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NOHENCLATURE DES NOTATIONS UTILISEES 

-b 4 
f ( r , k , t )  : f o n c t i o n  de  d i s t r i b u t i o n  d e s  é l e c t r o n s  

e  : charge  de  l ' é l e c t r o n  
4 
E : champ é l e c t r i q u e  

?i : c o n s t a n t e  de  P lanck  
-C 

k : v e c t e u r  d 'onde de  l ' é l e c t r o n  à l ' i n s t a n t  t 
.c 
k t  : v e c t e u r  d 'onde de  l ' é l e c t r o n  à l ' i n s t a n t  t '  

-b -+ 
S ( k , k l )  : p r o b a b i l i t é  pa r  u n i t é  de  temps pour qu 'un  p o r t e u r  s u b i s s e  

* 
une c o l l i s i o n  l ' amenant  de  l ' é t a t  à l ' é t a t  k' à d3k1 p r è s .  

T (k) : temps de  r e l a x a t i o n  

N i  : d e n s i t 6  d ' i m p u r e t é s  

V (;f) : p o t e n t i e l  d ' i m p u r e t é s  
- b + +  
q = k ' - k  

-L 
V (9) : Transformée de  F o u r i e r  de  V ( r )  

Z : nombre de  c h a r g e s  

: p e r m i t t i v i t é  s t a t i q u e  

m* .: masse e f f e c t i v e  d e  l ' é l e c t r o n  
-C -+. 

E ( k )  : é n e r g i e  d e  l ' é l e c t r o n  a y a n t  un v e c t e u r  d 'onde k 

kg : c o n s t a n t e  d e  Boltzmann 

T  : t e m p é r a t u r e  du r é s e a u  

p : m o b i l i t é  

n  ( r )  : c o n c e n t r a t i o n  l o c a l e  d ' é l e c t r o n s  

EF : é n e r g i e  d e  Fermi 

F1 /2  : f o n c t i o n  de  Fermi 

A : L a p l a c i e n  

no : c o n c e n t r a t i o n  é l e c t r o n i q u e  moyenne 

B : paramèt re  d ' é c r a n  

r : d i s t a n c e  de  l ' i o n  à l ' é l e c t r o n  

b  : paramèt re  d ' impac t  

NA : c o n c e n t r a t  i o n  en impure tés  t y p e  lfaccep t e ü r u  

ND : c o n c e n t r a t i o n  e n  impure tés  t y p e  "donneurn 
+ 
v  : v i t e s s e  de  l ' é l e c t r o n  

+ 
X ( k )  : t a u x  de  c o l l i s i o n  p a r  u n i t é  de  temps 

T i  : i n s t a n t  d ' i n t e r a c t i o n  é l e c t r o n - i m p u r e t é  

û : a n g l e  de  d é v i a t i o n  r a d i a l  r e l a t i f  à l ' i n t e r a c t i o n  s u r  impureté  

$ : a n g l e  de  d é v i a t i o n  a z i m u t a l  r e l a t i f  à l ' i n t e r a c t i o n  s u r  impureté  

= : c o e f f i c i e n t  de  non p a r a b o l i c i t é  
4 

v f  : v i t e s s e  a p r è s  l ' i n t e r a c t i o n  s u r  impureté .  



INTRODUCTION 

- - - -  

Dans le domaine de la compréhension physique des phénomènes 

de conduction électronique dans les semiconducteurs, parmi toutes les 

causes possibles limitant la mobilité des porteurs, l'interaction avec 

les impuretés joue un rôle très particulier. En effet, c'est une des 

seules limitations que l'on puisse maîtriser technologiquement par des 

structures adéquates, contrairement aux autres ty.pes d'interactions 

qui eux sont inhérents au fait que les porteurs se déplacent dans un 

milieu matériel qui est le cristal. 

Une bonne part de l'optimisation des composants à semi- 

conducteurs repose sur la nécessité de soustraire les porteurs actifs 

à l'influence néfaste des impuretés ionisées afin d'augmenter leur 

mobilité. Ainsi, dans une hétérojonction, l'utilisation d'un espace 

non dopé (spacer) permet de réaliser cela tout. en maintenant une 

densité de porteurs importante dans le canal semiconducteur. 

Le problème spécifique qui se pose est que le potentiel 

d'interaction, d'origine coulombienne, est de longue portée et peut 

donc se faire sentir à des distances assez grandes (plusieurs 

centaines dfAngstroms). A l'échelle actuelle des composants de la 

microélectronique (un cas typique est le MESFET), les quantités qui 

caractérisent les propriétés de transport (concentration d'impuretés 

et concentration électroniques par exemple) peuvent largement évoluer, 

sur les distances qui caractérisent la portée d'un potentiel coulom- 

bien. Un cas typique est le TEC AsGa constitué d'une couche active 

fortement dopée (- 3 1017 cm-3) et mince sur un substrat ou une couche 

tampon peu dopée. Lorsque le composant est pincé par la tension de 

grille, la zone active est quasiment désertée par les porteurs libres 

mais ceux-ci restent au voisinage de l'interface entre couche active 

et couche tampon. Dans les modèles habituels simulant ce type de 

composant (qu'ils soient de type Monte-Carlo, particulaires ou les 

équations de l'électrocinétique), les porteurs sont supposés se dépla- 

cer dans le matériau peu dopé et avoir de ce fait une plus haute mobi- 



lité. En réalité, le potentiel d'interaction coulombien étant de 

longue portSe, son influence ne se limite pas à la seule couche 

active, mais au contraire peut conserver une importance notable dans 

la couche tampon au voisinage de la couche active, 12 où se situent 

les électrons au pincement. 

Le but du présent travail est de mettre au point un nouveau 

modèle d'interaction avec les impuretés ionisées qui tienne compte de 

l'inhornogénéité spatiale des impuretés et aussi dans une certaine 

mesure de llinhomogénéité spatiale des électrons. Ce modèle est établi 

à l'aide de la méthode de Monte Carlo et s'adresse en priorité aux 

simulations de composants telles que celles faites dans notre labora- 

toire [ l ,  .2, 3, 41 .  

Dans le premier chapitre, nous donnons quelques rappels sur 

les approximations usuelles qui permettent de traiter l'interaction 

électron-impureté. Dans le second chapitre, nous décrivons en détail 

le modèle d'interaction que nous avons élaboré. Dans le troisième 

chapitre, nous exposons l'ensemble des résultats acquis et dans le 

quatrième nous appliquons notre modèle à l'étude d'un transistor à 

effet de chainp planar. 
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CHAPITRE 1 

L'INTERACTION ELECTRON-IMPURETES DANS LES SMICONDUCTEURS 

Ce c h a p i t r e  c o n t i e n t  l e s  r a p p e l s  n é c e s s a i r e s  q u i  s o n t  e s sen-  

t i e l s  a u  l e c t e u r  pour r e p l a c e r  l e  problème dans  s o n  c o n t e x t e .  I l  don- 

n e r a  donc !ln c o u r t  résumé s u r  l ' a s p e c t  phys ique  fondamenta l  de l ' i n -  

t e r a c t i o n  i l e c t r o n - i m p u r e t é s .  Une mise au p o i n t  beaucoup p l u s  d é t a i l -  

lée  s u r  ce s u j e t  peu t  ê t r e  t r o u v é e  dans  [5 ] .  

1.1. SOLUTION DE L'EQUATION DE TRANSPORT DE BOLTZMANN 

La r é s o l u t i o n  du problème d e  t r a n s p o r t  d e  c h a r g e s  dans  l e s  

semiconduc teur s  c o n s i s t e  à d é t e r m i n e r  l a  f o n c t i o n  d e  d i s t r i b u t i o n  
+-h f ( r , k , t )  des  p o r t e u r s  e n  p r é s e n c e  de  champ é l e c t r i q u e  E.  L ' é v o l u t i o n  d e  

f e s t  régie p a r  l l E q u a t i o n  d e  T r a n s p o r t  de Boltzmann (ETB) : 

d f  - bf --- ( 1.1 1 
d t  o f  co l [  isions 

q u i ,  pour  un sys tème s t a t i o n n a i r e  homogène non-dégénéré,  se met s o u s  

l a  forme : 



-C 

où f n e  dépend p l u s  que du v e c t e u r  d 'onde k ,  e t  V e s t  l e  volume du 
+-a. 

c r i s t a l .  S ( k , k f )  d 3  - k J r e p r é s e n t e  l a  p r o b a b i l i t é  p a r  u n i t é  de temps 
-P t 

qu 'un p o r t e u r  s u b i s s e  une c o l l i s i o n  l ' amenant  de  l ' é t a t  k à l ' é t a t  k f à  

d3 k t  p r è s .  

S i  l a  c o l l i s i o n  e s t  é l a s t i q u e ,  ( 1 . 2 )  s e  m e t t r a  sous  l a  

forme : 

-C 

où f o  e s t  l a  d i s t r i b u t i o n  e n  absence  de  champ é l e c t r i q u e  e t  r ( k )  

temps d e  r e l a x a t i o n ,  vau t  : 

+ 4 
où 8 e s t  l ' a n g l e  formé p a r  k e t  k l .  Une moyenne convenablement e f f e c -  

-C 
t u é e  s u r  r ( k )  permet de c a l c u l e r  d i r e c t e m e n t  l ' e x p r e s s i o n  de  l a  mobi- 

ii t é .  

Lorsque l ' i n t e r a c t i o n  e s t  i n é l a s t i q u e  l e  temps d e  r e l a x a t i o n  
4 

r (k) n e  p e u t  ê t r e  d é f i n i ,  e t  l e  c a l c u l  de  l a  m o b i l i t é  d o i t  p a s s e r  p a r  
-F 

l a  d é t e r m i n a t i o n  - t o u j o u r s  numérique - de f ( k )  en  r é s o l v a n t  l ' é q u a -  

t i o n  (1 .2)  [ 6 ] .  

S ' a g i s s a n t  de l a  c o n t r i b u t i o n  à l a  m o b i l i t é  d e  l ' e f f e t  d e s  

i m p u r e t é s  i o n i s é e s ,  c e l l e - c i  e s t  f a c i l e m e n t  c a l c u l a b l e  c a r  c e t t e  in -  

t e r a c t i o n  e s t  e s s e n t i e l l e m e n t  é l a s t i q u e .  R e s t e  a l o r s  l e  problème d e  
+-b 

c o n n a î t r e  l e  S  ( k , k f )  c o r r e s p o n d a n t .  



1.2. L'APPROXIMATION DE BORN 

++ 
S (k,kl) peut s'exprimer simplement lorsque le potentiel de 

collision figurant dans le Hamiltonien du système est assez faible 

pour pouvoir se contenter du terme de premier ordre dans le calcul de 

la probabilité de transition correspondante. On aboutit alors à la 

règle d'or de Fermi [ 6 ]  : 

, où Ni est la densité d'impuretés. La fonction de Dirac sur 1 'énergie 
+ 

traduit l'élasticité de la collision. V(q) est la transformée de 
+ 

Fourier spatiale du potentiel d'interaction V (r) : 

Le calcul du temps de relaxation repose alors sur l1hypo- 
-& 

thèse que l'on fait en écrivant l'expression du potentiel V(r). 

1.2.1. L'APPROXIMATION DE CONWELL-WEISSKHOPF 

Le potentiel s'écrit sous la forme d'un potentiel binaire 

coulombien nu : 



où Z e s t  l e  nombre de  c h a r g e s  p o s i t i v e s  ou n é g a t i v e s  d e . l f i o n  impure- 

t é s  e t  E O  l a  p e r m i t t i v i t é  s t a t i q u e  du m i l i e u  = E T  € v i d e  = 8,84 

10-12 E r  F/m). A p a r t i r  de  (1 .61,  on d é d u i t  : 

A l ' a i d e  de  ( 1 . 5 )  e t  ( 1  . L I ) ,  l e  temps de  r e l a x a t i o n  s e  met 

s o u s  l a  forme : 

où z = c o s  8 .  Dans l a  d e r n i è r e  i n t é g r a l e  a p p a r a î t  une d i v e r g e n c e  a u  

p o i n t  z = 1 q u i  e s t  l e v é e  s i  on admet q u ' i l  e x i s t e  un a n g l e  de  dév ia -  

t i o n  minimum 8, c o r r e s p o n d a n t  au passage d ' u n  p o r t e u r  à e x a c t e  

mi -d i s t ance  e n t r e  deux i m p u r e t é s  v o i s i n e s .  On montre  que : 

-L 

pour un é l e c t r o n  d ' é n e r g i e  E ( k ) .  Dans c e  c a s  c o s  0, = xm remplace l a  

borne  + 1 .  On t r o u v e  a i n s i  : 



La m o b i l i t é  s e  c a l c u l e  à p a r t i r  de  (1.12) p a r  : 

r b O  

-+ 
o ù  k = l k l ,  c e  q u i  donne [7] : 

Deux c r i t i q u e s  e s s e n t i e l l e s  o n t  é t é  fo rmulées  c o n t r e  l ' a p -  

p rox imat ion  de Conwell-Weisskopf : d 'une  p a r t  s u r  l a  facon d o n t  un 

a n g l e  minimum de c o l l i s i o n  e s t  i n t r o d u i t ,  d ' a u t r e  p a r t  s u t  l e  f a i t  que 



cette approximation néglige l'effet des porteurs libres dans lesquels 

baignent les ions et qui influent sur l'interaction elle-même en 

écrantant le potentiel coulombien qui décroît plus vite aux grandes 

distances qu'un potentiel coulombien nu. L'approximation de 

~ingle-~rooks-~err ing lève ces deux limitations. 

1 .2.2. L'APPROXIMATION DE DINGLE-BROOKS-HERRING 

On ne considère ici que llBcrantage dû aux porteurs de 
+ 

conduction eux-mêmes . La concentration locale n(r) au voisinage d'une 

impureté est donnée par la statistique de Fermi-Dirac par : 

n (7) : 1 m ' k T  % 
1 

7fT.h' Tl- 

+ 
où EF est l'énergie de Fermi et V(r) est le potentiel créé par 

l'impureté dans son voisinage. F 1/2 est l'intégrale de Fermi d'ordre 

j = 1/2 qui a la forme : 

-m. 
Le potentiel vrai V (r) est lui-même donné par l'équation de Poisson : 



où no,  c o n c e n t r a t i o n  é l e c t r o n i q u e  moyenne, e s t  ob tenue  en f a i s a n t  
4 

V ( r )  = O dans l ' é q u a t i o n  ( 1 . 1 5 ) .  

+ 
Dans l a  l i m i t e  où on peut  c o n s i d é r e r  e .V ( r )  comme f a i b l e  

v i s -à -v i s  de  EF, o n  p e u t  développer  ( 1 . 1 5 )  au p remie r  o r d r e  e t  l i n é a -  

r i s e r  l ' é q u a t i o n  (1 .17) .Avec l e s  c o n d i t i o n s  aux l i m i t e s  adéqua tes :  

quand 171-r a, 1 

On o b t i e n t  l e  p o t e n t i e l  coulombien é c r a n t é  sous  l a  forme : 

où B ,  a p p e l é  f a c t e u r  d ' é c r a n  ( i n v e r s e  de  l a  d i s t a n c e  d ' é c r a n )  e s t  

donné p a r  [ 7 ]  : 



On r e t r o u v e  l a  l i m i t e  c l a s s i q u e  d 'une  p o p u l a t i o n  d é c r i t e  p a r  l a  sta- 

t i s t i q u e  de  Maxwell-Boltzmann l o r s q u e  EF e s t  suff isamment  l o i n  dans l a  

bande i n t e r d i t e ,  a u q u e l  c a s  E F / ~ B  T -, - e, e t  l e  r a p p o r t  F-1/2/F1/2 

t end  v e r s  1 .  On a  a l o r s  : 

C ' e s t  l ' e x p r e s s i o n  q u i  co r respond  à un sys tème non-dégénéré. Le poten-  

t i e l  coulombien é c r a n t é  (1 .19)  ( a s s o c i é  à ( 1 . 2 0 ) )  s ' a p p l i q u e r a  

d ' a u t a n t  mieux à l ' a p p r o x i m a t i o n  de  Born que 4  k2/82 >> 1 .  Ceci  s e  

t r a d u i t  e n  d i s a n t  que l a  c o n c e n t r a t i o n  no ne  d o i t  pas  ê t r e  t r o p  é l e v é e  

à d e s  t e m p é r a t u r e s  p a s  t r o p  b a s s e s .  Pa r  exemple pour AsCa à tempéra- 

t u r e  ambiante  on t r o u v e  4k2/62 - 3 ,3  1 0 2 ~ / n ~  en u n i t é s  MKS. C e t t e  

c o n d i t i o n  e s t  donc f a c i l e m e n t  r é a l i s é e  dans  1 'usage c o u r a n t  [ 6 ]  . 

Le temps de  r e l a x a t i o n  a s s o c i é  s e  c a l c u l e  t o u t  d ' abord  e n  
* 

prenan t  l a  t r a n s f o r m é e  de  F o u r i e r  de  V ( r ) s o i t  : 

En u t i l i s a n t  (1 .51 ,  p u i s  ( 1 . 4 1 ,  on t r o u v e  : 



L'équation (1.13) permet d'exprimer la mobilité. On trouve, 

en posant 
2 2 2 

b, = 24m'~,,(k T )  / ( n  e 4j ) :  
8 O 

(1.14) et (1.25) ne diffèrent donc que par le terme logarithmique, le 

préfacteur étant le même. Toutefois dans (1.25) no et Ni peuvent être 

considérés comme variables indépendantes, ce qui n'était pas le cas 

dans (1.14). Il en ressort que cette formule est certainement mieux 

adaptée à l'utilisation dans les composants où en général dans les 

conditions d'utilisation ordinaires, la concentration de porteurs 

n'est pas égale à la concentration en impuretés. (1.25) constitue 

l'approximation de Dingle [7] . 

