multiplicatif étant le méme. Les deux expres-
sions de T, ne différent que par un terme logarithmique qui change peu avec
1'énergie du porteur.

On voit donc que lorsque 1'énergie du porteur est trés faible la probabilité

de collision avec les impuretés ilonisées devient trés grande dans le modéle

de Brooks-Herring. Du point de vue d'une simulation de Monte Carlo, cela exige
de choisir un &t treés petit. Cecl n'est pas le cas du modéle de Conwell-Weisskopf
pour lequel la probabilité de collision est une fonction croissante de 1'éner-
gie, et reste 1imité 4 des valeurs raisomablesméme 3 énergie é&levée et a forte
densité d'impuretés (figure 2.2). C'est la raison pour laquelle nous avons uti-

Pe

lisé le modele de Conwell-Weisskopf.

[.2. ETUDE DES PARAMETRES DU PREMIER ORDRE DU SILICIUM DE TYPE N.
ETUDE DES DISTRIBUTICNS.

Ce paragraphe est consacré a la description de quelques résultats typiques
obtenus concernant les paramétres du premier ordre dans le silicium-N : vitesse
de dérive et énergie moyenne dans différentes conditions de polarisation du
matériau et a différentes température de réseau (0<E<50 kV/cm 77°KsTL5298°K).
La plupart des résultats présentés ici ont &té obtenus en appliquant le champ
dans la direction <111>, ce qui est le cas le plus intéressant du point de vue
pratique. L'application d'un champ électrique suivant la direction <100> fait
apparaitre un intéressant phénoméne de repopulation entre les six vallées de

conduction qu'il nous a paru intéressant d'étudier.

[.2.1. Le champ est paralléle a la direction <111>.

Le fait remarquable dans cette condition de polarisation est que les six
vallées présentent une parfaite symétrie par rapport 3 la direction du champ
électrique. Il s'ensuit que les porteurs seront échauffés par le champ élec-

trique de la méme facon, quelle que soit la vallée ou ils sont situés.
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La distribution £(X) est identique pour chaque vallée et chacune possede la
méme vitesse de dérive et la méme énergie moyenne pour le méme champ électri-
que. Il en résulte que la vitesse de dérive est une fonction monotone crois-
sante. Les figures 2.3a et 2.3b représentent les évolutions de la vitesse de
dérive et de l'énergie moyenne avec 1'amplitude du champ électrique. Celles-ci
sont représentées a TL:77, 173 et 290 %K. Le comportement observé est assez
différent selon la température de réseau. A 77 °K pour les champs électriques
voisins de zéro, 1'énergle des porteurs est petite et la distribution est
faible. Il en résulte qu'il n'y a pratiquement aucun porteur susceptible
d'émettre des phonons intervalléesde haute énergie, c'est-d-dire aucun porteur
dont 1'énergie soit au moins égale a l'énergie émise dans une collision iné-
lastique. Il en résulte une augmentation assez rapide de 1l'énergie moyenne.
Néanmoins quand le champ augmente, 1'ensemble des porteurs s'échauffant,

la distribution d'énergie s'élargissant, le nombre de porteurs susceptibles
d'émettre des phonons augmente, et 1l'acroissement d'énergie moyenne avec le
champ électrique sera plus faible. Aux températures de réseau plus hautes ce
phénoméne n'est pas détectable car méme en champ faible, la densité d'énergie
des porteurs est assez large pour permettre une émission assez importante de
phonons trés énergétiques englobant tous les types de phonons intervenant dans

les collisions.

Par ailleurs, nous avons comparé lesvitesses de dérive calculées avec les
résultats expérimentaux obtenus par le groupe de Modéne [5]. Ces résultats ont
été obtenus par la technique du temps de vol sur un matériau trés pur ; ce sont
certainement & 1'heure actuelle les résultats les plus surs disponibles dans
la littérature qui aient été obtenus sur le silicium. On observera le bon accord

existant entre théorie et expérience aussi bien a 77 °K qu'a 293 ‘K.

La figure 2.4 montre 1l'évolution des mémes paramétres que précédemment pour
différentes valeurs de concentration en impuretés du matériau entre O et 10'7 cm
Un dopage élevé causant une forte diminution de la mobilité en champ faible n'a
plus que peu d'importance en régime de champ fort, étant donné que les porteurs
en s'échauffant et devenant plus rapides subissent de moins en moins 1'influence
des centres ionisés. Les courbes ont donc tendance 3 se rejoindre en champs trés

élevés. Des résultats semblables avaient été obtenus par d'autres moyens par

-3
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Scharfetter et Gummel [11] et servent encore a 1'élaboration des modéles
simulant les composants microondes utilisant le silicium N. Le calcul de
telles caractéristiques est nécessaire dans la mesure ou l'on n'a pas les
moyens d'effectuer actuellement une mesure expérimentale de vitesse de
dérive dans des matériaux aussi fortement dopé&s que ceux qui servent dans
certains composants comme les diodes & avalanche ou les transistors a effet

de champ.

1.2.2. Le champ est paralléle & la direction <100>. Etude du phénoméne
de repopulation.

La situation qui se présente dans ce cas est résumée dans le schéma

ci-dessous (figure 2.5)

k'7
h
7 k
- Y
FIGURE 2,5
7 n Positions des vallées chaudes "h" et des
c 0,//”' t—__g; « vallées froides "c¢" quand le champ électrique
€ ) > x
p— - ~— est appliqué suivant la direction (100).
§ E
—ge (100)
h
h
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Dans les conditions présentes il se trouve que le porteur situé dans une vallée
notée "' ne subira pas 1'influence du champ électrique de la méme fagon que le
porteur se trouvant dans une vallée notée 'H. En effet, dans le premier cas

le porteur aura dans la direction du champ électrique la masse my (grande) ;
dans le second cas, il aura la masse m, (faible). A champ égal 1l'accélération
sera plus faible en't' qu'en ', dans ie méme temps le gain d'énergie (ou la
perte) sera plus faible en'®' qu'en't. L'énergie et la vitesse moyenne des
porteurs seront donc elles aussi plus faibles en 'v' (vallées froides) qu'en 't
(vallées chaudes). De méme si la population des porteurs est également répar-
ties entre les six vallées 3 champ nul, il n'en va plus de méme en champ fort.
En effet, les porteurs des vallées chaudes auront tendance a effectuer un
grand nombre de transitions f les amenant dans une vallée froide (la meitié
des transitions f seront de ce type), et dans un premier temps les vallées
chaudes aurcont tendance d se vider au profit des vallées froides. Toutefois
si le champ est suffisamment grand, les porteurs des vallées froides seront
eux aussi suffisamment échauffés pour effectuer des transitions f, vers les
vallées chaudes, et ces transitions compenseront au moins partiellement la
diminution de la population électronique dans les vallées chaudes. On doit
donc s'attendre a4 coustater en champ trés fort un retour au moins partiel
vers une répartition égale des populations des vallées. Il en résulte aussi
que la contribution des porteurs de chacune des vallées sera différente

selon 1l'amplitude du champ é&lectrique autant en ce qul concerne la vitesse

de dérive qu'en ce qui concerne 1l'énergie moyenne.

Un certain nombre de résultats sont donnés sur les figures 2.6a, 2.6b
et 2.7. Sur les figures 2.6a et b sont reportés les allures des vitesses de
dérive et les énergies moyennes 3 77 °K et 293 °K. On constatera que 1'effet
d'anisotropie 1ié au phénoméne de repopulation est nettement plus marqué en
basse température. Ceci est di au fait qu'a 77 °K, les porteurs des vallées
froides ne peuvent pas effectuer de transferts vers les vallées chaudes

compte tenu de la faible distribution de leur énergie, ce qui n'est pas le cas
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3 293 %K. On constatera qu'd champ trds fort, les énergies moyennes de chaque
type de vallées tendent 3 se rapprocher sensiblement. Par contre, les vitesses
de dérive dans chaque vallée se saturent toutes deux vers des limites trés
différentes. Indiquons par ailleurs que 1l'on peut trouver une mobilité dif-
férentielle négative aux températures plus petites que 40 'K aux alentours

de 100 V/cm. Ce fait a été constaté expérimentalement [5, 121].

Sur la figure 2.7, nous avons reporté l'évolution du facteur de repopu-
lation r(E) décrivant le rapport de la population des vallées froides sur
celle des vallées chaudes. L'effet est bien sur beaucoup plus marqué d 77 K
qu'a 293 °K. Nous avons comparé les résultats obtenus 3 77 %% avec des résul-
tats expérimentaux disponibles dans la littérature. Les résultats expérimen-
taux sont obtenus directement 3 partir de la mesure des caractéristiques
vd(E) d'un méme matériau dans les directions <111> et <100> [13, 1u].

La dispersion des résultats théoriques et expérimentaux est assez grande.

En fait il s'avére que le facteur r est un paramétre treés sensible 3 la pré-
cision des mesures. Cecl expliquerait au moins en partie la dispersion des
résultats présentés.Une autre raison serait que ceux-~ci ont &té obtenus sur

des matériaux de concentrations en impuretés sensiblement différentes.

1.2.3. Evolution de quelques paramétres de transport avec la température
et le dopage.

Dans les études qui visent la simulation de composants d partir des
équations de 1'électrocinétique la connaissance des vitesses de dérive en
fonction du champ électrique est considérée comme une donnée de base (le
probléme de la diffusion sera évoqué plus loin); A ce titre la mobilité
ohmique, la vitesse de saturation des porteurs et le champ critique défini
comme le rapport des deux premidres jouent un rdle particuliérement important.
La méthode de Monte Carlo permettant une détermination aisée de ceux-ci, nous

les avons reportés dans la figures 2.8a pour un matériau pur en fonction de la

température de réseau, dans la figure 2.8b & la température de 293 9K en fonc-

tion de la concentration en impuretés.
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[.2.4. Etude des distributions.

Nous avons déjd souligné le fait que dans les applications des méthodes
de Monte Carlo, les paramétres de transport cherchés peuvent &tre calculés
. . > .
sans détermination préalable des distributions f(k) et n(e). Toutefois, on

peut s'intéresser 3 celles-ci au moins pour vérifier a posteriori deux des

(DN

t

N

hypothéses majeures qui ont faites pour la résolution de 1l'équation de

M\

té définies au chapitre 1 ):

[ONY

Boltzmann (f(ﬁ) et n(e) ont

- Premiérement, dans quelle mesure 1l'hypothése d'une maxwellienne déplacée
est-elle valable pour décrire la distribution cherchée ?
‘s . . > -
- Deuxiémement, dans quelles limites de développement de f(k) en polyndmes

de Legendre limité au premier ordre est-il suffisant ?

Une remarque importante concerne la fagon dont on calcule les fonctions
de distribution. Pour définir une fonction du type f(kx, ky’ kz) sur l'espace
réciproque, nous devons diviser ce dernier en un grand nombre de cellules
parallélépipédiques. Pour obtenir une bonne définition de f, ces cellules
doivent &tre suffisamment petites. Ceci conduit 3 un encombrement mémoire
et 3 des durées de temps calcul prohibitifs. Comme, en général, on s'intéresse
3d l'évolution de la distribution dans la directicn du champ électrique (effet

de dérive) on calcule plutdt la fonction

G(k ) = J J f(k , k , k) dk dk (2,12)
P x>y z y z

lorsque le champ est appliqué selon la direction O;;. C'est la fonction f(f)
partiellement intégrée, dont le calcul ne nécessite qu'un découpage en tran-
ches (perpendiculaires a Oﬁg) de l'espace réciproque. Numériquement, la fonction
G(kx) sera obtenue avec une meilleure précision statistique que la fonction
£(K) a temps de calcul égal. De plus, la densité n(e) est liée 3 la distribution

1
d'énergie f(g) par n(e) = E/2 f(e).
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Par ailleurs, le calcul du développement de f en série de polyndme de
+ P .
Legendre nécessite une détermination préalable de f(k) en coordonnées polaires

f(k, 8, ¢). La symétrie de f(?) par rapport a ¢ fera que l'on s'intéressera a

G(k,0) = J F(k, 6, ¢) do (2,13)

Nous avons donc divisé le demi-plan (k,0) en segments d'angle A® tous égaux,
la longueur des segments Ak suivants la loi Akn = (/'Q—Fl)Akn_l afin que les
8léments de surface produits par ce découpage soient d'aire identique. Ayant
défini la fonction G par le comptage dans chaque cellule, nous calculons

les trois premiers termes du développement d'aprés la relation

5, () z2itl

Il
{ G(k,8) Pl(cose) sin6db (2,14)

Dans la figure 2.9, nous comparcns la distribution thermique & champ
nul obtenue par l'observation d'un seul €lectron au cours du temps d 293 et
77 °K avec la distribution théorique correspondante qui est A exp(—g/KBTL).
Les figures 210 et 2.11montrent 1'évolution de la densité d'énergie et de la
fonction de distribution longitudinale quand le champ augmente. La figure 2.10
montre en particulier que pour les champs correspondant d la saturation de
vitesse, la densité d'énergie est pratiquement plate sur un large spectre
d'énergie. A cecl correspond aussi un trés fort étalement de la distribution
dans l'espace des phases comme on peut le voir dans le figure 2.11. On observe
également que cette distribution est fortement dissymétrique par rapport d son
maximum . Ceci montre que de telles distributions ne peuvent pas &tre approximées
par une maxwellienne déplacée qui postule la symmétrie comme le montre sSon expres-

sion

> >
N -112(k—kd)2
£(R) = A exp —-_____}
om*k. T
Be
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f(k) présente un maximum pour k = k. et garde sa valeur quand k-~k, change

de signe. De plus, le sommet de la gistribution se déplace en géngral d'une
quantité plus grande que ?d qui est proportionneile 3 la vitesse de dérive.
A 77 %K on obtient le méme type de résultat (figure 2.12).

Sur les figures 2.13 d 2.16, nous avons effectué la décomposition des
distributions en série de polyndmes de Legendre jusqu'a 1'ordre 2 afin de
comparer le comportement de So(e) et SQ(E) avec 1l'énergie et 1'amplitude
du champ électrique. Les figures 2.13 et 2.14 concernent les résultats a
293 %K. On notera que 82/8O croit quand 1'énergie augmente, ce qui signifie
que la dissymétrie de f(z) augmente quand on s'éloigne du fond de la bande
de conduction vers les énergies élevées. Par contre, quand le champ électri-
que est suffisamment fort pour que la distribution soit trés large, la dissy-
métrie est moins forte et le facteir 82/8O reste faible, méme & énergle é&levée.
Ainsi 3 293 %K la troncature de f(k) & 1'ordre 1 est d'autant mieux justifiée

que le champ électrique est élevé et que L'on considére les énergies proches

du centre de la bande de conduction.

Les figures 2.15 et 2.16 concernent des résultats obtenus a 77 %K. On

remarque que pour E = 1 KV/cm, SO, S, et S2 sont du méme ordre de grandeur

1
pour les énergies supérieures 4 0,03 eV et que la troncature & 1'ordre 1 n'est
pas justifiée. Par contre lorsque le champ est assez fort pour que les porteurs
soient en régime de vitesse saturée le rapport SQ/SO diminue de nouveau car la

.+ ~ e Pl
fonction f(k) est alors trés étalée.

L'étude des distributions lorsque le champ est appliqué dans la direction
<100> permet de comparer l'évolution des distributions dans les vallées chaudes
et dans les vallées froides, les résultats obtenus sont représentés figure 2.17.
Les deux distributions observées sont trés différentes. L'étalement de la dis-
tribution est beaucoup plus fort dans les vallées chaudes. Comme celles-cli sont
plus nombreuses que les vallées froides, la distribution globale observée est

assez proche de celles qui caractérisent les vallées chaudes.
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I.3. PARAMETRES DU SECOND ORDRE : COEFFICIENT DE DIFFUSION.

Dans ce paragraphe nous rappelons tout d'abord les différentes facons
de définir le coefficient de diffusion qui peut caractériser soit 1'étalement
d'un paquet de porteurs en exceés d 1'intérieur d'un matériau, soit le désordre

1ié aux fluctuations de vitesse des porteurs.

On distingue ainsi le coefficient de diffusion d'étalement et le coeffi-
cient de diffusion de bruit, lesquels peuvent &tre reliés également au coeffi-
cient de diffusion qui définit le courant de diffusion des porteurs quand

existe un gradient de concentration.

L'équivalence théorique et numérique en champ électrique élevé des
coefficients de diffusion d'étalement et de bruit est un probléme qui n'a été
abordé que treés récemment dans le cas d'un certain nombre de semiconducteurs
[15, 16]. Nous montrons que 1'égalité des deux coefficients requiert des condi-
tions sur les temps d'observation pour l'un, sur les fréquences de mesure pour
1l'autre. L'étude numérique que nous présentons ensuite permet de chiffrer ces
temps et ces fréquences et de montrer 1'égalité numérique des deux coefficients
lorsque ces conditions sont respectées. Nous nous intéressons aussi & leur
évolution avec le temps et la fréquence. En particulier nous analysons les
différences existant entre ces évolutions selon que le matériau est polarisé
dans la direction <111> ou dans la direction <100>. Dans une dernidre partie
nous comparons certains de nos résultats obtenus en régime statique avec les

résultats expérimentaux disponibles actuellement dans la littérature.

I.3.1. Rappels de définitions.

I.3.1.1. Etalement d'un paguet de porteurs.

Cet aspect de la diffusion est 1ié & la dispersion naturelle de la position
des porteurs d'un paquet entrainé ou non par un champ &lectrique. Si 1l'on imagi-
ne deux porteurs qui & un instant donné to passent au méme point du cristal,

au bout d'un certain temps T, les positions xl(T) et x2(T) de ces porteurs
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mesurées suivant une méme direction seront différentes du fait des fluctuations
aléatoires de la vitesse des porteurs le long de la trajectoire et 1'éventua-
1ité que les valeurs Xl(T) et x2(T) puissent &tre exactement égales d un instant
quelconque T est exclue. Si 1'on imagine qu'a un instant to 1'on ait N porteurs
en x = 0 et y = O (la concentration est un Dirac dans l'espace @ un instant to),
on observera 3 lt'instant T ultérieur que le paquet se sera déplacé dans l'en-
semble suivant la direction indiquée par le champ électrique appliqué selon O;,

qu'd la position x(T) = v.T, la concentration posséde un maximum et que les

d
porteurs se sont distribués autour de cette position (figure 2.18).

&
!

n(x)

a t=0,n(x)=5(x) & t=0, n(y)=8(y)

Qi

t»0, le paquet s'est .
talé autour de x= v _t a t>»0, le paquet

s'est étalé au-

Dy

tour de y= O
Dt
0 x= v_t o 0 >y
< d >
Etalement longitudinal Etalement latéral

FIGURE 2,18 Effets de la diffusion longitudinale et de la

diffusion transversale sur un paguet de porteurs.
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Si 1l'on observe ce qui se passe selon la direction y perpendiculaire 3 la
direction du champ, on verra que le paquet s'est également étalé autour

de son maximum, mais que ce dernier reste en y = 0. Les coefficients de
diffusion statiques (paralléle ou transverse par rapport 3 la direction du

champ appliqué) mesurent la vitesse d'étalement du paquet au cours du temps.

Plus précisément

1
D (E) = 1im — var x(t)
P/ o0 2t
(2,15)
D (E) = lim ;L-var v(t)
2t :

ol varx(t) et var y(t) sont les variances des distances parcourues par les
porteurs dans une direction respectivement paralléle et perpendiculaire 3
celle du champ appliqué. On a supposé ici qu'a 1'instant to ol le systéme
commence 3 &tre observé celui-ci est dans son état stationnaire correspondant

au champ électrique appliqué.

La méthode de Monte Carlo ne pouvant simuler qu'un nombre fini de pas
temporels élémentaires, le temps d'observation t ne pourra pas tendre vers
1'infini, et les coefficients de diffusion seront alors donnés d'aprés [15]

par

b (t,E) = Y=L
bl 2t
(2,16)
D (t.E) = vary(t)
pL 7

2t
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Le nombre total de pas élémentaires de simulation nN (N &lectrons et

Tmax = nét) étant 1limité par les possibilités du calculateur, une augmentation
du nombre N de porteurs entraine une diminution de la durée de simulation et
vice versa. L'estimation de la variance nécessitant un nombre minimum de
porteurs, la durde d'observation sera limitéepar valeurssupérieures.Pour des

temps d'observation t suffisamment grand D et Dp ne varient plus avec le

/
temps. Par contre pour des temps d'observaiéon courts Dpﬂ et D varient avec
t. On voit qu'il est nécessaire de définir une valeur minimum at temps d'obser-
vation a partir de laquelle les coefficients ne dépendent plus du temps de
facon estimable. L'étude de 1l'évolution fréquentielle du coefficient de diffu-

sion permet d'estimer cette valeur minimum.

I1.3.1.2. Coefficient de diffusion de bruit.

L'autre aspect du phénoméne de diffusion se traduit par le bruit
1ié aux fluctuations des vitesses des porteurs. Ce bruit de diffusion est
caractérisé par sa densité spectrale en puissance S(y) qui est, en vertu du
théoréme de Wiener-Kintchine, la transformée de Fourier de la fonction de

corrélation des fluctuations de vitesse

dy(t) = ((vx(t+u)—vd)(vx(u)—vd)>

et
+00
S”(w) =2 j ¢0(t) exp(-jwt)dt (2,17a)
‘¢l(t) = (vy(t+u)vy(u)>
et
+o0
Sl(w) =2 J ¢ (t) exp(-jwt)dt (2,17b)

-0 |
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V4 est la vitesse de dérive stationnaire due au champ appliqué et le symbole

> représente la prise d'une moyenne sur le temps noté u. On a alors le coef-

ficient voulu par

DB(w) - —= = J ¢(t) coswt dt (2,18a)
o

le coefficient de diffusion statique étant donné par

B, = 1im DB(w) = J o(t)dt (2,18b)
w>o o

Si 1'on définit un temps de corrélation T par

T =1 J ¢(t)dt = T(E) (2,19)
O

(o)

les coefficients de diffusion seront donnés par les relations

DBﬂ(E) = VanV(E) E}E)

(2,20)

D, (E)

st varvl(E) TL(E)

La détermination des coefficients de diffusion de bruit repose sur 1'intégration
d'une fonction sur un domaine infini. Toutefois, les fonctions de corrélation

s'annulent aux temps longs car alors les valeurs de la vitesse aux instants
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t+u et u sont totalement décorrellées.On pourra donc remplacer la borne
infinie par une borne finie. Néanmoins une difficulté supplémentaire existe
dans la mesure ol d'un point de vue statistique la fonction de corrélation
calculée ne s'annule jamais mais fluctue plus ou moins fortement autour de
zéro. Ces fluctuations sont d'autant plus faibles que 1'intégrale effectuée
pour le calcul de ¢(t) est calculée sur une simulation plus longue. Ceci
implique qu'il n'y a pas un gain de temps calcul déterminant entre les deux

modes de calcul possibles des coefficients de diffusion (étalement ou bruit).

D'une fagon générale, la détermination des coefficients de diffusion
nécessite une analyse pendant un temps d'observation aussi grand que possible
et il faut dans chaque cas pratique étudier avec soin si les temps de calcul

utilisés sont suffisants.
1.3.2. Equivalence théorique des deux définitions.

Les définitions des coefficients de diffusion que nous venons de donner
reposent sur l'analyse de deux conséquences d'un méme phénoméne physique qui
est celui de la fluctuation stochastique de la ou des vitesses d'un ou plusieurs
porteurs soumis aux intéractions aléatoires avec le milieu ou ils évoluent.
On peut se poser la question de savoir dans quelles conditions les paramétres

ainsi définils sont égaux [17].

Considérons la fonction de corrélation ¢(t) que l'on calcule

T
¢(t) = lim %— J [V(t+u)—vdIv(u)—vd]du (2,21)
o}

Trc0

laquelle peut étre considérée pour toute valeur de t comme la limite quand

T » « d'une fonction ¢T(t) qui est la fonction de corrélation de la restriction
AVT(t) d l'intervalle [o, T] de la fluctuation de vitesse Av(t) = V(t)—vd
définie sur l'intervalle [o, ®]. Cette restriction admet comme transformée

de Fourier
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T
VT(w) = J AVT(t) exp{-jwt)dt
o
On peut alors écrire

§(t) = Lim ¢ () = Lim -% B (£) % B (=t)

Too Troo

ol * est le produit de convolution de Av, par elle-méme. Prenant la transformée

de Fourier des deux membres on trouve

g L
S(w) = Mim = [Vo(w) |2 (2,22)

T-yc0

BUS
qui moyennée sur un ensemble de N porteurs donne (;;;;)

S(w) = lim
Tc0

=3 =

T R
! J ) AVT(t) exp(-Jjwt)dt = QDB(w)

Or le coefficient de diffusion de bruit était aussi défini par

DB = lim DB(m)
W0

si bien que

1 T 2
Dy = lim §T‘| j ) AVT(t)dt‘ (2,23)
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T 2
Dans lj AVT(t)dt on reconnait la variance de position des N porteurs
O

§ 1l'instant T, et 1'on aboutit d la relation :

D (w) =D (T) (2,24)
B p
w>o T

I1 y a égalité du coefficient de diffusion de bruit en basse fréquence avec
le coefficient de diffusion d'étalement de paquet aux temps trés longs.

En pratique ceci correspond, d'une part aux fréquences treés faibles devant
1'inverse du temps de corrélation T, d'autre part & des temps d'observation

tréds grands devant le temps de corrélation.
1.3.3. Equivalence numériquede Dp et DB'

Compte tenu de ce qui vient d'étre dit en ce qui concerne la détermination
du coefficient de diffusion statique par 1'étalement du paquet de porteur, on
peut se demander quel intérét il y a 4 parler d'un coefficient de diffusion

de bruit. En fait cet intérét est double.

D'une part il y a un intérét direct d connaitre DB(w) c'est-d-dire 3 con-
naitre la dépendance fréquentielle du coefficient de diffusion dans la mesure ou
ce paramétre permet de caractériser les propriétés de bruit de diffusion des
composants utilisant le matériau étudié. Il s'avére que les fréquences d partir
desquelles DB commence a varier sensiblement Sonf de 1l'ordre de 150 3 300 GHz
comme le montre 1'expérience. Ces fréquences sont 3 la limite de ce qui est
concevable actuellement dans le domaine de certains composants microondes.Il
pourrait alors s'ensuivre une modification plus ou moins profonde des proprié-
tés de bruit de fond de ces composants, ce qui pourrait influer & la fois sur

leur fonctionnement et sur leurs conditions d'utilisations. Dans le domaine



-101-

fréquentiel inférieur, la dépendance fréquentielle de DB ne se fera pas sentir
et 1'évolution du bruit de fond est liée alors uniquement aux caractéristiques
de fonctionnement du composant : condition de polarisation, détermination

de la carte du champ électrique interne, temps de transit des porteurs ...

D'autre part, le second intérét de connaltre DB(w) est de mettre en
lumidre la dualité existant entre ce paramétre et Dp(t). En particulier il
est nécessaire de connaitre le temps minimal T nécessaire d une bonne détermi-
nation du coefficient de diffusion par étalement. Deux cas peuvent &tre

considérés.

I.3.3.1. Cas des temps courts (T << T).