L'approximation de Brooks-Herring tient compte du phénomène 

d'écrantage de l'impureté considérée par les autres impuretés avoi- 

sinantes [ 8 , 9 ] .  Dans un matériau compensé on remplace la concentration 

no dans ( 1 .21) par : 
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où N A  e t  ND s o n t  l e s  c o n c e n t r a t i o n s  e n  a c c e p t e u r s  e t  donneurs .  L7ap-  

p rox imat ion  i n c l u t  a l o r s  l e  phénomène d e  d i s p a r i t i o n  des  p o r t e u r s  e t  

des  i o n s  e n  b a s s e  t empéra tu re .  Les deux approx imat ions  dûes à Dingle  

e t  Conwell-Weisskopf s o n t  r e p r é s e n t é e s  d a n s  l a  f i g u r e  1 pour l a  mobi- 

l i t é  é l e c t r o n i q u e  dans AsGa à l a  t e m p é r a t u r e  de  300 K ,  t r a c é e  e n  fonc- 

t i o n  d e  N i  pour d i v e r s e s  v a l e u r s  de  no . On remarque que l ' a p p r o x i -  

mat ion d e  Conwell-Weisskopf f o u r n i t  une s e u l e  courbe  q u i  t r a v e r s e  à Ni 

c r o i s s a n t  l e  r é s e a u  de  c o u r b e s  f o u r n i  p a r  l ' a p p r o x i m a t i o n  de Ding le .  

I l  e s t  également  i n t é r e s s a n t  d e  comparer l e  comportement des  

deux fo rmules  e n  î o n c t i o n  de  l a  t e m p é r a t u r e .  A i n s i ,  l a  f i g u r e  2 r e p r é -  

s e n t e  l a  v a r i a t i o n  de  l a  m o b i l i t é  d ' i m p u r e t é  pour AsGa l o r s q u e  no = N i  

= 1017cm-3. Les  deux courbes  o n t  des  a l l u r e s  t r è s  s i m i l a i r e s  mais s o n t  

a s s e z  f o r t e m e n t  d é c a l é e s  1 'une p a r  r a p p o r t  à 1 ' a u t r e ,  s u r t o u t  à basse  

t empéra tu re .  

A c e  n i v e a u ,  il e s t  i n t é r e s s a n t  de  s i g n a l e r  qu'un modèle un 

peu p l u s  é l a b o r é  proposé  p a r  RIDLEY [ 1 71 permet de  f a i r e  l a  connexion 

e n t r e  l e s  modèles d e  Conwell-Weisskopf e t  de  Dingle .  Ce modèle a  é t é  

u t i l i s é  p a r  VAN DE ROER [18]  pour des  c a l c u l s  de  v i t e s s e  de  d é r i v e  en  

champ f o r t  dans  l ' a r s é n i u r e  de  g a l l i u m .  

LIMITATIONS FONDAMENTALES DE CES APPROXIMATIONS 

Les deux approximat ions  q u i  v i e n n e n t  d ' ê t r e  évoquées 

s o u f f r e n t  d 'un c e r t a i n  nombre de  l i m i t a t i o n s  que l ' o n  peut  c l a s s e r  en  

deux c a t é g o r i e s .  La p remiè re  c a t é g o r i e  concerne  d e s  e f f e t s  fondamen- 



3 2 -1 -1 M o b i l i t é  en 10 cm V s 

FIGURE 2 .  

Mobi li t é  d ' impure té  ca lcu lée selon 

l e s  deux modèles en fonc t i on  de l a  

température de réseau. 
4 1  - 

Température en K 



t a u x  t e l s  que l a  p o l a r i s a t i o n  du champ coulombien dûe à l ' é l e c t r o n  

i n c i d e n t ,  l e s  e f f e t s  d ' é c r a n  dûs aux é l e c t r o n s  d e  v a l e n c e ,  l e  problème 
I 

de l ' é c r a n t a g e  n o n - l i n é a i r e ,  .. . q u i  j o u e n t  un r ô l e  s u r t o u t  à d e n s i t é  

d ' i m p u r e t é s  t r è s  é l e v é e  o u  à b a s s e  t e m p é r a t u r e .  Ces d i f f é r e n t e s  l i m i -  

t a t i o n s  s o n t  t r a i t é e s  de  f a ç o n  a s s e z  d é t a i l l é e  dans [ 5 ] ,  e t  nous n ' y  

r e v i e n d r o n s  pas .  La seconde  c a t é g o r i e  nous c o n c e r n e r a  t o u t  au  long  d e  

c e t  exposé  : l a  l i m i t a t i o n  t i e n t  au  f a i t  que  dans  t o u s  l e s  c a l c u l s  

e f f e c t u é s  j u s q u ' à  p r é s e n t ,  a u s s i  b i e n  no que N i  s o n t  c o n s i d é r é s  comme 

un i fo rmes  dans t o u t  l ' e s p a c e .  En f a i t ,  l a  r e l a t i o n  fondamentale  

( é q u a t i o n  1 . 5 )  r e p o s e  s u r  c e t t e  hypothèse .  S i  l a  d e n s i t é  d ' impure té  N i  

e t  à f o r t i o r i  no ne s o n t  pas  un i fo rmes ,  l a  sommation s u r  l e s  i o n s  

menant à ( 1 . 5 )  n ' e s t  p l u s  p o s s i b l e  pu i sque  l e s  q u a n t i t é s  c o n s i d é r é e s  

dépendent  de  l a  p o s i t i o n  de  l ' é l e c t r o n  à chaque i n s t a n t .  T o u t e f o i s  

c e t t e  d i f f i c u l t é  p e u t  ê t r e  surmontée si l ' o n  c o n n a î t  l a  f o n c t i o n  

d 'onde  enveloppe de  l ' é l e c t r o n .  Ceci  s e  f a i t  a c t u e l l e m e n t  dans  l e  cas 

d e s  é l e c t r o n s  à deux dimensions  [IO] où l e s  p o r t e u r s  p i é g é s  dans un 

p u i t s  de  p o t e n t i e l  o n t  une f o n c t i o n  d 'onde f a c i l e m e n t  c a l c u l a b l e ,  

p e r m e t t a n t  un c a l c u l  a i s é  e t  r a p i d e  de  l a  m o b i l i t é .  C e t t e  remarque 

v a u t  a u s s i  pour l e  modèle d e  RIDLEY [17] .  

1.3. LA METHODE DE MONTE-CARLO 

Ce c h a p i t r e  s e  t e rmine  p a r  que lques  r a p p e l s  s u c c i n c t s  s u r  l a  

méthode de Monte-Carlo. 

La r é s o l u t i o n  a n a l y t i q u e  de  l l E q u a t i o n  de Transpor t  d e  

Boltzmann (éq .  1 . 2 )  e s t  t r è s  d i f f i c i l e  eu é g a r d  à l a  complex i t é  ana ly -  
-* * 

t i q u e  dûe aux t e rmes  S ( k ,  k ' )  dans  l ' i n t é g r a l e  de c o l l i s i o n .  Pour 

o b t e n i r  une s o l u t i o n  s i m p l e ,  il e s t  n é c e s s a i r e  d e  f a i r e  beaucoup 



d ' h y p o t h è s e s  s i m p l i f i c a t r i c e s  m e t t a n t  en  j e u  l a  v a l i d i t é  d e s  s o l u t i o n s  

ob tenues .  LfETB e s t  donc r é s o l u e  e n  g é n é r a l  pa r  d e s  méthodes numé- 

r i q u e s  à l l a i d e  du c a l c u l a t e u r . P a r m i  c e l l e s - c i ,  l a  méthode de  

Monte-Carlo f i g u r e  en  bonne-p lace .  

La r a i s o n  du s u c c è s  de  c e t t e  méthode t i e n t  e n  g rande  p a r t i e  

à s a  s i m p l i c i t é  e t  s a  s o u p l e s s e  d ' u t i l i s a t i o n .  E l l e  permet e n t r e  

a u t r e s  l a  s i m u l a t i o n  de  composants r é a l i s t e s  complets  i n c l u a n t  l e s  

c o n d i t  i o n s  aux l i m i t e s  a d é q u a t e s  [ I I  ] . 

Le p r i n c i p e  de  c e t t e  méthode c o n s i s t e  à s i m u l e r  numérique- 
3 

ment e t  s u i v r e  l e  mouvement s t o c h a s t i q u e  du v e c t e u r  d ' o n d e  k r e p r é s e n -  

t a t i f  de  l ' é t a t  du p o r t e u r  dans l ' e s p a c e  r é c i p r o q u e ,  t e n a n t  compte à 

chaque i n s t a n t  d 'une  p a r t  de  l l e f f e t  d é t e r m i n i s t e  du champ é l e c t r i q u e  

q u i  p e u t  dépendre  a u s s i  b i e n  de  l a  p o s i t i o n  que du temps 

de  l ' e f f e t  d e s  c o l l i s i o n s  d ' a u t r e  p a r t .  

-C 

La conna i s sance  de  l a  s t r u c t u r e  de  bande E ( k )  permet de  

c o n n a î t r e  à chaque i n s t a n t  l a  v i t e s s e  e t  l a  p o s i t i o n  du p o r t e u r  dans  

l ' e s p a c e  d i r e c t ,  c a r  : 



+- 
si l e  p o r t e u r  a  une p o s i t i o n  d ' o r i g i n e  ro. P a r  a i l l e u r s ,  l a  v i t e s s e  

moyenne dans  l a  d i r e c t i o n  du champ é l e c t r i q u e  se c a l c u l e  a i s é m e n t  

comme l a  v a l e u r  moyenne d e  l a  p r o j e c t i o n  d e  v  donnée p a r  ( 1 .28) dans  

l a  d i r e c t i o n  du champ é l e c t r i q u e .  A c e  s t a d e ,  ind iquons  que l e s  

v a l e u r s  moyennes peuvent  en  g é n é r a l  s e  d é f i n i r  s u r  un ensemble d e  

p o r t e u r s  e t  non pas  seu lement  comme d e s  moyennes s u r  l e  temps. 

Les c o l l i s i o n s  s u b i e s  p a r  l e  ou les  p o r t e u r s  se  c a r a c t é -  
+-C 

r i s e n t  p a r  des  d e n s i t é s  d e  p r o b a b i l i t é s  p a r  u n i t é  d e  temps S ( k , k t ) .  

Donc : 

r e p r é s e n t e  l a  p r o b a b i l i t é  p a r  u n i t é  de  temps qu 'un  p o r t e u r  dans  un * 
é t a t  k s u b i s s e  une c o l l i s i o n  q u i  l ' a m è n e r a  d a n s  u n  é t a t  quelconque -+ 4-e 
a u t r e  que  k . S ( k , k t ) ,  d é f i n i  pour chaque t y p e  d e  c o l l i s i o n ,  c o n t i e n t  

t o u t e  1 ' i n f o r m a t i o n  n é c e s s a i r e  pour d é t e r m i n e r  1 ' é t a t  f i n a l  a p r è s  

l ' i n t e r a c t i o n .  

En p r a t i q u e ,  l ' é c h e l l e  de  temps e s t  d i s c r é t i s é e  en  p a s  

t empore l s  é l é m e n t a i r e s  6 t  t e l s  que : 

où l ' e n t i e r  a p o r t e  s u r  t o u t e s  l e s  c o l l i s i o n s  s u s c e p t i b l e s  de  s e  p ro -  
+ -L 

d u i r e  quand l e  p o r t e u r  e s t  dans  l ' é t a t  k .  Avec un t e l  c o n c e p t ,  1 -P(k )  

r e p r é s e n t e  l a  p r o b a b i l i t é  qu'iine a c c é l é r a t i o n  d e  d u r é e  6 t  ( éq .  1 .27)  



n'est suivie d'aucune collision. C'est un nombre pseudo-aléatoire tiré 

entre O et 1 qui décide de l'éventualité et de la qualité de l'inter- 

action qui aura effectivement lieu. Deux nombres aléatoires supplémen- 

taires permettent de déterminer précisément l'état du porteur après 

collision, en accord avec les principes de conservation de l'énergie 

et du moment totaux du système porteur-centre collisionnel. 

La figure 3 présente le résultat brut donné par la méthode. 

Quoique cette figure concerne le silicium, elle montre comment l'évo- 

lution du porteur est suivie simultanément dans l'espace des vecteurs 

dlonde et dans l'espace direct. 

Essentiellement, les paramétres utilisés dans nos programmes 

simulant AsGa sont ceux publiés par LITTLEJOHN et al. il y a quelques 

années [ 121 . 

Les bandes d'énergie de conduction suivent l'ordre r-L-X, et 

sont supposées de la forme (Fig. 4) : 

L'ensemble des paramètres utilisés sont regroupés dans le 

tableau 1. Nous présentons en figure 5, la probabilité de collision 

par unité de temps relative à l'intéraction sur impureté [ 1 4 ] .  
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Fig. 4 : Bandes d'énergie de conduction relative à llAsGa 

Fig. 5 : Probabilité de collision par unité de temps 

relative à llintéraction sur impureté. 



TABLEAU 1. 

paramètres relatifs au matériau 

densité 5.36 g/cm vitesredu son 
5 5.24 10 an/s 

constante piézoélectrique 0.052 permittivité diélectrique c,=10.92 

phonon LO 0.03536 eV permittivité diélectrique c ~12.90 
S 

paramètres relatifs B la structure de bande 

* 
masse effective m,/m 

O 

coefficient de non 
parabolicité 

gap par rapport a la bande 
de valence 

potentiel de déformation 
acoustique 

potentiel de déformation 
op tique 

phonon optique 

potentiel de déformation 
intervallée 

phonon intervallée 

nombre de vallées 
équivalentes 
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CHAPITRE II 

UN NOUVEAU MODELE DE L'INTERACTION ELECTRON-IMPURETE 

PREAMBULE : 

Notre  o b j e c t i f  c o n s i s t e  à b â t i r  un modèle s p é c i f i q u e  de  

l ' i n t e r a c t i o n  é l e c t r o n - i m p u r e t é  p e r m e t t a n t  de  p a l l i e r  l a  r e s t r i c t i o n  

des  t h é o r i e s  u s u e l l e s  d é c r i t e s  au  c h a p i t r e  1, paragraphe  1.2.3.  Pour 

c a r a c t é r i s e r  c e t t e  i n t é r a c t i o n ,  deux p rocédures  s o n t  e n v i s a g e a b l e s  : 

- une a n a l y s e  e t  une r é s o l u t i o n  purement t h é o r i q u e  

- une s i m u l a t i o n  du type  Monte-Carlo. 

La premiè re  e x i g e  l a  r é s o l u t i o n  de  l ' é q u a t i o n  d e  t r a n s p o r t  

d e  Boltzmann, o r ,  s a  complex i td  nous o b l i g e  à y r e n o n c e r .  C ' e s t  l a  

r a i s o n  pour l a q u e l l e  nous nous sommes o r i e n t é s  v e r s  une s i m u l a t i o n  

numérique.  

Le modèle que nous  a l l o n s  é t a b l i r  e s t  a d a p t é  à l lAsGa ,  mais 

s o n  a p p l i c a t i o n  peu t  ê t r e  é t e n d u e  à t o u t  type  de  semi-conducteur  homo- 

gène ou h é t é r o g è n e  d è s  l o r s  que l ' o n  y i n t r o d u i t  l e s  paramètres  

r e l a t i f s  au m a t é r i a u  c o n s i d é r é .  

Remarque : 

Dorénavant ,  nous d i s t i n g u e r o n s  deux t y p e s  d ' i n t e r a c t i o n s  q u i  

i n f l u e n t  s u r  l e  comportement de l ' é l e c t r o n  : 

- l ' e f f e t  du champ é l e c t r i q u e  a p p l i q u é  à l ' e x t é r i e u r  du 



Figure ti --- ------ 

Repérage de l a  position des impuretés par rapport 
à une origine fixe M .  



matériau e t  l'ensemble de tou tes  l e s  in teract ions  sur  l e  

réseau (à  l ' exclus ion de c e l l e s  sur  impuretés). La 

contribution de c e t t e  catégorie d ' in te rac t ions  sur l e  

mouvement de 1 'électron e s t  évaluée par [ 1 4 ] .  

- l ' i n t e r a c t i o n  électron-impureté, ou co l l i s i on  sur 

impureté. 

II. 1 . UN MûDELE PURMENT DETERHINISTE 

C'est  l e  tout  premier modèle que nous avons essayé dfé labo-  

r e r .  Son avantage rés ide  dans l a  s impl ic i t é  de son principe qui en- 

gendre une mise en oeuvre a isée .  

1 1 . 1 . 1 .  PRINCIPE 

I l  s ' a g i t  de reconst i tuer  l'environnement atomique que per- 

ç o i t  un électron l o r squ ' i l  évolue au s e in  d'un c r i s t a l  de semi-conduc- 

teur .  Pour ce la ,  on dispose aléatoirement N impuretés dans un volume V 

de matériau. La concentration d'impuretés Ni vaut : 

La posit ion des impuretés é t a n t . f i g é e ,  nous connaissons 
iL 

l eu r s  coordonnées ro par rapport à une or ig ine  f i xe  appelée 

électro-centre (Fig. 6 ) .  Le champ é lec t ros ta t ique  développé par 

une impureté en un point quelconque P (x, y ,  z )  de l ' espace  e s t  dé f i n i  



S i  nous  supposons que chaque impure té  a g i t  i n d i v i d u e l l e m e n t  

s u r  l ' é l e c t r o n ,  a l o r s  l e  champ é l e c t r o s t a t i q u e  $f r é s u l t a n t  de  

l ' e f f e t  des  N i m p u r e t é s  é q u i v a u t  à : 

11.1.2.  CARACTERISATION DE L'ETAT ELECTRONIQUE 

A l a  f i n  du v o l  l i b r e ,  l ' é l e c t r o n  c a r a c t é r i s é  pa r  s o n  
-t 

v e c t e u r  d 'onde k ( t )  s u b i t  une i n t e r a c t i o n  s u r  impureté  à l ' i n s t a n t  

t + A t .  Son nouveau v e c t e u r  d 'onde s e r a  : 

* 
où E r e p r é s e n t e  l e  champ é l g c t r i q u e  e x t é r i e u r  a p p l i q u é  au semi-conduc- 

t e u r .  

11.1.3.  INTRODUCTION DES EFFETS D ' E C R A N  

L ' i m p l a n t a t i o n  de  l ' é c r a n t a g e  e s t  r é a l i s é  en  m o d i f i a n t  l e  

champ é l e c t r o s t a t i q u e  a f f é r a n t  aux impure tés  comme s u i t  : 



o ù  8 d é s i g n e  l e  p a r a m è t r e  d ' é c r a n  d é f i n i  e n  (1.2.1.)  

11.1.4. INCONVENIENTS 

La n é c e s s i t é  d e  mémoriser  l e s  p o s i t i o n s  d e s  N i m p u r e t é s  

c o n d u i t  à d e s  temps d e  c a l c u l  numér ique  p r o h i b i t i f s .  

Le p o t e n t i e l  coulombien  q u ' i l  s o i t  é c r a n t é  o u  p a s ,  provoque  

un é c h a u f f e m e n t  i m p o r t a n t  d e s  é l e c t r o n s .  A i n s i  les p o r t e u r s  

s i m u l é s  o n t  t e n d a n c e  à t r a n s f é r e r  v e r s  l e s  v a l l é e s  satel-  

l i t e s  s a n s  r a i s o n  a p p a r e n t e ,  même e n  a b s e n c e  d e  champ é l e c -  

t r i q u e  e x t e r n e .  Af in  d e  p o u r v o i r  à c e  d é f a u t  nous  avons  

e x c l u s  t o u t e  p o s s i b i l i t é  d e  r e c o m b i n a i s o n  é l e c t r o n - i o n  e n  

i n t e r d i s a n t  a u x  p o r t e u r s  d e  s ' a p p r o c h e r  à moins d ' u n e  d i s -  

t a n c e  do d e s  i m p u r e t é s .  C e t t e  d i s t a n c e  do e s t  d é d u i t e  d ' u n e  

é n e r g i e  d ' a c t i v a t i o n  s u p p o s é e  d e  eo = 50mev p a r  l a  r e l a t i o n  



Malgré c e t t e  p r é c a u t i o n ,  nous n ' avons  pu empêcher l ' é c h a u f -  

fement d e s  p o r t e u r s .  Par a i l l e u r s ,  il s ' e s t  a v é r é  que l e s  temps c a l c u l  
-.+ 

n é c e s s a i r e s  à l a  d é t e r m i n a t i o n  du champ coulombien t o t a l  s o n t  c o n s i -  

d é r a b l e s  d è s  que l e  nombre d ' i o n s  p r i s  en  compte d é p a s s e  l a  c e n t a i n e .  

Ces deux f a c t e u r s  nous o n t  c o n t r a i n t  d 'abandonner  c e t t e  méthode e n  

d é p i t  d e  s a  s i m p l i c i t é  e t  s o n  i n t é r ê t  physique.  

11.2. UN NOUVEAU MODELE 

Dans l e  modèle proposé  i c i ,  c ' e s t  c e l u i  que nous  avons ex- 

p l o i  té  dans  c e  t r a v a i l ,  nous  renonçons  à p r o b a b i l i s e r  1 ' i n t e r a c t i o n  

pa r  1 ' i n t e r m é d i a i r e  de 1 'approx imat ion  de  Born e t  abandonnons l e  

concep t  d e  t a u x  d e  c o l l i s i o n  pa r  u n i t é  de  temps. La méthode de  Monte- 

Car lo  p e r m e t t a n t  de  c o n n a î t r e  l ' é t a t  de l a  p a r t i c u l e  mobi le  à chaque 

i n s t a n t ,  c ' e s t  l a  d i s t a n c e  b du c e n t r e  i o n i s é  l e  p l u s  p roche  de  l a  

p a r t i c u l e  q u i  e s t  c a l c u l é e  e n  a d m e t t a n t  qu'un f a c t e u r  d ' é c r a n  B que 

l ' o n  p e u t  r e l i e r  à l a  d e n s i t é  macroscopique no d e s  p o r t e u r s  dé te rmine  

l e  r ayon  d ' a c t i o n  du p o t e n t i e l  mutuel  coulombien.  A l ' i n s t a r  d e s  

modèles de  Conwell-Weisskopf e t  Dingle-Brooks-Herring,  n o t r e  modèle 

r e p o s e  s u r  l ' h y p o t h è s e  d ' u n  p o t e n t i e l  à deux c o r p s .  

DETERMINATION DES TEMPS D'INTERACTION 

11.2.1.1. Formalisme 

Considérons  un é l e c t r o n  s e  d é p l a ç a n t  dans  un c r i s t a l  c o n t e -  

n a n t  d e s  i o n s  f i x e s .  S i  l a  d e n s i t é  d ' i o n s  e s t  N i ,  ' l a  d i s t a n c e  moyenne 

e n t r e  l e s  i o n s  s e r a  : 



Figure 7 --- 

La sec t i on  e f f i c a c e  .de co l  l i s i o n  (sur face hachurée) e s t  
d é f i n i e  de façon q u ' e l l e  ne cont ienne qu'une impureté. 

F igure  8 --- ------ 
Vol urne él émentai r e  dV . 



Au c o u r s  de  s o n  mouvement l ' é l e c t r o n  p a s s e r a  de  f a ç o n  s t o -  

c h a s t i q u e  du v o i s i n a g e  d 'un i o n  au  v o i s i n a g e  d 'un  a u t r e .  S o i t  - r i  l e  

temps s ' é c o u l a n t  d u r a n t  c e  passage.  Cons idé rons  l ' é l e c t r o n  e f f e c t u a n t  

un déplacement d l  l e  long  de  s a  t r a j e c t o i r e ,  on a  : 

e t  d u r a n t  d t  l ' é l e c t r o n  a u r a  vu dn i o n s  d a n s  son  v o i s i n a g e .  

Nous supposons  qu 'une s e u l e  impure té  a g i t  s u r  l e  comporte- 

ment de  l ' é l e c t r o n  au  moment de  chaque i n t e r a c t i o n .  

C e t t e  hypo thèse  e s t  v é r i f i é e  si nous r e s t r e i g n o n s  l a  s e c t i o n  

e f f i c a c e  de  c o l l i s i o n  à : 

de t e l l e  s o r t e  q u ' e l l e  ne  c o n t i e n n e  qu 'une  impure té  ( F i g .  7 ) .  

Dans l a  mesure où d t  e s t  un i n f i n i m e n t  p e t i t ,  on p e u t  cons i -  

d é r e r  que l e  déplacement d l  e s t  r e c t i l i g n e  e t  d é f i n i r  un volume 616- 

m e n t a i r e  dV par  ( F i g .  8 )  : 

Le nombre d ' i o n s  p r é s e n t s  dans  c e  volume é q u i v a u t  à : 



e t  l e  nombre d ' i o n s  vu p a r  l ' é l e c t r o n  p a r  u n i t é  de  temps v a u t  : 

Sachan t  que d u r a n t  T i ,  l ' é l e c t r o n  n e  d o i t  v o i r  qu'un s e u l  i o n ,  a l o r s  : 

= 1 ion 

s o i t  : 

On v o i t  donc que  c ' e s t  l a  d i s t r i b u t i o n  d e  v ,  v a r i a b l e  

v i t e s s e  a l é a t o i r e  qu i  d é t e r m i n e  l a  d i s t r i b u t i o n  d e s  temps d ' i n t e r -  

a c t i o n  T i .  Dans l e  p r o c e s s u s  de  s i m u l a t i o n ,  l a  v a l e u r  de  v  é t a n t  

connue à chaque i n s t a n t ,  on peu t  c a l c u l e r  l e s  T i  a u  c o u r s  d e  c e l l e - c i .  



Figure 9 --- ------ 

Caractéri s a t i  on de 1 ' é t a t  electronique après 1 ' i ntéracti  on sur 
impuretés (dans l'hypothèse où la  t ra jec to i re  e s t  t r è s  peu modifiée 
entre deux i ntéracti ons sur impuretés successives) . 



Dans l a  l i m i t e  où l a  t r a j e c t o i r e  e s t  peu modi f i ée  d u r a n t  

l ' i n t e r v a l l e  de  temps T i ,  c e t t e  v a l e u r  donne une bonne approx imat ion  

de  l ' i n t e r v a l l e  de  temps s ' é c o u l a n t  r é e l l e m e n t  e n t r e  deux i n t e r a c t i o n s  

é l e c t r o n - i m p u r e t é  s u c c e s s i v e s .  C ' e s t  donc l à  une p remiè re  approx i -  

mat ion.  Une seconde approx imat ion  e s t  que dans  (2 .11)  bl e s t  cons idé -  

r é e  comme f i x e  a l o r s  qu 'en  r é a l i t é ,  ses v a l e u r s  s o n t  d i s t r i b u é e s .  

C e t t e  approximat ion a  é t é  t e s t é e  dans un de  nos  programmes avec  une 

l o i  de  Poisson ; e l l e  s ' e s t  r é v é l é e  s a n s  e f f e t s  d é t e c t a b l e s  au  n i v e a u  

du c a l c u l  de  l a  m o b i l i t é .  

11.2.2.  DETERMINATION DE L'ETAT ELECTRONIQUE APRES 

L'INTERACTION 

A un i n s t a n t  to, l ' é l e c t r o n  s o r t  d 'une  i n t e r a c t i o n  é l e c -  

t ron- impure té  avec  une v i t e s s e  v. L ' i n t e r a c t i o n  s u i v a n t e  a u r a  l i e u  à 

to + T i  OÙ T i  e s t  donné p a r  (2 .16) .  Durant l e  p a r c o u r s  e f f e c t u é  d u r a n t  

T i l  p o u r r a  s u r v e n i r  d ' a u t r e s  i n t e r a c t i o n s  (é lec t ron-phonon  e n t r e  

a u t r e s ) .  De t o u t e  f a ç o n ,  à t, + T i  1 ' é t a t  de  l ' é l e c t r o n  e s t  connu e t  

l ' i n t e r a c t i o n  avec  l a  n o u v e l l e  impureté  va pouvo i r  ê t r e  e f f e c t u é e  

( F i g .  9 ) .  

Nous d i r o n s  que l a  p o s i t i o n  de  l ' i o n  à to + T i  e s t  dans  un 

p l a n  o r t h o g o n a l  à l a  t r a j e c t o i r e  de l ' é l e c t r o n  e t  p a s s a n t  p a r  l a  p o s i -  

t i o n  d e  c e l u i - c i .  I l  r e s t e  donc à d é f i n i r  l a  d i s t a n c e  de  l ' i o n  à 

l ' é l e c t r o n  e t  s a  p o s i t i o n  a z i m u t a l e  a u t o u r  de  c e  d e r n i e r .  Nous savons  

que dans  l e  volume b13  il n 'y  a  en moyenne qu'un s e u l  i o n .  Donc 

c e l u i - c i  s e  t r -ouvera  à une d i s t a n c e  maximum b t l  de  l ' é l e c t r o n  t e l l e  

que : 



abi 1 i  t é  

Figure 10 --- ------- 

Définition de l a  distance d'impact b .  



soit : 

11.2.2.1. Calcul du paramètre d'impact 

Si on suppose que la collision sur impureté est instantanée, 

on s'intéresse à la trajectoire asymptôtique et on peut confondre la 

distance de l'ion à l'électron avec le paramètre d'impact b. 

Soit b la distance de l'ion à l'électron et p(b) la densité 

de probabilité de b, on a (Fig.10) : 

où dn est le nombre d'ions dont le paramètre d'impact est compris 

entre b et b + db. De (2.191, il vient : 

Cette densité est normée puisque b < b', 



Figure I I  --- -----=.- 

# L'ion se  s i t u e  quelque part dans l e  plan contenant T'et ;'. 
où v v ,v, représentent les composantes du vecteur vitesse F a v a n t  

x '  Y 
1 ' interaction , 0 1 'angle de déviation r e l a t i f  à 1 ' interaction sur  

-t 
impureté, 1 'angle azimutal repéré par rapport à une direction fixe R .  

Cercle azimutal de rayon b .  
3 3  

Dans la  réorientation v, v' e t  

1 EI sont coplanaires e t  v = v l .  



Pour a v o i r  l a  v r a i e  v a l e u r  de  b ,  on c h o i s i t  un nombre a l 6 a -  

t o i r e  s ,  O < s < 1 ,  e t  on é c r i t  : 

On t r o u v e  : 

11.2.2.2. C a l c u l  de  l ' a n g l e  de  d é v i a t i o n  

S i  on s ' i n t é r e s s e  à , u n  m a t é r i a u  de  dopage homogène, l a  posi -  

t i o n  a z i m u t a l e  I) de  l ' i o n  s u r  l e  c e r c l e  d e  rayon  b e s t  a l é a t o i r e  e n t r e  

O e t  2 ~ .  T i r a n t  un nombre p s e u d o - a l é a t o i r e  r ,  O < r < 1 ,  on a u r a  ( F i g .  

1 1 )  : 

Le problème du dopage non homogène s e r a  évoqué dans  un pro- 

c h a i n  paragraphe.  

La d é t e r m i n a t i o n  de  l ' a n g l e  de  c o l l i s i o n  0 formé pa r  l es  

v e c t e u r s  v i t e s s e  de  l ' é l e c t r o n  a v a n t  e t  a p r è s  l a  c o l l i s i o n  dépend d e  

l ' h y p o t h è s e  q u i  e s t  f a i t e  s u r  l e  p o t e n t i e l  mutuel  e n t r e  l ' é l e c t r o n  e t  

1' ion.  



Figure 12 --- ------- 

La deviation de la  t ra jec to i re  se f a i t  9 n s  un  plan contenant 
1 'é lectron,l  'ion e t  l e  vecteur vitesse v . 



Dans le cas d'un potentiel coulombien pur dont la forme est - 
V (r) = ~ / z , e n  explicitant le Lagrangien du systeme électron-impu- 

reté, on aboutit à l'expression de l'angle de d6viation O donné par: 

C15,161 

où ~ ( k )  est l'énergie de l'électron au moment de l'interaction suppo- 

sée élastique. 

La déviation de la trajectoire, caractéristique dl un mouve- 

ment à force centrale, se fera dans un plan contenant le vecteur vi- 

tesse, l'ion et l'électron (Fig. 12). 

Dans le cas de bandes de conduction non-paraboliques (6q. 

1.32) comme pour AsGa, on peut généraliser (2.25) en montrant que : 

2 2 2 2  4 

cos 8 = 6 4 n  E, b E, - e  
2 2 2 

6 4 f r  E, b E: + e 4  

avec : 

a : coefficient de non parabolicité. 

Dans le repère lié au champ électrique, la nouvelle vitesse 

v 1  après collision sera calculée par : 



- Brool<s I-ierring 

- - -- Monte C arao 

Figure 13 --- ------- 
Disti bution des angles de réorientation relati fs à 1 'interaction 
sur inipuretes . 



v;: v, cos0 - v l  sin0 cos Y 

11.2.2.3. Caractérisation de l'interaction électron- 

impureté. 

- Distribution des angles de réorientation p ( B )  

L'allure de p(0) obtenue par simulation numérique présentée 

en Fig. 13 est très voisine de celle de Brook-Herring dont l'équation 

est la suivante : 

s i n  8 
o ù  S B H ( ~ ) = * .  ( E . ( ~ + ~ E ) ( I - c o s o ) ~ ~ ~  + f i2 l 2  

3i = 

et n(~) représente la densité d'état d'énergie dans le cas de bandes 

non paraboliques, et A une constante de normalisation. 





- Probabilité d'interaction par unité de temps X(E) 

Cette probabilité d'interaction obtenue par simulation-numé- 

rique est illustrée en Fig. 14. L'équation analytique est obtenue en 

explicitant dans (2.16) la vitesse en fonction de l'énergie, ce qui 

donne : 

11.2.3. INTRODUCTION DES EFFETS D'ECRAN 

Au cours de ce travail; nous avons é té  amenés à étudier 

trois approximations différentes permettant de prendre en compte les 

phénoménes d'écran modifiant le potentiel coulombien, dûs aux autres 

électrons entourant les ions. Nous les décrivons maintenant. 

Approximation du potentiel interrompu 

Nous appelons maintenant bo la distance de coupure du poten- 

tiel. Dans cette première approximation, on admet que le potentiel 

coulombien se met sous la forme (Fig. 15) : 

oh U(X) est la fonction de Heaviside, c'est à dire 

u ( x )  = O s i  x<O,  



- INTERROMPU 

Figure 15 --- ------- 
L e  ) Com~araison des t ro is  formes de ~o ten t i e l  d' impureté. ( K= - 

r\ - interrompu:v(rj= Y l 

- - -  pseudo-écrc 
r D 

tn té  : V r  K - -  bo i c i  b=bo 

- .- K -' exact : V ( r  ) = -.e bo r 



Figure 16 --- ------- 
Mobilité calculée en fonct ion de l a  distance d 'écran b o .  
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Figure  17 --- ------- 

Organigramme du programme de s imu la t ion  t r a i t a n t  1 ' i n t e r a c t i o n  
électron-irrtpureté. 



2 -1 -1 M o b i l i t é  en cm V s  

F igure 18 --- ------- 

6000 

M o b i l i t é  en f o n c t i o n  de l a  dens i t é  é lec t ron ique  no. 

En p o i n t i l l é ,  on représente l e s  r é s u l t a t s  donnés pa r  l a  formule de Dingle.  
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Distance d'écran en Il 

Densi t é  électronique en 

Figure 19 --- ------ 
Distance d'écran en fonction de la densité électronique t e l l e  
que déterminée à par t i r  des figures 16 e t  18 



Ceci veut dire que si b > bo, l'ion n'a aucun effet sur 

lfélectron qui ne subit aucune déflection. Si b < bo, l'ion agit sur 
l'électron par un potentiel coulombien nu et les formules du para- 

graphe précédent s'appliquent directement. 

La figure 16 montre des résultats ainsi obtenus dans AsGa à 

la température ambiante. La figure montre la variation de la mobilité 

ohmique avec la distance de coupure bo pour deux valeurs de densité 

d' impuretés Ni, 

On remarque que la mobilité diminue lorsque la distance 

d'écran augmente, repectivement avec l'accroissement de la densité 

d'électrons libres. L'effet dfécrantage attendu est qualitativement 

obtenu. 