Dans ce cas ni les collisions subies par les porteurs ni le champ appli-

qué n'ont le temps de faire varier la vitesse. Il en résulte que

t 2
(J (v(t)—vd)dv
varx(t) _ o

o't - 2t

Nt

Dp(t) = var v (2,25)

D varie linéairement avec le temps d'observation et ne dépend que de la
vgriance de la vitesse. Si 1'instant d'observation t est beaucoup plus petit
que le temps de corrélation les collisions n'ont pas encore le temps d'inter-
venir, et 1'étalement du paquet ne dépend que de la distribution initiale

des vitesses des porteurs. De plus, du point de vue de la statistique, c'est
la partie de la courbe la plus aisée 3 obtenir iors de la simulation de
1'étalement d'un paquet de porteurs par la méthode de Monte Carlo. Au domaine
des temps trés courts correspond le domaine des fréquenées élevées du spectre
de DB(w), et i1l est intéressant de remarquer que ce sont les valeurs de DB
pour les fréquences les plus élevées qui sont les plus difficiles 3 obtenir
du fait gque DB(w) est la transformée de Fourier d'une fonction entachée de

fluctuations statistiques plus ou moins fortes (relations 2,18).
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I1.3.3.2. Cas des temps longs(t >> 1T).

C'est précisément d cette condition que 1'égalité entre les coefficients
de diffusion de bruit et d'étalement est garantie. Dans ce cas la variance
des positions dans les directions lougitudinale et perpendiculaire varie linéai-
rement avec le temps et les valeurs de Dp(t) ne doivent plus dépendre du temps.
A ce domaine temporel correspond la partie basse fréquence du spectre DB(w),
clest-a-dire celle ol le spectre est blanc. L'expérience montre que dans la
plupart des matériaux et dans la plupart des conditions de champ électrique
les fréquences incriminées sont de 1l'ordre de 100 GHz. Ceci indique que l'on
doit observer 1l'étalement du paguet pendant au moins 2 psec avant de consta-
ter que DD(t) ne change plus de valeur.

Globalement, les spectres Dp(w = %J et DB(w) ont des allures trés voisi-
nes. Une relation générale entre Dp(t) et DB(w) a d'ailleurs été obtenue ré-

cemment durant 1l'élaboration de ce travail [15]
sin(wt/2)—7
Dp(t) = = Iw[: +72 :] DB(m)dw (2,26)

Le cas le plus simple auquel on pourrait appliquer cette relation serait

celui d'un matériau en l'absence de champ é&lectrique. La fonction de corréla-
tion correspondante est une exponentielle décroissante et le temps de corréla-
tion T est le temps de relaxation moyen du moment. Le spectre correspondant

serait

DB(w) =
1+w212

et la variance des déplacements assoclée serait

T
var x(t) = 2Dot + 2DOT(e t. 1)
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donnant pour coefficient de diffusion

Malheureusement l'allure des spectres n'est jamais si simple. Mais la relation
(2,26) montre que le comportement des porteurs en étalement est entiérement
déterminable lorsque 1'on connait le spectre de diffusion de bruit ou la

fonction de corrélation du systéme.

1.3.3.3. Résultats concernant le silicium type N.

Nous avons calculé les fonctions de corrélation de vitesse et les
spectres associésDB(m) pour un certain nombre d'amplitudes de champ électri-
que appliqué soit suivant la direction <100> (figures 2.19 et 2.20) soit suivant
la direction <111> {(figures 2.21 et 2.22). Dans chaque cas nous effectuons,
sur la méme courbe et pour les mémes conditions, la comparaison entre le spectre
de bruit DB(w) et le spectre en étalement Dp(w = %). Bien que la relation
(2,26) montre qu'il n'existe pas un rapport simple entre DB et DP, on constate
que les évolutions avec la fréquence sont tout a fait similaires. En particulier
les spectres dans la direction <100> (figures 2.19 et 2.20) passent par un
maximum et ne sont pas des fonctions monotones décroissantes (remarquons que
les fonctions de corrélation associées passent alors par des valeurs négatives),
contrairement aux spectres dans la direction <111> (figures 2.21 et 2.22) qui
sont toujours monotonement décroissants et sont associés a des fonctions de

corrélation restant toujours positives.

On sait que quand le champ est appliqué suivant la direction <100> on
observe des transferts entre vallées non-équivalentes, chaque type de vallées
étant caractérisé par une vitesse de dérive différente, 1l'une étant plus petite
et 1l'autre plus grande que la vitesse de dérive globale. Ce fait est 3 rappro-
cher de ce qui se passe dans le GaAs et 1'InP pour les champs supérieurs au

champ de seuil occasionnant également des transferts entre vallées non équivalentes.



-104-

Fonction de corrélation réduite —

(b))

Coéfficient de diffusion réduit

—_

o
n

[,

Yy /o)

Silicium N

T = 293°K
L
E//(100)
E= 20 kV/cnm
N\
YL
\\\
0,2 0,4 0,6 0,8
Temps en ps
D(£f)/D(0)
Silicium N; T_= 293°K; E//(100)

E= 20 kvV/cm

2
(0)y= 12,5 cm /s

D
//
2
DJ-(O)z 25 cm /s

Pa//

—
-
-—
- —

Fréguence en GH=z

FIGURE 2,19
Fonctions de corrélation et spectres de diffusion de
bruit associés. Comparaison aux spectres de diffusion

>
d'étalement: E//(100). E = 20 kv/cm



(

Fonction de corrélation réduite

b

Coéfficient de diffusion réduit

-105-
Silicium N

T = 293°K
E//(100)

E= 10 kV/cm

FIGURE 2,20
Fonctions de corrélation et spectres de diffusion de

—_—
bruit associés: E//(100). E = 10 kv/cm.

D(f)/D(0)

@]
N
(@]
(o)}
(@]

®
.

Temps en ps

Silicium N; TL= 293°K

E//(100); E= 10 kV/cm

D//(0)y= 19 cmz/s

DJ_(O)= 27,6 cm2/s

! n ! i [l

500 1000 1500 2000 2500

Frégquence en GHz '§m>é
‘ LILLE
e



S

Cay g P /Puo

silicium N

T = 293°K
L

‘ E//(111)
{ —— 1) et
\ // 70//
0,75 |
h L L
-
-
o]
‘.\1) 2
W
0: E= O D,(0)= 35; D(0)= 35 c
G iy ”() lf ) m /
_3 1 \ 1: E= 5 kV/cm 26 34
0 \
5 = R 2: E= 10 kV/cm 18 33
o P\ \\ 3: E= 20 kV/cm 14 33
N Y 4: E= 50 kvV/cm 12 32
O \ Vv
o V\v\\
ke Py \ W\
! \ AR
S 0,2% WM \\\©\ N
- \ \ MW N
+ \ \ \ N
& \ \ \ A S
5 \ \ S S
4 \ \ N S
4) \3s\ \2 L 0
]\ \ \ Y ~ \\\
\ ~ So -
N
O A i e
0 0,2 0,4 0,6
b )
ﬁ Temps en ps
3 D (£)/D(0)
0
a1 -
o NS ‘x\\ Silicium N
o \ ~
A \ \\ SN e T = 293°K
0 \ \ o L
=t X \ ~
W Y\ S~ E//(111)
U4 \ \ \\
'r; \ \ \\
5 \ \ ~ \\\
%O, - \ \ ~ -~
\ N ~ S
\ A ~ \\
4+ \ N\ \\ ‘N
o \ ~ -~ -
(] ~ NG S -~ — . A
.| ~ NG - -~ . 4
0 0 TR #2 Se A Y
- ‘\ ~-~§ ~~~3-\
4 -~~~ “‘-__ ~----——_
(=} --—m_--__- —— - il )
g 0 | 1 i 1 - 1 1 "
@]
0 2000 4000 6000 8000
) Fréguence en GHz
A LILLE
N FIGURE 2,21

Fonctions de corrélation et spectres de diffusion de

bruit associés: E//(111).



—

Coéfficient de diffusion réduit ®

o

~

Coéfficient de diffusion réduit

-107-

%}f)/%(O)

Silicium N

TL: 293°K
E//(111)

E= 50 kV/cm

\
~
0,5
\~§
D TS == (1/2%t)
By By
0 L ] 1
0 5000 10000 15000
Fréquence ou 1/2mt en GHz
D{f)/D(0
) // )
1 Silicium N
= 2 °
\ TL 93°K
\ E//(111)
\
) E= 5 kV/cm
0,5}
D_{(1/2rt)
By
D
2P
0] 1 1 1 L
0 1000 2000 3000 4000

Fréquence ou 1/2nt en GHz

FIGURE 2,22
Comparaison des coefficients de diffusion de bruit et
d'étalement en fonction de la fréquence a deux valeurs
de champ électrigue: E//(111).
(a) : E 50 kv/cm
(b)) : E=05 kV/cm

i




-108-

Dans ces conditions, pour ces deux matériaux, on observe que le coefficient
DB(w) passe par un maximum de manidre analogue aux résultats présentés ici.

Nous avons tenté d'expliquer ce phénoméne dans une publication récente [16].

I1 n'en va pas de méme lorsque le champ est appliqué suivant 1'axe
<111> car dans ces conditions les transferts de porteurs s'effectuent
entre vallées équivalentes, toutes caractérisées par la méme vitesse de dérive
égale 4 la vitesse de dérive globale. Les fonctions de corrélation sont
alors toujours d allure exponentielle et les spectres associés toujours
monotonement décroissants.

La comparaison des spectres D_ et Dp présentés permet de trouver ol se

B
situe la limite au-dessous de laquelle on a effectivement identité entre

les deux coefficients de diffusion statiques. On trouve ainsi, dans la plupart
des cas, que l'observation de l'étalement du paquet doit se poursuivre au
moing pendant 2 psec. On est slir qu'aux temps ultérieurs on se trouvera

bien dans la partie linéaire de la varilance de position. Aux temps inférieurs

3 2 psec on trouverait un coefficient de diffusion ou trop grand ou trop petit

suivant le cas considéré.

1.3.4. Les coefficients de diffusion en régime statique

I.3.4.1. Comparaison des diffusions statiques obtenues par les deux méthodes.
Nous avons représenté sur les figures?2.23a et 2.23b quelques résultats
obtenus pour la variance de position des porteurs lorsque le champ est appli-
qué suivant la direction <100>. Sur la figure 2.23a on a remarqué que la
dépendance aux temps courts de la variance de position est non linéaire comme
le prévoit la théorie {(relation 2.25). On observera également le comportement
différent des variances longitudinales et transversales pour les champs

les plus élevés. La variance longitudinale décrit uncoude treés net et se
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sépare de la variance transversale donnant lieu & un coefficient de diffusion
nettement moins élevé. Dans le cas ol E = 1500 V/cm, le phénomene d'anisotro-
pie des vallées évoqué plus haut n'apparait pas encore de fagon nette, et le
coude n'existe pas. La figure 2.23b montre le comportement des mémes paramétres
aux temps longs. La linéarité observée pour les variances est manifeste. Signa-
lons que les courbes montrées ici sont obtenues par la simulation d'un paquet

de 1000 électrons.

Concernant la définition de la diffusion par le bruit nous avons dans le

cas statique

- 2
DBﬂ = LAvy, > T”
(2,27)
- 2
DBJ_ = <AV_L> TL,

les variances de vitesse et les temps de corrélation sont obtenus directement

par le calcul de la fonction de corrélation puisque nous avons

<Av,§> = ¢//(o) et <Avi> = ¢,(0) (2,28)
T, = 1 J ) ¢ (t)dt et T = L J ¢.L(t)dt (2,29)
/ Q”(O) o ¥ t ¢L(O) o

~

Nous avons déja montré dans les figures 2.19 4 2.21 certaines des fonctions
de corrélation obtenues. La figure 2.24 montre les évolutions des variances
de vitesse et des temps de corrélation qui en sont tirés. Ce qui frappe dans
la variation de ces paramétres avec l'amplitude du champ électrique,
dans les deux cas de polarisation, est que les variances restent toujours voi-
sines, alors que les temps de corrélation sont trés différents (sauf a champ
faible) avec la relation T” < T, I1 en résulte que l'on aura toujours D, > DB .

BL 2
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et c'est bien ce que 1l'on constate sur les figures 2.25 et 2.26 ol ont été
reportées les variations de 97 et Dl en fonction du champ électrique appliqué
selon la direction <111> (figure 2.25) et selon la direction <100> (figure
2.26). On y remarquera le bon accord existant entre les résultats acquis par

les deux méthodes

- par l'observation de 1l'étalement d'un paquet d'électrons et l'utilisa-

tion des relations (2,16)

- par le calcul de la fonction d'autocorrélation des vitesses et 1'utili-

sation des relations (2,20).

I1 reste maintenant 3 expliquer qualitativement pourquoi le coefficient
de diffusion perpendiculaire Dl est plus grand que le coefficient de diffusion

longitudinal Qy.

Si 1'on examine 1'évolution au cours du temps des deux composantes vy
et v, de la vitesse d'un porteur soumis d un champ &lectrique on constate

que seule la composante subit 1l'effet perturbateur du champ &lectrique.

V
A la perte d'information gur . due au chocs subis par le porteur au cours
du temps, s'ajoute celle due 3 1l'effet du champ électrique. Quand le champ
augmente le porteur s'échauffe et subit un plus grand nombre de collisions
par unité de temps ce qui a pour effet de provoquer une perte d'information

plus rapide donc de diminuer le temps de corrélation La contribution du

Ty
champ est,elle aussi, d'autant plus grande que le chamé”est glevé. Comme

la composante v, me subit pas 1l'effet du champ électrique (ou trés peu, si
1'on veut tenir compte du facteur de non parabolicité) et ne change que par
1'effet des collisions, le temps de corrélation Ti_doit décroitre moins vite
que BV quand le champ augmente. Par contre, les fluctuations quadratiques
moyennes <A$§> et <Avi> ne dépendant que de 1'énergie du porteur qui a un
caractére isotrope restent toujours proches l'une de l'autre et augmentent

semblablement quand le champ &lectrique augmente. Ceci montre que DB < DB )
. /
sauf a4 champ nul. 7 *

La variance de déplacement calculée dans la définition de la diffusion
par le paquet indique comment le paquet de porteurs s'élargit et s'étale au

cours du temps. La contribution individuelle moyenne de chaque porteur a cet
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élargissement vaudra pour chacune des directions

Ty <Az;> et'r_L <Avi>
Du fait que la seconde est plus grande que la premidre l'étalement

du paquet sera plus grand dans le sens transversal que dans le sens longitudi-

nal et par conséquent Dgy < DPL. Toutefois, cette hiérarchie de valeur existant

entre les deux composantes du Coefficient de diffusion n'apparalt qu'a fréquen-

ce basse ou d des temps d'observation élevés. Dans certains cas elles peuvent

étre du méme ordre de grandeur : c'est ce que l'on peut constater par exemple

sur la figure 2.19b aux alentours de 800 GHz.

Si l'on considére les résultats obtenus dans la littérature, on constate
que dans l'ensemble la confrontation des calculs théoriques aux déterminations
expérimentales n'est que moyennement satisfaisante. On n'a pas toujours apporté
tout le soin nécessalre d une bonne détermination théorique de ces paramétres.
Par ailleurs les techniques de mesure (temps de vol, mesures radiométriques de
bruit) sont difficiles i mettreen oeuvre, souvent assez peu précises. La
détermination des coefficients de diffusion par la méthode de temps de vol
consiste 3 observer l'étalement d'un paquet de porteurs dans un semiconducteur
homogéne. Cette méthode a été utilisée pour le silicium, le germanium et
l'arséniure de gallium, ainsi que pour des semiconducteurs plus rares.comme CdTe

par exemple.

Dans 1'expérience de temps de vol, on utilise des échantillons assez épais
munis de deux contacts, 1'un réalisé a partir d'un dépdt d'aluminium, l'autre
réalisé a partir d'un dépdt Cr~Au par exemple, l'ensemble donnant une structure
assez analogue d une diode PIN. Le volume du composant doit &tre de trés haute
pureté afin d'éviter les phénoménes de piégeage et d'obtenir un temps de répon-
se correct de 1l'échantillon . De plus la faiblesse du courant de conduction did a

.Ia polarisation externe assure une bonne uniformité du champ &lectrique interne.

~ Des paires électron-trou peuvent &tre créfes au voisinage du contact P soit par

~un faisceau laser [18,221, soit par un canon d électrons rapides.
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Le composant &+tant polarigé en inverse{tension négative au contact P), les élec-
trons sont erntrainés vers 1'autre électrode (polarisée positivement) tandis

que les trous sont aspirés directement dans la partie P. Durant leur transit
dans 1'échantillon les porteurs créent dans le circuit extérieur un courant
induit dont les caractéristiques sont liées soit a la vitesse de dérive (durée
moyenne de 1'impulsion de courant), soit au coefficient de diffusion (temps de
montée et de descente). Cette technique a permis de mesurer les coefficients

de diffusion longitudinaux en particulier dans le silicium N {19, 22].

Sur la figure 2.27, nous avons regroupé et comparé certains résultats
théoriques et expérimentaux disponibles dans la littérature. Ils concernent
des mesures effectufes 3 la température ambiante lorsque le champ est appliqué
suivant la direction <111>. Nous montrons les résultats expérimentaux obtenus

par Canali et al. [22] concernant ainsi que ceux obtenus par Sigmon et

Qﬁ’
Gibbons [191 ; nous avons reporté également les résultats expérimentaux de
Persky et Bartelink [20] concernant Dl.Pour comparaison nous avons aussi reporté
les résultats théoriques obtenus par la simulation de Monte Carlo. On consta-
tera que l'ordre de grandeur existant entre les valeurs expérimentales de EV
et Dl est conforme d celul prévu par la théorie : Dl > 97. On remarquera aussi
que les valeurs mesurées par Canali décroissent fortement en régime de champ
fort : ceci est conforme également aux résultats théoriques. De ce fait, 1'écart
existant entre les résultats expérimentaux obtenus par Canall et par Sigmon

et Gibbons demeure inexpliqué. I1 faut d'asilleurs noter que des analyses théori-

ques du phénoméne de diffusion, autres que celle de Monte Carlo, confirment

que 27 doit fortement décroitre quand le champ électrique augmente [23, 24].

1.3.5 Conclusion.

Le but de ce paragraphe était d'étudier les phénoménes de diffusion dans
les semiconducteurs et dans le silicium de type N en particulier. Deux défi-
nitions possibles de diffusion sont avancées : 1l'une par 1l'é&talement d'un paquet
d'électrons et l'autre par le bruit. Si ces deux définitions sont équivalentes en
régime statique une analyse plus approfondie a permis d'étudier leur évolution

avec le temps ou avec la fréquence, et de définir les conditions devant &étre
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réalisées pour déterminer ces parametres avec exactitude. Néanmoins, 1'accord
entre la théorie et l'expérience est assez moyen et en conséquence 1l ne nous
a pas paru inutiled'entreprendre d notre tour une étude expérimentale de

ces phénoménes de diffusion.

1.4 ETUDE DU COEFFICIENT DE DIFFUSION PAR LA MESURE DU BRUIT DE DIFFUSION.
CHOIX D'UNE LOI D(E).

Nous nous sommes largement &tendu dans le paragraphe précédent sur la
définition et la mesure expérimentale du coefficient de diffusion par 1'éta-
lement d'un paquet d'électrons. Dans ce paragraphe nous nous proposons d'étu-
dier l'aulre aspect du phénomeéne de diffusion : celui qui donne lieu au bruit
thermique ou de diffusion. La technique expérimentale utilisée est la mesure
de la température équivalente de bruit de diffusion dans des échantillons

hcmogénes ou non, a L'aide d'un radiométre.

L'intérét des mesures de puissance de bruit de diffusion est double.
D'une part, celui-ci est 1ié au coefficient de diffusion de bruit via la
relation d'Einstein généralisée. La mesure de la température équivalente
de bruit permet de déterminer les coefficients de diffusion de bruit [25] par
1'intermédiaire de la mobilité différentielle. Les résultats ainsi acquis
peuvent étre confrontés a ceux ournis par les mesures de temps de vol, tout
en donnant des renseignements quil peuvent &tre précieux pour la compréhension
des phénoménes microscopiques de dynamique des porteurs. D'autre part, la
mesure et la détermination théorique du bruit de diffusion d'une structure se
rapprochant d'un composant a un intérét propre car les phénoménes de bruit
interviennent comme limitation fondamentale du fonctionnement de nombreux
composants. Il importe donc de bien le connaitre afin de minimiser par une
optimalisation convenable le bruit crée dans un composant. Ces phénoménes ont
été étudiés dans le germanium [26, 28] et le silicium [29, 30]. I1 y a eu ces
derniéres années un regain d'intérét dans ce domaine, en particulier pour le

silicium [31, 33] et 1l'arséniure de gallium [33, 34].
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Dans ce paragraphe, nous présentons d'abord une méthode de mesure du bruit
de diffusion dans des structures N*NNT de faible longueur (W&lOunﬂ d l'aide
d'une technique radiométrique, analogue & [32], mais appliquée a la fréguence
de 10 GHz. Nous étudions ensuite des structures de type Gunn planar et mésa ou
les champs électriques peuvent atteindre des amplitudes supérieures a 50 kV/cm.
Par ailleurs, un calcul théorique utilisant les données obtenues expérimenta-
lement (vitesse de dérive et coefficient de diffusion) nous permet de détermi-
ner la température équivalente de bruit présentée par les échantillons étudiés
en vue de vérifier le degré d'incertitude des lois de variation des coefficients

de diffusion avec le champ électrique.

[.4.1 Principe de 1'expérimentation.

Ce schéma de principe du radioméire est donné sur la figure 2.28.

amplificateur
moyenne
fréquence

source de

. Détecteur Intégrateur Mesure
bruit

mélangeur

FIGURE 2,28

Principe du radiométre a change-

ment de fréquence /35/.

Oscillateur local
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Le mélangeur effectue un battement entre le signal délivré par la source
de bruit & mesurer et le signal de l'oscillateur local et délivre un signal
d moyenne fréquence qui est amplifié et détecté avant la mesure. La tension
mesuréeestlnbportionneﬂeé,TA + TR ou TA est la température de bruit 3 mesurer
et TR la température équivalente du récepteur et de la chaine de mesure. On

peut s'affranchir de T, en modulant le signal émis par la source d mesurer.

R
Le signal soumis 4 l'amplification a alors la forme suivante (figure 2.29)

FIGUFE_2. 29.
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Un systéme a détection synchrdne permet d'extraire une tension propor-
tionnelle a TA—TL ou TL est la température ambiante ou plus exactement celle
du systéme modulateur associé d une ligne non réciproque. En pratique la mesure
de la température de la source se fait par comparaison avec le bruit délivré
par une source de bruit étalon dont le niveau peut &tre réglé pour donner 3 1la

sortie du détecteur synchrdne la méme tension que celle produite par le signal

a mesurer (figure 2.30).
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1.4.2 Le radiométre bande X.

Les mesures effectuées et présentées dans ce paragraphe sont faites dans
la bande X, entre 8,5 et 10,5 GHz. Le choix de cette bande de fréquence permet
de réduire au maximum l'effet de toutes les sources de bruit en 1/f dues en
particulier & la qualité plus ou moins bonne des contacts des échantillons ou
au phénoméne de génération recombinaison [36]. Le schéma général du radiome-

tre bande X est donné sur la figure 2.31.
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FIGURE 2,31
Schéma du radiométre hyperfréquence de mesure de

bruit de diffusion.
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I1 est constitué des éléments suivants

- Un oscillateur local : klystron Philips 2K25 (8,5 & 10 GHz)
ou un générateur Férisol (8 & 11 GHz).
- Un mélangueur R.H.G. 1 a 12 GHz, avec une bande passante de

300 MHz, un facteur de bruit de 9,5 dB.

- Une source de brult étalon a plasma Philips PPU 500 K délivrant

une température de 21800 °K, associée & un atténuateur étalorné 0-50 dB.

- Un modulateur & diode PIN Hewlett-Packard commandé par un généra-
teur d'impulsions piloté par une horloge commandant simultanément la polarisation

de 1'échantillon et la détection synchrone.

Afin d'éliminer 1'influence des coefficients de réflexion parasites, le
radiomdtre est muni de plusieurs lignes unidirectionnelles. Il s'avére gque
le radiomdtre est assez sensible pour mesurer un écart de température de 1 K
par rapport d la température ambiante. Un certain nombre de test préliminaires
ont été effectués pour vérifier en particulier que la température d'un corps
mesurée au radiométre est égale 3 la température du méme corps mesurée avec un
thermométre ou un thermocouple. Une autre série de testspermet de se rendre
compte de l'effet du coefficient de réflexion propre ducorps & mesurer,
L'ensemble de ce travail est exposé dans la thése de S. Bonfils [37]. En général,
nous utilisons le radiométre muni d'une ligne adaptatrice 3 "slugs'" permettant
l'adaptation de 1'échantillon avec sa celluleen vue d'obtenir le

maximum de pulssance détectée.

Les échantillons étantpolarisée en impulsionsplus ou moins longues, il faut
qu'il y ait synchronisme entre 1'impulsion produisant les porteurs chauds
(de durée T) et 1l'ouverture ¢ du radiométre correspondant au sens passant du
modulateur & diode PIN (figure 2.32). Il en résulte que la puissance de bruit

vue par le radiométre vaut
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1.4.3. Probléme 1ié a 1'échauffement de 1'échantillon.

Un des cobstacles essentiels rencontrés dans les études s'occupant de
porteurs chauds sont les phénoménes d'échauffement thermique qui apparaissent
en champ fort. Pour éviter 1l'échauffement du matériau par effet Joule, il faut
utiliser des techniques impulsionnelles afin de limiter au maximum la puissan-
ce dissipée par les échantillons. Des mesures de résistance thermique jonction-
ambiante [37] nous ont permis d'estimer RAH]§ 40 9K/W pour nos échantillons.

L'élévation moyenne de la température de 1'échantillon vaut alors

ol Vo, IO est le point de polarisation, T la durée et I la fréquence de répé-
tition de 1'impulsion. En général nous avons travaillé avec une fréquence

de répétition située entre 1 et 100 kHz, et une durée d'impulsion variable

de 100 & 1 psec suivant le point de polarisation étudié. Nous montrons sur la
figure 2.33 les points de la caractéristique mesurés dans les mémes conditions
que celles ol nous avons mesuré le bruit de diffusion ; ceux-ci permettent

de voir la faible influence de 1'échauffement du réseau a tension et puissance
croissante. En fait, dans les conditions indiquées ici la température de réseau

ne doit pas varier de plus de 3 & 4 %K.
[.4.4, Les échantillons. Elaboration et caractérisation.

Nous avons utilisé essentiellement deux sortes d'échantillons pour les
mesures de bruit en champ fort. Les premiers échantillons qui furent utilisés
P - + -~ . P - . 7
etalent des structures N NN+ planar obtenues a partir de plaquettes N+N épitaxiees

tirées dans la direction <111> et munis de deux contacts ohmiques. L'épaisseur
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noyenne de ces épitaxies était de 8,5 um et leur résistivité de 10 Q-cmd la
température ambiante. Ces échantillons étaient montés a 1'extrémité d'une
ligne microruban 50 §2, le substrat étant collé sur le plan de masse par une
colle Epoxy conductrice et le contact au microruban étant obtenu par soudure
aux ultrasons d'un mince fil d'or ou d'aluminium. La monture était reliée

au radiométre par une transition 0SM-guide bande X et 1'adaptation assurde
par un adaptateur & vis dans ce cas. Par la suite, ce systdme fut modifié

et les échantillons furent mentés dans des boitiers spéeiaux pour hyperfré-
quences du type DO47, et ceux-ciplacés 3 1'extrémité d'uneligne coaxiale

50 2 supportant également le systeémel'adaptationa slugs coullssants (monture
Iglésias). Nous avons également utilisé des échantillons de type mésa obtenus
d partir d'épitaxies <111> d'épaisseur comprise entre 10 et 12 um, et de
résistivité 9 Q-an 3 la température ambiante. Ces échantillions &taient montés

dans des boitiers et utilisés avec la ligne coaxiale (figure 2.34).

1.4.4.1. Elaboration des €chantillons.

Un certain nombre des é&chantillons que nous avons étudiés ont également
gservi & 1'élaboration de limiteurs et modulateurs rapides hyperfréquences [38].
Compte tenu des avantages de la structure mésa sur la structure planar pour
ces applications, le centre de technologie de notre Laboratoire a surtout
&laboré des composants mésa [39]. Néarmoins, nous avons pu, au début de notre
actlon, utiliser desn échantillons planar référencés sous le numéro U405 A

(en partie réalisés au LAAS).

Les technologies planar et mésa sont voisines 1'une de l'autre. Nous décri-

vons rapidement la réalisation de la structure mésa.

Aprés un nettoyage et un dégraissage treés soigneux, la plaquette épitaxiée

+ . . . . s . .
N'N recoit une diffusion au phosphore (produits silicafilm Emulsitone) sur les
P . . - . P ++ .
deux faces créant ainsi deux zones (épaisseurs 0,5 3 2 um ) surdopées (N’ ') qui

assureront la qualité des contacts ohmiques. Sulvent une désoxydation et une
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~

métallisation sous vide avec 1'aluminium. On procéde alors d& la photogravure
des contacts d l'aide de résine photosensible puis 3 1l'attaque mésa proprement
dite. Enfin, les échantillons sont découpés puils encapsulés. Dans la technolo-
gie planar, la diffusion est précédée d'une oxydation et de l'ouverture de
fenétres de diffusion ; l'attaque mésa est remplacéde par une simple passivation

en surface.

I.4.4.2. Caractérisation des composante.

Si 1'on veul confronter les résultats expérimentaux avec les résultats
théoriques acquis sous différentes hypothéses de calcul, 11 nous faut connaitre
toutes les caractéristiques des échantillons étudiés : longueur de la zone
de transit, conductivité ohmique de celle-ci, surface des contacts. Ces para-
métres sont difficiles 4 obtenir directement sur de tels échantillons. Nous
ne disposons que d'ordre de grandeur pour ces quantités. Nous sommes donc
amenés 3 effectuer une modélisation théorique en vue d'obtenir la valeur de ces
paramétres avec une meilleur approximation. En pratique la confrontation est
faite sur la caractéristique courant-tension isotherme mesurée en impulsions.
L'ajustement se fait assez aisément par 1l'intermédiaire de la résistance ohmi-

que et de la résistance de charge d'espace.

Cette modélisation est faite en résolvant numériquement 1'équation obtenue
a partir du principe de conservation du courant total et de 1l'équation de

Poisson :

e 3E 'dND
. _ . \ iy r —_—
F(t) = v, E(x) LND(X; + 3 ax] QDLLE(X)][dX +

E'BZE] + £ i)E

— v (2.30)
oX

s

La méthode de résolution de cette éguation a été décrite en grands
détails dans des travaux précédents [38, 40]. (Ces travaux discutent également
la validité et la stabilité des solutions obtenues. Les données de base sont

la caractéristique vd(E) du matériau (la fréquence de travail et les dimensions
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des échantillons nous autorisent 3 considérer tous les phénomenes comme
stationnaires) et la variation supposée du coefficient de diffusion DL(E)
avec le champ électrique. Ces paramétres sont connus 3 partir d'expérimen-
tations indépendantes. Les profils de dopage des échantillons sont donnés

par des fonctions d'erreur.

Les figures 2.33 et 2.35 montrent la comparaison entre expérience et
théorie pour deux échantillons planar et mésa de caractéristiques voisines,
cette comparaison étant ici effectuée au niveau des caractéristiques courant-
tension. Ces caractéristiques nous ont montré l'assez grande insensibilité
des résultats obtenus aux valeurs de coefficients de diffusion utilisés.

Le coefficient de diffusion influe peu sur les caractéristiques du premier
ordre de nos échantillons (ce qui n'est pas le cas des paramétres du second

ordre).

La figure 3.36 montre quelle peut &tre l'allure du champ électrique dans
le composant. Ces courbes concernent 1l'échantillon 405 A polarisé a 80 et 200
m A, Le fort courant appliqué 3 la structure entraine un trés fort excés de
porteurs injectés dans la zone de transit produisant ainsi une trés forte non-
uniformité du champ électrique qui peut atteindre des valeurs élevés de 1'ordre
de 100 kV/cm. C'est 13 1'intérét de travailler avec de telles structures car
dans cette zone les porteurs sont en régime de vitesse saturée et leur coeffi-
cient de diffusion peut avoir fortement diminué [22]. Il devient possible de
tester les lois DL(E) jusqu'au régime de saturation de vitesse, chose qui est

difficilement faisable sur un materiau en volume de concentration en impuretés

équivalente.

I.4.5. Résultats des mesures de bruit. Comparaison théorie-expérience.

Sur la figure 2.37 nous donnons les résultats concernant les échantillons

planar 405 A [37, 41] . Ces résultats ont été obtenus d la fréquence de 9,7 GHz.
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Les points représentés concernent en fait un grand nombre d'échantillons diffé-
rents mals de mémes caractéristiques. Ils ont été obtenus sur des montures du

type ligne microruban et avec réalisation d'adaptation d'impédance [37].

Sur les figures 2.38, 2.39 et 2.40 nous montrons quelques résultats
concernant les échantillons épitaxiés mésa. Ces échantillons sont du type 12NS00,

de 11 a 12 ym de longueur et de résistivité de l'ordre de 9 Q-cm.

La figure 2.38 montre la dissymétrie des caractéristiques TN(VO) quand on
inverse le sens de la polarisation sur l'échantillon. Cette dissymétrie est
sans doute liée 3 la dissymétrie propre du profil de dopage des échantillons
sur laquelle nous n'avons malheureusement aucun renseignement. Elle est plus
marquée en champ faible qu'en champ fort. Signalons que cette dissymétrie

n'était pas détectable sur les caractéristiques statiques.

La figure 2.39 montre des mesures effectuées sur le méme &chantillon &
deux fréquences différentes 8,5 et 10,5 GHz. Les deux caractéristiques tendent
a s'écarter légérement quand la tension appliquée croit. L'écart restant toute-
fois assez limité, il est difficile de 1'attribuer a un effet spécifique de la
fréquence (variation de 1l'angle de transit). Des mesures effectuées sur les
échantillons de type planar n'avaient pas révélé de variation de la température

de bruit avec la fréquence dans le domaine de la bande X [37].

La figure 2.40 montre des résultats obtenus sur un échantillon identique
d ceux étudiés dans les figures 2.38 et 2.39, lorsque les conditions de polari-
sation sont telles que l'on est certain d'avoir échauffement du composant.
On trouve dans ce cas que ATN est plus petit que précédemment d tension identi-

que. En principe si le réseau s'échauffe de AT_, la quantité mesurée vaut

>
ATN = ATL + ATN ou ATN est la température deLﬁruit des électrons 3 la tempéra-
ture du réseau $L +ATL.eIl semble qu'il y ait ici un phénoméne de compensation
entre ATL et ATN , cette derniére décroissant plus viterque ATL ne croit. Il
parait difficile“de dire dans ces conditions si cette diminution est due a la
variation de la mobilité différentielle du matériau ou 2 la variation du coeffi-

cient de diffusion avec la température de réseau.



~13Y4-

Nous avons vu a la fin du paragraphe I.3 que les mesures de temps de vol
ont donné pour le coefficients de diffusion longitudinal des résultats pouvant
8tre trés différents. Ainsi alors que Sigmon et Gibbons ont trouvé que celui-ci
variait peu avec le champ électrique, Canali et al. ont trouvé que celui-ci
au contralre variait fortement pour diminuer au tiers de sa valeur en champ
trés fort. Nous allons tacher de cornfronter les valeurs de ce coefficient
d nos résultats de mesures de bruit de diffusion. Pour ce faire nous nous

servirons de la formule bien connue [42]

qu

W
TN(f) = ~—————————-[ n{x) DN[E(X)]lVZ(f,x)IZdX (2.31)
KBReIZ(f)l o

ol x est l'abeisse, S la surface de 1l'échantillon, Z(f) est 1'impédance

petit signal a la fréquence de mesure, n(x) est la densité de porteurs
mobiles, VZ(£f,x) est le module du champ d'impédance d l'abscisse x. DN(E)
est le coefficient de diffusion dont il faut connaitre la variation en fonction
du champ électrique local. Nous utilisons dans ce but différentes lois dont
nous pouvons ainsi étudier le degré de validité (la fréquence de mesure de
bruit est ici trés inférieure 3 la fréquence de corrélation des fluctuations
de vitesse des porteurs). On voit d'aprés 2,31 que si 1'on connalt n(x), E(x).
DN(E) et VZ(£f.,x) on pourra calculer la‘température équivalente de bruit TN-

Le programme de simulation dont nous avons parlé plus haut permet le calcul
en tout point et & tout instant du champ local E(x,t) ainsi gque celui du

courant total J(t). Nous pourrons donc calculer le champ d'impédance par [42]

El(f,x)

vzZ(f,x) = ——
3 Jl(x)

ou El et Jl sont les premiers harmoniques du développement en série de Fourier

de E(x,t) et J(t).
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Nous avons essayé les trois lois DN(E) suivantes

1°) Dy = D =35 cm? /sec pour tout champ électrique ce qui est une approxima-

tion des résultats de Sigmon et Gibbons.

2°) DN = DO/(1+UOE/VS) qui est une loi souvent utiliséedans les simulations

de composants.
3°) DN(E) = DL(E) donnée pour Canall et al.

Les résultats obtenus apparaissent dans la figure 2.41. Alors que le coefficient
de diffusion n'avait pratiquement pas d'influence sur les caractéristiques
statiques, il influe trds fortement sur la valeur de la température équivalente
de bruit. Ceci pouvait &tre prévu étant donné que DN joue en facteur multipli-

catif dans l'intégrant de la formule (2,31).

L'hypothése d'un coefficient DN qui ne dépendrait pas du champ électrique
(courbe 1) méne & des températures de bruit trop élevées. La loi empirique
(courbe 2) semble approximer les résultats de fagon plus satisfaisante surtout
en polarisation faible. Par contre, dans la limite de la précision expérimentale,
la loi de diffusion donnée par Canali (courbe 3) approxime relativement bien
nos résultats expérimentaux surtout en champ électrique trés fort. Ceci tend a

confirmer 1'exactitude des déterminations expérimentales de Canali et al. [22].

En définitive, bien que cette méthode de détermination du coefficient
de diffusion par le bruit soit trés indirecte, elle est & notre connaissance
la seule qui permette de juger de ce paramétre 3 des champs aussi élevés que

70 KV/cm.
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I1.1 INTERPRETATION PHYSIQUE DES PHENOMENES TRANSITOIRES LIES A L'APPLICATION
BRUTALE D'UN CHAMP ELECTRIQUE.

Le phénoméne de survitesse apparaissant dans les semiconducteurs lorsque
les porteurs sontsoumis & des champs largement variables dans le temps a déja
été souvent examiné par de nombreux auteurs, lesquels n'ont pas manqué de
souligner 1'intérét pratique de ce phénomeéne, en particulier au niveau des com-

posants submicromiques [ 43, 50 7.

On considére un matériau qui au premier stade n'est soumis & aucun champ
électrique. Les porteurs mobiles sont alors en équilibre thermique avec le
réseau, et leur distribution est une distribution de Maxwell-Boltzmann, laquelle
est isotrope pour les porteurs situés dans une méme vallée. A 1'instant t=0
on applique un champ électrique aux porteurs. Celui-ci a pour effet immédiat
de déplacer les points représentatifs des électrons dans la méme direction de
l'espace des vecteurs d'onde. Dans le méme temps, du fait de ce mouvement, envi-
ron la moitié des porteurs auront vu leur énergie augmenter tandis que 1l'autre
moitié l'aura vu diminuer. Il en résultera une forte augmentation de la vitesse
d'ensemble des électrons alors que leur énergie moyenne n'aura pratiquement
pas changé de valeur. Par la suite les électrons les plus énergétiques qui sont
aussi les plus rapides commenceront d subir des collisions qui auront pour
effet de redistribuer aléatoirement leurs vecteurs d'onde. Il en résultera que,
pour les temps plus courts que la durée de libre parcours des porteurs, le
champ appliqué aura pour effet de déplacer la distribution sans la modifier,
dans la direction du champ électrique, puis par’la suite de l'élargir lorsque les
porteurs les plus &énergétiques subiront des collisions qui auront pour effet de

redistribuer leur vecteur d'onde.

Ces considérations sont illustrées dans les figures 2.42, 2.43 et 2.44 ol
un certain nombre de résultats obtenus par la méthode de Monte Carlo sont reportés.

La figure 2.42 concerne le cas ol on applique brutalement un champ E = 50 kV/cm,
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d la température ambiante. La distribution G(Ey) a été calculée a différents
instants depuis 1'état initial ol elle est maxwellienne jusqu'a 1'étalement
maximum correspondant au régime statique. On peut remarquer en particulier que
le maximum présenté par la distribution peut se déplacer fortement, bien au
deld de la position de ce maximum correspondant au cas statique. La période

ou l'étalement de la distribution s'effectue se situe entre 0,1 et O,4
picoseconde. En fait, jusqu'd t = 0,1 psec les porteurs sont en accélération,
quasilibre, et la montée de la vitesse est quasi-linéaire (le maximum atteint
peut étre rendu arbitrairement grand en augmentant l'amplitude du champ appli-
qué). Par la suite, les collisions devenant plus nombreuses, la distribution
s'étale, 1l'énergie moyenne augmente, la vitesse rediminue jusqu'd sa valeur
statique. Sur la figure 2.43 nous présentons un cas similaire obtenu avec un
champ de 10 kV/cm & la température de 77 %K. Les phénoménes, quoique différents
quantitativement, sont qualitativement les mémes que céux de la figure 2.42.
Sur la figure 2.44, n?us avons représenté 1'évolution temporelle de la densi-
té d'énergie n(g) =¢ % f(g) qui meontre bien 1'échauffement des porteurs par

1'augmentation de la densité aux énergies élevées.

Les courbes de vitesse et d'énergie en fonction du temps correspondant
aux cas présentés ici sont données dans le paragraphe II.3 de ce chapitre. Nous
avons représenté ici un cas ou le champ électrique est appliqué suivant la

direction <100> (figure 2.45a et 2.45b) avec E = 50 kV/cm.

Sur la figure 2.45a sont représentées les évolutions de 1l'énergie et de la
vitesse ainsi que celle du rapport r(t) des populations dans les vallées non
équivalentes. On remarquera que, durant un certain laps de temps, il existe
une distribution exédentaire des porteurs dans les vallées froides. La Ffigure
2.45b montre l'évolution de la vitesse dans les vallées froides et dans les
vallées chaudes. Les deux vitesses ne passent pas par leur maximum au méme
instant. Ceci est normal étant donné que les porteurs plus chauds des vallées
"h" diffusent plus vite et en plus grand nombre sous 1l'effet des collisions gque

ceux des vallées froides "¢" dont les porteurs sont moins énergétiques et moins

rapides.
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I1.2. CALCUL DE LA MOBILITE COMPLEXE EN GAMMES HYPERFREQUENCE ET INFRAROUGE
LOINTAIN. VERIFICATION EXPERIMENTALE DANS LE DOMAINE MILLIMETRIQUE.

Parmi les paramétres importants nécessaires d la modélisation de nombreux
composants hyperfréquencesfigure la mobilité complexe du matériau. Elle con-
ditionne pour une bonne part leur comportement en haute fréquence, en particu-
lier lorsque les fréquences de travail sont proches des fréquences de relaxa-
tion du matériau. En effet, 3 fréquence relativement basse la mobilité dynami-
que est égale d la pente de la caractéristique vd(E) du matériau autour du point
de fonctioannement déterminé par la valeur du champ continu statique. Par contre,
en haute fréquence, ceci peut ne plus &tre vrai et en particulier en régime de
vitesse saturée (E 2 50 kV/cm) la mobilité peut ne plus &tre nulle. Ce fait reste
encore relativement mal connu et ne peut &tre ignoré dans la modélisation

des composants haute fréquence.

11.2.1. Effet de modulation de vitesse.

L'effet de modulation de la vitesse de dérive par un champ périodique
quelconque peut étre aisément &tudié par la méthode de Monte Carlo [51, 551,
De plus les régimes linéaires ou non linéaires en haute fréquence peuvent &tre
étudiés tour a tour aussi facilement. Nous nous occupons ici du calcul de la
mobilité petit signal du matériau dans tout le spectre de fréquence recouvrant

les fréquences caractéristiques des relaxations du moment et de 1'énergie des

porteurs. Nous considérons donc que nous appliquons au matériau le champ élec-

trique suivant

E(t) = Eo + El sin (20ft) (2.32)
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Dans les cas étudiés ici, la fréquence f varie dans tout le domaine
millimétrique et submillimétrique soit entre 50 et 10000 GHz. Pour le calcul
de la mobilité nous avons fixé El = EO/lO. Ces champs sont supposés uniformes et
paralléles 3 la direction <111>. La figure 2.46 montre comment l'effet de mo-

dulation de vitesse est observé.

SIGWAL D'ENTREE : E(t) = F‘o + E1 sin (2xt/T)

A
FIGURE &.46

Le paramétre aléatoire observé
3 rd z
est enregistré en réponse au

champ modulant E(t). La période

T=N&t

T ayant été divisée en N inter-
REPONSE ALEATOIRE

. : valles de durée 6t, la réponse
$° o*
! e . o .’ R moyenne est obtenue en moyennant
. e oo ¢ o '.‘ .
‘e ¢ les valeurs & t., t. t .
1% Ti+N’ Ti42N°
ti ti+N He2N pgg

La réponse moyenne ayant été calculée sur un nombre suffisant de périodes du
signal d'entrée, le calcul de 1l'amplitude du premier harmonique fournit 1la

mobilité u* = u' o+ ju.

Sur la figure 2.47 nous montrons un exemple de réponse de la vitesse de
dérive 3 trois fréquences différentes pour les mémes valeurs de champ électri-
que. Dans le cas présent EO et El sont du méme ordre de grandeur afin de bien
mettre en évidence l'effet de modulation de vitesse qui se manifeste dans la

région a vitesse saturée (50 < E(t) < 150 kV/cm). On notera l'augmentation de la
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Quelques réponses moyennesdes porteurs a un champ si-
nusoidal avec E = 100 kv/cm et E, = 50 kv/cm appli-
qués selon la afrection (111), aux trois fréquences
400, 200, et 100 GHz.
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profondeur de modulation lorsque la fréquence augmente, mettant ainsi en

évidence un effet de relaxation particuliérement marqué a 400 GHz.

I1.2.2. Evolution de la mobilité avec la fréquence.

Considérons d'abord les résultats obtenus lorsque le champ électrique
est tel que la mobilité différentielle statisque n'est pas nulle (E = 10 kV/cm).
o

Ceux-ci apparaissént sur la figure 2.48.

SILICIWM-N ; T; = 293°K
A
FIGURE 2.48.
800 I
e pseTOO
E = 10 kV/em, E. = 1kV/cm.
600~ //,_%\ o 1
C\
400~ .//} %\\
e Pd:280 N (La position des points calculés
200+
\\\k\ donne une idée de la précision
. Q=00
° \&\\ obtenue).
200+ o S ysvtez oz
\\r’yﬂ/ * : mHobilité réelle
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FREQUENCE EN GHZ

On peut remarquer qu'en degd de 100 GHz la partie réelle U' de la mobilité
demeure pratiquement égale a la mobilité statique qui vaut My = 280 cif V s t.
Quand la fréquence croit le calcul montre que la partie réelle augmente tandis

qu'apparait une mobilité imaginaire Y'" qui contribue a la variation de la cons-
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te diélectrique totale du matériau. Dans le domaine des fréquences submillimé-
triques, la mobilité réelle p' diminue. Ce phénoméne correspond-a l'effet de
relaxation du moment des porteurs qui apparait ici au-deld de 600 GHz (figure
2.48).

D'autres résultats, apparaissant sur la figure 2.49, concernent 1'évolu-

tion de la mobilité complexe des porteurs en régime de vitesse saturée

(EO = 50 kV/cm et Y = 0).

SILICTUM-N ; T = 293°K FIGURE 2.49
A
200k Vsa200 EO = 50 kV/em Elle kV/cm
© (,/1—\\\\\ Le champ électrique balaye
& J . la zone a saturation de
5 100r 0/()\0 .\
. vitesse.
ﬁ o/o/ \ .\
E’_u_‘ o - R
2 oop—" Py=0 \ (40 < E < 80 kV/cm)
= o
g \\\\ ® : mobilité réelle
0 7/
1001 Nor® o : mobilité imaginaire
Lol " Loyl 1 P S S SRS I
100 1000 10000

FREQUENCE EN GHZ

Dans ces conditions le champ électrique balaye la région ol la mobilité diffé-
rentielle statique est nulle. On observe une mobilité réelle trés faible en decgad
de 100 GHz. Quand la fréquence croit, la mobilité augmente et tend vers la
mobilité sécante M, = VS/EO, passe pour un maximum vers 1500 GHz puis décroit
lorsque la fréquence devient du wéme ordre de grandeur que 1'inverse du temps

de relaxation du moment des porteurs. Simultanément la partie imaginaire u"
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change de signe 3 la fréquence pourlaquelle p' passe par le maximum. L'effet
observé peut s'expliquer de la facon suivante : lorsque la fréquence du champ
appligué est du méme ordre de grandeur que la fréquence moyenne de collision,
les porteurs peuvent &tre fortement accélérés ou ralentis entre deux collisions
successives. I1 en résulte que dans le domaine millimétrique une modulation de
la vitesse due a E1 entre en jeu et induit une mobilité supplémentaire méme
dans la zone ol la-vitesse est saturée. Ce phénoméne prodult une absorption
supplémentaire dans le domaine hyperfréquence et infrarouge = lointain qui
persiste jusqu'a ce que les fréquences correspondant d la relaxation du moment

solent atteintes.

IT1.2.3. Confrontation avec les résultats expérimentaux.

En vue de vérifier les résultats théoriques précédents nous allons donner
quelques résultats expérimentaux obtenus sur la conductivité présentée par le
silicium dans le domaine des 4 et 2 mm de longueur d'onde. Nous ne décrivons
que sommairement la technique utilisée, celle-ci ayant été décrite en détail

par ailleurs [56, 58].

Utiliser des mesures de conductivité des matériaux semiconducteurs en vue
de calculer les temps de relaxation est une vieille idée [59] et elle a été
appliquée sous diverses formes au GaAs [60, 62, 63, 66, 68], au silicium et
au germanium [63, 64, 67] et & d'autres matériaux (tels InP, GaSb, InSb)

[61, 65, 66, 68]. Ces techniques nécessitent en général de résoudre un probléme
d'hyperfréquences assez complexe : le calcul de 1'impédance d'un barreau de
matériau traversant un guide d'onde nécessairement ouvert pour la polarisation
du matériau [64], ou bien le calcul du coefficient de qualité d'une cavité

dont on perturbe l'une des parois constituée du matériau a étudier [65].

Une autre méthode permettant de caractériser les phénomenes de relaxation
des porteurs repose sur la détermination des harmoniques produits par la non-
linéarité du matériau. Cette technique a été appliquée en particulier au germa-

nium et au silicium [69, 70].
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La technique que nous avons mise au point utilise un principe trés simple
et est en fait une méthode de comparaison. Elle est basée sur le fait qu'il

est possible de modifier et généralement de diminuer la conductivité du matériau

- soit en échauffant seulement les porteurs par l'application d'une

impulsion de champ électrique suffisamment courte (pour éviter d'échauffer le

< .
réseau),

- soit en échauffant le matériau (le réseau) par une puissance électrique

continue.

Nous considérons une lame 3 faces planes et paralléles constituéed’un
matériau caractérisé par sa conductivité et sa permittivité diélectrique.
Les coefficients de transmission et de réflexion que présente cette lame
3 une onde hyperfréquence dépendent de ces deux grandeurs. En élevant la tempé-
rature de 1'échantillon, a condition de ne pas augmenter le nombre des porteurs
thermiques, on diminue la conductivité et on augmente la transmission. Si, par
ailleurs sur le méme échantillon on applique des impulsions de champ é&lectri-
que suffisamment courtes, les porteurs seuls ont le temps de s'échauffer, et
on remarque également une diminution de la conductivité : la transmission est
modifiée dans le méme sens que dans le cas précédent. L'idée de base est d'obte-
nir la méme variation de conductivité hyperfréquence par l'une ou 1l'autre
des deux méthodes (figure 2.50). Ainsi, lorsque les deux effets sont identiques,
la conductivité peut &tre obtenue facilement en mesurant la résistance de l'échan-
tillon quand on lui applique la puissance continue. En effet, la conductivité
du silicium en champ faible 3 la température ambiante est la méme qu'd fréquen-

ce nulle tant que

D

£

ollft << 1

Tp étant le temps de relaxation moyen du moment.
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FIGURE 7.50

Principe de mesure de la conductivité

hyperfréquence par étalcnnage thermique.

L'intérét de cette méthode de détermination de la conductivité par
étalonnage thermique "in situ” est qu'elle permet une mesure directe de celle-ci
en s'affranchissant de toute hypothése ou calcul nécessaire pour relier 1l'infor-
mation d obtenir d la transmission de 1'échantillon. Elle permet d'éviter
1'inconvénient des méthodes citées plus haut qui font appel a des mesures et

d des calculs d'impédance.

Par contre, 1'inconvénient essentiel de la méthode est le suivant : la
variation de permittivité obtenue par effet thermique en é&chauffant le réseau
et par effet de champ fort en échauffant les électrons ne sont généralement
pas identiques. Pour que la méthode utilisée soit valable il est nécessaire
que dans les deux cas la variation de permittivité Ae' solt négligeable. Ceci
peut étre obtenu lorsque la concentration en impuretés;donc en porteurs libres,
est suffisamment faible. Il est toujours possible de s'assurer que les effets
1iés a la variation de permittivité Ae' sont négligeables en utilisant la métho-
de de comparaison précédemment décrite pour déterminer la conductivité hyper-
fréquence a partir du coefficient de réflexion au lieu du coefficient de trans-
mission. Dans le cas olU la permittivité n'intervient pas on doit trouver la
méme valeur de conductivité (ou de mobilité) quand on la mesure par l1l'inter-

médiaire de 1'un ou l'autre coefficient [56].
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La technique proposée n'est, par son principe méme, susceptible de ne donner
que la valeur de la mobilité réelle. Enfin, lorsque la température du réseau
devient importante la génération de porteurs thermiques ne peut plus &tre négli-
gée. 11 en résulte en pratique que la conductivité réduite continue ne peut
diminuerau maximum que d'un facteur de 1l'ordre de trois et 12 mesure de conduc-
tivité hyperfréquence au-deld de cette limite nécessite une extrapolation de

1'étalonnage thermique.

I1.2.3.2. Echantillons, résultats expérimentaux, comparaison avec la théorie.

a) Les échantillons pour lesquels nous avons obtenu les résultats présentés
plus loin sont des "silistances 300 pym". Ceux-ci sont fabriqués a partir de
plaquettes de silicium dopées au phosphore tirées dans la direction <111,

de 300 um d'épaisseur. Leur résistivité est comprise entre 9,8 et 11,4 (-cm.