Ces résultats proviennent d'une simulation numérique, dont 
4 

l'organigramme du programme est présenté en figure 17. La forme du 

potentiel V(r) est celle de l'égalité (2.29). Si on transforme les 

courbes de la figure 16 en utilisant la correspondance de 17éq. (1.21) 

en faisant B = l/bo, on obtient les courbes de la figure 18 que l'on 

peut comparer aux résultats "exacts" obtenus dans lfapproxirnation de 

Dingle 1131. 

Il est évident que la comparaison des résultats "exacts" de 

la figure 18 et des résultats obtenus par le modèle du potentiel in- 

terrompu permet de spécifier la relation qui doit exister entre bo et 

no pour que le modèle du potentiel interrompu fournisse des résultats 

identiques à ceux du modèle de Dingle-Brooks-Herring. Ce faisant, on 

suppose que les résultats du modèle de D-B-H sont universellement 

valables. Les courbes bo en fonction de no forment en fait un réseau 

dont le paramètre supplémentaire est Ni. De telles courbes, obtenues à 

partir des figures 16 et 18, sont montrées dans la figure 19. Elles 

représentent la relation graphique existant entre la distance d'écran 

bo et la densité d'électrons libres no. En effet, puisque nous ne 

connaissons pas de relation analytique liant bo à no, nous ne pouvons 

en déduire qul une relation graphique en comparant à mobili té égale, 

les abscisses des courbes représentées en figures 18 et 19. 



Inconvénients 

La mobilité obtenue dans le cas de faible écrantage (bo - 
1000 i) est trop basse. En effet les résultats fournis par [la] don- 

nent PO = 5400 cm2/v/s et po = 4800 cm2/v/s respectivement pour ND = 

1017 et 3 1017 cm-3. 

11.2.3.2. Approximation du potentiel pseudo-écranté 

Le vrai potentiel coulombien écranté a été défini au cours 

du Chapitre 1. Dans l'hypothèse d'un potentiel faible, il a la forme 

où f3 est relié la densité moyenne de porteurs no par 

L'approximation du potentiel pseudo-écranté consiste à dire 

que le potentiel (2.30) peut être simplifié et écrit sous la forme : 



2 -1 -1 M o b i l i t é  en cm V s  
n- GaAs 

T= 300 K 

Modèle du p o t e n t i e l  pseudo-écranté - 
V(r)~r 'exp(-b/bO) 

Dis tance d ' éc ran  en A 

F igu re  20 --- ------- 
M o b i l i t é  ca l cu lée  en f o n c t i o n  de l a  d i s t ance  d ' é c r a n  bo. 



Dens i té  é l e c t r o n i q u e  en 

D is tance  d ' é c r a n  e n  A 

Figure 2 1  --- ------- 

1000 

Dis tance d ' é c r a n  bo en f o n c t i o n  de l a  d e n s i t é  é l e c t r o n i q u e  

t e l l e  que déterminée à p a r t i r  des f i gu res  18 e t  20 . 
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où b est le paramètre d'impact de l'électron. Nous regardons mainte- 

nant les conséquences de cette approximation. 

Conformément à (2,25 - 2.27), l'angle de déviation durant la 

collision sera donné , d'après (2.32), par : 

où, de nouveau on a introduit le paramètre bo qui joue le rôle de 1 / B .  

La simulation est en tout point analogue à ce qui a déjA été écrit, à 

ceci près que l'on utilise (2.33) dans les formules (2.27a). 

La mobilité ohmique de AsGa à l'ambiante ainsi calculée est 

montrée dans la figure 20 pour trois valeurs de Ni; en fonction de la 

distance d'écran bo. De la même façon que dans le paragraphe précédent 

on en déduit la loi de variation bo (no), paramétrée par Ni qui permet 

d'obtenir des résultats en accord avec ceux de Dingle-Brooks-Herring 

(Fig. 21 ) .  

Les résultats présentés en figure 20 proviennent d'une simu- 

lation numérique dont l'organigramme est schématisé en figure 17. 

Ici le potentiel d'impureté V(r) est explicité par l'égalité 



- résu l ta t s  de simulation 

--- déduction empirique 

Figure 22 --- ------- 
Relation empirique l i a n t  b, à n o ,  déduite des résul ta ts  de simulation. 



Déduction d 'une l o i  empi r ique  

A p a r t i r  de  l a  r e p r é s e n t a t i o n  g raph ique  bo e n  f o n c t i o n  de  no 

q u i  p r o v i e n t  d 'une  s i m u l a t i o n  numérique,  on e n  d é d u i t  une r e l a t i o n  

empi r ique  l i a n t  bo à no. Pour p a s s e r  au  s t a d e  d e  l a  s i m u l a t i o n  d 'un 

composant r é e l ,  c ' e s t  l e  b u t  du c h a p i t r e  I V ,  i l  e s t  n é c e s s a i r e  de  

c h i f f r e r  l a  d i s t a n c e  d ' é c r a n  bo i n d u i t e  par  l a  d e n s i t é  de  p o r t e u r s  

l i b r e s  no. En e f f e t ,  dans  un composant ( t y p e  MESFET) l a  d e n s i t é  de  

p o r t e u r s  l i b r e s  v a r i e  s u i v a n t  l a  p o s i t i o n  géomét r ique  d e s  é l e c t r o n s ,  

c e  q u i  c o n d u i t  à un é c r a n t a g e  q u i  e s t  lui-même f o n c t i o n  d e  l a  posi -  

t ion .  

On a b o u t i t  à l a  r e l a t i o n  ( F i g .  22) 

b 
1 O l o g  bo=- 

10 *,a 
O 

où a  = 0,298 

{b = 5,458 s o n t  d é d u i t s  graphiquement .  

C e t t e  r e l a t i o n  n ' e s t  v a l a b l e  que pour une d e n s i t é  d'impure- 

t é s  N i  = 3  1017cm-3. Dans c e t t e  r e l a t i o n ,  on o b t i e n t  bo e n  angstr8ms 

l o r s q u e  no e s t  exprimé e n  at /cm3. 

11.2.3.3.  Approximation du p o t e n t i e l  é c r a n t é  

Les deux pa ragraphes  p r é c é d e n t s  o n t  montré  que quelque s o i t  

l a  forme du p o t e n t i e l  u t i l i s é ,  l e  problème r e v i e n t  à e n  d é d u i r e  une 

forme a s s e z  s i m p l e ,  idéa lement  une e x p r e s s i o n  a n a l y t i q u e ,  du c o s i n u s  

de  l ' a n g l e  de  d é v i a t i o n  d e  l a  t r a j e c t o i r e  (2 .26 e t  2 .33) .  S i  l ' o n  

i n t r o d u i t  l e  p o t e n t i e l  e x a c t  donné e n  (2 .30)  l ' é q u a t i o n  dynamique du 

mouvement d e v i e n t  une é q u a t i o n  d i f f é r e n t i e l l e  du second o r d r e  non 

l i n é a i r e  a l o r s  q u ' e l l e  r e s t e  l i n é a i r e  avec  l e  p o t e n t i e l  coulombien nu. 
I 

C e t t e  é q u a t i o n  s 1 6 c r i t  pour une p a r t i c u l e  de v i t e s s e  v  : 

I Voir  annexe 1 



6 représente le paramètre d'écran (ou l'inverse de la dis- 

tance d'écran ; donc est l'analogue de l/bo), r le rayon vecteur ins- 

tantané et a l'angle de déviation instantané de la particule considé- 

rée. b représente le paramètre d'impact (défini en Fig. 1 0 ) .  La cons- 

tante a est définie pour un électron et une impureté dont les charges 

sont de même signe. 

La seconde équation est ,la loi de constante des aires. 

Posant u = l/r, on élimine le temps dans (2.35) et on trouve 

Les conditions aux limites (1 ' interaction est élastique) 

seront : 



Représentation cartésienne de 1 a t ra jec to i re  de 1 'électron. 

Figure 23 --- ------- 

Représentation polaire de la  t ra jec to i re  de 1 'électron. 

rm : rayon vecteur minimum de 1 'électron. 

dr/dd = O lorsque r=rm 



La d4terrnination du mouvement s'effectue aussi par le calcul 

de l'intégrale première sur l'énergie. L'énergie totale se conservant 

à chaque instant, on aura : 

e -Or 2 2  1 d r  2 
E, = -  e + (1 + - -  1- cons tan te  (2 .38)  

&TE,, r 2 r 2  r dd 

On isole dr/da pour obtenir par int6gration directe la tra- 

jectoire r(a) (en fait , on aboutit à la fonction a (r)) : 

Quand l'électron passe au plus pres de l'ion, soit à r = r,, 

dr/da = O, donc (Fig. 23) : 

2  
- 0 rm 

e e 
% 2  2  

- m b v  
& + 

- 
4rr &, rm 2 rm2 

Posant : 



Figure 24 --- ------- 
Angle de déviation relatif à l'interaction sur impuretés 
en fonction du paramètre d'écran B pour diverses valeurs 

de la distance d'impact b. 

- Résultats pour le potentiel écranté. 
--- Approximation 



Figure 25 --- ------- 

l o 7  10 p a r a m è t r e  d'écran " ( ~ 1 ~  

Angle de déviation relatif-à l'interaction sur impuretés 
en fonction du paramètre d'écran 6 pour diverses valeurs 

de la distance d'impact b. 

- Résultats pour le potentiel écranté. 
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sachant que : CA =fi pour r=  e t  d= f l + e  pour r=r, 
2 

on aura : 

g = T r  - 2 I ( W  

Le calcul de I ( m )  s'effectue assez facilement d'après 

(2.41); toutefois le fait que A ( p l  -t O quand r = rm, nécessite 

d'apporter un certain soin à ce calcul. En fait, le pas d'intégration 

dp dans (2.41 ) doit être choisi, lorsque r parvient au voisinage de 

r,, de sorte que l'intégrant soit à peu près constant. Ceci implique 

un temps de calcul assez long en général (nous l'avons effectué sur 

calculateur HP 9 8 3 5 ) .  

Quelques exemples de résultats sont donnés dans les figures 

24 et 25. Le but étant d'obtenir une relation empirique donnant 0 en 

fonction des paramètres indépendants 6 ,  b et.&, les deux derniers 

étant aléatoires en cours de simulation, nous avons cherché une telle 

relation sous la forme : 

avec F = Y rm6 gw 

où Y, 6 et w sont des paramètres ajustables (les deux derniers sont 

des exposants) permettant de reproduire au mieux les résultats acquis 

par le calcul de l'intégrale. Pour comparaison, nous avons également 

reporté ces résultats sur les figures 24 et 25. 

Le reste de la simulation procède de manière identique à ce qui est 

fait pour les deux autres modèles. 
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Figure 26 -- ------ 
Mobilité calculée en fonction de l a  d is tance  d 'écran bo= l/,@ 



Figure 27 --- ------- 
Comparaison des t ro is  formes de potentiel 
au niveau de la trajectoire. 

P u r  
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b - - pseudo-écranté 
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Sur la figure 26, nous montrons quelques résultats acquis 

concernant le calcul de la mobilité ohmique en fonction de bo qui ici 

joue le rôle de 1 / B .  

Comparaison graphique des trois formes de potentiel 

A titre d'illustration, nous montrons sur la figure 27 les 

différences existant entre les trois formes de potentiel, au niveau 

des trajectoires de l'électron pour diverses valeurs de vitesses et du 

facteur d'écran. 

11.2.4. CAS DIUN DOPAGE NON-HOMOGENE 

Nous avons déjà expliqué dans l'introduction l'intérêt de 

l'étude de llinteraction électron-impureté dans les structures présen- 

tant un dopage inhomoghe. Dans un tel cas le modèle décrit précédemr 

ment reste entiérement valable, la seule différence étant que l'angle 

azimutal JI de la position de l'ion autour de l'électron n'est plus 

uniformément al6atoire entre O et 2n, mais au contraire restera limi- 

tée à une certaine partie du cercle azimutal (celui-ci est représenté 

sur la figure 28). 

11.2.4.1. Présentation de la structure de base 

Nous considérons le cas où le matériau est formé de deux 

parties séparées par un plan, l'une dépourvue d'impuretés, l'autre 

contenant des impuretés de répartition aléatoire uniforme ND, séparée 

par un plan. La transition de ND a O est supposée être abrupte. Nous 

situons la transition physiquement en z = O dans le repère où la posi- 

tion des porteurs est exprimée, le matériau dope étant en z < O. Le 
champ électrique extérieur peut être appliqué par exemple parallèle- 

ment ou perpendiculairement à l'interface n+n. Dans le chapitre sui- 

vant, nous envisageons les deux cas. La mobilité ou la vitesse de 



Figure 28 --- ------- 

Réorientation du vecteur vitesse 
après 1 ' interaction. 

Figure 29 --- ------- 

{ ; ; l  Structure de base pour 1 'étude de+l ' interaction sur impureté 
dans le  cas d' une homo- jonction n n .  
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Figure 30 --- ------- 

Sc:surface de ré fé rence  
2 Sc = lf. b, 

Organigramme du programme de simulation re la t i f  à 1 ' interaction 
sur impureté dans l e  cas d'une homo-joncti0n.n n.La part ie  @ - @ 
s '  insère dans l e  programme principal de simulation de l a  figure 17.  



dérive sera étudiée en fonction de z, éloignement du point considéré 

de 1 ' interface. 
La configuration de cette structure est illustrée en Fig. 29. 

11.2.4.2. Principe de la méthode 

Il s'agit de sélectionner l'endroit où a lieu la collision 

sur impureté, puisque la présence de la jonction n+n introduit trois 

zones distinctes que nous allons expliciter. Voir organigramme pré- 

senté en figure 30. 

A l'instant de la collision, la position r = (x,y,z), la 

vitesse v = (vx, vy, vz) de l'électron et le paramètre d'impact maxi- 

mum bl sont connus d'après le processus de simulation et les données * 
matériau. Un peu de géométrie élémentaire montre que, en ayant posé, 

on peut alors déterminer le lieu où la collision s'effectue en testant 

la grandeur b'ld caractérisant l'intersection du cercle azimutal avec 

le plan z = 0. 

a) si z > b'l.~, 
le cercle azimutal (rayon b'l, centre position de l'élec- 

tron) est en totalité dans le matériau non dopé ; 

b) si z < - b t l . ~ ,  
le cercle azimutal est en totalité dans le matériau dopé; 

c) si lzl < b f l . ~ ,  
le cercle azimutal coupe nécessairement le plan z = 0. 

Dans ce dernier cas, une collision n'aura lieu que si un 

ion est présent sur la partie du disque azimutal situé 

dans l'espace z < O qui correspond au milieu dopé. Soit 

* Voir annexe 2 



Figure 3 1  --- ------- 
Résumé des t r o i f  s i t u a t i o n s  i n te rvenan t  dans l e  cas d'une 
homo-jonction n n. 

c o l l  i s ion probabil i té de c o l l i s i o n  p a s  de c o l l i s i o n  

dai is n' distr ibuée se lon p ( b ) .  db 



So l'aire de cette portion de disque, tirant un nombre 

pseudo-aléatoire r entre O et 1, si 

un ion sera placé aléatoirement sur la portion de disque où z < O. La 
figure 31 résume la situation des trois cas qui peuvent se présenter. 

Dans le cas où les deux parties de matériau supportent un 

dopage non nul (z < O) et N2 (z > O) avec Ni > N2, si ces dopages 
sont tous deux uniformes dans leur demi-espace respectif , alors 
l'application de notre modèle sera très facile. Au cours du temps, les 

porteurs se déplaceront aléatoirement au travers et aux environs de 

l'interface. Les instants d'interaction sont toujours donnés par 

(2.16). Par exemple, si on a NI = 10 N2, alors les TI respectifs 

seront tels que ri1 = 0,464 Ti2 en moyenne. A un électron simulé on 

pourra associer une double échelle de t.emps dans iaquelle on repère 

les instants d'interactions sur les impuretés de chaque demi-espace. 

Chaque type d'interaction aura lieu indépendamment à son heure avec le 

cercle azimutal dont le rayon correspondra à l'un ou à l'autre demi- 

espace. Dans 1 'exemple, ce rayon sera plus grand pour le 2 que pour le 

1. Le reste de la simulation est en tout point identique au cas précé- 

dent. 

11.3. POLARISATION DU CHAMP ELECTRIQUE 

Nous étudions l'interaction électron-impureté pour deux 

polarisations de champ électrique que nous définissons par (Fig. 29) : 

El/ : le champ électrique est appliqué parallèlement 

à l'interface N+N (suivant la direction x). 

El : le champ électrique est appliqué perpendiculairement 
à l'interface N+N (suivant la direction 2 ) .  



CHAPITRE III 

EltPZOITATION DES HODELES ET RESULTATS 



CHAPITRE III 

EXPLOITATION DES MODELES ET RESULTATS 

Dans un s o u c i  d e  r i g u e u r ,  nous avons  t e n t é  d e  t r o u v e r  l a  

s o l u t i o n  l a  p l u s  e x a c t e  p e r m e t t a n t  de  t r a i t e r  l ' i n t e r a c t i o n  é l e c t r o n -  

impure té .  I l  s 'est  a v é r é  que c e t t e  r i g u e u r  e n t r a î n e  nécessa i rement  une 

c o m p l i c a t i o n  d a n s  l e  t r a i t e m e n t  numérique a b o u t i s s a n t  a u x  r é s u l t a t s ,  

e t  que l e  m e i l l e u r  c h o i x  s e m b l a i t  ê t r e  c e l u i  du p o t e n t i e l  pseudo- 

é c r a n t é  du p o i n t  d e  vue d e  l a  s i m p l i c i t é .  De p a r  c e  f a i t ,  l e s  t r o i s  

hypo thèses  de  p o t e n t i e l  p r 4 s e n t é e s  dans  l e  c h a p i t r e  II n ' o n t  p a s  é t é  

sys témat iquement  e x p l o i t é e s .  