La plaquette est tout d'abord enrichie sur les deux faces par dépot et diffu-
sion de phosphore, sur une profondeur de 1 ym environ. Sont déposées ensuite
une couche de chrome puils une couche d'or de protection assurant un bon contact
électrique. La plaquette est finalement découpée en carrés de 1 mm? de section

environ.

b) Le schéma synoptique du banc de mesure est donné sur la figure 2.51. La
partie hyperfréquence a &té mise au point dans la bande 70 GHz (klystron Philips)
et dans la bande 120 GHz (klystron Varian) Le circuit de polarisation en impul-
sion de l'échantillon est pourvu d'un systéme d'échantillonnage 3 mémoire permet-
tant une mesure précise des valeurs crétes du courant et de la tension appliqués
3 1l'échantillon. La mesure de l'impulsion détectée est faite en temps réel sur

un oscilloscope rapide.

c) Résultats. Nous montrons des résultats obtenus avec les échantillons décrits
plus haut aux fréquencesf = 68,3 GHz et f = 123,3 GHz sur les figures 2.52, 2.53
et 2.54.
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Sur la figure 2.52, nous montrons des résultats de mesure de la mobilité
réduite u'/uo en transmission et en réflexion sur le méme échantillon & la
fréquence de 68,3 GHz. On remarque le bon accord obtenu entre les deux types

de résultats.

Sur la figure 2.53, les résultats en transmission sont obtenus sur un
échantillon de méme type & la méme fréquence, mais au-deld de 6 kV/cm, les
points ont été obtenus par extrapolation de 1'étalonnage thermique de 1'échan-
tillon. Enfin, des résultats de mesure obtenus sur le méme échantillon 3 la
fréquence de 123,3 GHz ont été comparés 3 ceux calculés dans les mémes condi-
tions de champ et de fréquence par la mézhode de Monte Carlo (figure 2.54) .
Cnpourra noter l'assez bon accord obtenu compte tenu de 1'imprécision statisti-
que qui entdche toujours les résultats de Monte Carleo. La précision de mesure

sur les points expérimentaux peut &tre estimée a environ 5 %, les pointsmontrés

ici étant des moyennes obienues sur plusieurs séries de mesures.

I1.3. LES EQUATIONS DE RELAXATION.

IT1.3.1. Détermination et discussion des équations de relaxation dans un
semiconducteur uniforme.

Les équations de relaxation qui gouvernent 1'évolution des paramdtres du
premier ordre d'un systéme en régime non stationnaire se mettent sous la forme

bien connue (€ représente l'énergie et p le moment moyen des porteurs)

de _ — L

Fraae! E(t) ¥V - (2,33)
e

dp _ N

a0 - @ E(t) . (2,34)
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e

ol les réfdrent 3 une moyenne prise sur 1'ensemble:€ , v et D

sont donc des foncticns du temps.

Le probiéme qui se pose d nous est de savolr ce que représentent réellement
les temps de relaxation"[E et Tp. La validité et la rigueur des équations de
relaxation ainsi écrites reposent en faif sur la définition et sur les hypothé-
ses faites pour les temps de relaxation. En cherchant a déduire ces équations
de 1'équation de transport de Boltzmann(ETB) non stationnaire mais homogeéne nous
pouvons obtenir une forme générale de T, et Tp’ dépendant de la valeur ins-
tantanée de la distribution f(z,t) qui valident de ce fait les équations (2,33)

et (2,34) de facon tout & fait rigoureuse.

Nous partons de 1'équation de transport écrite sous la forme (pour un

N
semiconducteur homogéne 3f/3r = 0)

8f _ _ q B(r) 3f |

f > ->
- J J J [S(RT,5) £(k,t) - s(k,k') £(k,t)1d%k’
£ ok

ot

(2,35)

.
ol f dépend explicitement de k et de t. Nous transformons tout d'abord cette
équation en une équation de relaxation pour la valeur moyenne sur l'ensemble
.+
d'un observable ¢(k) quelconque. Pour cela on multiplie membre a membre 1'E.T.B.

> ->
par ¢(k) et on intégre sur 1'espace des K. En remarquant que ¢(k) commute avec

> -
§%5 que f(k,t) s'annule aux bornes du domaine de k plus vite que toute fonction

> e s . > > .
¢(k),k tendant vers 1'infinj en remarquant aussi que k et k' sont des variables
indépendantes et muettes, que l'on peut les intervertir sans changer la valeur

. P -~ - ” > —)
de 1'intégrale et que, de méme, on peut changer 1'ordre d'intégration sur k et

N
k', on aboutit & 1'équation suivante [71]

[N
o

Ed¢
>
ok

I

&
Xlo

; f ” S(EEOL6ED - o) 1%k (2,36)
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= Gt) = J J J $(k) F(k,t) d’k (2,37)

Nous voyons donc que (2,36) régit 1l'évolution de la valeur moyenne sur

1l'ensemble de tout observable ¢(Q). Regardons ce qui se passe si ¢(K) = e() - ¢

L
représente  1'écart de

1'énergie instantanée du porteur par rapport a

1'énergie moyenne du réseau € - On trouve immédiatement la forme suilvante

— = gv E(t) - (2,38)
dt
Tg(t)

avec

__JJJ g(?)f(z,t)d3k t e
T (t) = (2,39)

€
m akE(K, 1) m Sk, k) [e(k)-e(X)1a%k"

> >
De méme, en faisant ¢(k) = kX composante du vecteur k dans la directi. n du

champ E(t) (supposé paralléle & 0x), on a

Q.

D, _ P

e B o ¢ (2,40)
P

avegc
[

- JJka(k,t)d3k

T (t) =

p

‘ (2,41)
ijd3kf(ﬁ,t) jJJ S(kK,K')(k'-k)d3k!
X X
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P - -~ + ~ .
L'évaluation exacte de TE et Tp nécessite de connaitre f(k,t), c'est-a-dire
dtavoir déja résolu le systéme. Comme les équations (2,33) et (2,34) veulent
en fait se substituer a4 1'équation de Boltzmann rigoureuse, on est amené a

faire des approximations.

>
Ainsi, si 1'on pouvalt admettre que f(k,t) est pleinement déterminée par

la seule connaissance de 1'énergie moyenne €(t) on pourrait alors dire que T
et T ne sont fonction que de 1l'énergie moyenne instantanée. C'est ce cas que

nous considérons au paragraphe suivant.

—+ >
On pourrait effectuer le calcul en admettant que f(k,t) est une maxwellienne
déplacée (hypothése valable surtout si la concentration en porteurs est suffisam-

1
ment élevée) de la forme suivante

k2T P
f(?,t) = A exp 1ok kd(t))

(2,42)
*
om kBTe(T)
avec
> _p . 2€
kd(t) =5 et Te(t) = ———akB

est une température électronique qui ne représente en fait que 1'énergie moyenne
des porteurs. En insérant (2,42) dans les équations (2,38) & (2,41) on abouti~
rait & deux équations differentielles sur le temps non linéaires ne contenant
comme inconnues que la vitesse de dérive moyenne et la température électronique
ol le champ électrique jouerait le rdle de paramétre. Leur forme compliquée

ne serait due en fait qu'a la forme compliquée mais bien connue de S(K,K') et

la solution a trouver serait bien sir du ressort du calcul numérique.
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11.3.2. Approximation des temps de relaxation dépendant de 1'énergie seule.

I1.3.2.1. Hypothéses.

Cette approximation consiste 3 &crire les équations (2,33) et (2,3M4)

sous la forme suilvante

- £ —- €
%€ = v B(r) - ——2 (2,43)
T {g)
e
dp _ )
—d_‘t_ - g E(T) - — (2944)
T (€)

c'est-d-dire que ce quil détermine la valeur des temps de relaxation a un

instant donné, ce n'est plus la fonction de distribution des porteurs & 1'ins-
tant considéré, mais seulement la valeur de leur énergie moyenne (sur 1'ensemble).
Pour pouvoir appliquer les relations (2,43) et (2,44) il suffit d'admettre que

la distribution f(z,t) figurant dans les expressions (2,39) et (2,41) est entié-
rement déterminée par la seule connaissance de l'énergie moyenne instantanée

des porteurs. S'il en résulte que les équations (2,43) et (2,44) sont moins
rigoureuses que (2,38) et (2,40) du fait de l'approximation qui vient d'&tre
faite, il se trouve que le systéme formé par (2,43) et (2,44) est trés facile

a résoudre. En effet, en remarquant que (2,43) et (2.,44) doivent &tre vraies

également en régime stationnaire on trouve

€ _—€

T (eg) = S L (2,45)
Vghg
Pg

Tp(es) = (2,46)
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. ~ . ~> *=>
pour tout champ statique ES. Dans le cas d'un modéle simple on aura p = m Vv

et en reportant (2,45) et (2,46) dans (2,43) et (2,48) on trouve

MY =g ) - Y B (e)] (2,47)
Vs

de _ -

FE [ECL) v - BS(E) vb,] (2,u48)

dans lesquelles on reconnait que Vo n'est autre que la vitesse de dérive stati-
que des porteurs correspondant au champ ES' La valeur de BS est déterminée a
chaque instant a partir de la valeur de ¢ grdce a la caractéristique (inversée
dans le cas présent) énergie moyenne statique des porteurs en fonction duchamp

&lectrique telle que celle que nous avons montréeau début de ce chapitre.

Le traitement numérique de ces équations est trés faclile. En effet, si
1'on substitue aux dérivées temporelles figurant dans (2,47) et (2,48) leur
développement limité au premier ordre, on pourra exprimer par deux relations
itératives les valeurs de 1l'énergie et de la vitesse €(t+ t) et v(t+ t) en fone-
tion de toutes les valeurs connues et de celles déja calculées a l'instant t
précédent. Les valeurs initiales dont on part & t = O seront v(t=o) = o et
3

t= = = =
e (t=0) € 73 kBT

L

L'intérét de la méthode présentée ici est que l'on peut étudier tout compor-
tement transitoire des porteurs par le calcul de la vitesse et de l'énergie au
cours du temps, lorsque ceux-ci sont soumis & un champ E(t) quelconque. On peut
effectuer ce travail sur un calculateur de bureau de petit format (type HP 3835)
et en un temps trés court (quelques minutes). Les éléments de base nécessaires

au probléme sont

a) la connaissance de la vitesse de dérive du matériau en fonction du champ

électrique dans les conditions ol 1'étude est faite (direction, température de
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réseau, ...) ; ce paramétre est bien connu expérimentalement pour un grand

nombre de matériaux .

b) la connaissance de 1'énergie moyenne des porteurs en fonction du champ
électrique ; ce paramdtre n'est pas ~onnu expérimentalement tout au moins dans
les conditions ol nous l'entendons ici. Il doit &tre caiculé théoriquement par
exemple par la résolution de 1'E.T.B. en régime statique ou par tout autre moyen.
Il est néammoins trés souvent donné dans la littérature pour un grand nombre

de matériaux.

D'autre part, il nous faut souligner que dans bien des cas le modéle de
bande d'énergie n'est pas simple. Par exemple dans le cas du silicium N, elle
peut &tre a la fois non parabolique et non sphérique. La masse effective dont
on doit tenir compte dans (2,47) et (2,48) dépend alors de 1'énergie et de la
direction dans laquelle le champ est appliqué. Dans le casdu GaAs et de 1'InP,
la masse dépend notablement de 1'énergie lorsque les transferts entre les vallées
centrale et satellite deviennent importants. Il en résulte que l'information
concernant la variation de la masse avec l'énergie moyenne doit &tre donnée
d'avance. Elle peut &tre calculée thoériquement par les mémes moyens que ceux
qui permettent de calculer L'énergie moyenne. Le systéme (2,47) et (2,48) sera

alors résolu non pour v, mais pour p.

Considérons le cas du silicium type N supposé polarisé suivant la direction
<111>. Il est bien connu que dans ces conditions les porteurs sont échauffés
par le champ électrique de la méme facon quelle que soit la vallée d laquelle
ils appartiennent. Dans ces conditions le matériau se comporte comme s'il n'y

. s . . *
avalt qu'une vallée centrale isotrope avec la masse effective m donnée par

m* = — (2,49)

1 2

— e ——
* *

m m

1 t



Cependant. dans le domaine des électrons chauds, la masse dépend

de 1'@nergie suivant la loi

n (g) = mZ(l + 20¢g) 3 (2,50)

ol & est le facteur de non parabolicité figurant dans 1l'expression de la bande

d'/ LN . - . .
énergie quil est ici

X2K?
*

2m
o

= e(1 + ae) (2,51)

* . 3 N .
La fonction m (€) qui entre en ligne de compte dans (2,47) est treés faci-
lement obtenue d partir du calcul de la masse moyenne statique donnée par

(2,50) et la caractéristique €_ = f(E_,). Cette dépendance est d'ailleurs trds
O

S
bien approximée dans le cas présent par

n(E) = m:(l + 60E) (2,52)

du fait que 1'on a toujours ot << 1. Dans le cas ol le facteur de non paraboli-
cité serait trop important (exemple, dans InAs), le calcul de la masse moyenne
réelle par la méthode de Monte Carlo permettrait de tenir compte automatiquement

3

des termes en €2 et £€°.

Quand le matériau est polarisé suivant la direction <100>, nous avons vu
que les porteurs situés dans les quatre vallées dont l'axe principal est per-
pendiculaire 3 la direction du champ é&lectrique sont plus fortement échauffés

que ceux appartenant aux deux autres vallées. Il en résulte un phénoméne de
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repopulation qui tend & dépeupler les vallées chaudes en faveur des vallées
froides. Toutefois, l'introduction d'une masse et de temps de relaxation dépen-
dants de l'énergie nous permet de tenir compte de la variation de ces paramétres
étant donné que 1'on peut déterminer m*,’rp et.Té a partir des résultats de
simulation de Monte Carlo en régime statique qui tient compte automati-

quement des effets de repopulation. A une énergie donnée la masse globale est
celle obtenue a partir des masses calculées pour chaque vallée, pondérées par
le nombre de porteurs situés dans chacune d'elles. Ceci permet de tenir compte
des effets d'anisotropie, puisque 1'on a des temps de relaxation différents

suivant la direction du champ électrique appliqué.

I1.3.2.2. Résultats concernant le silicium N.

Par la technique qul vient d'@tre exposée, nous pouvons déterminer
1'évolution des temps de relaxation du moment et de 1'énergie en fonction de
L'amplitude du champ électrique. Ces résultats apparaissent sur les figures
2.55 et 2.56. Sur la figure 2.57, nous montrons l'évolution du rapport TS/Tp
avec le champ électrique. Dans les troigs figures, le champ est dans la direc-
tion <111>. Si la bande d'énergie était parabolique, le temps de relaxation
du moment montrerait une décroissance en E ! pour les champs les plus élevés.
En fait comme la masse effective moyenne dépend de ’'énergie , donc du champ

électrique, la décroissance de 1 (E) est sensiblement moins forte comme on
P

peut le voir d'aprés la figure 2.55.

La figure 2.56 montre 1l'évolution du temps de relaxation de 1'énergie.
A 1'inverse du temps de relaxation du moment, il tend 3 garder une valeur sensi-
blement constante dans le régime de champ fort aprés avoir décru fortement dans
le régime de mobilité ohmique. Ceci est di au fait que 1'énergie moyenne des
porteurs évolue pratiquement linéairement en champ élevé. Il enrésulte que
le rapport T€/Tp des deux temps de relaxation tend 3 augmenter fortement quand

le champ s'accroit comme le montre la figure 2.57.
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I1.3.2.2.1. Observation des régimes de survitesse

Les équations (2,47) et (2,48) demeurent valables quel que soit le champ
électrique appliqué. Si on les résoud pour un champ électrique ayant la forme
d'un échelon débutant & t = o ol le systéme est a 1'équilibre thermodynamique
on pourra observer le phénoméne de survitesse. C'est ce que l'on peut voif sur
les figures 2.58, 2.53 et 2.60 pour lesquelles nous avons reporté a chaque fois
la vitesse de dérive et 1'énergie moyenne en fonction du temps. Ceci est effec-
tué 4 la température ambiante (figure 2.58), a 173 9K (figure 2.59) et a 77 K
(figure 2.60) pour un matériau pur et diverses valeurs du champ appliqué. Nous
avons reporté sur les mémes figures les résultats correspondants aux mémes
conditions obtenus directement par la méthode de Monte Carlo. On pourra noter
dans chaque cas le bon accord existant entre les résultats fournis par chacune

des deux méthodes.

I1.3.2.2.2. Calcul de la mobilité complexe hyperfréquence.

En résolvant les équations (2,47) et (2,48) pour un champ électrique du

type E(t) = EO + B, sin wt, ou EO composante continue peut prendre des valeurs

1
allant de 0 8 50 kV/cm et ou E, est pris petit devant EO, on peut calculer la

mobilité complexe hyperfréquenie petit signal. Globalement le champ est supposé
uniforme. Le domaine des fréquences étudiées se situe entre 50 et 10000 GHz.

La mobilité complexe u* = u' + ju" est obtenue par 1l'analyse en série de Fourier
de la vitesse de dérive en fonction du temps sur une période entiére du signal
El' Nous recalculons ainsi la mobilité dans les deux cas présentés au paragraphe
précédent aux fins de comparaison (figures 2.61 et 2.62). Le relativement bon
accord obtenu avec les résultats de la méthode de Monte Carlo justifie la qualité
des résultats fournis par la méthode des temps de relaxation. La remarque ne
manque pas d'intérét dans la mesure ol elle justifie aussi 1'utilisation de la

méthode des temps de relaxation en lieu et place d'une autre méthode beaucoup

plus coliteuse (comme la simulation de Monte - Carlo) pour 1l'étude de la dynamique
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électronique dans un régime non stationnaire quelconque. A titre d'exemple

~

nous montrons quelques courbes complémentaires de mobilité, calculée 3 77 0

(figures 2.63 et 2.64), et 4 fréquence fixe en fonction de EO a 293 %K (figure
2.65).

I1.3.3. Justification de 1'hypothése des temps de relaxation dépendant de
1'énergie seule.

Récemment, Nougier [72] a dégagé les hypothéses nécessaires pour que
1'équation de transport de Boltzmann méne aux équations de relaxation ol les
temps de relaxation ne dépendraient plus que de l'énergie moyenne de la
population de porteurs. Il montre en particulier que pour les intéractions dont
la probabilité de collision par unité de temps dépend du vecteur d'onde & la fois
en grandeur et direction (c'est le cas des collisions sur phonons optiques po-
laireé, des collisions sur phonons piezoélectriques, des collisions sur impure-
tés ionisées), i1l existe un terme supplémentaire dépendant du temps et irré-
ductible qui s'ajoute & dB/dt dans 1'équation (2,34). Ce terme supplémentaire
est absent pour les intéractions isotropes (collisions intervallées, intravallées
acoustiques). De plus la réduction du terme du "frottement" a la forme 57'% né-

cessite quelques hypothéses par l'application du théoréme des moyennes.

Réduire 1'E.T.B. d l'équation de relaxation d'énergie nécessite d'introduire
deux temps de relaxation d'énergie, dépendant bien sfir de la fonction de distri-
bution transitoire, et qui ne sont pas a priori égaux. Il se trouve en fait,
qu'en général, il n'est pas possible d'évaluer 1l'erreur totale introduite dans
les calculs par l'ensemble de ces hypothéses. Ainsi, dans le cas du GaAs, on’
obtient un accord satisfaisant entre les résultats Monte Carlo et ceux obtenus
par les temps de relaxation, bien que les intéractions sur phonons optiques po-

laires soient dominantes dans la vallée centrale [73].

Nous avons signalé précédemment que pour utiliser les relations (2,43) et
(2,44), il était nécessaire d'admettre que les temps de relaxation donnés en \
toute rigueur par les relations (2,39) et (2,41) ne dépendent que de 1l'énergie

moyenne des porteurs. Pour qu'il en soit ainsi, il faut en toute rigueur que la
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forme exacte de la fonction de distribution ne dépende que de 1'énergie
moyenne. Afin d'étudier le degré de validité de cette approximation on peut
comparer la distribution d'énergie transitoire f(eg,t) correspondant 3 une éner-
gle moyenne €, avec la distribution stationnaire, correspondant au champ EO
statique, donnant la méme énergie moyenne € - Les résultats sont représentés
sur les figures 2.66 et 2.67, respertivement a 293 'K et 77 OK, non pour f(e,t)
mais pour la densité d'énergie n(e,t) ce qui revient au méme. On pourra cons-
tater que ces densités sont différentes quantitativement (ce qui n'est pas sur-
prenant) mais restent cependant voisines, et on peut espérer que les valeurs

de Te et T qul correspondent d une intégration de f(g,t), resteront relative-
ment insensibles & la forme exacte de la distribution. I1 serait intéressant

de vérifier ceci pour d'autres matériaux, en particulier pour GaAs ou 1'hypo-
thése des temps de relaxation fonctionne bien et pour In As ou elle ne fonc-

tionne pas.

En tout état de cause, et pour conclure, 1'intérat des temps de relaxation
est de rendre aisé et économique 1l'étude de tous les régimes transitoires. Ilsne
nécessitent pour &tre appliqués que la connaissance en régime stationnaire de la
vitesse de dérive, de 1'énergie moyenne et de la masse moyenne en fonction du
champ électrique. La véponse d tout champ électrique E(t) est aisément obtenue
comme nous l'avons montré avec le calcul de la mobilité hyperfréquence et sub-
millimétrique des porteurs. De plus cette hypothése est aisément utilisable pour

la modélisation de composants [74].



Densité d'énergie en

Densité d'énergie en

—
(o

unités arbitraires

unités arbitraires

Silicium-N; TL = 293°K

i E//(111)

1 1 1 L

0,05 0,1 0,15 0,2
Energie en eV

FIGURE 2,66

Comparaison des densités d'énergie statique et transi-
toire donnant la méme énergie moyvenne: T = 293°K,
EO = 18 kvV/cm ( Energie moyenne : 0,1 eV

Silicium-N; TL = 77°K; E//(111)

1 1 ) ™~ 1

OI05 011 0,15 0'2

Energie en eV

FIGURE 2,67

Comparaison des densités d'énergie statique et transi-
toire donnant la méme énergie moyenne: T_ = 77°K,

Eo = 9,5 kV/cm( Energie moyenne: 0,067 e&)



-177-

CONCLUSION

Dans ce chapitre nous avons abordé un certain nombre de problémes relatifs
au transport des porteurs dans le silicium en régime statiques et transitoire.
Nous pensons avoir ainsi montré la puissance de la procédure de Monte Carlo dans
1'étude détaillée de ces phénoménes. Les questions traitées peuvent concerner
tout autant les problémes de dynamiques fondamentaux (mise au point des modéles
microscopiques, détermination des constantes de couplage électron-phonon) gque les
problémes plus pratiques relatifs aux coefficients de diffusion statiques et &

la mobilité hyperfréquence.

En ce qui concerne les phénoménes de transport en régime statique, nous
avons cherché dans un premier temps, a caractériser les distributions des por-
teurs dans l'espace des phases, tout en nous intéressant aux paramétres du pre-
mier ordre (évolution avec la concentration en impuretés et la température).
Ensuite, nous avons &étudié les coefficients du second ordre en insistant sur
1'équivalence des coefficients de diffusion d'étalement et de bruit. Nous les
avons comparé a quelques résultats expérimentaux donnés par la technique du temps

de vol et la technique du bruit radiométrique.

En ce qui concerne les régimes transitoires nous nous sommes intéressés aux
phénoménes de survitesse et aux fonctions de distribution obtenues en régime non
stationnaire puis 3 la mobilité hyperfréquence et submillimétrique. Enfin, nous
avons étudié dans quelle mesure l'utilisation des temps de relaxation macrosco-
piques permettait de décrire tous les régimes de fonctionnement transitoires.
Dans les chapitres qui suivent nous nous proposons d'appliquer la méthode de Monte

Carlo a la simulation directe de composants.
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CHAPITRE 3

SIMULATION DE COMPOSANTS UNIDIMENSIONNELS ET UNIPOLAIRES DU TYPE

+ +

N NN

Etude des caractéristiques statiques et des propriétés de

bruit de fond.
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INTRODUCTION.

Nous av: ns tout au long du chapitre précédent essayé de montrer ce que
la méthode de Monte Carlo, appliquée a 1'étude des phénoménes de porteurs chauds
en effet de v lume, peut apporter 3 la compréhension de la dynamique électro-
nique microscopique dans les matériaux semiconducteurs. La méthode utilisée opére
d 1'échelle de la particule qui peut &tre soumise a un champ électrique quelcon-
que variant aussi bien dans le temps que dans l'espace. Il est donc tout a fait
tentant(mais pas nécessairement aisé) de l'appliquer a la simulation directe

de composants.

Ces composants peuvent &€tre uni ou bipolaires: on peut imaginer un pro-
gramme composite simulant en méme temps les électrons et les trous dans le méme
matériau. Ces compcsants peuvent &tre aussi uni, bi ou tridimensionnels et il
est important de remarquer ici que le procédé de Monte Carlo permet d'étudier
naturellement le mouvement des particules dans les trois directions de l'espace.
Par ailleurs les équations de continuité (qui résultent directement du caractére
indestructible des particules) sont également prises en compte automatiquement.
I1 en résulte que pour simuler la dynamique électronique au sein du composant
il est seulement nécessaire mails suffisant de calculer le champ électrique
agissant sur les particules d partir de 1'équation de Poisson et des conditions

aux limites dues & la taille finie des composants.

Ces conditions physiques doivent €tre imposéez nécessairement en certains
points : ce sont par exemple des conditions imposées au niveau des contacts ou

des conditions au voisinage de surfaces.

Ces composants peuvent également travailler en régime de forte injection
et présenter de fortes concentrations en porteurs dans des zones ol le matériau
est caractérisé par une concentration en impuretés faible : il peut donc exister
des gradients de champ électrique particuliérement importants provoquant des

phénoménes de dynamique non stationnaires. Par ailleurs, les intéractions binaires
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entre porteurs peuvent devenir prépondérantes. L'étude de composants présentant
des hétérojonctions peut également &tre envisagée, de méme que les phénoménes
d'ionisation par choc. Un récent article de Price fait le point sur 1'état

actuel de la technique en ces domalines [1].

11 apparait que seule 1'étude microscopique permet d'appréhender rigoureu-
sement ces phénoménes de dynamique é&lectronique qui conditionnent le fonction-
nement des composants utilisés dans le domaine des hyperfréquences, particulieé-
rement aux fréquences submillimétriques, et déterminent les fréquences de coupu-
re et les facteurs de bruit. Les grandeurs caractéristiques interéssantes
peuvent concerner les profils de champ interne alnsi que les densités de cou-
rant et les vitesses des porteurs permettant d'obtenir les caractéristiques
statiques et dynamiques du composant étudié. Elles peuvent aussi concerner les
fluctuations quadratiques comme les phénoménes de bruit de diffusion et les

spectres associésn.

La simulation directe de composants pose cependant de multiples problémes
dont beaucoup dépassent ceux, d'ordre statistique, qui sont propres aux méthodes
de Monte Carlo. On trouve donc dans la Littérature beaucoup moins de publications
concernant les composants que de publications concernant les matériaux en volu-
me. Parmi celles-ci, les plus intéressantes concernent 1'étude de la formation
et du transit des domaines de Gunn dans des diodes au GaAs ou d'autres matériaux
[2, 5] ou la simulation de transistors d effet de champ au GaAs [6, 8]. Toutefois
ces travaux ne s'intéressent pas encore aux phénoménes 1iés aux fluctuations des

porteurs (vitesses, positions, ...) ni aux phénoménes de bruit de diffusion.

Le propos de ce chapitre est d'approcher et de faire une premiére étude

de ces problémes (16, 17]7.

Nous ne nous restreindrons pas au seul calcul du bruit de composant unipo-

laires et unidimensionnels.

Les méthodes présentées constituent un ensemble complet de résultats ana-
lysant aussi bien les caractéristiques statiques que les caractéristiques de

bruit. Un probléme qui nous a semblé intéressant d'étudier, et auquel personne
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ne s'est beaucoup intéressé jusqu'd présent, était de voir Jjusqu'd quelle limite
la description classique de la dynamique électronique d la base de la simulation
de nombreux composants (par 13 nous entendons les équations de 1'électrociné-
tique classique faisant usage des concepts de mobilité et de coefficient de dif-
fusion) demeure valide pour la modélisation de composants ultracourts tels que
les composants balistiques envisagés récemment par 1'équipe de Cornell [14]
(¢'est-3-dire des composants ol les longueurs de transit sont inférieures a

1 pm et ol les champs peuvent atteindre des valeurs supérieures & 100 kV/cm).