Nous sommes p l u s  p a r t i c u l i è r e m e n t  i n t é r e s s é s  p a r  l e s  phéno- 

mènes d ' é l e c t r o n s  chauds ,  e t  l ' é v a l u a t i o n  d e  l ' e f f e t  d e s  i n t e r a c t i o n s  

é l e c t r o n - i m p u r e t é  s u r  ceux-c i .  Cet  a s p e c t  du problème, nous l ' a v o n s  

déjà  n o t é ,  e s t  i m p o r t a n t  dans  l a  mesure où l ' o n  é t u d i e  l e s  phénomènes 

de  conduc t ion  dans  l e s  composants t r a v a i l l a n t  l e  p l u s  souven t  e n  

rég ime  d ' é l e c t r o n s  chauds .  

Comme nous  avons longuement évoqué l e  c a l c u l  d e  l a  m o b i l i t é  

ohmique pour i l l u s t r e r  l e s  modèles p r é s e n t é s  dans  l e  c h a p i t r e  II,  nous  

commencerons i c i  p a r  l a  d é t e r m i n a t i o n  de  l a  v i t e s s e  de  d é r i v e  en  champ 

f o r t .  E n s u i t e ,  nous c o n s i d é r e r o n s  l e  c a s  de  l l h o m o j o n c t i o n ,  e n  p ré -  

s e n c e  des  deux p o l a r i s a t i o n s  de  champ é l e c t r i q u e  E e t  E l /  d é f i n i e s  a u  

c h a p i t r e  II .  
1 

Afin d e  v a l i d e r  Les r é s u l t a t s  o b t e n u s  dans  l e  c a s  de  l'homo- 

j o n c t i o n ,  i l  e s t  n é c e s s a i r e  d ' é t u d i e r  l a  v i t e s s e  de  d é r i v e  pour d i -  

v e r s e s  v a l e u r s  d e  dopage e t  du pa ramèt re  d ' é c r a n .  Cela  nous permet 

e n t r e  a u t r e s  de  c o n s t a t e r  l a  concordance d e s  v i t e s s e s  l i m i t e s  que l ' o n  

peu t  v o i r  aux e x t r ê m i t é s  d e  l l h o m o j o n c t i o n ,  l o i n  de  l ' i n t e r f a c e ,  a v e c  

l e s  v a l e u r s  o b t e n u e s  e n  e f f e t  de volume. Not re  rnodéle, a p r è s  a v o i r  



v é r i f i é  l e s  v a l e u r s  l i m i t e s  de  l a  v i t e s s e ,  nous  permet de  c o n s t a t e r  

une é v o l u t i o n  g r a d u e l l e  d e  l a  v i t e s s e  de  p a r t  e t  d ' a u t r e  de  l ' i n t e r -  

f a c e ,  s u r  des  d i s t a n c e s  q u i  e n  apparence  ne  semblen t  p a s  c o r r é l é e s  a u x  

v a l e u r s  du pa ramèt re  d ' é c r a n  B ou de  Pa d i s t a n c e  d ' é c r a n  bo. Le 

problème majeur c o n s i s t e  à r e l i e r  c o r r e c t e m e n t  c e t t e  é v o l u t i o n  aux  

pa ramèt res  v a r i a b l e s  i n t r o d u i t s  dans  l e  modèle. L ' i n t é r a c t i o n  é l e c -  

t ron- impure té  e s t  très b i e n  perque pour d e s  v a l e u r s  ext rêmes de  dopage 

e t  du pa ramèt re  d ' é c r a n  ( o u  de  d e n s i t é  d ' é l e c t r o n s  l i b r e s ) .  Pour ex- 

h a l t e r  l e s  phénomènes, nous avons également f a i t  une é t u d e  aux b a s s e s  

t e m p é r a t u r e s  (7.7OK), là où l ' i n t e r a c t i o n  é l e c t r o n - i m p u r e t é  d e v i e n t  

p répondéran te  v i s - à - v i s  d e s  a u t r e s  t y p e s  d ' i n t e r a c t i o n s  ( F i g .  5 ) .  

1 1 1 . 1 .  E3üDE DE LA V I T E S S E  DE DERIVE EN CHAMP FORT 

A l ' a p p l i c a t i o n  d ' u n  champ é l e c t r i q u e  f o r t  p r o d u i s a n t  l e s  

e f f e t s  d ' é l e c t r o n s  chauds ,  dans llAsGa e s t  a s s o c i é  l e  phénoméne d e  

t r a n s f e r t  d e s  p o r t e u r s  v e r s  l e s  v a l l é e s  s a t e l l i t e s .  Les é l e c t r o n s  

a i n s i  t r a n s f é r é s  v o i e n t  l e u r  masse brusquement augmenter ( v o i r  Tab leau  

1 , paragraphe 1.3.2.1, à quoi  co r respond  une d i m i n u t i o n  t r è s  n o t a b l e  

de  l a  v i t e s s e  i n s t a n t a n é e  ( e t  a u s s i  de  l a  v i t e s s e  moyenne) pa r  r a p p o r t  

à c e  q u ' e l l e  e s t  dans  l a  v a l l é e  c e n t r a l e .  De même l ' e f f e t  du champ 

é l e c t r i q u e  s e r a  f o r t e m e n t  amoindri  v i s - à - v i s  d e  l ' e f f e t  d e s  c o l l i s i o n s  

i n é l a s t i q u e s ,  menant a i n s i  au  phénomène de  s a t u r a t i o n  d e  l a  v i t e s s e  d e  

d é r i v e .  De c e c i ,  i l  r é s u l t e  que l ' e f f e t  des  impure tés  i o n i s é e s  s u r  l e s  

é l e c t r o n s  d e s  v a l l é e s  s a t e l l i t e s  t e n d r a  à d i s p a r a î t r e .  En e f f e t ,  à 

v i t e s s e  é g a l e  un é l e c t r o n  e n  v a l l é e  s a t e l l i t e  p o u r r a  a v o i r  3 ou 8 f o i s  

p l u s  d ' é n e r g i e  qu 'un é l e c t r o n  en v a l l é e  c e n t r a l e .  Ceci  impl ique d e s  

c o l l i s i o n s  s u r  impure tés  i o n i s é e s  en  moins g r a n d  nombre, mais a u s s i  

d e s  a n g l e s  de  c o l l i s i o n s  ne t t ement  p l u s  f a i b l e s .  I l  en r é s u l t e  que l e s  

c a r a c t é r i s t i q u e s  v (E)  du m a t é r i a u  t e n d e n t  r ap idement  l e s  unes v e r s  l e s  

a u t r e s  q u e l l e s  que s o i e n t  l e s  c o n d i t i o n s  de  dopage ou de  c o n c e n t r a t i o n  

é l e c t r o n i q u e .  
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Y i  tesse de dér ive  en 10 cm/s 

Champ é l e c t r i q u e  en kV/cm 

Figure  32 --- ------- 

Vi tesse de dér ive é lec t ron ique  calculée pour l a  dens i té  d' impuretés N i  e t  
t r o i s  va leurs de dens i té  é lec t ron ique  no. 



III. 1 . 1  . EXPLOITATION DU MODELE DU POTENTIEL 

PSEUDO-ECRANTE 

Les r é s u l t a t s  sont  i l l u s t r é s  par l a  f igure  32 où nous avons 

u t i l i s é  l e  modèle du po ten t ie l  pseudo-écranté (paragraphe I I .2 .3 .2 ) ,  

l e s  r épa r t i t i ons  d ' ions  e t  d 'é lec t rons  é t an t  uniformes. Dans l a  f i gu re  

32, l a  densité d ' ions e s t  de 1017cm-3, e t  nous avons f a i t  va r ie r  l a  

densi té  d 'é lec t rons  par l ' i n te rmédia i re  du paramètre bo. Outre l a  

v i t esse  de dér ive  calculée en fonction du champ é lec t r ique ,  nous avons 

aussi  calculé l ' évolut ion de l ' énerg ie  moyenne des é lec t rons  (Fig. 

33). Cette dernière  e s t  relativement peu influencée par l e s  c o l l i -  

s ions.  On consta tera  toutefois  que l ' énerg ie  moyenne, 3 un champ 

donné, tend 3 diminuer légèrement quand l ' in f luence  des in te rac t ions  

électrons-ions augmente. Par contre,  l a  v i t e s s e  de dér ive  e s t  t r è s  

sensible  aux co l l i s i ons ,  surtout  dans l e  régime de mobil i té  en bas 

. champ e t  jusqulà des champs de l ' o r d r e  de 10 kV/cm, un peu supér ieurs  

au champ de s e u i l  où l a  v i t esse  passe par un maximum. Au delà ,  l e s  

courbes res ten t  quasiment confondues e t  tendent vers l a  même l imi te .  

111.1.2. COMMENTAIRES SUR L'ALLURE GENERALE DE V d ( E )  

L'évolution de l a  v i t esse  de dérive dans l e  cas où no e s t  

t r è s  voisin de Ni, e s t  en tout  point s im i l a i r e  aux r é s u l t a t s  fournis  

par l a  l i t t é r a t u r e  1 1 4 1 .  Les cas extrêmes correspondants aux f o r t s  

écrantages (no >>  N i )  e t  f a i b l e s  écrantages (no << N i )  tendent correc- 

tement vers l eu r s  l im i t e s  physiqu-es respect ives .  

En e f f e t ,  lorsque l ' écrantage e s t  f o r t  ( n o  >> Ni), l a  portée 

du potent ie l  d'impureté e s t  fortement r e s t r e i n t e ,  l ' a c t i o n  des impure- 

t é s  e s t  amoindrie, l e  système électronique s e  comporte comme s i  l e  

dopage ava i t  disparu e t  l a  v i t esse  de dérive augmente fortement, ten- 

dant vers l a  v i t e s s e  correspondant au cas d'un matériau de dopage nul 

( V d  = 2  107 cm/s au champ de s e u i l ) .  



energie (ev)  n- G a A s  

FIGURE 33 

Evolution de l'énergie moyenne des électrons en volume en fonction 
du champ électrique, pour diverses valeurs de la densité 

électronique no. 



Lorsque l'écrantage est faible (no << Ni), le potentiel 

d'impureté agit sur de plus longues distances, l'intéraction sur impu- 

retés devient prépondérante, la vitesse de dérive diminue nettement 

par rapport aux cas précédents. 

111.1.3. COMMENTAIRES SUR L'ALLURE GENERALE DE E ( E )  

On notera sur la figure 33, montrant l'énergie moyenne pour 

les diverses conditions d'écrantage que l'effet des impuretés ionisées 

est assez faible mais qu'il existe cependant, bien que les collisions 

soient élastiques. Ceci est dû aux réorientations aldatoires supplé- 

mentaires apportées par ces intéractions qui ont pour effet de modi- 

fier l'influence du champ électrique sur les électrons qui devra être 

plus grand pour fournir la même énergie moyenne aux porteurs. A ceci 

correspond aussi une augmentation du champ de seuil comme on a pu le 

constater sur la figure 32. 

111.2. ETUDE DE LA MOBILITE E3' DE LA VITESSE DE DERIVE DANS UNE 

HOMOJONCTION 

Afin de concrétiser l'effet d'écran dû aux porteurs libres, 

nous allons étudier le cas simple d'une homojonction du type n+n, où 

les impuretés présentes dans nf, générent des électrons libres dont 

une partie va s'accumuler près de l'interface n+n créant alors 

l'écrantage. Les autres électrons évoluant dans la partie n seront 

partiellement soustraits à l'influence des impuretés. Dans le cas 

présent nous étudions le comportement de ces électrons lorsqulils sont 

soumis à un champ électrique de dérive uniforme. 

On est amené à définir ainsi une vitesse de dérive qui 



FIGURE 34 

Strücture de base 



dépend non seu lement  du champ é l e c t r i q u e  mais  a u s s i  de  l ' e s p a c e .  

111.2.1.  PRESENTATION DE LA STRUCTURE 

La s t r u c t u r e  de  base  n+n GaAs que .nous  employons pour l a  

s i m u l a t i o n  e s t  p r é s e n t é e  e n  f i g u r e  34. La t r a n s i t i o n  d e  dopage e n t r e  

l e s  p a r t i e s  n+ e t  n  e s t  a b r u p t e  e t  l a  c o n c e n t r a t i o n  e n  impure tés  N i  

e s t  uni forme dans  l e  m a t é r i a u  n+ t a n d i s  que l a  p a r t i e  n  e s t  très peu 

dopée pour a d m e t t r e  N i  = O dans  c e l l e - c i .  

I l  f a u t  remarquer  que c e t t e  c o n f i g u r a t i o n  ne  r e p r é s e n t e  p a s  

e n c o r e  un composant r é e l ,  mais e l l e  nous permet néanmoins de  m e t t r e  

a i sément  e n  év idence  l ' e f f e t  d e s  i m p u r e t é s  i o n i s é e s  l o c a l i s é e s  dans  l a  

p a r t i e  n+ s u r  l e  comportement d e s  é l e c t r o n s  é v o l u a n t  dans  l a  p a r t i e . n .  

Nous a l l o n s  v o i r  que c e t t e  i n f l u e n c e  n ' e s t  p a s  a u s s i  s i m p l e  e t  d i r e c t e  

qu 'on p o u r r a i t  l e  c r o i r e  à première  vue. 

Dans l e s  courbes  q u i  s u i v e n t  l e s  é l e c t r o n s  s o n t  t o t a l e m e n t  

l i b r e s  de  se mouvoir s u i v a n t  l e s  d i r e c t i o n s  x e t  y. I ls  s o n t  t o u t e f o i s  

c o n t r a i n t s  à r é s i d e r  dans  u n . c o u l o i r  de  l a r g e u r  s ' é t e n d a n t  de  - ZG à 

ZD a f i n  d ' o b t e n i r  : 

( i l  - un régime s t a t i o n n a i r e  à l ' i n t é r i e u r  du t r o n ç o n  

é t u d i é .  

( i i )  - d e s  r é s u l t a t s  s i g n i f i c a t i f s  q u i  concernen t  l e  

c a l c u l  d e s  v a l e u r s  moyennes d e s  d i f f é r e n t e s  

g r a n d e u r s  é t u d i é e s ,  en p a r t i c u l i e r  l o i n  d e  

1 ' homojonct ion.  

* Ces c o n d i t i o n s  s o n t  s a t i s f a i t e s  l o r s q u e  ZD - ZG e s t  

suff isamment  grand devan t  l a  l a r g e u r  du l i b r e  p a r c o u r s  moyen ( d e  
O 

l ' o r d r e  d e  300 à 500 A). 



* Les v a l e u r s  moyennes s o n t  ob tenues  e n  c o m p t a b i l i s a n t  l e  

nombre de  passage  d e  l ' é l e c t r o n  dans  chaque t r a n c h e  de  m a t é r i a u  d e  

l a r g e u r  Az ; i l  e s t  donc n é c e s s a i r e  que l ' é l e c t r o n  y  a i t  s é j o u r n é  un 

nombre de  f o i s  suff isamment  g rand .  Il f a u t  donc l i m i t e r  l ' e x c u r s i o n  d e  

l ' é l e c t r o n  s u i v a n t  l a  d i r e c t i o n  z a f i n  d ' é v i t e r  une d u r é e  de  s imula-  

t i o n  abus ive .  

Au c o u r s  de  l a  s i m u l a t i o n ,  nous ne  s imulons  qu'un s e u l  por- 

t e u r  pendant  un temps r e l a t i v e m e n t  long .  

111.2.2. ETUDE EN CHAMP PARALLELE E/L 

* 
O 

Dans c e t t e  é t u d e ,  nous avons m i s  ZG = 1 O00 A ,  ZD = 2000 Â e t  

A Z  = 20 %. Pour é v i t e r  l a  d i s p e r s i o n  s p a t i a l e  dûe a l a  d i f f u s i o n  du 

p o r t e u r  à t r a v e r s  l a  s t r u c t u r e ,  nous suppose rons  que c e l u i - c i  e s t  

r é f l é c h i  s p é c u l a i r e m e n t  (6 las t iquernen t )  v e r s  l ' i n t é r i e u r  de  l a  lame 

d è s  que z = - ZG O U  z = + ZD. Ceci  é t a n t ,  l e s  d u r é e s  t y p i q u e s  de  simu- 

l a t i o n  s o n t  compr i ses  e n  g é n é r a l  e n t r e  10 e t  20 n s .  

111.2.2.1.  R é s u l t a t s  à l a  t e m p é r a t u r e  ambiante  

Un p remie r  r é s u l t a t  de  s i m u l a t i o n  e s t  montré dans  l a  f i g u r e  
b 

35. E n t r e  z = - 600 A e t  z = + 800 A ,  nous avons  r e p o r t é  t o u s  l e s  

p o i n t s  f o u r n i s  pa r  l a  s i m u l a t i o n .  C e l l e - c i ,  e f f e c t u é e  à 2000 V/cm, 

donc proche de  l ' é q u i l i b r e  a u  v o i s i n a g e  du régime ohmique, a  duré  10 

n s ,  s o i t  un temps de  r é s i d e n c e  moyen de  100 p s  d a n s  chaque c a s e .  C e t t e  

f i g u r e  i l l u s t r e  b i e n  l a  d i s p e r s i o n  s t a t i s t i q u e  q u i  r é s u l t e  du proces-  

s u s  s t o c h a s t i q u e .  Pour l e s  pa ramèt res  de  s i m u l a t i o n  u t i l i s é s ,  e l l e  e s t  

de  l ' o r d r e  de  5 à 10 %. 



FIGURE 35 

Evo lu t i on  de l a  v i t e s s e  de dé r i ve  en f o n c t i o n  de l a  d is tance .  
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FIGURE 36 

Evolution de l a  vitesse de dérive en fonction de la  distance. 



0 

Dis tance en A 

FIGURE 37 

Evolut ion de l a  v i t e s s e  de dér ive  en f o n c t i o n  de l a  d is tance.  
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Distance en A 

FIGURE 38 

E v o l u t i o n  de l a  v i t e s s e  de dé r i ve  en f o n c t i o n  de l a  d is tance  



Le résultat de la figure 35, ainsi que ceux présentés dans 

toutes les autres figures du chapitre ont été obtenus dans l'hypothèse 

du potentiel coulombien pseudo-écranté, l'étude ayant été effectuée à 

293 K ou à 77K. 

Les figdres 36 à 38 montrent des résultats acquis pour une 

homojonction à ND = 1017 cm-3 pour trois valeurs de distance d'écran : 
a 

à no décroissant, 38,80 et 165 A. La largeur de la lame de matériau a 

été prise suffisamment large pour que, à gauche comme à droite, les 

vitesses de dérive correspondent bien à ce que l'on obtient dans le 

matériau à dopage uniforme (Cf. Ch. II). On observe la transition de 

vitesse au niveau de l'homojonction (aux alentours de z = 0). La dis- 
* 

tance sur laquelle s'effectue cette transition est de l'ordre de 500 A 

et semble donc surtout liée 2 la densité d'impuretés. L'effet de 

celles-ci sur les électrons se répercute essentiellement sur la valeur 

de la mobilité à l'intérieur du matériau dopé et à la possibilité pour 

celle-ci d'atteindre des valeurs plus élevées que celles afférentes à 

un matériau uniforme de même dopage. Par contre, on note une très 

nette diminution de la mobilité dans le matériau intrinsèque au voisi- 

nage immédiat de l'homojonction. Conformément à ce qui avait été 

annoncé dans l'introduction, nous observons ici l'effet à distance des 

potentiels coulombiens des ions du matériau dopé sur les électrons 
O 

situés dans le matériau pur. La distance typique de 500 A montre que 

cet effet est relativement délocalisé, et par conséquent peut jouer un 

rôle dans les prévisions du fonctionnement des composants. 

Sur toutes ces figures, l'effet d-es ions à distance sur les 

électrons est assez évident. Toutefois, cette influence à distance des 

ions sur les porteurs ne se caractérise pas simplement en termes de 

distance d'écran ni en termes de distance géométrique entre ion et 

porteur. En réalité cette influence est rehaussée par la diffusion 

des électrons au travers et autour de l'interface puisqu'on permet à 

l'électron simulé de traverser librement l'interface dans un sens ou 

dans l'autre. S'il n'y avait pas de diffusion, nous pourrions par 

exemple constater que l'écrantage serait parfaitement reflété sur 



l ' é v o l u t i o n  d e  l a  m o b i l i t é  avec  z. La l a r g e u r  de  c e t t e  zone où l a  

m o b i l i t é  v a r i e  a v e c  z  s e r a i t  a l o r s  d e  l ' o r d r e  de  g randeur  d e  deux 

f o i s  l a  d i s t a n c e  d ' é c r a n  bo. Ceci  n e  p e u t  pas  ê t r e  d é t e c t é  d a n s  nos  

r é s u l t a t s .  Nous pensons que l a  r a i s o n  p r i n c i p a l e  à c e l a  e s t  l a  d i f f u -  

s i o n .  En d ' a u t r e s  t e rmes ,  s ' i l  n ' y  a  p a s  de  b a r r i è r e  à l ' i n t e r f a c e ,  

i n t e r d i s a n t  aux p o r t e u r s  d e  t r a v e r s e r  l ' i n t e r f a c e  (comme c e  s e r a i t  l e  

c a s  avec  une h é t é r o - j o n c t i o n ) , i l  e x i s t e  a l o r s  une é t r o i t e  c o r r é l a t i o n  

e n t r e  l e s  é t a t s  occupés p a r  l e s  p o r t e u r s  de  chaque c ô t é  d e  l ' i n t e r -  

f a c e .  Ceci  se t r a d u i t  p a r  une r e l a x a t i o n  s p a t i a l e  l e  l o n g  d e  z  q u i  

e s t  i n d u i t e  p a r  l e  p o t e n t i e l  d ' i m p u r e t é s .  En f a i t ,  on c o n s t a t e  que 

l ' é l e c t r o n  q u i t t a n t  l a  zone dopée e t  e n t r a n t  dans  l a  zone non dopée 

c o n s e r v e  l a  mémoire de  l a  p résence  d e s  i o n s  auxque l s  i l  e s t  r e s t é  

soumis.  Cet  e f f e t  de  mémoire n é c e s s i t e  pour s ' e f f a c e r  un c e r t a i n  l a p s  

de  temps non n u l  d u r a n t  l e q u e l  l ' é l e c t r o n  p o u r r a  a v o i r  p a r c o u r u  une 

d i s t a n c e  a s s e z  i m p o r t a n t e  q u i  p e u t  ê t r e  de  l ' o r d r e  de  que lques  par-  

c o u r s  moyens s o i t  p l u s i e u r s  c e n t a i n e s  d1angs t r8ms .  Cet e f f e t  d e  

mémoire s u r  l e  phénoméne i n v e r s e  e x i s t e  également  e t  s e  c a r a c t é r i s e  de  

l a  même façon .  Cet a s p e c t  s e r a  é t u d i é  p l u s  e n  d é t a i l  un peu p l u s . l o i n .  

Ce phénomène p e u t  ê t r e  a u s s i  d é t e c t é  s u r  l a  f i g u r e  39 r e p r é s e n t a n t  

l l é v o l u t i o n  d e  l ' é n e r g i e  moyenne d e s  p o r t e u r s  en  f o n c t i o n  du champ 

é l e c t r i q u e  e t  du dopage dans  l e  GaAs en volume e t  s u r  l e s  f i g u r e s  40,  

41 r e p r é s e n t a n t  l l é v o l u t i o n  de  l ' é n e r g i e  moyenne e n  f o n c t i o n  de  

l ' a b s c i s s e  z.  

On p e u t  remarquer s u r  l a  f i g u r e  39 q u ' à  champ f a i b l e  e t  

moyen, l ' é n e r g i e  change d e  façon  s i g n i f i c a t i v e  s u i v a n t  l e s  v a l e u r s  du 

champ e t  de  l a  c o n c e n t r a t i o n  d ' i m p u r e t é s  N i .  L ' é n e r g i e  moyenne d e s  

p o r t e u r s  d iminue l o r s q u e  l a  c o n c e n t r a t i o n  d ' i m p u r e t é s  augmente. Donc, 

s i  un p o r t e u r  p a s s e  b ru ta lement  - p a r  e f f e t  de  d i f f u s i o n  - d 'une  

r é g i o n  f o r t e m e n t  dopée à une a u t r e  non dopée ou f a i b l e m e n t  dopée ,  un 

a p p o r t  d ' é n e r g i e  moyenne s i g n i f i c a t i f  d o i t  ê t r e  r e l a x é  p a r  l e s  

p o r t e u r s  a v a n t  que l e u r s  v i t e s s e s  de  d é r i v e  a t t e i g n e  l a  v a l e u r  normale 

dans  l e  volume. C e t t e  r e l a x a t i o n  de  l ' é n e r g i e  a p p a r a î t  c l a i r e m e n t  e n  

f i g u r e s  40 e t  41 où nous avons r e p o r t é  l ' é v o l u t i o n  s p a t i a l e  de  l ' é n e r -  

g i e  moyenne d e s  p o r t e u r s  e n  f o n c t i o n  d e  z .  



1 Energie ( e v )  

Evolution Se l 'énergie moyenne en fonction du champ électrique pour 

di verses valeurs de dopage (Résultats avec l e  modèle de Di ngle-Brooks- 

Herring) . 
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FIGURE 40 

Energie moyenne en fonction de la  aistance z dans l e  cas d'une 
+ 

homojonction n n .  



i Energie ( e v l  

FIGURE 41 

Energie moyenne en f o n c t i o n  de l a  d is tance'  z dans l e  cas 

d '  une homojonction n'n. 



111.2.2.2. Résultats à 77OK 

Nous avons vu qu'à la température ambiante, il ne ressort 

pas de relation directe entre l'évolution de la mobilité dans l'espace 

et la distance d'écran. Nous avons néanmoins entrepris une étude à 

77OK, là où l'interaction sur impuretés devient prépondérante car à 

cette température les collisions sur le réseau sont moins fréquentes, 

et on peut espérer ainsi mettre mieux en évidence l'effet des impure- 

tés. 

111.2.2.2.1. Etude à champ faible 

Nous montrons les resultats sur les figures 42 à 44 pour un 

champ électrique de 500 V/cm. Nous ne percevons pas encore l'effet 

ponctuel de la distance d'écran, puisque l'étendue de variation de 

mobilité s'effectue sur une distance qui est pratiquement indépendante 

du dopage et de la concentration d'électrons. 

111.2.2.2.2. Adjonction d'une barrière 

à l'interface n+n 

Les différents essais effectués avec une simple homojonction 

visant à caractériser l'effet de la distance d'écran bo sur l'intérac- 

tion avec impuretés ne pouvant mettre en évidence l'effet de bo sur la 

mobilité à l'interface, nous allons tenter de limiter le phénoméne de 

diffusion, en supposant qu'il existe une barrière à l'interface nfn 

dont le but est d'interdire aux électrons de retourner dans la partie 

dopée lorsqu'ils sont soumis à l'agitation thermique. Dans ce cas, 









nous simulons une collision spéculaire sur la vitesse des électrons 

quand ils atteignent l'abscisse z = O. Les porteurs sont alors confi- 

nés dans la zone non dopée exclusivement. 

Les résultats présentés sur les figures 45 et 46 diffèrent 

de ceux obtenus en l'absence de barrière. La décroissance de mobilité 

que l'on obtient est quantitativement mieux représentée par la dis- 

tance d'écran bo. Elle s'effectue sur une distance d'environ 100 i 
O 

pour un bo de 30 A. Pour un bo de 800 A, la décroissance s'effectue 
O .  

sur une distance de 500 A ,  mais on remarque surtout que la décrois- 

sance de mobilité vers l'interface est nettement plus progressive que 

dans le cas précédent. 

111.2.3. REMARQUE 

Ici nous allons essayer de discuter le phénomène de 

relaxation de la vitesse de dérive à l'interface n+n. 

Nous allons tenter de dégager la cause essentielle du 

phénomène de relaxation de la vitesse, en réalisant deux étapes que 

nous allons décrire. Ces deux étapes permettent de dissocier deux 

phénomènes différents : 

- d'une part, ce qui est purement dû à l'influence directe 

des ions sur les porteurs, 

- d'autre part, ce qui est apporté par le phénomène de dif- 
fusion. 

a) Influence directe des ions. 

Pour cela, on doit limiter au maximum l'effet de la 

diffusion. Pour ce faire, nous astreignons le porteur à demeurer 





FIGURE 46 

Vitesse de dérive électronique en fonction .de l a  distance 
(champ para1 l è l e )  avec présence d'une barrière en z = O .  
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pendant un ce r ta in  temps dans une tranche du matériau f a i s an t  100 A de 

l a rge ,  c ' e s t  à d i r e  une fenê t re  dans l a  s t r uc tu r e  q u i  au cours de , l a  

simulation se ra  changée dix f o i s  de posi t ion en t r e  - 500 i e t  + 500 

de part  e t  d ' au t r e  de l ' i n t e r f a c e .  Des r é s u l t a t s  obtenus son t  repré- 

sentés dans l a  f i gu re  47. Ils apparaissent  sous forme de ca r r é s  dans 

l e s  deux pa r t i e s  de l a  f igure .  On notera  deux choses. Premièrement, 

que l a  v i t e s s e  de dérive dans l a  pa r t i e  dopée n'évolue pas avec z.  Le 

changement de valeur ne dépend plus que de l a  distance d 'écran bo. 

Deuxièmement, dans l a  pa r t i e  non dopée seu le  l a  valeur de v i t e s s e  de 

dérive,  l a  plus proche de l ' i n t e r f a c e  rend compte encore de l ' e f f e t  de 

proximité des ions.  On note par a i l l e u r s  que c e t t e  v i t e s s e  augmente 

quand l a  d is tance  d'écran diminue, accusant a i n s i  l ' e f f e t  à distance 

d i r ec t e  des ions s i t u é s  à gauche de l ' i n t e r f a c e .  Plus lo in  de l ' i n t e r -  

face l a  v i t e s s e  de dérive r e s t e  inchangée quel que s o i t  l a  valeur de 

bo. On s ' aperço i t  donc que l ' i n f luence  à distance d i rec te  des ions 

r e s t e  un phénomène relativement l oca l i s é .  Mais ce phénomène ne repré- 

sente qu'une pa r t i e  de l ' i n f luence  t o t a l e .  Globalement, l ' i n f l uence  à 

distance des ions inc lu t  aussi  l ' e f f e t  mémoire dû à l a  d i f fus ion  comme 

il ava i t  é t é  déjà indiqué au paragraphe 111.2.2.1. En d é f i n i t i v e ,  ce 

qui e s t  représenté par l e s  carrés  de l a  f igure  47 e s t  l 'analogue semi- 

classique du phénomène connu sous l e  nom de "remote-scattering" qui 

e s t  u t i l i s é  dans l e s  hétérojonctions [ 1 9 ]  par l ' i n te rmédia i re  de l a  

couche non dopée appelée "spacerW. - 

b )  Influence des ions par l a  d i f fus ion 

C 'es t  en f a i t  l e  cas con t ra i re  au précédent ; on supprime 

dans l e  modèle tout  l e  processus qui a é t é  décr i t  au paragraphe 

1 1 . 2 4  sur  l e  cas d'un dopage non homogène. I l  s u f f i t  de d i r e  

simplement que lorsque l e  porteur e s t  à une abscisse z < O, l e  

matériau e s t  homogène dans tout  l ' espace  avec l e  dopage constant  ND, 

e t  lorsque l e  porteur e s t  à une abscisse z > O, l e  matériau e s t  homo- 

gène dans tout  l ' espace  avec un dopage nul. Ce f a i s an t ,  on supprime 

complètement l ' i n f l uence  d i r ec t e  à dis tance  des ions sur l e s  é lec t rons  



2 , Vitessse de dérive en 10' cm/s 

O 

Oistance en A 

FIGURE 48 

Vitesse de der ive é lec t ron ique  en fonc t i on  de l a  d is tance 

(champ f o r t ]  



et on ne conserve que l'influence s'effectuant par l'intermédiaire de 

la diffusion. 

Le résultat obtenu est représenté par les croix dans les 

deux cadres de la figure 47. 

L'influence des ions à distance se manifeste maintenant par 

l'effet de la diffusion et se caractérise par des distances de tran- 

sition de part et d'autre de l'interface beaucoup plus grande que dans 

le cas précédent. Cette distance caractérise en fait l'étendue sur 

laquelle la distribution des porteurs dans l'espace k pourra s'établir 

et se modifier sans discontinuité sous l'influence du petit champ 

électrique. A ce phénomène peut être associé une relaxation spatiale 

de l'énergie moyenne des électrons le long de l'axe z. Ce fait était 

déja apparu dans les figures 40 et 41. 

Nous pensons ainsi avoir montré comment la diffusion contri- 

bue fortement à l'existence du phénomène de relaxation spatiale de la 

vitesse de dérive dû à l'effet des ions à distance. Cet effet se mani- 

feste essentiellement quand il n'existe pas de barrière dans le 

matériau pour gêner la diffusion. 

111.2.4. ETUDE A CHAMP FORT 

Pour terminer cette présentation, nous avons également ex- 

ploité le modèle en régime d'électrons chauds. Nous présentons dans la 

figure 48 des résultats obtenus à ND = 3 1017 cm-3 et pour trois 

valeurs de champ électrique. Si les caractères essentiels des courbes 

précédentes se conservent pour les deux valeurs de champ les plus 

faibles, on observe un profil plat sur la vitesse de dérive à 20 

KV/cm. En fait, la ligne plate de la figure 48 indique que l'on n'ob- 

serve plus aucun phénomène particulier qui soit détectable au niveau 



FIGURE 49 

Réintroduction de 1 'electron 1 orsqu' i 1 s o r t  des 1 iini tes 

du couloir - ZG, Z,,. 



de llhomojonction, compte tenu de l ' i n c e r t i t u d e  obtenue sur  l a  posi- 

t ion  des points .  Ceci s 'explique par l a  d i spa r i t i on  du phénomène de 

co l l i s i on  s u r  l e s  impuretés ionisées lorsque sous l ' e f f e t  du champ 

é lec t r ique  élevé, l e s  porteurs acquièrent une énergie moyenne élevée.  

Par contre,  l e  phénomène joue encore un r ô l e  important en régime 

ohmique e t  aux a lentours  du champ de s e u i l .  

111.2.5. ETUDE EN CHAMP PERPENDICULAIRE El 

III .2.5.1. Principe dl étude 

Les conditions de fonctionnement sont  identiques à c e l l e s  de l a  pola- 

r i s a t i o n  en champ pa ra l l è l e .  Néanmoins, lorsque l ' é l e c t ron  s o r t  des 

l im i t e s  du couloi r  é tudié ,  il e s t  réintro,duit  par l ' ex t rêmi té  opposée 

à c e l l e  où il e s t  s o r t i ,  tout  én conservant ses  mêmes ca rac té r i s t iques  

(v i t e s s e  e t  o r ien ta t ion)  (Fig.  49) .  

Toutefois, l a  réintroduction de l ' é l e c t ron ,  crée  un e f f e t  de 

mémoire indési rable  sur l e s  bords de l a  s t r uc tu r e .  Ceci .slexplique par 

l e  f a i t  qu'on r é in j ec t e  l ' é l e c t ron  avec une v i t e s s e  impropre, qui e s t  

c e l l e  acquise avant sa  s o r t i e .  Celle-ci s'estompe lentement au cours 

des multiples co l l i s i ons  avec l e  réseau e t  perd progressivement son 

e f f e t .  Aux basses températures, l e s  in te rac t ions  avec l e  réseau é t a n t  

moins fréquentes,  c e t  e f f e t  e s t  encore p l u s  marqué. Nous sommes donc 

amenés à étendre l e s  l im i t e s  du couloir  pour obtenir une évolution 

correcte de l a  v i t e s s e  aux alentours de l ' i n t e r f a c e  nfn. Nous portons 
O O 

ces l imi tes  à ZG = 4000 A à gauche e t  ZD = 8000 A à d ro i t e  de l 1 i n t e r -  

face placé en z = 0. 