Les phénoménes de survitesse étudiés au cours du chapitre 2, résultant
de l'application d'une impulsion temporelle de champ électrique ne domnent en
fait qu'une idée assez vague des  effets non stationnaires se produisant
dans les dispositifs dans la mesure ol ces études ignorent un certain nombre de
phénoménes propres aux composants comme les effets de contact, d'injection et

les effets de charge d'espace.

Dans la partie I, qui constitue une sorte de préambule 3 1'ensemble du
chapitre, nous étudions 1'évolution spatiale de la vitesse des porteurs lorsqu'ils
sont soumis & un créneau spatial de champ électrique : on peut ainsi mettre en
dvidence le fait que la vitesse de diffusion et la vitesse de dérive se confon-

dent dans ce que l'cn peut appeler la vitesse physique moyenne.

Dans la partie II de ce chapitre, nous exposons une méthode d'intégration
de 1'équation de Poisson basée sur la simulation d'un seul porteur. Elle est
appliquée & 1'étude de structures unidimensionnelles et unipolaires NTNNT. Pour
le porteur qui transite dans le composant d'une &lectrode & 1'autre, la densité
de porteurs au point x est définie comme étant proportionnelle & la fraction du
temps total passé par le porteur simulé dans un petit intervalle Ax centré sur x.
Cette définition est similaire dans 1'espace réél, d celle de la fonction de
distribution du moment des porteurs dans 1l'espace réciproque. Les résultats obte-
nus sont comparés d ceux résultant de la résolution classique des équations de
1'électrocinétique dans des composants identiques [9, 11]. En particulier nous
nous intéresserons a la facgon dont apparaissent les effets non-stationnaires :

"sur-vitesse' ou "sous-vitesse", "sur-fluctuations" ou "sous-fluctuations'" de

vitesse .



La méthode monoporteur ne peut &tre utilisée que pour 1'étude des carac-
téristiques stationnaires d'un composant (cartes moyennes de champ &lectri-
que, de densité de porteurs, ...). En conséquence, dans la partie III, nous
présentons une autre méthode de résolution de l'équation de Poisson par la
simulation d'un grand nombre departicules.Elle est appliquée au calcul du bruit
de diffusion de composants. Dans cette méthode la densité de porteurs libres
en x est donnée a chaque instant t par une grandeur proportionnelle au nombre
de porteurs situés dans un petit intervalle Ax centré sur x. Le facteur de
proporticnnalité est donné par le principe de neutralité électrigue du compo-
sant. Nous présentons deux modes possibles de calcul du bruit de diffusion.

Le premier impose un courant total constant dans le composant et 1'on observe
les fluctuations de tension aux bornes. Le second impose une tension constante
aux bornes du composant et 1'on observe les fluctuations du courant. Dans les
deux cas, le champ électrique interne est calculé de telle sorte que la conti-
nuité du courant total soit satisfaite. Afin de valider ces méthodes dans un
cas simple, nous commencons par calculer le brult thermique 3 1'équilibre dans
des structures homogeénes, en fonction de la concentration en impuretés du ma-
tériau. Ensuite, nous décrivons les premiers résultats obtenus dans le calcul

. . + _+
du bruit d'électrons chauds dans des structures N NN .

I. PREAMBULE. CONDITIONS DE PASSAGE DE PORTEURS LIBRES DANS DES
CRENEAUX SPATIAUX DE CHAMP ELECTRIQUE. VITESSE DE DIFFUSION,

Le champ électrique auquel seront soumis les électronsest schématisé sur

la figure 3.1. Les longueurs wl, w? et W sont choisies. de telle sorte que la

distribution d'énergie des porteurs soit sensiblement la méme en x=0 et x=W

(pour cela, i1 faut que les longueurs W1 et W—W2 soient suffisamment importantes).

Pour définir la densité de porteurs, nous divisons le milieu ou ils se propa-

gent en tranches d'égale épaisseur Ax perpendiculaires a 1'axe Ox qui est

aussi 1'axe selon lequel les champs sont appliqués (le systéme est supposé homo-

géne dans les deux autres directions). La densité en x est prise
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comme proportionnelle au nombre de porteurs situés 3 1l'instant considéré entre
les abcisses X et x+Ax. De méme, les valeurs moyennes que l'on peut déterminer
en chaque abcisse x (en particulier la vitesse moyenne et 1'énergie moyenne)
sont obtenues en additionnant les valeurs instantanées correspondant & chaque

porteur dans la tranche ol il se situe d l'instant considéré

AE(X) Sens du courant mo%gg
)
E
By 1
: : o
' W W X
0 W1 5 y
FIGURE 3,1

Forme du créneau spatial de champ électrique auquel sont
soumis les porteurs. Les champs sont tous deux paralléles

4 la direction (111).

?

7 . . e 7 . E - . - _+
(1'énergie instantanée est donnée directement par la relation de dispersion e(k),
* PO
la vitesse instantanée par v 23% gi ) . Ces définitions de moyennes sur 1l'en-

. X PR . -
semble peuvent, quand on ne s'intfresSe qu'aux caractéristiques statiques, etre

également intégrées sur le temps, permettant ainsi d'améliorer la précision

statistique.

Signalons toutefois que 1'on peut obtenir des résultats identiques que 1'on
considdre soit un seul porteur traversant le créneau un grand nombre de fois
soit un grand nombre de porteurs ne le traversant qu'une seule fois. Ceci
résulte de la précaution qui a été prise de choisir W, et W-W, suffisamment

2
grands.



Un premier type de résultat est montré sur la figure 3.2. Il concerne
un créneau caractérisé par les valeurs suivantes de champ électrique 2 - 5 - 2kV/cm

avec w1 = 0,4 Ym, W_ = 0,6 ym et W = 0,8 um. On remarque 1'augmentation expo-~

’ 2
nentielle de la vitesse moyenne antérieurement d l'application du créneau puis

la décroissance également exponentielle qui suit 1l'application du champ é&lectri-
que. Les résultats numériques ainsi o~btenus peuvent &tre comparés d ceux résul-

tant [ 12] de la résclution de 1'équation
I = gnlx) w(E} + g DEEY &2 (3,1)
O dx s

assortie des conditions suivantes : n(x) doit &tre continue en x = w1 et ®x = W2

et n(0) a une valeur imposée. La vitesse de dérive et le coefficient de diffusion
valent respectivement vd(El) et D(El) pour x se situant dans les zdnes ou le

champ vaut El et vd(E?) et D(EQ) dans celles ou il vaut E2.
La résolution de 1'équation (3,1) permet d'obtenir la densité n(x) et la

vitesse totale des porteurs d partir de

J

)

VT(X) = ——— = v(E) +
qn(x)

D(E) dn

n(x) dx (3,2)

Les valeurs de Vo ainsi obtenues et représentées sur la figure 3.2 sont
trés proches de celles fournies par la méthode de Monte Carlo. Le phénoméne de
croissance de la vitesse antérieurement au créneau de champ électrique se com-
prend facilement du point de vue qualitatif. Si on considére un porteur se trou-
vant un peu en avant du créneau, ce porteur pourra faire durant un trés court
instant une incursion dans le créneau du fait de son mouvement aléatoire. Cette
incursion est trop courte pour 1'échauffer, elle est suffisante pour l'accélé-
rer un peu plus qu'il ne le serait s'il n'était soumis qu'a un champ électrique
uniforme. Quand le porteur reviendra, d cause de son mouvement érratique, en avant
du créneau de champ électrique, il pourra apporter une contribution de vitesse
en léger excés qui sera le souvenir de son incursion ' dans le créneau.

Plus le porteur se trouve prds de la transition de champ en W_, plus la durée

1
de 1'incursion sera longue. A la limite le porteur est "happé" & l'intérieur du
créneau. Ce phénoméne a donc pour effet d'assurer la continuité de la vitesse

moyenne en fonction de x. Au niveau de la densité n(x) il en résulte une dimi-
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FIGURE 3,2
Evolutions de la vitesse (a) et de la densité de porteurs (b) dans un
créneau spatial caractérisé par les champs 2-5-2 kV/cm. Les points sont
les résultats de Mcnte Carlo et les courbes interrompues les résultats

de l'électrocinétique:

o Io  Ig x - 0,41074
-- entre x=0 et x=0,4 Vm: n(x)= = - ) exp(———7FF——)
qv gv. qv D, /v
1 1 2 171
: : J Jd J -
-- entre x=0,4ﬁm et x=O,6vm: n(x)= ° - (—= - e ) exp( x- 0,610 )

av, v, av, D2/v2
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nution en avant du créneau. De l'autre cdté, 3 la sortie du créneau spatial
(en x = W2), on observera le phénoméne inverse avec une diminution progressive

de la vitesse.

Nous montrons un autre cas typique dans la figure 3.3. Il concerne un
créneau caractérisé par les valeurs de champ électrique 2 - 50 - 2 kV/cm
avec Wl = 0,4 um, W2
reporté l'énergie moyenne en fonction de la distance. Elle montre un double

= 0,8 ym et W = 1 ym. Sur la figure 3.2a nous avons

phénoméne de relaxation d'énergie, échauffement 3 1'intdrieur

du créneau, refroidissement & l'extérieur. Dans les conditions présentes, les
électrons doivent parcourir une distance de 0,2 um pour s'édchauffer et 3 peu
prés la méme distance pour se refroidir. Ceci montre que les distances sur les-
quelles les phénoménes non stationnaires peuvent se produire sont relativement
importantes, méme ﬁour un matériau comme le silicium caractérisé par des temps
de relaxation trés courts. D'ailleurs la figure 3.3b montre que les phénoménes
de survitesse obtenus sont loin d'&tre négligeables. Néanmoins, les effets liés
d la diffusion subsistent. En effet, la densité de proteurs n(x) reportée sur la
figure 3.3c  n'est pas uniformé et on peut noter un minimum 4 1l'endroit ou les
porteurs sont en régime de survitesse. Par contre on notera une forte accumula-

tion de porteurs lents d la sortie du créneau.

L'ensemble des résultats que nous venons de montrer nous méne 3 la conclu-
sion suivante. Quelque soit la fagon dont on comptabilise la vitesse moyenne,
sur le temps ou sur l'ensemble des porteurs, en un point x (en additionnant les
contributions individuelles dans chaque intervalle Ax centré sur x) la moyenne
calculée tient compte de tous les phénoménes : dérive, diffusion et survitesse
quand elle a lieu. C'est la raison pour laquelle nous n'appelerons plus que
vitesse moyenne ou vitesse de conduction l'ensemble de ces trois effets, la dis-
tinction entre ceux-ci se révélant inutile puisque la simulation les prend tous

trois automatiquement en compte.



I1. SIMULATION D’UN COMPOSANT UNIDIMENSIONNEL. METHODE MONO-PORTEUR.
COMPARAISON AVEC LES RESULTATS DE L’ELECTROCINETIQUE CLASSIQUE.

[1.1. GENERALITES ET PRINCIPE DE LA METHODE

Le profil de concentraticon d'impuretés des composants que nous nous propo-
sont d'examiner eut donné sur la figure 3.4. Les homojonctions sont supposées
abruptes. Ceci ect falt dans une simple volonté de simplification et pour exhal-
ver gqu maximum les effets observés. En réalité,du fait de la méthode elle-méme,
il n'y a ancune difficulté & tenir compte de profils quelconques de concentra-
tion en impuretés méme de formes compliquées. Ceux-ci sont introduits trés

simplement dans lee programmes scus forme de tableaux.

A

+ +
N Courant I N
D o D
> 1
|
|
Homojonctions abruptes \\\\\ i
;//// |
|
- ————— Zone de transit B e :
I
I
ND |
I
. . ) d
E (0) Orientation du champ electrquq%'
X=O . x =W
" w=nNAx >
FIGURE 3,4

Schéma général des échantillons étudiés dans ce chapitre. Le composant
est taillé dans la direction (111) qui est aussi l'orientation du

champ électrique.
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Ce que nous nous proposons maintenant est 1l'obtenir dans différentes
conditions de polarisation les caractéristiques statiques et dynamiques de ces
composants, tels que les profils de concentration de porteurs libres, de champ
électrique, d'énergie,de vitesse des porteurs en tout point de 1l'échantillon
par la simulation microscopique des particules, plutdt que par la résolution
des dquations classiques de 1'électrodynamique ¢ équation de continuité,
équation des courants).Nous ne conservons pour le calcul du champ électrique
dont la connaissance est nécessaire dans notre méthode de simulation, que
1'équation dePoisson ou les équations qui en dérivent, comme la relation de

conservation du courant total

'@.E:_: te
qnvy e’ 57 C (3,3)

La méthode que nous allons décrire ci-dessous ne permet que le calcul
des valeurs moyennes des quantités déja mentionnées. C'est au paragraphe III
que nous verrons comment les valeurs instantannées de ces mémes quantités peu-
vent &tre obtenues, permettant ainsi le calcul du bruit de diffusion. Les condi-
tions aux limites du composant simulé sont fixées en x = 0 dans la région de
forte concentration en impuretés, suffisamment loin des homojonctions pour &tre
certain qu'en ce point le régime stationnaire est atteint. Nos calculs étant
faits 4 la température ambiante de 300 °K, nous admettons que les impuretés
sont totalement ionisées. Nous négligeons de plus les phénoménes de génération-
recombinaison. Enfin les conditions sont telles que l'on est certain que le
champ interne est suffisamment petit pour que les phénoménes d'ionisation par choc
soient négligeables. D'autre part, afin d'assurer la conservation du nombre
de porteurs dans la structure nous supposons qu'un porteur qui franchit 1'une
des bornes du composant est automatiquement et instantanément réinjecté 3 l'autre
borne. Ceci revient 3 admettre que les contacts situés en x=0 et x=W sont parfai-
tement ohmiques. Dans ces conditions le nombre o, de pobteurs contenus dans le
composant s'obtient facilement en écrivant que la charge totale contenue dans

le composant doit &tre nulle soit
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W
n =8 j ND(x)dx (3,4)

W étant la longueur du composant et S sa surface. ng restera constant et égal

au nombre de centres ionisés.

Dans le cadre de ce travail, nous ne considérons et n'utiliserons que des
modéles unidimensionnels. Le traitement unidimensionnel de la réaction de charge
d'espace peut se justifier en supposant que V& >> W et qu'ainsi les effets de
bord sont négligeables. Dans ce cas, les surfaces équipotentielles sont perpen-
diculaires a l'axe du composant le long duquel le champ de polarisation est appli-
qué. Or nous verrons dans la suite que de trés petits nombres d'électrons peuvent
suffire pour traduire la réalité avec une bonne précision. Pour ces populations
trés faibles la relation (3,4) montre qu'il correspondra des surfaces de compo-
sant extrémement petites. On peut alors obtenir le résultat concernant un compo-
sant de surface plus habituelle en juxtaposant un grand nombre de solutions
identiques et a condition toutefois d'effectuer les valeurs moyennes convenable-
ment (ce seront des moyennes quadratiques pour celles qui concernent le bruit).
C'est pour cette raison que nous admettrons que le calcul unidimensionnel de
la charge d'espace est compatible avec un nombre de porteurs trés limité c'est-a-

dire lorsque VS = W.

La premiére méthode que nous proposons se base sur la simulation d'un
seul porteur. Cette facon de procéder peut sembler paradoxale étant donné que
nous nous occupons en pratique de structures comportant un nombre tras élevé
d'électrons. En fait ce que nous exposons est un artifice de calcul reposant

sur une définition particuliére de la densité électronique.

la cathode

173

Nous supposons que l'intensité du champ électrique est fixée

en x = 0. A l'instant initial t = O, un électron est injecté en x 0 avec des

valeurs initiales de vitesse et d'énergie tirées selon une certaine distribu-
tion : Maxwell-Boltzmann a 1'équilibre thermique par exemple. Le porteur rendu
libre est accéléré par le champ durant un court laps de temps §t et change de

position. Le champ auquel sera soumis le porteur pour le &t suivant sera donné
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par l'équation de Poisson. Pour ce faire nous découpons 1'échantillon en tran-
ches d'égale épaisseur Ax et nous définissons la densité au point X soit n.
comme une quantité proportionnelle au temps que le porteur séjourne entre
Xt g Ax, soit Ati, divisé par le temps T ou 1l'observation est effectuée.

La figure 3.5 illustre le principe de calcul de cette densité. I1 résulte de

ces définitions que

At.
AR T K e (3,5)
1 T

En pratique, le facteur k s'obtient 3 partir de la neutralité &lectri-
p jue, p

que en écrivant que

I~ =
i
T =
=z
]
o~ 2,
=3 =
>
+
1t
o~
"

=3

£ (3,6)
S

~

ND représente ici le nombre de centres ionisés dans la 1™ tranche.
i
On voit donc que la densité n(x) est déterminée & chaque instant par la
connaissance des caractéristiques géométriques de 1'échantillon (S, W, ng) et
par l'histogramme représentant l'évolution dela position du porteur dans 1'in-
tervalle de temps O > T. Le champ électrique est obtenu en tout point d partir

de la résolution de 1'équation de Poisson unidimensionnelle

j=i
_ a _
E; = E(0) + 5 jzl (nj NDj)Ax (3,7)

ol g est la charge élémentaire et ¢' la permittivité du matériau égale a

€. = 11,7 € .
O
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Le champ qui vient d'&tre calculé & l'instant T sera appliqué au porteur

durant l'intervalle de temps T -~ T + §t.

Soumis 3 ce champ électrique qui varie sans cesse, le porteur suit une
marche aléatoire dirigée en moyenne vers l'anode en x = W. Lorsque le porteur
a atteint une abcisse x > W (en x < 0), il est reinjecté en x' = x - W (o1
x' = x + W) avec la méme énergie et le méme vecteur d'onde. Ceci revient a
considérer que la structure étudiée posséde une périodicité spatiale dans
la direction de x avec la période W (aussi bien pour x négatif que positif).
Si cette réinjection est effectuée suffisamment loin de la zone de transit, dans
la zone de fort dopage, la fonction de distribution des porteurs fF(K) en x = O
et x = W seront identiques et correspondront au champ E(0) appliqué. Ceci nous
dispense de tirer de nouvelles valeurs d’énergie et de vitesse solor 1z listribu-

-

tion f(k) et cette économie permet de gagner du temps calcul sans altérer le
résultat final. Ainsi, des résultats identiques ont pu €tre obtenus en donnant
aux régions dopées N; des longueurs différentes. Aprés une période transitoire
sur laquelle nous reviendrons plus loin, un champ électrique moyen s'établit
et se stabilise. Aprés un temps suffisamment long il tend en moyenne vers une
solution stationnaire et n'évolue plus. En pratique le champ électrique interne
se trouve stabilisé aprés que le proteur ait transité 50 3 25C fois & travers

le composant.

IT.2. CALCUL DES VALEURS MOYENNES.

Outre 1la concentration en porteurs et le champ électrique qui sont
engendrés et moyennés au cours du temps durant la simulation, nous calculons
les valeurs moyennes de l'énergie, de la vitesse, ainsi que la valeur quadra-
tique de cette derniére. Ces moyennes sont calculées a partir des valeurs ins-
tantannées prises par ces quantités au cours du temps comme nous l'avons expli-
qué au paragraphe I, et sont ainsi définies en chaque point X du composant

(voir figure 3.5).
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v(t) ( ou v2(t) ou E(t) )

3 4 (5) (6)
A AeP) e (Al Ax, At
i i I b i i
=
Temps
Déplacen ||ent du porteur
au cours du temps
W L - - - 5 : \b/ =
——x +Ax-»
— —i=— —-x>
i
0 B . - = = - - 4 A
>
Temps

FIGURE 3,5

Illustration de la méthode monoporteur. Le porteur simulé transite entre
0 et W périodiquement. Les duré€es Atij) sont enregistrées a chaque fois
gue le porteur se situe entre x, et x +0x. La densité de porteurs est
alors proportionnelle a Ati =:Z:At£j); Les valeurs moyennes (vitesse,

J

énergie,...) sont obtenues en moyennant les valeurs prises par les va-

riables observées durant ces intervalles de temps:

v_(l)At_(l) R v,(6)At_(6)
(exemple) v, = = t = =
i
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I1.3. ELIMINATION DU TRANSITOIRE.

La méthode mono-porteur que nous vencons de décrire donne de bons résultats
en ce qui concerne les caractéristiques statiques du composant étudié. Par
contre, il apparait un phénoméne trarsitoire conduisant & des valeurs erronées

de champ électrique durant la phase initiale de la simulation.

On peut évaluer l'amplitude de ce phénoméne transitoire débutant & t = O
en considérant les relations (3,5 )t (3,7).Pour fixer les idées, considérons une
structure de longueur W = 1 um, de concentration en impuretés uniforme
. 1017 cm 3. A t=O un électron est injecté en x = 0 et est supposé se trouver
dans le premier intervalle Ax & t = §t. La relation (3,7 )onne pour le champ

en celui-ci

q NDW
El = B(OY + o (nl - ND) Ax avec 0% 7%
puisque dans ce cas particulier k = NDW. On trouve alors
- 9 Ax q
= 4 S AN W :
E) E(0) + . NDW(I o E(0) + o Ny (3,8)

car nous avons Ax << W. Telle sera la valeur du champ auquel sera soumis le
porteur situé dans Ax durant le second pas &t. Un calcul simple permet d'évaluer
le second terme de la relation (3,8) qui, avec les valeurs numériques cheoisies,
s'éléve 3 1,6.10% V/em. Une telle valeur de champ électrique est tout a fait ir-
réaliste, elle entraine une perturbation considérable du mouvement de 1'électron

et méne a la divergence du calcul.

Nous avons donc remedié d cet inconvénient en pondérant convenablement
la partie du champ électrique due d la réaction de charge d'espace par une fonc-

tion dépendant du temps. Nous avons choisi la fonction suivante



-201~

u(t) = 1 - exp ( %E—)
ns

Cette fagon de procéder revient d supposer qu'a t = O la densité de porteurs
en tout point est égale 4 la densité d'impuretés, donnant dbnc un champ unifor-
me égal a E(0). On passe progressivement au champ électrique donné par la rela-
tion exacte (3,7 Javec la constante de temps Tns

L'expérience montre que T,s Peut 3tre pris d'autant plus petit que ND
est petit. En général T o est fixé 3 des valeurs situées entre 500 et 2000 pas
é€lementaires de simulation (&6t= lO_lL+ sec ). Nous avons vérifié que la valeur
T s choisie n'influencait pas la forme ni 1l'amplitude du champ électrique moyen
finalement calculé. De plus le calcul des valeurs moyennes ne commence que pour
T>51 _, c'est-d3-dire 4 partir du momeat ol le systdme est bien stabilisé

ns
dans s'n régime permanent.

IT.4. CALCUL DU SPECTRE DE BRUIT DE DIFFJSION.

Un des buts ultimes des méthodes présentées ici est d'obtenir des résultats
concernant le bruit de diffusion,en particulier par 1l'intermédiaire du calcul
du spectre de bruilt en puissance Sv(f) (ou SI(f))' Or notre procédé de simula-
tion nous permet non seulement de calculer les valeurs moyennes mais aussi
de calculer les fluctuations quadratiques moyennes. Ainsi ¢ peut se calculer

Vv
par 1l'intermédiaire de 1'intégrale de bruit de Shockley [13] qui s'écrit en

fréquence basse

W

SV(O): ukBTN(o) R(o) = uq?s J n(x)KAvE(x)>T(%) |VZ]%dx (3,9)

O

ol TN(o) est la température équivalente de bruit du composant, R(o) sa résis-
tance différentielle en petit signal, T(x) est le temps de corrélation des

fluctuations de vitesse des porteurs situés a l'abcisse x et |VZ| le module du

champ d'impédance.



Quatre quantités sont nécessaires pour connaltre SV(O) : n(x) etdAvi(x)>
sont fournies directement par la simulation ; T(x) et |VZ?| ne le sont pas

~

et semblent assez difficiles 3 déterminer de maniére simple. C'est la raison
pecur laquelle nous avons préféré développer une autre méthode pour le calcul

du bruit de diffusion. Les résultats donnés par cette premiére méthode nous
servirons plutdt d montrer la possiblité d'existence de survitesse et de surfluc-
tuation de vitesse dans des composants de courtes dimensions. Néanmoins la quan-
tité Au?(x) ={Av?(x)yn(x) qui figure dans (3,9) représente en fait ce que les
porteurs situés en x peuvent apporter au bruit total produit dans tout 1'échan-

tillon et dans tout le specrtre de fréquence. A ce titre, cette quantité paralt

intéressante a étudler dés maintenant.

I1.5. RESULTATS.

Les résultats que nous présentons maintenant seront systématiquement compa-
rés 3 ceux que l'on peut obtenir par la résolution des équations de 1'électro-
cinétique classique alliant le principe de continuité du courant et 1'équation
de Poisson. Ces calculs sont alors effectuds en supposant que la mobilité
et le coefficient de diffusion sont des fonctions instantanées du champ électri-
que local. En d'autres termes, si & 1'instant t et au point x, le champ est &gal &
EO, la mobilité des porteurs seray;(Eo) = vd(EO)/EO, et le coefficient de diffu-

sion D(E )*.
o

Le but de cette comparaison eut de voir dans quelles conditions et de quelle
fagon apparaissent les phénoménes non stationnaires dans les composants Nt
Nous avons <hoisi un certain nombre d'exemples types que nous allons décrire
maintenant. Dans chaque cas, la condition aux limites qui est imposée est donnée
par la valeur du champ électrique en x = 0 dans la zone N+ du composant. Pour

décrire chaque type de comportement nous étudions les structures suivantes :

xles fonctions vd(Eo) et D(Eo) utilisées sont déduites des résultats obtenus
précédemment (chapitre 2 partie I) par la méthode de Monte Carlo appliquée a

un semiconducteur uniforme en régime stationnaire.
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1° une structure ayant 0,8 um de longueur, dont la zone de transit a une

Jongueur de 0,5 um. Le profil de concentration en impuretés varie de 10'7 cm 3

3 10'% cm” %, Les conditions de fonctionnement correspondent d un champ en téte

E(o) valant 1 kV/cm.

2° une seconde structure, ayant pour longueur totale O,4 ym avec une zone
de transit de 0,2 pm et un profil de concentration en impuretés variant de

1017 cm ? 3 103 em 3,est décrite lorsque le champ en téte est fixé 3 2 kV/cm.

3° enfin, pour montrer un cas ou les phénoménes non stationnaires apparaissent
de facon manifeste, nous étudions une structure de longueur totale O,4 um ou
. P N )
la zone de transit est réduite a 0,1 um. Le contraste du profil de concen-
N

tration en impuretés est porté & 4107 cm 3/1013 cm ¥ afin d'exhalter les effets

non stationnaires. Pour le cas étudié le champ en téte est fixé 3 2 kV/cm.

Le premier de ces ftrois cas concerne donc une structure de longueur totale
W = 0,8 ym, dans laquelle la zone de transit a 0,5 um de longueur. Dans la fi-
gure 3.6 nous montrons la densité de porteurs libres et le champ électrique.
Le champ de polarisation 3 la cathode vaut ici E(o) = 1 kV/em. Il en résulte
compte tenu du profil d'impuretés choisi une tension moyenne aux bhornes de
V.= 3,9 volts. On observe ici une configuration de champ électrigue typique d'une

0
~ + + e . . 3 - e
structure N NN en régime de haute injection. Nous avons également représenté

les résultats donnés par 1'électrocinétique classique.

On notera le bon accord obtenu entre les résultats de Monte Carlo et ceux de
1'électrocinétique. Une seule différence, asgsez légére, est que la chute du

champ électrique vers l'anode est plus rapide pour le second cas que pour le
premier. Toutefois, compte tenu du bon accord obtenu, on peut supposer que les
porteurs sont en régime quasi-stationnaire . Sur la figure 3.6b nous montrons
1'évolution de 1l'énergie des porteurs et de leur vitesse moyenne avec la position.
Si 1'on compare les courbes concernant 1'énergie, on notera un sensible phéno -
méne de relaxation 5patiale puisque 1l'énergie des porteurs ne s'ajuste pas avec

. . * . .
les valeurs stationnaires . Cependant on observera qu'il n'existe pas de zone

% Rappelons que le profil d'énergie des porteurs d'aprés la théorie de 1'électro-
cinétique s'obtient a partir du profil de champ électrique E(x) et de la fonction

£(E) obtenue pour un semi-conducteur en volume.
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FIGURE 3,6

Les courbes pleines sont les résul-

tats Monte Carlo. Les courbes inter-
rompues sont les résultats de 1'élec-
trocinétique. Les traits mixtes figu-

rent le profil de concentration d'im-
puretés.
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FIGURE 3,7

Les courbes pleines sont les résul-
tats de Monte Carlo. Les courbes in-
terrompues sont les résultats de 1'é-
lectrocinétique. Les traits mixtes

figurent le profil de concentration
d'impuretés. -
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FIGURE 3,8

Les courbes pleines sont les résul-

tats de Monte Carlo. Les courbes in-
terrompues sont les résultats de 1'

électrocinétique. Les traits mixtes

figurent le profil de concentration

d'impuretés.
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ol la vitesse moyenne soit plus grande que 107 cm/sec (qui est la vitesse
maximale que l'on peut obtenir dans le silicium en régime stationnaire). Enfin,
dans la figure 3.6c nous avons représenté les fluctuations quadratiques moyen-
nes de la vitesse{&v%(x)?=<{vi(x)?-<{v(x)*. De méme nous avons présenté la quan-
tité Au?(x). Les profils de<{Av“(x)ysont différents dans la mesure ou les éner-
gies dans la figure 3.6b différent elles aussi. Par contre les différences
existant au niveau du bruit propre M?(x), entre les deux types de résultats

sont tout 3 fait négligeables.

Nous considérons maintenant la seconde structure de longueur 0,4 um, dont
la zone de transit n'a plus que 0,2 Um de longueur. Les résultats correspon-
dants sont montrés sur les figures 3.7a et 3.7b . Sur la figure 3.7b on
peut observer que sur une grande partie de la vone de transit les porteurs se
propagent & une vitesse sensiblement plus grande que leur vitesse de dérive

limite .

On peut amplifier le phénoméne en augmentant le niveau des zones N+ et en
racourcissant la zone de transit. C'est ce qui a été fait sur les figures 3.8Ba
3.8b et 3.8¢c qui présentent un cas véritablement limite. La zone de transit
n'a plus que 0,1 Um de longueur. Sur la figure 3.8a on note les grandes dif-
férences qui apparaissent entre les résultats Monte Carlo et les résultats
électrocinétiques. Une grande partie des porteurs injectés qui devraient se trou-
ver dans la zone de transit sont venus s'accumuler du cdté de l'anode créant
ainsi une large déplétion dans la zone de fransit. Il en résulte une forte
modification du champ électrique et bien que celui-ci présente des valeurs moins
élevées que ce que prévoit la théorie électrocinétique, ces valeurs sont suffi-
santes pour assurer un transit des porteurs en régime de survitesse comme le
montre 3 1'évidence la figure 3.8b .Notons ici que, comme dans le cas n° 2
d la position od la vitesse passe par son maximum correspond le minimum de
densité de porteurs donnant une vitesse de diffusion nulle. Il en résulte que la

vitesse en ce point est purement dle d un effet de dérive.
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On observe simultanément un effet de relaxationd'énergie particuliérement impor-
tant. En effet, il apparait ici que les porteurs ont un temps de transit dans
la zone N inférieur & 1 picoseconde. Cette échelle de temps est celle du temps

de relaxation d'énergie des porteurs.

11 parait également intéressant d'étudier dans quelle mesure les différen-
ces profondes existant au niveau de 1'énergie et de la vitesse entre les résul-
tats électrocinétiques et les résultats de Monte Carlo se répercutent sur le
terme Au’. Les résultats sont représent{s sur la figure 3.8c. On cons-
tate comme on pouvait le prévoir que les valeurs obtenues par l'une et l'autre
technique sont trés différentes. I1 en résulte que le niveau de bruit en
régime non stationnaire peut présenter des valeurs tout autres que celles que

laisserait prévoir la théorie électrocinétique en régime stationnaire.

Par ailleurs, il est intéressant de noter que dans notre méthode de Monte
Carlo, vitesse moyenne et densité de porteurs libres sont calculéesindépendamment,
et on peut noter qu'il y a conservation spatiale du courant J(x)= qn(x)v(x) = JO

a moins de 2 % dans tous les cas présentés ici.

En conclusion, au cours de la premiére partie de ce chapitre, nous avons
proposé une méthode de simulation de composants qui repose sur 1'étude du mouve-
ment aléatoire d'un seul porteur. Cette méthode peutgénéralement &tre utilisée

avec des temps de calcul raisonnables.

La validité de la méthode a pu &tre vérififéeen comparant les résultats
+ .+ . . .
obtenus dans le cas de structures N NN de dimensions suffisantes avec ceux

fournis par la résolution des équations classiques de 1'électrocinétique.

L'étude de structures de dimensions largement submicroniques nous a permis
alors de montrer que des régimes non stationnaires caractérisent la’dynamique
électronique dans les composants "balistiques" ol se manifestent des phénoménes
comme celui de survitesse, et ol peut apparalitre un bruit de diffusion local
fort différent de celui qui peut &tre prévu par les théories classiques de

simulation de composants.
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I1 apparait cependant que la méthode monoporteur que nous venons
de proposer ne permet d'étudier commodément que les propriétés statiques
d'un composant. Il est donc nécessaire, pour étudier les propriétés dynamiques
en haute fréquence ou pour déterminer la fluctuation temporelle de la tension
aux bornes ou du courant dans le dispositif, de mettre au point une méthode
mieux adaptée. C'est ce que nous nous proposons de faire dans la suite de ce

chapitre avec une méthode de simulation multiporteur.

[IT, SIMULATION D’UN COMPOSANT UNIDIMENSIONNEL. METHODE MULTIPOR-
TEUR. CALCUL DU BRUIT DE DIFFUSION.

IIT.1. PRINCIPE DE BASE.

Le principe de la méthode de simulation que nous présentons maintenant
est de calculer simultanément le mcuvement d'un grand nombre de porteurs
indépendants. L'objectif essentiel est d'observer les fluctuations liées au
bruit de diffusior. dans le composant. Nous envisageons deux fagons différen-
tes et complémentaires de déterminer ce bruit : on peut le faire soit par 1l'in-
termédiaire de la tension aux bornes quand le composant est polarisé a courant
total constant, soit par 1'intermédiaire du courant total traversant le compo-
sant quand il est polarisé & tension constante. Les deux cas sont bien entendu

des cas idéaux.

Dans le premier cas, le courant total imposé d la structure est constant
dans le temps et uniforme dans 1l'espace. Nous calculons et analysons la tension
fluctuante apparaissant aux bornes du composant d& chaque instant t d partir des
valeurs connues des vitesses des porteurs et de leur position. Une analyse de
Fourier permet de déduire le spectre de puissance de bruit en tension de 1'échan-
tillon Sv(f), Le cas étudié peut &tre réalisé en plagant un générateur de courant
continu idéal en paralléle sur le composant et en observant les fluctuations
de tension sur un oscilloscope d'impédance d'entrée infinie placé aux bornes

du dispositif.
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Dans le second cas, on suppaese que la tension appliquée aux bornes du
composant est crnstante dans le temps. On calcule alors le courant traversant la
structure - ce courant doit &tre uniforme dans 1'espace mais peut fluctuer en
fonctien du temps - & partir des vitesses de l'ensemble des porteurs simulés. Ce
second cas est réalisé en pratique en placant un générateur de tension idéal
aux bornes du camposant et en observant le courant dans une trés petite résis-
tance placée en série dans le circuit. On peut alors, par transformée de Fourier,
déterminer le spectre de puissance de bruit en courant dans le composant : SI(f).
I1 est évident que les deux spectres de bruit ainsi calculés (SV et SI) ne sont

pas indépendants et sont reliés & 1'impédance du systéme suivant la relation

— 2
5,(£) = |2(H)|* s () (3,10)

ou Z(f) est 1'impédance différentielle petit signal du composant et dépend de

la fréquence f. L'avantage de calculer indépendamment les deux spectres d'un
méme composantest de démontrerque 1améthode proposée est compldte et peut donner
indirectement comme résultat supplémentaire des informations sur 1'impédance

de la structure. Etudions donc maintenant plus en détail ces deux modes de

calcul du bruit de diffusion.

ITI.2. CALCUL DU BRUIT EN TENSION.

Nous imposons comme condition que le courant dans la structure est indépen-
dant du temps et de la position de maniére 3 assurer en tout point la conservation

du courant total. Cette condition s'écrit ici

J_o=d L (x,t)+d E(x,t)
cond It

(3,11)
(@)

= T
depl(x’t) q n(x,t)vT(x,t) + €
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JO: IO/S est le courant de polarisation ; n(x,t) représente la concentration

de porteurs libres au point x a l'instant t, et VT(x,t) la vitesse moyenne cor-
respondante. Le terme qnv,, que nous appelons le courant de conduction corres-
pond au déplacement physique des particules dans le temps et dans l'espace.

I1 tient compte de l'effet de dérive et de l'effet de diffusion des porteurs
mais aussi des effets de survitesse quand ils existent. En fait, étant donné
que nous utilisons ici un modéle particulaire, un porteur se trouvant dans le
voisinage de X avec une composante longitudinale de vitesse vx(t) (le long de
la direction Ox) développe par son mouvement une densité de courant élémentaire
qui vaut simplement jx(t) = qvx(t). S'il y a nl(x,t) porteurs dans un intervalle
AxX centré sur x au temps t, la densité de courant totale sera définie au point

concerné par

k=n, (%) ‘
Jx(t) = q kzl‘ v (t) (3,12 a)

.ol la somme sur k porte sur les nl(x) porteurs. Cette densité peut aussi

s'écrire
jx(t) = qnl(x,t)VT(x,t) (3,12 b)

ol cette fois VT(x,t) est la valeur moyenne des vitesses des n_. porteurs concer-

1
nés : c'est 13 notre définition de la vitesse physique moyenne. La densité

réelle des porteurs n(x,t) vaudra maintenant

nl(x,t)
n(x,t) = —m : (3,12 ¢)
SAx
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Le principe de conservation du courant (3,11) peut s'exprimer en terme
de différences finies. On peut ainsi calculer en chaque point du composant
et d& chaque instant l'amplitude du champ local par la relation de récurrence

sulvante

| 1
E(x,t46t) = EGe,t) + 25 [-2 - qulx,t)vy(x,1)] (3,13)
€

ou 8t est le pas élémentaire de la simulation. Cette relation intégrée suivant
x donne la valeur instantannée de la tension aux bornes du composant (voir les

calculs en annexe 1)

n

I Wt e t
v(t) = V(o) + 2— - L ) f v (t")at' (3,1%)
[e]

€'S  e'gi=1 %1

ol n, est le nombre total de porteurs simulés. La relation (3,14) permet le
calcul des variations temporelles de la tension aux bornes du composant con-
naissant le courant appliqué Io et 1'histoire des porteurs durant l'intervalle
de temps [0,t]. Intégrée sur le temps, cette relation donne également la
caractéristique statique IO = f(Vo) du composant étudié. Le calcul du spectre
de bruit est immédiat en utilisant le théoréme de Wiener-Kintchine. La fluc-
tuation de tension aux bornes V(t) = V(t) - V étantconnue & chaque instant t,

la fonction d'autocorrélation de cette quantité est facilement calculée
@V(t) ={8V(u) SV(utt))> (3,15)

oi < > désigne une moyenne sur le temps noté par u. Le spectre de bruit

en découle immédiatement par
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Sv(f) =y f @V(U cos 2Tft dt (3,16)
(8]

I1 est intéressant de connaitre certaines grandeurs caractéristiquesde ce
bruit.Ce sont la puissance de bruit générée dans le spectre tout entier,

c'est-a-dire
{8V2= <1>V(o) (3,17)

et le temps de corrélation Ty qui correspond 3 la fréquence de coupure de ce

bruit et qui est donné par

Ty = rq> (t)y /9o (0) dt (3,18)
o V \Y

Par ailleurs, on peut également calculer la température de bruit équivalen-
te TN de 1'échantillon si l'on connalt la résistance différentielle petit signal
du composant

Sv(f)

TN(f) = T+T<—B—R—(—f—)— (3,19)

En basse fréquence le spectre est blanc et R(o) est donné par la pente
de la caractéristique statique Io = f(Vo) du composant. On peut donc facilement

déterminer TN(o) connaissant la fonction IO = f(VO) et Sv(o) en fonction de Io.
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IIT.3. CALCUL DU BRUIT EN COURANT.

La condition imposée maintenant est que la tension appliquée aux bornes
du composant est constante et indépendante du temps et il s'agit d4'observer,
c'est-a-dire de déterminer,les fluctuations du courant total traversant la
structure. La propriété importante de J(t) reste cependant d'é@tre conservatif

dans la structure et de vérifier la relation suivante

; I(t) _ _ . , SE(x,t)
J(t) = = = JcOnd(x,t) + Jdepl(x,t) = qn(x,t)véx,t)+€ ——:;;——— (3,20)

dont les différents termes ont été définis dans le paragraphe précédent. Si de
nouveau on développe l'expression du courant de déplacement au premier ordre

on trouve une relation identique d (3,13), a ceci preés que le courant I(t) dépend
du temps et doit &tre déterminé de telle sorte que la tension aux bornes n'évo-

lue pas. On aura donc

§t ~I(t)

E(x,t+6t) = E(x,t) + o —qn(x,t)vT(x,t)] (3,21)
S
avec la condition supplémentaire
W W
J BE(x,t+8t) = J B(x,t) = VO (3,22)

e} o}

Intégrant sur x les deux membres de la relation (3,21) on trouve que

W
I(t) = %?- J n(x,t)VT(X,t)dx (3,23)
o
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ce qui peut s'écrire sous la forme

-9

ol uT(t) représente la somme des composantes des vitesses d l'instant t (suivant
0%) de l'ensemble des ng porteurs présents dans le composant. Le champ électri-
que a chaque instant et en tout point est alors déterminé par la relation (3,21)

dans laquelle I(t) a été remplacé par son expression donnée en (3,24).

De le méme fagon que dans le paragraphe III.2, la fonction de corrélation
du courant I(t), @I(t), est aisément calculable, donnant par une formulation
identique a (3,16) le spectre de puissance de bruit en courant SI(f). Une tempé-
rature équivalente de bruit égale a celle donnée en (3,19) peut &tre également

déterminée par la relation

(3,25)

o, cette fois, G(f) est la partie réelle de l'admittance différentielle petit

signal.

I11.4. ETUDE DU BRUIT THERMIQUE.

Une premiére possibilité qui nous est offerte pour vérifier la capacité
de la technique présentée ici a calculer les propriétés du bruit de diffusion
dans des composants est de voir dans quelle mesure et dans quelles conditions
la méthode proposée permet de retrouver les caractéristiques du bruit thermique.
En effet ces caractéristiques peuvent &tre facilement calculées par des relations
classiques et il sera ainsi possible de comparer les résultats obtenus d ceux

de notre méthode de simulation et de vérifier éventuellement la validité de notre
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procédé. La condition la plus simple dans lagquelle on peut effectuer cette
étude est deaonsiderer un échantillon de longueur W, de concentration en impu-
retés uniforme et de section constante S. Considérons successivement les deux

modes possibles de calcul du bruit.

II1.4.1. Calcul analytique du bruit thermique en tension et comparaison avec
les résultats de T1a simulation.

Le schéma du composant que nous allons é&tudier ici est donné sur la figure

3.9.
0 X
IL =
| W |
e >
|
7N\
I // \ Silicium-N
. : s : ND uniforme
\ /
\ /
N 777

V(t)

FIGURE 3,9

Schéma du composant dont nous étudions le bruit thermique

a l'équilibre.

La densité de courant et le champ électrique interne en tout point de
1'échantillon sont uniformes dans tout plan perpendiculaires d la direction
Ox du courant électrique et peuvent &tre calculés d partir de 1'équation de
conservation du courant et 1l'équation de Poisson. La détermination des spectres
de bruit en tension peut se faire en utilisant la méthode du champ d'impédance .
L'hypothése de base que nous faisons est de supposer qﬁe les fluctuations lo-
cales de vitesse des porteurs et de chamﬁ électrique sont liées par la mobilité

complexe du matériau

Av(x) _
AE(X) - U*(f) ‘(3,26)
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qui est une quantité dépendant de la fréquence. Le calcul du spectre de bruit
est détaillé dans 1l'annexe 2. Nous utilisonsici les résultats correspondants

34 un composant non polarisé. Dans ce cas les porteurs contenus dans la diode
sont des porteurs en équilibre thermique a la température du réseau et leur mo-

bilité complexe est trés bien -approximée par

u*(£) = (3,27)

—_
1+j2Ilft
b

Le spectre obtenu | 15 ] est alors

4k T R
S (f) = B Lo
£2 £2
(1 - =
fof f2
P Q

en notant par RO la résistance de 1l'échantillon a fréquence nulle, par fo la
fréquence de relaxation diélectrique du matériau, par fp la fréquence de relaxa-

tion du moment, et par My la mobilité ohmique

S R S WpH, e -l
- TN 1 @ 3 - - 1] > Y
o qNDuoS o QHTO 21le o) QHTP

(3,29)

Nous avons représenté sur la figure 3.10 les variations de 1'intensité
spectrale Sv(f) avec la fréquence pour différentes concentrations en impure-
téS‘ND. On cbserve que l'augmentation de ND entgaine en premier lieu une aug-
mentation nen proportionnelle de la fréquence de coupure, puis au-dela d'une
certaine valeur de Nb donne lieu 3 un changement de comportement du spectre qui

présente alors un maximum avant de décroitre avec la fréquence.

Il est A remarquer ici que si nous avions négligé l'effet du temps de rela-
xation du moment dans 1l'expression de la mobilité différentielle 1l'intensité

spectrale du bruit en tension aurait été donnée par la relation classique
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FIGURE 3,10

Les differentes allures du spectre de bruit en tension
du composant étudié (figure 3.9) selon la concentra-

tion en impuretés ND

TN

(=)
=
’;:. W
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S (f) = (3,30)
v

2
l+(;¢0
o

qui ne présente en aucun cas le maximum caractéristique de la relaxation du

moment.

Si la théorie permet le calcul direct de Sv(relation 3,28), nous avons vu
que la simulation numériquedu dispositif permet d'étudier 1'évolution tempo-
relle de la tension aux bornes de la diode. On peut en déduire facilement la
fonction d'autocorrélation & de V(t) qui doit &tre la transformée de Fourier
en cosinus du spectre donné Zn (3,28). La comparaison avec les résultats fournis
par la théorie peut se faire sur ¢ d condition de calculer (par exemple par
la méthode des résidus) la fonctiox de corrélation associée au spectre théorique
donné en (3,28). Les expressions théoriques des fonctions de corrélation sont
données dans l'annexe 2. Nous avons vu d'apreés la figure 3.10 gue selon la
concentration en impuretés du matériau le spectre théorique S (f) peut présenter
des allures différentes. Il en résulte que les fonctions de corrélation associées
@V(t) peuvent avoir des allures fort différentes. Le diagramme de la figure 3.11
montre que pour des concentrations en impuretés faibles la fonction de corréla-
tion a une allure exponentielle. Pour des concentrations en impuretés élevées,
la fonction de corrélation a une allure périodique amortie. La concentration
en impuretés situant la limite entre les deux formes de comportement vaut
ND = 5,3 10%%cm” 3 (voir annexe 2). Cette différence de comportement physique,
loPsque ND varie,peut donc &tre interprétée a partir du phénoméne de relaxation

du moment des porteurs dans le composant.
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FIGURE 3,11

Differentes allures des fonctions de corrélation

associées aux spectres de la figure 3.10

Afin de comparer ces résultats théoriques d ceux donnés par la méthode
de Monte Carlo, il paralt important d'étudier au préalable la précision et
la cohérence des résultats que l'on peut obtenir i partir des simulations.

Deux questions en particulier peuvent se poser:

- premiérement, dans quelle mesure les résultats obtenus dépendent-
ils de la valeur du pas spatial Ax choisi pour déterminer les fluctuations

de champ électrique et celles de la tension aux bornes ?

- deuxieémement, dans quelle mesure les résultats obtenus dans nos
simulations 3 1l'aide d'un nombre de porteurs limité sont-ils significatifs et
peuvent-ils &étre extrapolés 3 des éléments réels contenant un trds grand nombre

de porteurs* ?

* Cette question est loin d'@tre triviale dans la mesure od 3 un nombre n, de
porteurs trés petit correspond une surface de composant S trés faible et donc des
fluctuations V(t) trés importantes qui peuvent produire des électrons chauds et

un bruit de diffusion différent du bruit thermique.
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La réponse a la premiére question est illustrée par la figure 3.12.
Nous avons représenté les fonctions de corrélation calculées pour ND = 10'%em™ 3
et W = 0,1 Um avec respectivement Ax = 0,01 um et Ax = 0,02 pm. On remarquera
que les résultats obtenus sont trds voisinset ne semblent pas dépendre du pas
choisi . Aux  temps longs la fonction de corrélation est difficilement
calculable compte tenu de l'incertitude statistique. D'une fagon générale les
valeurs de Ax que nous avons choisl sont toujours comprises entre 0,005 pm et
0,02 Um. Ces valeurs correspondent aussi d des distances plus faibles que

les longueurs de Debye pour le matériau considéré.

Pour répondre 3 la seconde question, notons tout d'abord que la fluctua-

tion quadratique moyenne de la tension aux bornes est liée a ND et =n_ par

la relation

o k-T.W2N k. T-W
{8V2>= vy(o) = J s (faf = 2L D - Bo (3,31)

O

e'n £'S
e

Cette relation montre que si le bruit simulé est thermique on doit trouver
que<6V2>est proportionnel & l/ne. Par ailleurs changer n_ ne revient en fait
qu'd changer la surface S, et il est bien évident que la fonction de corrélation
réduite ®v(t) /@V(o)doit rester inchangée. Il s'agit donc de vérifier que les

résultats de nos simulations redonnent bien ces deux caractéristiques.

Nous montrons sur la figure 3.13 1'évolution de<8VZ>avec n,. On remarquera
que pour un matériau ayant une concentration d'impuretés de 10%%cm™? i1 suffit
de 60 porteurs pour calculer correctement le bruit en tension & 300 °%. A partir
de cette valeur les points s'alignent sur la drbite de pente -1 qui représente
les valeurs théoriques. Le systdme est observé dans chaque cas suffisamment long-~
temps pour que les fonctions de corrélationsoient stabilisées. Les fonctions de

corrélation ont été calculées avec 10 et 60 porteurs pour la méme valeur de ND,et
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FIGURE 3,12

Influence du pas spatial Ax sur les
fonctions de corrélation calculées
par la méthode de Monte Carlo.
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sont représentées figure 3.14On constate que les résultats obtenus avec nele

et n =60 sont trés voisins et proches également des résultats théoriques repré-
e

sentés en pointillé.

Une comparaison plus compléte entre les résultats provenant des simulations

et ceux obtenus & partir de 1'étude théorique du bruit thermique est effectuée
15 3
sur la figure 3.15. Nous montrons les résultats acquis avec ND = 10 cm
15 -3 16 -3 .
ND = 2 10 cm et ND = 10 cm . On peut noter le trés bon accord obtenu

b

dans chaque cas avec les fonctions de corrélation théoriques.

I11.4.2. Calcul du bruit thermique en courant.

Considérons le m8me échantillon que précédemment aux bornes duquel on
maintient une tension constante. Pour le bruit thermique et dans les mémes con-

ditions que précédemment le spectre de bruit en courant s'écrit (voir annexe 2)

4k T
SI(f) = B L 5 (3,32)
f
Ro[l'*(?“) ]
P
et la fluctuation quadratique moyenne du courant vaut
2 2
B q“k_ T n 4k T NS
{8I%= o (0) = J s (faf = —Lre - - PLE (3,33)
I ° m*w m*w

~ * . e e, s . .
ou m est la masse effective de conductivité dans la direction <111>. On notera
que la puissance de bruit totale dans tout le spectre(él??est maintenant propor-

tionnelle a n, donc & la surface S. En vue de vérifier la relation de proportio-
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nalité entre<512>et n, nous représentons sur la figure 3.16 l'évolution de

{81%avec n_ dans le cas ou ND =210 em™3

n, est plus grand que 20 les points obtenus & partir de la simulation s'alignent

. On remarque que lorsque

sur la droite théorique, donc que(ﬁI%?varie proportionnellement avec ne comme

le prévoit la relation (3,33).

La figure 3.17 présente la fonction de corrélation réduite correspondante
obtenue avec ne = 20 porteurs. On peut constater que cette fonction est trés:
proche d'une exponentielle décroissante avec la constante de temps Tp’ temps
de relaxation moyen des porteurs, et non TO comme dans le cas du bruit en ten-
sion. Le temps de relaxation diélectrique T n'influe pas sur le comportement
spectral du bruit en courant. Le rapport existant entre Sv(f) et SI(f) ne tra-
duit que 1'influence de 1'impédance différentielle du composant puisque d'aprés

le théoréme de Langevin nous avons

S (£) = |2(£)|? s_(£) (3,34%)
v I

IIT.5. ETUDE DU BRUIT THERMIQUE DE PORTEURS CHAUDS.

Nous présentons maintenant quelques résultats sur une structure dont
la géométrie a été montrée sur la figure 3.4. Le profil de concentration en
impuretés est indiqué sur la figure 3.18. Nous y avons aussi présenté les
profils de champ électrique et de concentration en porteurs libres pour trois
valeurs différentes de la tension de polarisation. Ces résultats sont présentés
sur un composant de dopage relativement faible de maniére 3 limiter le nombre
de porteurs simulés-d une valeur raisonnable (quelques centaines). Il en
résulte que les gradients de champ électrique restent assez faibles, et que
les effets de relaxation d'énergie sont eux aussi assez limités. Sur la figure
3.19 nous avons représenté la caractéristique courant-tension de cet &chantillon
et 1l'avons comparée a celle fournie parla résolution des équations électriciné-
tiques. On notera le bon accord quantitatif obtenu entre les résultats donnés

par la simulation Monte Carlo et ceux donnés par la théorie électrocinétique.
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Sur la figure 3.20 nous montrons une partie de l'histoire du courant I(t)
traversant le composant, lorsqu'il est polarisé 3 tension constante.
La section présentée ici a une durée de 2 picosecondes et est extraite d'une

histoire qui dure plus de 100 picosecondes.

On observera les fluctuations significatives du courant de part et d'autre
de la valeur du courant moyen calculé 3 tension constante. Les deux cas présen-
tés ici concernent le point A de la caractéristique (figure 3.19) correspondant
au régime ohmique et le point B correspondant a une tension de 0,742 volt.