111.2.5.2. Discussion 

L'évolution de l a  v i t esse  en fonction de l ' absc i sse  z ,  e s t  

assez semblable à c e l l e  obtenue en champ pa ra l l è l e  (Figures 50 à 53) .  

La distance sur l aque l le  s ' e f fec tue  l a  t r ans i t i on  e s t  de nouveau à peu 

près indépendante de l a  distance d'écran bo, 

A nouveau, on pourra remarquer que l ' e f f e t  d'écran n ' e s t  pas 

entièrement r e f l é t é ,  même en champ perpendiculaire. 

La di f férence e s sen t i e l l e  qui ex i s t e  i c i  par rapport au cas 

d'une polar isa t ion à champ para l lè le  e s t  que l e s  é lect rons  sont soumis 

moins longtemps à l ' e f f e t  du champ coulombien dû aux impuretds. En 

e f f e t ,  en plus de leur  v i t esse  acquise par ag i ta t ion  thermique, 

l ' accé lé ra t ion  dûe au champ élect r ique qui l e s  pousse vers l a  d r o i t e  

provoque un éloignement systématique plus rapide des é lect rons  des 

impuretés s i tuées  à gauche. Ceci aura i t  pour e f f e t  de permettre à l a  

mobilité dans l e  côté non dopé, d ' a t t e indre  une valeur s t ab l e  sur  une 

distance plus courte que dans l e  cas pr6cédent. 

Dans l e  cas présent, l ' e f f e t  du champ élect r ique vient  

contre-balancer en pa r t i e ,  l ' e f f e t  de l a  d i f fus ion qui tend à renvoyer 

l e s  porteurs dans toutes l e s  d i rect ions  e t  en par t i cu l ie r  vers 

l ' a r r i è r e .  
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FIGURE 5 2  

Vitesse de dér ive é lec t ron ique  en fonct ion Se l a  d is tance 

(chanip perpend icu la i re )  

f 

.- --- 

v i t e s s e  de d é r i v e  

(107cm/*  1 I i x l  X X X X x  X 

X X  

.-1 

x x  x x  X X  X  X  

X 
X X  X  

X  
X  

El=500v/cm X  x x  
X 

+ 17 3 - a  

Ni = 310 cm- > 

X O 

T = 7 7  K 

- 0.5 X  

x -  

b,. 8 0 0  A 

- 

X 
X X X X  j 

X X X X X X X  
x x x x x  8 

1 
z ( A )  

I I - - - - en,.,. 



l i tesse  de dér ive 

(107cm,,) l 

X  
X  

X x x x x x  X  
X  

X  
X  x X  X X X x  X x  

X x X  x x  x x  X X 

El= 5 0 0 v / c m  
X 

+ 17 -3 - 1 N i = 3 1 0  cm 
X 

T = 7 7 ° ~  

X 
x  x O 

bo= 3 0  A 
X 

X 

x x x x x  x X x  x X 
X x x  

FIGURE 53 
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' ETUDE DU HODELE DE L'INTERACTION ELECTRON-IHPURETE 

DANS UNE STRUCTIJRE DE TRANSISTOR 

A EFFET DE CHAMP PLANAIRE 



CHAPITRE I V  

ETUDE DU MODELE DE L'INTERACTION ELECTRON-IMPURETE 

DANS UNE STRUCTURE DE TRANSISTOR A EFFET DE CHAMP PLANAIRE 

Dans l e  c h a p i t r e  III nous  avons  é t u d i é  l ' e f f e t  d e  l ' i n t e r -  

a c t i o n  é l e c t r o n - i m p u r e t é  dans  une j o n c t i o n  AsGa n+n ,  e n  c o n s i d é r a n t  

que l a  c o n c e n t r a t i o n  é l e c t r o n i q u e  é t a i t  uni forme (donc e n  absence  du 

phénomène d e  charge  d ' e s p a c e )  d ' o ù  d é c o u l a i t  un phénomène d l é c r a n t a g e  

l u i  a u s s i  uni forme dans  l ' e s p a c e .  Nous avons  n o t é  que d a n s  t o u s  l e s  

c a s ,  l a  non-un i fo rmi té  de  l a  d e n s i t é  d ' i o n s  dans  l e  m a t é r i a u  i n d u i t  

une é v o l u t i o n  g r a d u e l l e  de  l a  m o b i l i t 6  é l e c t r o n i q u e  d a n s  l ' e s p a c e .  

Un a u t r e  a s p e c t  i n t é r e s s a n t  s u r  l a  q u e s t i o n  e s t  de  cons idé -  

r e r  l e  c a s  p l u s  g é n é r a l  où l a  d e n s i t é  é l e c t r o n i q u e  e s t  a u s s i  une fonc- 

t i o n  d e  l ' e s p a c e ,  du f a i t  de  l ' e f f e t  de  charge  d ' e space .  Ceci  peu t  s e  

f a i r e  a u s s i  b i e n  e n  s i m u l a n t  une s t r u c t u r e  d e  composant r é e l ,  e n  in-  

t r o d u i s a n t  dans  l e  modèle de  s i m u l a t i o n  l e  nouveau concep t  d ' i n t e r -  

a c t i o n  é l e c t r o n - i m p u r e t 6  que nous  avons  développé.  Ceci  p e r m e t t r a  

e n t r e  a u t r e s  de  d i s c u t e r  de  l a  n é c e s s i t é  de  n o t r e  modèle dans  

l ' a n a l y s e  du comportement d 'un composant dé te rminé .  

Pour c e  f a i r e ,  nous u t i l i s o n s  un programme d é j à  m i s  au  p o i n t  

dans  l e  l a b o r a t o i r e  11 1 ,  201. Dans c e  programme, nous s u b s t i t u o n s  

n o t r e  modèle à c e l u i  de  Dingle-Brooks-Herring q u i  a v a i t  é t é  l e  s e u l  

u t i l i s é  j u s q u l à  p r é s e n t .  Nous e s s a y o n s  e n s u i t e  à chaque f o i s  que c e l a  

e s t  p o s s i b l e  de  comparer l e s  r é s u l t a t s  a c q u i s  avec  n o t r e  modèle à ceux 

q u i  r é s u l t e n t  du modèle s t a n d a r d  D-B-H. Les  d i f f i c u l t é s  q u i  se pré-  

s e n t e n t  s o n t  d e  deux t y p e s  : d ' u n e  p a r t ,  c e l l e  de  d é f i n i r  une l1bonnel1 

s t r u c t u r e  q u i  e x h a l t e  au mieux l e s  phénomènes dûs  à l ' i n t e r a c t i o n  

é l e c t r o n - i m p u r e t é  proprement d i t e ,  d ' a u t r e  p a r t  c e l l e  d e  dégager  d e s  

r é s u l t a t s  t a n g i b l e s  malgré l ' i n c e r t i t u d e  s t a t i s t i q u e  e n t a c h a n t  l e s  

q u a n t i t é s  c a l c u l é e s .  I l  r é s u l t e  d e  c e l a  que l e s  r é s u l t a t s  p r é s e n t é s  a u  

c o u r s  d e  c e  c h a p i t r e  s o n t  s u r t o u t  d e s t i n é s  à i l l u s t r e r  une méthode de  

s i m u l a t i o n  q u i  a  l a  c a p a c i t é  p o t e n t i e l l e  de  p r e n d r e  e n  compte l e  



caractère inhomogène du dopage du matériau, chose qui n'est pas à la 

portée des modèles standards de l'interaction électron-impureté. 

IV.1. PRESENTATION DE LA STRUCTURE 

Le composant étudié est représenté dans la figure 54. Il 

s'agit d'une structure TEC planaire dans laquelle sont inclues la 

couche active supportant une densité d'impuretés ND = 3 1017 cm-3, 

supposées entièrement ionisées contigue à une couche non dopée repré- 

sentant une partie du substrat. Le profil de dopage à l'interface de 

la couche active et du substrat est supposé abrupt. L'ensemble est 

réalisé en AsGa. 

SOU 

Figure 54 

Schéma du transistor simulé 

Lsg=0,32pm LSd= 1,28pm W =  1 mm 

Lg = 0,64 pm a = 0,21 pm 



Pour l ' e s s e n t i e l ,  l e s  ca rac té r i s t iques  géométriques chois ies  

sont  en accord avec l e s  d ivers  c r i t è r e s  géométriques qui ont s e rv i  au 

cours du chapi t re  III. Dans l e  cas présent, compte tenu des dimensions 

de l a  s t ruc tu re ,  il ne s e r a  pas possible d9avoi r  des dimensions de 

cases aussi  p e t i t e s  que ce l l e s  qui ont pu ê t r e  p r i ses  au cours du 

chapi t re  III. 

IV.2 LES CONDITIONS DE LA SIMULATION 

On admet que l e  système étudié e s t  uniforme l e  long de l a  

d i rec t ion   figure 54) : on résoud donc l e  problème de l a  simulation à 

deux dimensions dans l e  périmètre ABCD. Ce périmètre contient  l a  

g r i l l e  dans l aque l le  on f a i t  : 

Le composant e s t  donc représenté par une matrice à 128 

l ignes  e t  64 colonnes, l a  pa r t i e  dopée du matériau occupant l e s  42 

l ignes  du haut. Le nombre d 'é lec t rons  simulés e s t  de 2688. Durant l eu r  

cheminement l e s  é lec t rons  a t t e ignan t  l e s  bords du périmètre de simula- 

t i on  ABCD en tous points  au t res  que l e s  contacts  ohmiques de source e t  

de dra in  sont r é f l é c h i s  spéculairement (élastiquement) vers 

l ' i n t é r i e u r  du contour. 

Dans l e  cas con t ra i re  où un é lec t ron  a t t e i n t  l ' un  des 

contacts  de source ou de dra in ,  l a  s t r uc tu r e  e s t  t e l l e  que ce porteur 

e s t  toujours proche de l ' é q u i l i b r e  thermique, il e s t  r é in jec té  à 

l ' a u t r e  contact avec une énergie thermique en accord avec l a  s t a t i s -  

t ique de Maxwell-Boltzmann e t  une v i t esse  i n i t i a l e  a l é a to i r e  en accord 

avec c e t t e  énergie. 

On remarque, d'après l e s  ch i f f res  donnés au paragraphe pré- 

cédent que l a  tension de pincement du composant e s t  de : 



FIGURE 55 

Densité electronique en fonction de y. 
- - -  Résultats avec le modèle de Dingle-Brooks-Herring 
- Résultats de notre modèle. 



Woo = 9 , 3  volt  

Compte tenu de ce à quoi nous nous intéressons,  à savoir  

l ' e f f e t  d'un modèle de l ' i n t e r a c t i o n  électron-impureté, l e s  condit ions 

de polar isa t ion doivent ê t r e  t e l l e s  que : 

1 )  l ' énerg ie  moyenne des é lect rons  t r ans i t an t  sur  l a  g r i l l e  ne do i t  

pas ê t r e  trop élevée. 

2) l a  charge sous l a  g r i l l e  doi t  autant  que possible s e  s i t u e r  dans 

l e  voisinage de l ' i n t e r f ace  n+n. 

I l  en r é su l t e  que nous regarderons sur tout  l e s  phénomènes à 

polar isa t ion source-drain f a ib l e  e t  à des tensions de g r i l l e  pas t rop  

élevées, en tout  cas nettement infér ieures  à MOO. 

Pour ce qui concerne l e  d é t a i l  de l a  simulation elle-même, 

e l l e  e s t  désormais tout  à f a i t  habi tuel le  dans l e  laboratoi re .  Tout 

renseignement u t i l e  à ce s u j e t  peut ê t r e  trouvé dans [ I l ,  201. 

Comme dans l e  chapitre III, a f i n  d 'exhalter  au mieux l ' e f f e t  

des in teract ions  électron-impuretés nous avons effectué c e t t e  étude à 

77OK. Nous avons u t i l i s é  deux programmes r éa l i s an t  l a  même simulation 

de l a  même s t ruc tu r e ,  l ' un  tenant compte du modèle de Dingle-Brooks- 

Herring, l ' a u t r e  de notre propre modèle aux f i n s  de comparaison. 

IV.3. EXPLOITATION J i 3  QUELQUES RESULTATS 

Pour l e s  r é s u l t a t s  présentés i c i ,  seul  l e  modèle du poten- 

t i e l  pseudo-écranté a  é t é  exploité (paragraphe 11.3.2) dans l e  pro- 

gramme contenant notre modèle d ' in teract ion.  

Dans l a  f igure  55 nous commençons par montrer l ' évolut ion de 

l a  densité des é lect rons  suivant l a  d i rect ion y ,  c ' e s t  à d i r e  de l a  
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[7 Résultats de notre modèle. 



g r i l l e  s i t u é e  un peu p l u s  l o i n  que l e  c ô t é  gauche d e  l a  f i g u r e  v e r s  l e  

s u b s t r a t  s i t u é  v e r s  l a  d r o i t e .  La courbe du h a u t  de  l a  f i g u r e  5 5  

montre l ' é v o l u t i o n  a u  m i l i e u  de  l a  g r i l l e  (à mi-d i s t ance  

d r a i n - s o u r c e ) ,  c e l l e  du bas  l ' é v o l u t i o n  au  bou t  de  l a  g r i l l e  du c ô t é  

du d r a i n .  Le c a d r e  du h a u t  montre  b i e n  l ' e f f e t  de  d é p l é t i o n  obtenu e n  

m i l i e u  de  g r i l l e  a v e c  une t e n s i o n  g r i l l e  * Vgs = - 6 V .  On remarque 

p a r  a i l l e u r s  que l e s  p r o f i l s  de  c o n c e n t r a t i o n  ob tenus  e n  u t i l i s a n t  

l ' u n  ou l ' a u t r e  d e s  deux modèles s o n t ,  aux e r r e u r s  s t a t i s t i q u e s  p r è s  

( a s s e z  f a i b l e s  dans  l e  c a s  p r é s e n t ) ,  t o u t  à f a i t  i d e n t i q u e s .  

Cec i  est v r a i  non seu lement  du c a s  p r é s e n t é  i c i  dans  l a  

f i g u r e  54,  mais a u s s i  d e  t o u s  l e s  a u t r e s  c a s  d e  p o l a r i s a t i o n  que nous  

avons  é t é  amenés à c o n s i d é r e r .  A t i t r e  d 'exemple nous montrons  dans  l a  

f i g u r e  56 l l é v o l u t i o n  d e  l a  c o n c e n t r a t i o n  d ' é l e c t r o n s  e n t r e  s o u r c e  e t  

d r a i n  dans  un p l a n  p a r a l l è l e  à l a  g r i l l e  s i t u é e  un peu à l ' i n t é r i e u r  

d e  l a  couche a c t i v e ,  t e l l e  q u ' e l l e  e s t  ob tenue  avec  l ' u n  e t  l ' a u t r e  

modèle. 

Pour résumer ,  on c o n s t a t e  q u ' i l  ne  semSle p a s  e x i s t e r  d e  

r e l a t i o n  d i r e c t e  e n t r e  l e  modèle d e  Monte C a r l o  u t i l i s é  e t  l a  manière  

d o n t  l e s  é l e c t r o n s  s e  d i s p o s e n t  d a n s  l a  s t r u c t u r e  pour d e s  c o n d i t i o n s  

de  p o l a r i s a t i o n  i d e n t i q u e s .  Pu i sque  l e s  c o n c e n t r a t i o n s  é l e c t r o n i q u e s  

dans  l e s  deux c a s  de  modèle s o n t  i d e n t i q u e s  ; é t a n t  donné que l e s  

c o n d i t i o n s  aux  l i m i t e s  imposées s o n t  également  i d e n t i q u e s  l ] ,  l a  

r é s o l u t i o n  d e  l ' é q u a t i o n  d e  P o i s s o n  s u r  l a  c h a r g e  c o n t e n u e  dans  l e  

composant f o u r n i r a  l a  même s o l u t i o n  pour l e s  deux modè les ,  c ' e s t  à 

d i r e  l a  même c o n f i g u r a t i o n  de  p o t e n t i e l  e t  d e  champ é l e c t r i q u e ,  e n  

t o u t  p o i n t  d e  l a  s t r u c t u r e .  Les p o s s i b l e s  d i f f é r e n c e s  e x i s t a n t  e n t r e  

l e s  deux modèles ne  peuvent  ê t r e  m i s e s  en  é v i d e n c e  qu 'au  n i v e a u  de  l a  

dynamique é l e c t r o n i q u e  mic roscop ique  elle-même, dont  d é c o u l e  d i r e c t e -  

ment l a  v i t e s s e  moyenne d e s  é l e c t r o n s  en  t o u t  p o i n t ,  e t  d e  p r é f é r e n c e  

l e  l o n g  de  l a  d i r e c t i o n  s o u r c e - d r a i n  ( l ' a x e  x  du système o ù  e s t  r e p é r é  

l e  composant) .  

* Les v a l e u r s  de  Vgs données dans  l e  t e x t e  i n c o r p o r e n t  t o u j o u r s  l e  

p o t e n t i e l  d e  d i f f u s i o n  dû au  c o n t a c t  méta l -semiconducteur  à l a  

g r i l l e  (aB - 0,7 v ) .  



FIGURE 57 

Distance d'écran bo en fonction de la densité électronique no. 



Une fois la densité de porteurs connue en tout point, on 

peut voir comment l'écrantage joue son rôle à 1' intérieur du compo- 

sant. Comme ce dernier ne comporte qu'un seul type de dopage, nous 

n'aurons besoin que d'une seule courbe caractéristique reliant la 

distance d'écran bo à la densité de porteurs n. Cette courbe est re- 

présentée sur la figure 57. A 1 'aide des figures 55 (cadre du haut) 

et 57, nous déduisons la figure 58 qui montre l'évolution spatiale de 

l'effet d'écran dû aux éle~tr0n~. Bx(y) = l/bo (y) traduit directement 
l'effet d'écran : où B est faible, l'effet d'écran est faible, et 

inversement. Sur cette même figure 58 nous avons également montré 

comment l'écrantage est considéré dans le programme de simulation 

incorporant le modèle de Dingle-Brooks-Herring. Dans ce dernier, le 

paramètre d'écran est relié à la densité d'impuretés locale et non à 

la densité d'électrons locale. Une faqon plus physique de traiter le 

modèle D-B-H consisterait donc à tenir compte de la densité d'élec- 

trons locale dans l'évaluation numérique de la probabilité de colli- 

sion et de l'angle de réorientation de la trajectoire, car il est bien 

certain que ce sont les électrons libres qui sont la source du phéno- 

mène d'écran et non les ions impuretés. 