Le courant moyen indiqué sur la figure a été intégré dans le temps sur l'histoire

totale

Sur la figure 3.21 nous montrons deux exemples des fonctions de corrélation
du courant calculées aux points de polarisation B et C. On remarque le change-
ment de signe trés marqué de ces fonctions de corrélation. Les spectres corres-
pondants sont tracés sur la figure 3.22. Ceux-ci présentent une forme caractéris-

tique "en cloche™" ainsi que peuvent le laisser prévoir les formes particuliéres

des fonctions de corrélation. Concernant le bruit, quelques paramétres interessants

~

d connaitre sont l'intensité spectrale en basse fréquence S (0) et la température
I

équivalente T . S (0) est 1ié au temps de corrélation T et aux fluctuations
) N I N
quadratiques par 1

SI(o) :<512>1NI (3,35)

ou Ty @ pour valeur

I

Ty F jo @I(t) / él(o)dt (3,36)

SI(O) dépend bien entendu du courant de polarisation. La température équivalente

de bruit TN peut également &tre calculéepar la relation

SI(V;f) '
T (V;f) = ——— (3,37)

N
HkBG(V;f)
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ol G(V3;f) est la conductance petit signal du composant qui dépend du point

de polarisation et de la fréquence. En basse fréquence G est donnée simplement
par la pente de la caractéristique statique du composant. Nous présentons sur
la figure 3.23 les deux paramétres SI(o) et TN( £=0) en fonction de la tension

de polarisation appliquée au composant de la figure 3.18.

La quantité TN peut &tre en principe mesurée expérimentalement pourvu que

1'on dispose d'un échantillon correspondant au cas étudié dans la simulation.

On peut se poser la question de savoir ce qui conditionne la dépendance
en fréquence des spectres présentés ici figure 3.22. En fait, on peut compter
trois phénoménes dont les effets superposés induisent des spectres de formes

- e
compliquées:

- tout d'abord, existe l'effet de relaxation diélectrique qui joue un
réle, sur le spectre en courant, quand on polarise 1'échantillon

- ensuite, il y a l'effet de la fréquence de coupure de la mobilité des
porteurs. Il n'est pas nécessairement le méme en tout point de 1'échantillon
et son analyse est certainement difficile

- enfin, existe l'effet du temps de transit des porteurs qui se traduit

par une dépendance périodique du spectre de bruit avec la fréquence.

L'étude détaillée de ces différents effets sur les spectres obtenus par
simulation est sans doute 4 la portée de la méthode présentée ici. Elle néces-
siterait des temps de calcul trés importants. Par ailleurs, il est peu probable
qu'un tel travail méne d des conclusions trés nettes en ce qui concerne la phy-
sique des phénoménes. Nous avons préféré montrer dans le cadre de ce travail que
le calcul complet du bruit de diffusion dans des composants NNt est possible
par la méthode de Monte Carlo et qu'en particulier on peut accéder a la tempé-
rature équivalente de bruit de 1'échantillon qui est un des paramétres les plus
fondamentaux pour le calcul des performances de bruit de dispositifssemiconduc-

Teurs.



CONCLUSION

Au cours de ce chapitre nous nous sommes efforcés d'étudier dans quelle
mesure la simulation de type Monte Carlo peut @tre utilisée pour le calcul

et 1'étude des propriétés de bruit de composants réels.

Deux méthodes possibles permettant de tenir compte de la réaction de charge

d'espace ont été présentées et développées en détail.

Une premiére possibilité consiste a intégrer 1'équation de Poisson en ne
simulant que le mouvement d'un seul électron. Cette méthode permet de calculer
les caractéristiques statiques des composants et nous l'avons utiliséepour étu-

dier les limites de validité des équations classiques de 1'électrocinétique.

Une deuxieéme fagon de tenir compte de la réaction de charge d'espace consiste

d simuler plusieurs porteurs simultanément. Nous pouvons calculer soit le spec-
tre de bruit en tension 3 courant constant, soit le spectre de bruit en courant

3 tension constante. La méthode proposée a été vérifiée tout d'abord par le

calcul du bruit thermique de structures homogénes et a permis de mettre en
évidence 1'influence du temps de relaxation du moment des porteurs sur le com-
portement spectral de ce bruit. Ensuite nous nous sommes intéressé d des struc-
tures N'NN' et nous avons montré que le calcul des fonctions de corrélation

et de la température de bruit pouvait &tre mené a terme.

A la lumidre des résultats obtenus, la méthode de Monte Carlo pourrait
constituer une méthode d'étude particulilrement puissante de toutes les pro-
priétés des composants. En effet, elle nous permet de tenir compte en pratique
de tous les effets se produisant dans un composant et de calculer aussi bien
les propriétés statiques et dynamiques queles phénoménes de bruit. Seuls les
possiblités et les colts des calculateurs actuels limite 1l'utilisation inten-
sive d'une telle méthode et explique le caractére sans doute encore quelque

peu incomplet des études effectuées dans ce chapitre.
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CHAPITRE 4

POSSIBILITES NOUVELLES DES METHODES DE MONTE CARLO.

Etude prospective de quelques futures applications.
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INTRODUCTION

Dans l'introduction générale et au cours des trois chapitres précédents,
nous avons tdché de montrer que la méthode de Monte Carlo peut répondre, parfois
assez aisément, non seulement d nombre de gquestions concernant la dynamique
électronique dans les matériaux semiconducteurs mais peut permettre aussi d'ex-
plorer cette dynamique au niveau microscopique (interactions électron-phonon,

masses effectives).

Cette méthode présente de plus 1'intérét de pouvoir étudier des problémes
plus complexes comme la simulation de composants et fournir des résultats inté-
ressantsa 1'échelle macroscopique. Jusqu'd présent, nous n'avons abordé que la
simulation de composants unidimensionnels, mais la simulation bidimensionnelle de
composants est tout d fait possible au seul prix d'une certaine complication

due d la nécessité de tenir compte de 1'équation de Poisson 3 deux dimensions.

Cependant, malgré 1'important développement qu'a connu la méthode de Monte
Carlo durant ces derniéres années, un certain nombre de problémes liés 3 la dy-
namique microscopique restent encore assez peu ou pas explorés. Parmi les do-
maines que 1'on peut considérer comme des possibilités d'avenir pour cette mé-

thode les plus intéressants sont sans doute les suivants:

- en premier lieu nous pouvons citer 1'étude des effets de surface,
c'est-a-dire 1'étude des propriétés de transport de porteurs en mouvement au
voisinage immédiat d'une surface séparant le milieu semiconducteur et un autre
milieu oU les porteurs ne peuvent pas se propager (air, oxyde Sj_O2 par exemple).
Cette &tude peut en particulier &tre effectuée lorsque les porteurs sont soumis
simultanément & 1'influence d'un champ de dérive paralléle & la surface et d un
champ répulsif ou attractif perpendiculaire au précédent et qui peut résulter
de la polarisation appliquée 3 la grille d'un transistor d effet de champ a

grille isolée (MOSFET) ou non {(FET).
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- en second lieu, nous pouvons citer 1'étude de 1l'intéraction
entre porteurs due aux attractions binaires coulombiennes existant entre ceux-ci
lorsqu'ils sont en densité suffisante. Ce phénoméne est a distinguer de la réaction
de charge d'espace qul ne tient compte que du champ moyen agissant sur les

porteurs,

- en troisiéme lieu, citons la simulation du phénomeéne d'ionisa-
tion par chec qul pourrait &tre introdult comme un phénoméne de collision supplé-
mentaire. De cette fagon, i1 doit étre possible de simuler, par exemple, une diode
d avalanche au niveau microscopique en tenant compte exactement de tous les détails

1iés au transit et & la génération de porteurs dans la zone d'émission de champ,

- enfin, indiquons la possibilité de simuler en méme temps par
la méthede de Monte Carlc le mouvement des électrons et des trous de composants
bipolaires et d'étudier ainsi des &léments du type des diodes ATT dont les

dimensions sont souvent largement submicroniques.

Dans ce chapitre nous ne faisons qu'évoquer les trois derniers points. Nous
approfondirons un peu plus le premier en étudiant 1l'influence de la surface
sur la mobilité tangentielle des porteurs, en tenant compte également de l'ac-
cumulation de porteurs e surface permettant ainsi de faire une premiére approche
de la simulation bidimensionnelle des propriétés électriques des MOSFET en régime

d'inversion de porteurs chauds.

. ETUDE DES EFFETS DE SURFACE

Dans ce qui suit nous étudions deux manifestatiorsparticuliéres des effets

de surface
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a) Ia diminution de la mobilité des porteurs au voisinage d'une surface.

Cet effet résulte de ce que les porteurs se déplacant au voisinage de celle-ci,

dans leur mouvement aléatoire , sont réfléchis a 1'intérieur du volume du semi-

conducteur er: subissant & chaque fois une collision tendant & redistribuer aléa-

toirement leur vitesse, et diminuant ainsi leur vitesse moyenne.

b) L'accumulation de charges sur une surface quand on applique sur celle-ci

un champ é&lectrique ayant tendance a attirer les porteurs (accumulation avec
inversion), simulant ainsi des phénoménes de conduction analogues & ceux existant
dans un transistor & effet de champ 3 grille isolée. les porteurs subissent en
méme temps les effets décrits en a), mais créent aussi un phénoméne de charge

d'espace et de conduction en surface typique des porteurs en régime d'inversion.

I.1. EFFET D'UNE SURFACE SUR LA MOBILITE DES PORTEURS.

Historiquement Fuchs [13] {fut le premier 4 présenter une théorie quanti-
tative permettant de tenir compte des phénoménes de conduction au voisinage d'une
surface et l'appliqua a 1l'étude de fiims métalliques fins .Concernant 1'intérac-

tion du porteur avec la surtace, deux modéles de collision ont &té considérés

a) la collision est spéculaire : la surface se comporte comme un mircir
parfait vis & vis du vecteur vitesse du porteur assimilé d un rayon lumineux au
voisinage du point d'impact. la collision considérée comme élastique provoque
seulement le changement de signe de la composantede vitesse perpendiculaire d la

surface.

b) Ia collision est diffuse : & 1l'instant de la collision et au point d'impact
le vecteur vitesse est réfléchi a l'intérieur du cristal de fagon parfaitement

aléatoire, énergétiquement la collision étant considérée comme élastique.
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Fuchs exprime ces deux extrémes en introduisant une condition aux limites :

la partie non symétrique f, de la distribution des porteurs se situant & la sur-

1
face est telle que ( Oy est la direction perpendiculaire a la surface)

fl(vy) = (l—p)fl(—vy) eny = 0

la limite p = O correspond d@ une collision spéculaire parfaite alors que la

limite p=1 correspond & une collision diffuse parfaite. le paramétre p est un
paramétre phénoménologique choisi de telle sorte que les résultats théoriques
et les résultats expérimentaux soient dans le meilleur accord possible. Un ar-

ticle de syntheése sur ce sujet est di & Greene [1H4].

En réalité la situation est un peu plus compliquée car 1l'éventualité qu'une
collision en surface soit spéculaire ou diffuse dépend de la fagon dont se pré-
sente la vitesse du porteur par rapport & la surface. Ainsi un porteur dont la
trajectoire arrive a la surface avec une incidence rasante a de trés fortes chances
d'@tre réfléchi spéculairement. Par contre un porteur arrivant en incidence proche
de la normale a de fortes chances d'é@tre réfléchi de fagon diffuse. L'angle d'in-
cidence joue donc un rdle sur la valeur de p. la qualité de la surface joue aussi
un r8le sur la valeur p, une surface unie favorisant les collisions spéculaires
[15]. la prise en compte de ces phénoménes en régime de porteurs chauds dans les
semiconducteurs n'est pas aisée. Par contre, dans une simulation de Monte Carlo
ceci ne présente pas de difficultés particuliéres une fols que le mécanisme de

collision de surface est choisi.

En pratique nous opérons de la fagon suivante. Nous considérons un film
d'épaisseur W constitué du matériau semiconducteﬁr étudié. Les faces du film
sont supposées parfaites et dans le cas présent sont des surfaces <100>. Nous
supposons que le champ électrigue auquel sont soumis les porteurs est appliqué
parallélement aux faces du film selon une des directions <100> qui est repérée
par 0%. La direction O; perpendiculaire a3 0x est également une direction <100>

et est perpendiculaire aux faces du film(figure 4.1).
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Le champ électrique E qui est le seul 3 €tre appliqué dans le cas présent
est supposé hcmogéne dans tout le film. Nous étudions 1l'évolution de la vitesse
de dérive des porteurs soumis au champ E en fonction de 1'éloignement par rapport
aux surfaces externes du film. Pour cela nous divisons le film en tranches d'éga-
les épaisseurs My paralléles aux faces du film. La vitesse de dérive en chaque
tranche est oktenue en moyennant les valeurs instantanées de la vitesse du porteur
d chaque fois que celui-ci se situe dans la tranche & laquelle on s'intéresse.
Lorsque le pcrteur atteint 1'une ou l'autre des deux surfaces on suppose qu'il
est réfléchi de fagon diffuse vers 1'intérieur du film. On comprend dés lors pour-
quol 1'intéraction du porteur avec les surfaces aura pour résultat de provoquer
une diminution de la vitesse de dérive des porteurs. Par contre si l'on se place
en un point suffisamment éloigné de la surface on devra observer une vitesse de

dérive égale a celle des porteurs en volume.
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Nous montrons quelques résultats sur la figure 4.2. Nous avons envisagé
des films d'épalsseursdiverses et nous avons représenté la décroissance de la
vitesse de dérive en fonction de la distance a la surface pour deux valeurs de

> . . - .
champ E appliqué . De cette figure deux constatations peuvent étre faites:

- premiérement, la vitesse de dérive au centre du film est
d'autant plus petite que celui-ci est etroit. Les résultats présentés ici con-
cernent une moitié du film, étant donnée la symétrie du probléme, le centre

étant indiqué & chaque fois par une fléche;

- deuxiémement, la décrcissance de la vitesse de dérive au voisi-
nage de la surface semble &tre 3 peu prés indépendante de 1'épaisseur du film.
En effet, on constate que les résultats obtenuspour W = 0,0l ym, W = 0,02 um et

W = 0,04 pm sont sensiblement identiques & l'incertitude statistique prés.

Par une démarche similaire, nous pouvons nous intéresser & 1'influence de la
surface sur le phénoméne de survitesse. Parce ce faire nous disposons un grand
nombre de porteurs froids (vitesse moyenne nulle, énergie moyenne égale 3 celle
du réseau) sur la ligne x = 0 avec une distribution uniforme selon Oy. La vitesse
moyenne est calculée 4 chaque instant d partir des vitesses instantanées de 1l'en-
semble des porteurs qui sont dans la tranche d laquelle on s'intéresse. Un résul-
tat est présenté sur la figure 4.3 dans le cas d'un film d'épaisseur W = 0O, O ym
(n constate, d'une part, que l'on retrouve au centre du film un phénoméne de sur-
vitesse proche de celui que 1l'on peut obtenir dans un matériau en volume, d'autre
part, la proximité de la surface peut affecter assez fortement les valeurs du ma-
ximum de vitesse ainsi que le temps nécessaire aux porteurs pour atteindre leur
régime d'équilibre (les distances y indiquées sur la figure .3 représentent la

distance séparait les porteurs de la surface.

1.2. ETUDE DES PARAMETRES DE TRANSPORT DE PORTEURS CHAUDS EN REGIME D'INVERSION.

Nous considérons une structure métal-isuvlant-semiconducteur telle que celle
de la figure 4.4. Nous supposons que le semiconducteur est du type P. Il contient

P . . ~ 3 2 P4 . . ~
d 1'équilibre theérmodynamique NA trous et ni/ électrons mobiles par unité de

A
volume. Si nous portons le métal a un potentiel positif par rapport au semiconduc-

teur, au champ créé dans 1'oxyde correspond un champ dans le semiconducteur qui
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Evolution de 1'effet de survitesse ( E(t)= 0-10C kV/cm )} avec y, proximité de la
surface. -——— y= 0,02 pm; - - - - y= 0,00Brm; — . — vy= 0,001 um. La cour-
be correspondant & y= 0,02 ym est identique ( a 3% prés ) a celle obtenue dans le
matériau en volume en absence de surface.
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va repousser les trous vers l'intérieur du volume du semiconducteur. Par contre les
électrons mobiles vont s'accumuler & la surface séparant 1l'isolant du semiconduc-
teur. Si le potentiel appliqué au métal est tel que la densité d'électrons au
voisinage de la surface est égale ou supérieure 3 la densité de trous, on dit

que les porteurs sont en régime d'inversion. Pour les tensions appliquées trés
supérieures au potentiel de seuil d'inversion, le semiconducteur peut &tre
complétement déplété de ses trous mobiles. Si 1l'on applique aux porteurs accu-
mulés ou inversés un champ électrique paralléle d la surface, ceux-ci se mettront
en mouvement tout en restant en contact étroit avec l'interface isolant-semi-
conducteur. La dynamique est alors plus compliquée que celle correspondant au
volume puisqu'elle doit tenir compte de 1'effet de la surface, de la présence
d'un champ Ey perpendiculaire a la vitesse moyenne des électrons et des imper-

fections liées 4 la présence de 1'isolant.

z

Métal Isolant Si0, A

Electrons inversés
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FIGURE 4,4

Configuration des conditions dans lesquelles les
X phénoménes de collision de surface sont simulés
par la méthode de Monte Carlo ( la surface réfie-

chissante est le plan x0z ).
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la situation qui vient d'@tre décrite est typiquement celle qui se présente
dans un transistor a effet de champ & grille isolée quand on polarise positivement
la grille. le champ en surface di & la polarisation de grille peut &tre de plu-

sieurs centaines de kV/cm. les porteurs sont alors mis en mouvement sous 1'effet

du chamnp électrique résultant de la polarisation drain-source.

Du point de vue de la physique, en régime d'inversion, les bandes d'énergie
peuvent &tre suffisamment courbées au voisinage de la surface pour que le fond
de la bande de conduction se trouve aux alentours ou plus bas que le niveau de
Fermi. Ies porteurs restent alors enfermés dans un puits de potentiel dans la
direction y perpendiculaire a la surface, la largeur du puits étant plus petite
que la longueur d'onde associée aux électrons. les niveaux d'énergie des porteurs
se regroupent en sous-bandes discrétes, l'énergie correspondant d& l'agitation ther-
mique selon y étant quantifiée. Ies bandes d'énergie peuvent &tre représentées

par des expressions du type

k* k?
> x2 X z
E(k) = By + = (— —;J

ol E. ne prend que des valeurs discrétes [16]. O peut consulter au sujet des cou-
ches d'inversion quantifiées les articles de synthése de Ferry et Hess [17, 18].

I1 existe des essais de simulation par la méthode de Monte Carlo du mouvement
bidimensionnel des porteurs en régime d'inversion tenant compte d'un ou plusieurs
sous-niveauwxd'énergie ainsi que de 1l'influence des imperfections de 1l'oxyde et de
1l'interface [19, 20 1. Néanmoins, malgré la compléxité du modéle utilisé, la

. E . P . 2 ~ . -
comparailson théorie-expérience n'est guere satisfaisante.

Pour cette raison nous avons cherché a rééliser la simulation de porteurs
en contact avec la surface et en régime d'inversion en négligeant toutefols la
gquantification suivant 6;*. Nous avons complété le modéle présenté en I.l., en
tenant compte des effets de charge d'espace dans la direction y perpendiculaire

3 la surface, en admettant que le champ Ex paralléle 3 la surface reste uniforme.

* 11 est évident que cette hypothése sera d'autant mieux vérifiée que la tempé-

rature du réseau est élevée et que les porteurs sont plus énergétigues.
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La prise en compte du phénoméne de charge d'espace n'est faite que pour calculer
E, par 1'intermédiaire de 1'équation de Poisson & une seule dimension. Le trai-
tement effectué ici n'est donc que pseudo bidimensionnel, et les résultats pré-
sentés ne concernent en fait qu'une tranche du composant découpée parallélement

>
a la direction Oy.

Nous présentons ici quelques résultats de simulation obtenus pour des compo-
sants du type TEC & grille isolée tels que ceux étudiés expérimentalement par Coen
et Muller [ 21]. Les vitesses de dérive ont été calculées parallélement 3 1l'axe
du canal en fonction du champ électrique longitudinal. Nous avons effectué ces
calculs dans les deux cas limites d'une collision soit totalement spéculaire soit
totalement diffuse. Les vitesses de dérive ainsi calculées ont été comparées
aux résultats expérimentaux des auteurs cités plus haut [21]. Remarquons qu'a la
différence du cas étudié au paragraphe I.1., le calcul de Ey est effectué en pre-
nant des intervalles ou pas Ay qui se resserent au voisinage de la surface car la

densité électronique y croit dans d'énormes proportions. En fait, la quasi totalité
des porteurs simulés se trouve dans une zone de charge d'espace dont 1'épaisseur

o]
n'excéde guére 200A.

Ies résultats apparaissent sur la figure 4.5 pour un champ de surface
ES = 160 kV/cm, la surface &tant orientée suivant la direction <10C>
observera que sur un large domaine de champ électrique les résultats théoriques
obtenus sur les deux hypothéses limitesde collision encadrent les résultats
expérimentaux, tendant ainsi a4 montrer que les collisions réelles s'effectuent
d la fois comme des collisions spéculaires et des collisions diffuses. Ie modéle

de simulation proposé rend compte de la valeur de la mobilité ohmique, mais

fournit une vitesse de saturation plus élevée que celle trouvéeexpérimentalement.

Les résultats obtenus par la méthode de simulation concernant le cas ol le
champ de surface ES = 40 kV/cm apparaissent dans la figure H.6. I¢i aussi et

plus encore que dans le cas E_ = 160 kv/cm la vitesse calculée sature beaucoup

S
moins vite et & une valeur nettement plus élevée que celle donnée par l'expérimen-
tation. En fait les résultats théoriques présenrés icil sont acquis en supposant
une structure de surface parfaitece qui n'est certainement pas le cas dans la

réalité. D'autres mécanismes d'intéraction dus au phénoméne de conduction en
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Vitesse de dérive des électrons en régime d'inversion en fonction du champ
longitudinal paralléle & la surface. E_= 160 kV/cm. - ~ - - collisions spé-
culaires; — . — collisions diffuses; ———— courbe expérimentale d'aprés
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FIGURE 4,6
Vitesse de dérive des électrons en régime d'inversion en fonction du champ
longitudinal paralléle & la surface. E_= 470 kV/cm. - - - - collisions spé-
culaires; — . — collisions diffuses; ————— Courbe expérimentale d'aprés

Coen et Muller/21/.
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surface (comme les collisions sur charges-oxyde) devraient modifier les résul-
tats de facon plus ou moins forte si 1'on en tenait compte dans notre modéle

et pourraient peut-&tre expliquer la forte saturation observée expérimentalement.
De plus, les collisions sur la surface elles-mémes pourraient &tre quelque peu
différentes de celles que nous avons simulées ici en ce sens qu'elles pourraient
ne pas &tre instantanées, le porteur étant en quelque sorte piégé & la surface
durant la collision donnant alors une contribution trés faible 3 la vitesse de
dérive durant un certain temps. Ce phénoméne aurait pour effet de provoquer une
diminution de la mobilité. Il fautparailleurssignaler que les caractéristiques
expérimentales v(E) mesurées par Coen et Muller sont entiérement extrapolées
pour les champs électriques supérieurs a 20 kV/cm. le phénoméne de saturation

de vitesse trés maraqué qu'ils ont trouvé n'est donc pas réellement une évidence

expérimentale.

Nous avons reporté sur la figure 4.7 les profils de concentration en por-
teurs et de champ électrique obtenus par la simulation de Monte Carlo dans le
cas ol les porteurs transitent en régime de mobilité et dans le cas ol ils tran-
sitent 3 leur vitesse limite. Les résultats reportés correspondent d une méme
valeur du champ appliqué dans 1l'oxyde et dans le semiconducteur & 1'interface.
On observe qu'd champ EX trés fort les porteurs ont tendance 3 s'étendre plus
loin & 1l'intérieur du semiconducteur que lorsqu'ilssont en régime de mobilité.
Cet effet semble 1ié a 1'augmentation de l'agitation thermique des porteurs
qui est beaucoup plus grande en régime de champ fort. Il en résulte que le
profil de champ électrique selon la direction y peut étre lul aussi profondément

modifié.

Nous avons reporté également sur la figure 4.7 les profils d'énergie et de
vitesse (selon 6;) des porteurs en fonction de la profondeur y dans les mémes
conditions de polarisationque précédemment. Si 1l'on examine le profil d'énergie
on remarque que les porteurs en surface sont légérement échauffés par rapport a
1l'énergie moyenne de l'ensemble des porteurs tandis que ceux qui se trouvent
1égdrement en retrait de la surface sont un peu moins chauds. Par contre on note
une diminution réguliére de la vitesse de dérive quand on se rapproche de la sur-

face.
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Un prol-ngement des études qui viennent d'étre présentées ici serait de
prendre en compte plus complétement et de fagon plus réaliste les charges pré-
sentes dans l'oxyde. Il faut en outre signaler la possibilité de simuler le fonc-
tionnement d'un transistor & effet de champ 3 grille isolée par une méthode bi-
dimensionnelle plus rigoureuse. Pour ce faire on devrait résoudre 1'équa-
tion de Poisson a deux dimensions avec les conditions aux limites adéquates
concernant les potentiels 3 la source et au drain et les champs de surface sur
la grille. On pourrait alors obtenir des résultats intéressantssur les effets

purement bidimensionnelsde la conduction des porteurs en régime d'inversion.

I1. L’INTERACTION ELECTRON-ELECTRON.

Un second phénrméne physique important intervient souvent de fagon essentiel-
le sur les caractéristiques électroniques des semiconducteurs: il s'agit de 1'in-

teraction coulombienne entre porteurs.

Si l'on considére une population de porteurs (qui peuvent €tre a priori
d'un seul ou de deux types) formant un milieu de densité suffisamment &levée,
deux porteurs de cet ensemble peuvent &tre suffisamment proches 1'un de l'autre
pour que le champ coulombien développé suivant l'axe liant ces deux porteurs
soit du méme ordre de grandeur que le champ externe appliqué. Il en résultera
une perturbation du mouvement des porteurs, méme si par suite du caractére par-
faitement stochastique de leur mouvement la résultante moyenne du champ cculom-~

bien doit &tre nulle.

De fagon classique, on peut tenir compte de cette interaction dans la ré-
solution de 1'équation de transport de Boltzmann [3] via le calcul de la section
efficace de collision. le terme qui en résulte est non linéaire par rapport a la
fonction de distribution £(XK) des porteurs et rend malaisée la résolution de 1'é-
quation tenant compte de cette intéraction. Néanmoins il existe des travaux dans
lesquels on a fait intervenir cette interaction soit par 1'hypothése d'une dis-
tribution symétrique du type exp (—g/kBTI) [ 4] soit par une résolution itérative
de 1l'équation de Boltzmann avec quelques hypothésessimplificatrices sans grandes
conséquences sur la validité des résultats [5]. Il a par ailleurs été montré que
cette intéraction intervient déj3 de facon significative d 77° K et au-dessous
lorsque la concentration en porteurs est supérieure a 1% em? dans le silicium
type N. Elle joue alors un rdle important dans le phénoméne d'anisotropie de la
population des vallées quand le matériau est polarisé suivant les directions <10C>

ou <110 [u].
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Indépendamment il a été supposé que,pour un matériau dont la concentration
en porteurs est suffisamment élevée pour que les collisions interporteurs soient
prépondérantes par rapport aux autres mécanismes de collision sur le réseau, on
pouvait approximer la distribution du moment des porteurs par une maxwellienne

déplacée 6, 7].

Depuis lors diverses possibilités de tenir compte de cette intéraction
dans une simulation de Monte Carlo ont été proposées. la premiére qui a été propo-
sée [ 8] considére la probabilité par unité de temps que le porteur subisse une
collision de ce type comme constante indépendante de 1'état réel du porteur,
la distribution des états accessibles par le porteur aprés la collision étant
donnée par une distribution maxwellienne déplacée. Curby et Ferry [ 9] utilisent
une modélisation plus fine en introduisant une probabilité de collision dépendant
de 1'énergie du porteur et l'ont appliquée d InSb et InAs. Ceci leur permet
d'expliquer qualitativement des résultats expérimentaux de taux de génération de
porteurs par ionisation par choc mesurés en fonction du champ électrique ainsi que
de montrer la diminution de la mobilité des porteurs lorsque l'intéraction in-
terporteurs intervient fortement. la méthode préconisée par Matulionis [1, 10 ]
consiste d simuler le mouvement simultané de deux électrons. Par tirage au hasard
de vecteurs d'onde dans le second histogramme suivant la distribution convenable,
on teste la probabilité de collision mutuelle du premier électron (associée aux
autres probabilités concernant les collisions sur le réseau). Si le hasard indi-
que qu'une collision mutuelle interporteur a lieu, elle est simulée en admettant
un potentiel d'intéraction coulombien &cranté permettant de tenir partiellement
compte du fait que cette collision binaire s'effectue au sein d'un nuage électro-
nique. On peut considérer ces diverses techniques comme réellement du type Monte
Carlo puisqu'elles sont d'ordre statistique et basées sur des tirages de nombres

au hasard.

I'étude de 1'intéraction porteur-porteur peut-&tre effectuée au moyen d'une
approche toute différente que nous avons déja commencée d'entreprendre. Elle
répose sur l'avantage que présente une méthode particulaire de donner a chaque
instant les positions exactes des particules d'un ensemble. (n peut donc au
moins théoriquement tenir compte des intéractions mutuelles et du fait que chaque
particule est en intéraction coulombienne avec toutes les autres. De fagon plus

précise
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les N-1 particules produisent & chaque instant au point ol se situe la

Niéme un champ résultant qui sera la somme detous les champs binaires dus a
chacune des particules. Ce champ résultant se superpose au champ extérieur appli-
qué et pendant un court laps de temps modifie le mouvement de la particule con-
sidérée. le processus est appliqué aux N particules de l'ensemble. Chaque champ
mutuel pouvant &tre représenté par trois composantes dans un repére quelconque,

il faut calculer 3 chaque pas 3N (N-1) composantesde champ électrique pour une
population de N porteurs. Malheureusement cette fagon de faire méne d une somme
de calcul prohibitive, il est donc nécessaire de faire 3 ce niveau quelques

hypothéses simglificatrices.

1 Une premiére facon de procéder consiste d admettre que la loi de décroissance

du champ électrique étant en 1/r* seules les quelques particules se trouvant au
voisinage immédiat de la particule considérée auront une influence significati-
ve. Ia distance moyenne caractéristique v d considérer pour fixer la limite peut

&tre la distance d'écran 1liéed la densité moyenne de porteurs par

n peut donc ne considérer que les porteurs se trouvant dans une sphére de

rayon QPO pour calculer le champ coulombien résultant qui dérive alors d'un poten-
tiel écranté ayant la distance r_ comme paramétre d'écran. Malheureusement une
telle méthode nécessite le calcul complet des distances mutuelles entre les élec-
trons pour savoir si deux porteurs donnés sont en intéraction de fagon signifi-

cative ou non. De ce fait 1'économie réalisée est assez illusoire.

2 Une autre méthode permettant de diminuer artificiellement le nombre de par-—

ticules d'essai peut &tre essayée : c'est la méthode des images analogue a celle

utilisée depuis longtemps en dynamique moléculaire.
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Supposons un petit volume cubique contenant N électrons. Si la densité

moyenne de porteurs est n, le cdté du cube vaudra

a = (u/m)t?

On augmente artificielement le nombre de porteurs présents en reproduisant

pour translation spatiale le motif des N porteurs vrais suivant les trois direc-
tions de l'espace. (h peut par exempleconsidérer les six cubes adjacents par

une face au cube de base produisant ainsi 7N porteurs au total d partir de N por-
teurs initiaux. & peut, dans un autre cas,considérer les vingt-six cubes adja-
cents par une face ou une aréte, donnant ainsi 27 N porteurs. Comme on ne calcule
dans ce cas les composantes de champ coulombien que pour les N porteurs de base
on peut limiter le nombre de calculs dans une limite raisonnable. (n peut par

exemple considérer 10 électrons dans le volume de base et les six cubes adjacents

par une face au cube de base.

En appliquant la seconde de ces méthodes, nous avons obtenu quelques résul-
tats préliminaires concernant 1'évolution de la vitesse de dérive et de 1'éner-
gie moyenne ave le champ électrique pour un matériau ayant une concentration en
porteurs de 1,8 1018 on™? (voir figure 4.8). Nous avons vérifié en particulier
qu'a champ nul, l'énergie moyenne des porteurs reste égale d 1'énergie de réseau

(3/2)kBT et que de ce fait, la prise en compte de 1'effet du champ coulombien

L
n'introduit pas d'erreur numérique supplémentaire. Toutefois 1'introduction de
cette interaction résulte en un alongement du temps calcul d'un facteur 10, ce qui,
néanmoins, n'implique & temps de calcul égal, qu'une dégradation de la précision

statistique d'un facteur 3.

Une étude plus compléte reste cependant nécessaire avant de se pronon:er sur

la valeur de la méthode proposée dont les premiers résultats ne sont donnés ici

wras
PATAY

qu'd titre d'illustration.

* Les N porteurs réels sont assujettis a rester dans le cube de base par des
conditions de périodicité sur leur mouvement selon les trois directions de 1'espace.
“* En particulier 1'effet des impuretés ionisées a été négligé jusqu'd présent

pour mieux mettre en lumiére celui de l'interaction entre les électrons.
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Un autre aspect, 1ié aux intéractions interélectroniques, est que si la
concentration en porteurs dans le matériau est si élevée que l'on doive le
considérer comme dégénéré, la définition habituelle du taux de collision par
unité de temps X(i) que nous avons donné au cours du chapitre 1 et sur laquelle
s'appuie tout notre travail (et la totalité des études de Monte Carlo disponibles
dans la littérature) n'est plus valable. En effet on ne peut plus écrire dans
ces conditions que f(?) << 1 et 1'on doit tenir compte du principe d'exclusion
de Pauli en remplacant S(k X par s(k k')(l £k )). Pour qu'une transition de
kak soit possible, il faut que 1'état k' soit vacant, ce qui n'est pas toujours
le cas dans un matériau dégénéré. Cette idée a été mise en oeuvre par Bosi et
Jacoboni [12]. leur approximation est d'effectuer une simulation de Monte Carlo
standard (dans GaAs a 77 °K et N =5 10l7cm 3), utilisant les collisions fictives,
dans laquelle unecollision réelle peut devenir fictive si 1'état X' de 1'électron
aprés collision est déjad occupé par un autre électron (cette probabilité d'occupa-
tion est testée sur la distribution f(i) fournie par la simulation elle-méme

grdce 4 un tirage au sort). Ce calcul permet de retrouver la distribution

de Fermi-Dirac caractéristique d'un matériau dégénéré.

ITT. LE PHENOMENE D'IONISATION PAR CHOC,

Un des paramétres physiques essentiels qui conditionnent le fonctionnement
de certains composants, tels ceux utilisant le phénoméne d'ionisation par choc
est le taux de génération de porteurs au sein de la zone active dont la détermina-
tion se fait habituellement & partir de la connaissance des variations des taux

d'ionisation des électrons et des trous en fonction du champ &lectrique.

Cependant dans un composant trés court nous avons observé que l'énergie
des porteurs n'avait pas toujours le temps d'atteindre sa valeur stationnaire.
I1 en résulte que le taux de génération dans ce type de composant ne peut
pas 8tre considéré comme une simple fonction du champ électrique local, et une
étude plus approfondie du mécanisme d'ionisation par choc sera nécessaire dans ce

cas.
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Une telle étude doit pouvoir se faire de fagon plus rigoureuse grdce a
la méthode de Monte Carlo. Dans une premiére phase, on peut ne s'intéresser qu'l
la production de paires électron-trou par un seul type de porteur et par unité
de longueur. Pour ce faire, on considérerait un électron accéléré dans un champ
électrique uniforme ou non uniforme. L'électron, libre de se mouvoir, s'échauf-
ferait, et soumis aux intéractions du réseau,sa distribution d'énergie s'étale-
rait dans le domaine des énergies élevées jusqu'a atteindre 1l'énergie d'ionisa-
tion. En utilisant les théories de Shockley [22] ou de Baraff [23] on pourrait
calculer une probabilité d'ionisation et tirer au sort 1l'éventualité d'une ioni-
sation par choc. L'état de 1'électron incident aprés le choc est décrit par
des formules assez semblablesd celles qui concernent 1'intéraction électron-impure-
té, tenant compte de la perte d'énergie cinétique liée a 1'ionisation. Il doit &tre
possible dans ces conditions de déterminer le nombre d'électrons crés par 1l'élec-
tron incident dans un parcours unité dans ladirectiondy champ électrique et d'ob-

tenir ainsi les valeurs pratiques du taux d'ionisation dans des structures réelles.

IV. LA SIMULATION BIPOLAIRE.

Elle consiste d simuler simultanément le mouvement des &lectrons et des trous
du méme matériau semi conducteur. En principe possédant les techniques permettant
de simuler séparément les électrons d'une part, les trous de 1l'autre, il est possi-
ble sans difficultés particuliéres d'étudier au cours du temps les évolutions de
chaque type de porteurs chacun caractérisé par sa dynamique microscopique (colli-
sion porteurs-réseau, masses effectives dans la bande de conduction et dans la
bande de valence)et de définir comme nous l'avons déja fait au cours du chapitre
3 des densités de porteurs permettant de tenir compte des effets de charge d'espace

ol interviendra la densité de charge

q(n‘p—ND+NA)

* la section efficace de collision entre 1'électron de conduction et 1'électron

de valece peut &tre obtenue par une formule identique & celle donnée en [9].
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Une application possible de ces principes peut &tre la simulation d'une
jonction PN. Ces études peuvent encore &tre affinéessi 1'on tient compte du
phénoméne de génération-recombinaison de porteurs. Ia prise en compte d'une
durée de vie ne pose pas de problémes de principe : il suffit de tirer au sort
selon la probabilité de disparition et de création des porteurs. Toutefois on
ne doit pas oublier que la méthode de Monte Carlo ne permet d'étudier un méca-
nisme que sur quelques centaines de picosecondes seulement, alors que les durées

de vie des porteurs sont ici 4= l'ordre de la millisec nde -u ‘le 1z microseconde.

Des simulations d'éléments comportants des jonctions PN peuvent &tre menées
d terme dés lors que les conditions aux limites et les conditions de fonctionnement
de tels éléments sont spécifiées. On sait que 1'étude analytiquede jonctions dans
lesquelles apparaissent des champs électriques trés importants induisant de gran-
des vitesses de dérive contrebalancées par de grandes vitesses de diffusion dues
a des gradients de concentration importants est difficile a effectuer. Lenombre
d'équations différentielles d résoudre simultanément a la fois pour les é&lectrons
et les trous est important et leur résolution numérique nécessite trés souvent
des temps de calcul trés é&levés. Par contre le traitement de ces problémes par
une méthode de Monte Carlo ne présente pas de difficultés particulidres. Au lieu
d'étudier NT électrons, il suffit d'étudier Ne électrons et Np trons (Ne et Np
sont du méme ordre de grandeur que Np) sans que les temps de calcul soient con-
sidérablement allongés.En fait on ne devrait avoir que la simple addition des

temps de calcul pour les électrons et les trous.

Une autre application intéressante de 1'étude de structuresbipolaires parait
€tre la simulation sur ordinateur de 1l'expérience de temps de vol. En effet, |
des études récentes [2 ]Jont montré que la technique utilisée pour la création des
paires électron-trou dans ces expérimentations peut avoir des conséquences impor-
tantes sur les caractéristiques de transport deslporteurs et sur la valeur de
vitesse de dérive quil est effectivement mesurée. Iles porteurs, crées par des
faisceaux électroniques ou des faisceaux laser, peuvent &tre trés chauds au moment
de la création des paires (énergiles plus grandes que leV) et de ce fait le mouve-
ment de dérive qu'ils subissent de la part du champ existant dans le matériau

peut &tre faussé et induire des valeurs de vitesse de dérive erronnées. De méme
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les phénoménes de charge d'espace au moment de la séparation des deux types
de porteurs sont encore mal connus. La simulation bipolaire par la méthode de
Monte Carlo devrait permettre d'apporter quelques éclaircissements sur ces diver-

ses questions.

Pour conclure, nous dirons que lesmultiples possibilités de la méthode de
Monte Carlo bipolaire seront surtout utilisées 3 1'étude de composants largement
submicroniques dans lesquels les effets de porteurs chauds se manifestent sur des
distances qui sont du méme ordre de grandeur que le libre parcours moyen et en
des temps qui sont du méme ordre de grandeur que le temps de libre parcours

des porteurs entre deux collisions.



CONCLUSION

Au cours de ce chapitre nous avons essayé d'exposer un certain nombre de
pr-blémes auxquels les méthedes de Monte Carlo de simulation microscopique
paurraient apporter des se=lutions interessantes. Essentiellement nous avons

-~ e
evsqué quatre grands secteurs:

- 1'étude de la dynamique &lectronique au voisinage

d'une surface,

- la prise en compte de 1'intéraction entre porteurs via

les influences coulombiennes & courte distance,
- la simulation du phénoméne d'ionisation par choc,
- la possibilité de simulation bipolaire.

L'ensemble de ces idées a été développé dans un souci de montrer qu'une
simulation de composantsréels bipolaires ou unipolaires par la méthode de
Monte Carlo est désormais possible en tenant compte de tous ces effets. L'avan-
tage essentiel de cette fagon de procéder est que 1'étude des régimes non-sta-
tionnaires est particuliérement aisée. Les quelques essais effectués jusqu'a

maintenant et décrits au cours de ce charitre semblent encourageants et nous

ineitent 3 persévérer dans cette voie.

-257-



(1]

[21

Lyl

L5]

Le]

£71

(8]

BIBLIOGRAPHIE DU CHAPITRE 4

P.J. PRICE, dans "Semiconductorns et Semimetals", volume 14, p. 243
Academic Press, (1979).

G. HILL, These de Doctornat, Sheffield University, (1979).

E.M. CONWELL, "H{gh Field Transport in Semiconductors", Academic Press,
(1967).

M. ASCHE, B.L. BOICHENKO, V.M. B(NDAR, 0.G. SARBEI, Physica Status
Sofidi B, Volume W44, p.173, (1972).

J.G. NASH, J.W. HOIM-KENNEDY, Physical review B, Volume 16, p. 2834,
(1977).

H.FROELICH, B.PARANJAPE , Proceedings of the Physical Society, Volume
65 B, p.21, (1956).

R. STRATTON, Proceedings of the Royal Society of London, Volume 242 A,
p. 335, (1957).

. BACHELII-MNTEFUSC O, C. JACOBONI, Sofid-State Communications, Volume 10,
p. 71, (1972).

R.C. CURBY, D.K. FERRY, Physica Status Sofidi A, Volume 15, p. 319, (1973).

-258~



[10]

(111

[12]

[13]

[1u]

[15]

[16]

L17]

L18]

[19]

[20]

[21]

[22]

{23]

-259-

A. MATULINIS, J. P(ZHEIA, A. REKIAITIS, Sofid State Communications,
Volume 14, p. 1133, (1975).

P.A.LEBWOHL, P.J. PRICE, Soflid State Communications, Volume 9, p. 1221,
(1971).

S. BOSI, C. JACOBONI, Journal of Physics C, Volume 9, p. 315, (1976).

K. FUCHS, Proceedings of the Cambridge Physical Soclety, Volume 34, p. 100
(1938).

R.F. GREENE, Sutface Science, Volume 2, p. 101, (196u).

J.E. PARROIT, Proceedings of the Physical Society, Volume 85, p. 1143,
(1965).

F. STERN, W.E. HOWARD, Physical Review, Volume 163, p. 816, (1967).

D.K. FERRY, Solid State ElLectronics, Volume 21, p. 115 (1978).

K. HESS, Sofid State Electrnonics, Volume 21, p. 123 (1978).

P.K. BASU, Solid State Communications, Volume 27, p. 657, (1978).

P.K. BASU, Surface Science, Volume 73, p. 156, (1978).

R.W. COEN, R.S. MULIER, Sofid State EKeatnénLcA, Volume 23, p. 35, (1980).
W.SHOCKLEY , Solid State Electronics, Volume 2, p. 36, (1961).

G.A. PARAFF, Physical Review, Volume 128, p. 2507, (1962).






CONCLUSION

Parvenus au terme de notre exposé, nous allons essayer de résumer le tra-
vail qui a été accompli, tout en mettant en avant les points particuliers qui

nous semblent importants et originaux.

L'ensemble de ce travail concernait l'application de la méthode de simu-
lation de Monte Carlo a 1'étude de la dynamique électronique dans les semiconduc-
teurs. Notre choix s'est porté sur le Silicium de type N et quoique ce matériau
ait déja été bien étudié auparavant par de nombreux auteurs, il nous a semblé
particuliérement intéressant de l1'adopter pour effectuer la mise au point d'une
méthodologie assez compléte en vue de la simulation de composants par la méthode
de Monte Carlo. Depuis lors, certains aspects de cette méthodologie ont été ap-
pligués a 1l'étude d'autres matériaux par d'autres chercheurs dans notre labora-

toire.
Nous avons divisé notre exposé en quatre chapitres.

Dans le premier chapitre nous avons présenté la méthode de Monte Carlo
dans le cadre assez général des techniques d'étude théoriques de la dynamique
électronique en régime de porteurs chauds. Nous avons d'abord décrit la méthode
de Monte Carlo habituelle utilisant la technigue des collisions fictives, puis
nous avons présenté celle que nous avons mise au point dans notre laboratoire,
qui procéde par discrétisation réguliére du temps, et que nous utilisons depuis
plusieurs années. Nous pensons que cette variante de la méthode de Monte Carlo
est particuliérement apte & prendre en compte les conditions de fonctionnement
des composants semiconducteurs qui souvent peuvent étre fort éloignées de ce
qu'elles sont dans le matériau en volume en régime statique. Nous avons essayé

de montrer que les deux méthodes exposées dans ce chapitre sont égquivalentes.

L'application de notre méthode de simulation au cas du matériau en volume
soumis & un champ uniforme statique ou variable dans le temps a été developpée
au long du chapitre 2.

Dans une premiére partie qui concerne les effets de porteurs chauds en
régime statique, nous nous sommes particuliérement intéressésaux coefficients de
diffusion qui ont été calculés et étudiés ( par leur évolution temborelle ou
fréquencielle) en fonction de 1l'amplitude et de la direction du champ électrique.

Nous avons consacré une attention spéciale au probléme de 1'éguivalence du coef-
P p g
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ficient de diffusion par étalement de paguet et du coefficient de diffusion
de bruit.

Dans une seconde partie, nous avons étudié les eifets de relaxation dus
& un champ électrique variable dans le temps, et nous avons montré comment les
effets non stationnaires ainsi mis en évidence peuvent é&tre retrouvés grace a
1'application des équations de relaxation du moment et de 1l'énergie introduisant
des temps de relaxation dépendant de la seule energie moyenne de l'ensemble des

porteurs.

Dans le troisiéme chapitre, nous avons abordé la simulation de composants
réels semiconducteurs. Nous avons proposé deux techniques permettant de tenir
compte du phénoméne dynamique de charge d'espace. L'une, s'appuyant sur la simu-
lation d'un seul porteur, nous a permis de spécifier les conditions dans lesquelles
des phénoménes non stationnaires apparaissent dans les composants N+N N+. L'autre,
s'appuyant sur la simulation d'un grand nombre de porteurs, nous a permis d4d'étu-

dier les phénoménes de bruit de diffusion dans ces mémes composants.

Enfin dans le quatriéme et dernier chapitre, nous avons évoqué et mis en
pratique quelques idées concernant les applications futures de la méthode de si-
mulation présentée dans cette thése. Nous nous sommes particuliérement intéressés
aux effets de transport en surface tels que ceux gui existent dans les transistors
a effet de champ MOS. Nous avons également évoqué la possibilité de tenir compte

de l'interaction électron-électron, la simulation possible du phénoméne d'ionisa-

tion par choc, et la simulation de composants bipolaires.

Deux raisons essentielles nous incitent & penser que les méthodes présen-
tées dans ce mémoire trouveront sans doute dans l'avenir des applications de plus
en plus nombreuses. La premiére est que les ordinateurs actuels deviennent de jour
en jour plus puissants et permettront donc d'appliquer ces méthodes plus facile-
ment et d'en amélicrer le degré de confiance. La seconde raison, qui nous semble
encore plus importante, est que les progrés de la technologie de fabrication des
composants électroniques entrainera la réalisation d'éléments de dimensions de
plus en plus submicroniques qui pourront étre étudiés 3 partir des méthodes

développées dans ce travail.



ANNEXE 1

Calcul de 1'expression de la tension aux bornes d'un composant donnée

par la relation (3,14).

Nous partons de la relation (3,13) que nous intégrons terme 3 terme sur
®. L'intégrale du champ &lectrique donnant la valeur instantannée de la tension

aux bornes nous obtenons

se IW i=N
V(t+st) = V(t) + = [—— - q z n(x.,t)v (x.,t)Ax]
€ S Lb Jj T 3
j=1
nl(x.,t)
soit encore en écrivant que n(x.,t) = —_—
J Shx
I W j=N
_ St o q .
V(t+St) = V(E) + 5 = - 2 jzl nl(xj,t)vT(xj,L)]

En vertu des relations (3,12 a) et (3,12 b) Z n_ v _est égal & la somme

1T
des vitesses des n_ porteurs contenus dans le composant, donc

se LW n
V(t+8t) = V() + = [ - 4
€ S S

1N >~

v (t)]
X.

i=1 1

V{t+8t)-v(t)
5t

Exprimant que g% est la limite quand &t tend vers O de

on trouve

-Al-



~AD -

relation qui une fois intégrée sur le temps donne la relation (3,14).



ANNEXE 2

Calcul des spectres de bruit en tension Sv(f) et en courant SI(f) donnés

par les relations

Nous donnons

(3,28) et (3,32) et des fonctions de corrélation associées.

le schéma de calcul de l'expression générale du spectre

de bruit pour un courant de polarisation quelcongue IO traversant 1'échantillon

dont les caractéristiques sont données dans la figure 3.9. Nous étudions ici

le régime 3 injection nulle, ce qui revient 4 supposer que le champ statique

Eo existant dans le composant est uniforme et que la conduction s'effectue par

les porteurs thermiques.

Equations de base.

On écrit la loi de conservation du courant total et 1'équation de Poisson

Supposant le
équations (Al) et

_ oFE
Jd = anv + 8' 'a—_t (Al)
°E _ ¢ _
P (n ND) (A2)

composant polarisé par un courant I , nous résolvons les
: o)

(A2) de la fagon habituelle en écrivant

J = JO + AJ exp(juwt) (A3)
E = EO + AE exp(jwt) (A4)
V=Vt Av exp(Jwt) (A5)

~A3-



_Au_

avec les conditions |AJ| << JO, | AE | <<EO et |av| << v, et la relation

supplémentaire

Av = u*(w) AD (AB)

I1 est sous-entendu dans ces calculs que AJ, AE, Av sont des quantités
complexes ne dépendant que de X. Jo’ EO, v, sont des quantités réelles constan-
tes dans notre cas. Substituant (A2 - A6) dans (Al) et séparant les termes

d'ordre O et d'ordre 1, on trouve

dE
€ o N
p — '7 | -
JO q(ND + T O ) v, (A7) 3 1'ordre O
dE
& L % Ly O dAL
J = N + = + jwe' JAE + ¢'v._ ——  (AB)
A [ a( ot 7 i JH o I

da 1'ordre 1. Cette derniére relation est une équation différentielle du pre-

mier ordre permettant le calcul de AL en tout point.

Calcul du champ d'impédance.

Nous devons calculer le module au carré du champ d'impédance VZ(f,x)

qui intervient dans 1'expression de 1'intégrale de bruit de Shoekley (relation 3,9)

Si 1'on introduit en un point x du composant un élément de courant
AT = SAJ, le champ AL developpé en un autre point x' permet de définir le champ

d'impédance

VZ(f,x)

W :
JAn(Ex) L 1 J BEGx,x1) g (A9)

% AT

% ox



..AS_

pour x € x' < W,

AE(x,x') est donné par la résolution de 1'écuation (A8)

AEGe,x') = —BY 4 K(x) exp(-yx") (A10)

QN+ Jwe!

K(x) est déterminépar la condition AE(x,x) = O (1l'effet de 1'é@lément de courant

AT est nul ld et on 1'introdultly est la constante de propagation

Y = o+ iR = (qNDu*+ iwe") (A11)

1

€ Vv

o]

Appliquant la relation (A9) on trouve immédiatement

VZ(F,x) = ! [1 - exp y(x-W)] (A12)

S(qNDu*+jwe')

Calcul du spectre de bruit en tension sv(f).

Appliquée au cas unidimensionnel, 1'intégrale de bruit de Shockley s'écrit

W
Sv(f) = uq?s [ n{x)D(E(x),f) [ VZ(f,x)[2 dx (A13)
o

Aprés substitution de (A12) dans (A13) puls intégration sur x, on arrive
sans difficultés 3 1'expression algébrique générale de Sv(f). Nous nous intéres-
sons ici au régime ohmique et en particulier 3 1l'expression du spectre quand le

champ interne BO tend vers O. Dans ce cas Y tend vers 1'infini et exp y(x-W) vers

0 (puisque Vo > 0). La mobilité ohmique p* peut s'écrire



-Ab=

| P Dyeaa (A14)

ol M est la mobilité ohmique & fréguence nulle. On obtient alors

1447725272
|Vz(£)j? = P (A15)
2 2,2 _y2 g2 2 202,21
S°q JDVb[(l yIef TOTp) + 4Ii“f T
1
ol T, est le temps de relaxation diélectrique du matériau (t_ = €

N._
PpHs
De plus, en régime ohmique, le coefficient de diffusion est trés bien

approximé par la relation

D(f) = —2— (A16)

1+uT1% £2 72

Ayant d'aprés nos hypothéses n = ND, et substituant (Al5) et (Al6) dans
(A13) on trouve la formule (3,28) dans les notations données en (3,29) et en

ayant utilisé la relation d'Einstein a champ faible

— (A17)

Calcul du spectre de bruit au courant SI(f).

On applique le théoréme de Langevin

Sv(f)

98]
o~~~
Fh
SN’
il

|7(£)]*



W
avec Z(f) = [ VZ{f,x)dx
o

A polarisation nulle on trouve

W(1+j2nfT )
Z2(f) = P (A18)
) i ] F |
SqNDuOLl+32H-TO(1+32Hpr)]
Bk _T_SgN_T
drod 5.(£) = _BL Do
w(1+uH2fZTp)

qui donne le spectre (3,32) dans les notations données en (3,29).

Fonction de corréiation associée au spectre de bruit thermique Sv(f)

Nous posons a = £ /f .
o P

1 Si a <~%

T t ot
kTR avz | P0G 77 exp(~ =) |
$ () = 222 P - -
v To/l—ua LYl—Qa—VI:Ha V1-2a+V1-ha
T V2 T V2
avec T' = P et ™ = b
/1-2a-J1-0a P A 7a+di-ta

_A'7-
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szTLRo/E w_t w t
¢)V(t) = —— = exp(- —*2——) cos [0~ —-g—— via-1]
Tovua—l
avec 0 - Arc cos Yhazl et W =

2va P Tp