Ceci dit, il n'est pas évident de saisir clairement comment 

ce phénomène influe sur la mobilité et la vitesse de dérive, étant 

donné que dans une structure où les effets à deux dimensions jouent un 

rôle prépondérant, il existe un fort couplage entre ce qui se passe le 

long de deux directions perpendiculaires (en lloccurence Ox et Oy). Au 

cours du chapitre III nous avons été précisement amenés à considérer 

les deux polarisations possibles du champ électrique de dérive par 

rapport à la direction de l'interface. Dans le composant les diffé- 

rents effets notés à cette occasion se combinent en tout point. 

Compte tenu de ces différentes remarques, nous nous sommes 

intéressés à l'évolution de la composante longitudinale (le long de 

l'axe x - la direction source-drain) de la vitesse des porteurs 

suivant leur éloignement de la grille. De tels résultats sont montrés 

dans la figure 59 pour le cas de polarisation VdS = 0,2 V et 

Vgs = -6V. On voit que suivant la position où l'on se place le long de 

la grille, des différences entre les résultats de vitesses acquis à 



FIGURE 58 

Paramètre d'écran 8 en fonction de y 
X 

- Résultats de notre modèle. 
--- R6sultats avec le modèle de Dingle-Brooks-Herring. ( ilo= ND ) 



FIGURE 59 

Vitesse électronique en fonction de y. 

+Résultats avec le modèle de Dingle-Brooks- 

Herring . 
R6sul tats avec notre modèle. 
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l ' a i d e  de  l ' u n  e t  l ' a u t r e  modèle a p p a r a i s s e n t ,  e n  p a r t i c u l i e r  d a n s  l a  

zone s i t u é e  e n t r e  l e  m i l i e u  de  g r i l l e  e t  l e  bou t  d e  l a  g r i l l e  c a t é  

d r a i n .  I l  e s t  à n o t e r  cependant  que l e s  é c a r t s  o b t e n u s  ne  semblen t  p a s  

r é s u l t e r  purement d e s  e r r e u r s  s t a t i s t i q u e s  d û e s  a u  p r o c e s s u s  de  Monte- 

C a r l o  : i ls s u b s i s t e n t  l o r s q u e  l e s  e x p l o i t a t i o n s  s o n t  e f f e c t u é e s  a v e c  

d e s  nombres a l é a t o i r e s  d i f f é r e n t s .  Ceci  e s t  ob tenu  e n  changeant  l a  

semence d e s  s é r i e s  de  nombres a l é a t o i r e s  f o u r n i e s  p a r  l ' o r d i n a t e u r .  

Ceci  é t a n t ,  on n o t e r a  que l e s  v i t e s s e s  é l e c t r o n i q u e s  dans  l a  d i r e c t i o n  

source -d ra in  s o n t  sens ib lement  moins é l e v é e s  l o r s q u e  l ' o n  u t i l i s e  

n o t r e  modèle, p a r  r a p p o r t  à c e  q u ' e l l e s  s o n t  avec  l e  modèle de  

Dingle-Brooks-Herring.  De manière  q u a l i t a t i v e  on d o i t  a c c r d d i t e r  c e  

f a i t  à n o t r e  modèle l o r s q u t o n  l ' i n t r o d u i t  dans  l a  s i m u l a t i o n .  Une 

é t u d e  r i g o u r e u s e  e t  q u a n t i t a t i v e  d e  c e  phénomène nous o b l i g e r a i t  de  

d iminuer  cons idé rab lement  l ' i n c e r t i t u d e  s t a t i s t i q u e  d ' é v a l u a t i o n  d e s  

moyennes d e s  q u a n t i t é s  c a l c u l é e s  e t  c e c i  p o u r r a i t  r e n d r e  p r o h i b i t i f s  

l e s  temps de  c a l c u l  n é c e s s a i r e s .  Les  d u r é e s  de  s i m u l a t i o n  du sys tème 

é t u d i é  s o n t  e n  g é n é r a l  d e  60 p s  pour 2688 é l e c t r o n s  *. 

Correspondan t  à l a  f i g u r e  5 9 ,  nous  montrons l ' d v o l u t i o n  d e  

l a  composante d e  l a  v i t e s s e  moyenne s u i v a n t  x  e n t r e  s o u r c e  e t  d r a i n  l e  

l o n g  de  l ' i n t e r f a c e  n+n s u r  l a  f i g u r e  60. Les v i t e s s e s  o b t e n u e s  

s u i v a n t  l e s  deux modèles s o n t  i c i  a u s s i  que lque  peu d i f f é r e n t e s ,  

e s s e n t i e l l e m e n t  à l ' ap lomb de  l a  g r i l l e .  

S u r  l a  f i g u r e  61 nous montrons l e  p r o d u i t  Jx = q  n ( y )  vx ( y )  

ob tenu  à p a r t i r  d e s  c o u r b e s  d e s  f i g u r e s  55  ( c a d r e  du h a u t )  e t  59 b. 

C ' e s t  l a  composante Jx du c o u r a n t  dans  l e  composant à l ' a p l o m b  du 

m i l i e u  de  l a  g r i l l e  dans  l e  s e n s  s o u r c e - d r a i n .  On n o t e r a  q u ' à  c e  

n i v e a u ,  l e s  d e n s i t é s  de  c o u r a n t  o b t e n u e s  s u i v a n t  l ' u n  ou l ' a u t r e  

modèle r e s t e n t  très p r o c h e s ,  c e  q u i  s e  t r a d u i t  p a r  d e s  c a r a c t é r i s -  

t i q u e s  s t a t i q u e s  Id (Vds)/Vgs également  peu d i f f é r e n t e s .  Ces d e r n i è r e s  

n ' o n t  d ' a i l l e u r s  é t é  e x p l o i t é e s  que pour deux p o l a r i s a t i o n s  d e  d r a i n  

seu lement ,  s o i t  Vds = 0 , 2  V e t  Vds = 1 V ; e l l e s  a p p a r a i s s e n t  s u r  l a  

f i g u r e  62. 

* 
A l ' h e u r e  a c t u e l l e ,  un passage s u r  o r d i n a t e u r  avec  l e s  c h i f f r e s  

i n d i q u é s  i c i  demande e n v i r o n  35 minu tes  s u r  l e  N A S  9080 du CIRCE. 



FIGURE 61 

Densi te  de courant  J en fonc t ion  de y .  
X 

 résultats avec n o t r e  modèle 

+Résul.tats avec l e  modèle de  Dingle-Brooks-Herring. 
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IV.4. DISCUSSION GENERALE 

Pour résumer c e  q u i  v i e n t  d ' ê t r e  d i t ,  l e s  s e u l e s  d i f f é r e n c e s  

a p p r é c i a b l e s  n o t é e s  dans  l e s  é t u d e s  du t r a n s i s t o r  f a i t e s  a v e c  n o t r e  

modèle ne concernen t  que l ' é v o l u t i o n  de  l a  v i t e s s e  moyenne d e s  

p o r t e u r s  e n  t o u t  p o i n t  : en g é n é r a l ,  l e s  v i t e s s e s  f o u r n i e s  p a r  n o t r e  

modèle s o n t  un peu p l u s  f a i b l e s  que c e l l e s  ob tenues  avec  l e  modèle d e  

Brooks-Herring.  Ceci  p e u t  ê t r e  l e  r é s u l t a t  d i r e c t  d 'un e f f e t  d ' é c r a n -  

t a g e  q u i  e n  g é n é r a l  e s t  p l u s  f a i b l e  a v e c  n o t r e  modèle, menant a i n s i  à 

d e s  v i t e s s e s  légèrement  dégradées .  T o u t e f o i s ,  c e t  e f f e t  r e s t e  très 

l i m i t é  p u i s q u e  c e c i  ne  se r é p e r c u t e  p a s  de  f a ç o n  r é e l l e m e n t  n e t t e  a u  

n i v e a u  de  l a  c a r a c t é r i s t i q u e  s t a t i q u e  du t r a n s i s t o r  t e l  que c e l u i  

e n v i s a g é  i c i .  

On a u r a i t  p e u t - ê t r e  pu imaginer  d ' a u t r e s  s t r u c t u r e s  où l e s  

a s p e c t s  p a r t i c u l i e r s  de  n o t r e  modèle a u r a i e n t  é t é  mieux m i s  e n  é v i -  

dence.  Ce la  a u r a i t  é t é  s a n s  d o u t e  l e  c a s  d 'une  s t r u c t u r e  à h é t é r o -  

j o n c t i o n ,  un TEGFET, où l e s  e f f e t s  d 'é lo ignement  d e s  i m p u r e t é s  d ' a v e c  

les é l e c t r o n s  s i t u é s  dans  l e  c a n a l  j o u e n t  p le inement  l e u r  r ô l e  p a r  

l ' i n t e r m é d i a i r e  du s p a c e r .  Cet  a s p e c t  a é t é  m i s  e n  é v i d e n c e  à l a  f i n  

du c h a p i t r e  III. I l  e s t  c l a i r  que  dans  une t e l l e  é t u d e  l e  modèle d e  

Dingle-Brooks-Herring t e l  q u ' i l  a  é t é  u t i l i s é  dans  l e s  s i m u l a t i o n s  d e  

Monte C a r l o  j u s q u f à  p r é s e n t  n ' e s t  p l u s  v a l a b l e .  S e u l  un modèle comme 

l e  n ô t r e ,  o u  un modèle é q u i v a l e n t  p r e n a n t  e n  compte l e s  mêmes a s p e c t s  

de  l a  phys ique  de  l ' i n t e r a c t i o n ,  permet de  t e n i r  compte d e s  e f f e t s  

p a r t i c u l i e r s  l i é s  à l a  p r é s e n c e  d e  l ' h é t é r o j o n c t i o n  dans  l e  TEGFET. 

Ceci  n ' e s t  v r a i  b i e n  en tendu  que dans  l a  mesure o ù  l e s  e f f e t s  purement 

q u a n t i q u e s  l i é s  a u  conf inement  d e s  é l e c t r o n s  à l ' h é t é r o j o n c t i o n  s o n t  

n é g l i g é s .  Néanmoins c e c i  r e p r é s e n t e  un c a s  où n o t r e  modèle t r o u v e  t o u t  

s o n  s e n s  e t  sa p l e i n e  u t i l i t é .  



CONCLUSION 

Au cours de ce travail nous avons élaboré un nouveau modèle 

de l'interaction électron-impureté ayant l'aptitude de prendre en 

compte les non-homogénéités de la distribution des impuretés dans le 

matériau, telles qu'elles existent dans les composants, en particulier 

dans les structures de type transistors à effet de champ. Ce modèle 

élaboré à l'aide de la méthode de Monte Carlo s'adresse tout particu- 

lièrement aux simulations de tout type utilisant la même méthode. 

L1 idée de base est de repérer les ions relativement à la 

position des électrons (et non le contraire). On peut alors aisément 

tenir compte de toute modification spatiale de la répartition des ions 

et introduire naturellement la notion d'éloignement des zones dopées 

par rapport à la position des électrons. Cec,i étant nous avons été 

amenés à considérer trois hypothèses formulant la forme du potentiel 

d'interaction entre l'ion et l'électron qui tienne compte du phénomène 

d'écrantage dû aux autres porteurs. La loi reliant le paramètre 

d'écran (ou la distance d'écran) à la densité locale d'électrons a été 

obtenue dans chaque cas en comparant les résultats acquis au niveau de 

la mobilité avec ceux obtenus par le modèle de Dingle-Brooks-Herring 

dans le cas d'un système homogène partout dans l'espace. Nous avons 

ensuite exploit6 une seule des trois hypothèses de potentiel : celle 

du potentiel pseudo-écranté. 

Ce modèle a été ensuite exploité pour l'étude de la transi- 

tion de la vitesse de dérive électronique travers une homojonction 

n+n dans AsGa. Nous avons ainsi pu mettre en évidence d'une part 

l'influence de la diffusion dans ce système et d'autre part le rôle de 

l'éloignement des ions par rapport aux électrons dans des structures 

comportant des barrières s'opposant à la diffusion des porteurs de 

part et d'autre de l'interface. 

Pour terminer et illustrer l'application de notre modèle, 

nous avons considéré une structure typique de transistor à effet de 

champ dans laquelle nous l'avons introduit. Il est apparu des modifi- 



c a t i o n s  d e  d é t a i l  p a r  r a p p o r t  aux s i m u l a t i o n s  f a i t e s  s u r  l a  même 

s t r u c t u r e  mais i n t é g r a n t  l e  modèle de  Dingle-Brooks-Herring,  e s sen-  

t i e l l e m e n t  a u  n iveau  d e  l a  r é p a r t i t i o n  d e s  v i t e s s e s  6 P e c t r o n i q u e s  d a n s  

l e  composant a u  v o i s i n a g e  e t  dans  l a  couche a c t i v e  s o u s  Pa g r i l l e .  

Nous avons cependant  n o t é  que c e  f a i t  n e  s e  r é f l é t a i t  pas  s e n s i b l e m e n t  

s u r  l e s  performances  d u  composant, en  p a r t i c u l i e r  s u r  l a  c a r a c t é r i s -  

t i q u e  s t a t i q u e .  

En d e f i n i t i v e ,  il a p p a r a î t  que n o t r e  modèle s e r a  p a r t i c u l i è -  

rement u t i l e  dans l es  6 t u d e s  de  s t r u c t u r e s  comportant  d e s  h é t é r o -  

j o n c t i o n s  p u i s q u ' i l  e s t  a p t e  à p r e n d r e  en  compte l e s  e f f e t s  d f é l o i g n e -  

ment des  i m p u r e t e s  p a r  r a p p o r t  aux  é l e c t r o n s  ob tenus  p a r  l ' e x i s t e n c e  

du spacer  d a n s  l e s  composants de  t y p e  TEGFET, p a r  exemple, mais a u s s i  

d a n s  l e s  t r a n s i s t o r s  à modulat ion de  dopage. I l  a p p a r a î t  à peu p r è s  

é v i d e n t  que  l e s  modèles s t a n d a r d s  de  l f i n t e r a c t i o n  é l e c t r o n - i m p u r e t é  

s o n t  i n s u f f i s a n t s  d a n s  d e  t e l s  c a s ,  e t  s e u l  un modèle comme l e  n ô t r e  

p e u t  p r e n d r e  e n  compte t o u s  l e s  e f f e t s  de  f a ç o n  r é a l i s t e .  
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ANNEXE ? 

Détail des calculs concernant le paragraphe 1 1 . 2 . 3 . 3  
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ANNEXE 2 

Detail des calculs concernant l e  paragraphe 11.2.4.2 
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q o a c ( i m a t r i )  
Y 0 2  f o r m a t ( 2 x r ' v a l l e e  ' r a l r x r 3 ( ' * ' 0 x r f 6 . 4 ~ x ) , ' * ' ~ x ~ P 6 ~ 2 1 ~ , ' * ' ,  

% 6 ( 1 2 ( ~ ) , ' * ' ) )  
w r i t e ( 6 , 9 0 7 )  ( ( i p c ( i m a t , i , j , l ) , j = l , 3 ) , l = 1 , 2 )  

i ( ' 3  f o r m a t  ( 1 1 ~ ~ 4 ( ' * ' , 8 x ) r ' * ' 1 6 ( x ~ e 1 0 . 4 ~ ~ 1 ' * ' ) )  
? ' I C  w r i t  e ( 6 r 9 0 4 )  
9 3 4  f o r m a t  ( x , l 2 5 ( ' * ' ) )  

w r i t e ( 6 , 9 0 5 ) e ~ z ( i m a t ) ~ e p i ( i m a t ) , o p c ( i m a t ) , p i e z ( i m a t ~ , h n ~ o ( i m a t ) ,  
~ h ~ o ( i m a t ) ~ a f f ( i m a t ) , a ? ~ ( i m a t ) ~ r o ( i m a t ) , s v ( i m a t ) , g z ( i m a t )  

905 f o r m a t ( 2 ( / ) ~ 1 0 x ~ ' e p z = ' 1 f 6 . 3 ~ 1 0 x ~ ' e ~ i = ' ~ f 6 . 3 ~ 2 ~ / ~ ~ 1 0 x ~ * o p c = ' ~  
~ ~ 1 0 . 4 ~ 5 x ~ ' p i e z = ' ~ f 8 . 6 ~ 5 x ~ ' h n p o = ' ~ f 8 . 6 ~ 5 ~ 1 ' h ~ o =  ' r f 8 . 6 r Z ( / ) r  
t 1 0 x r ' a f f = ' ~ e 1 0 . 4 ~ 7 x ~ ' a m ~ ' ~ e l 0 . 4 ~ 5 x ~ ' r o = ' ~ e 1 O . 4 ~ 4 x ~ ' s v ~ ' ~ e 1 O . 4 ~  
5 6 x , ' g z = ' r f 6 . 4 , 3 ( / ) )  

9 1 2  c o n t i n u e  
. . ~ r i t e ( 6 , 9 1 1 )  

Y 1 1  f o r m a t ( l h 1 )  
d ~ o ( i m a t ) = l . / ( e x p ( h p o ( i m a t ) / k b t  1 - 1 . )  
c o u ( i m a t ) = ( l . / e ~ i ( i m a t ) - l . / e ~ z ( i m ~ t ~ ~ * h ~ o ~ i m a t ~ * 5 . 5 8 0 4 0 8 e 1 5  
c a c ( . i m a t ) = 1 , 3 0 Ç 4 8 8 8 e 2 3 / r o ( i m a t ) / s v ( i m a t ) / s v ~ i m a t ~  
c i v (  i m a t ) = 1 , 1 2 5 1 6 5 e - 6 / r o ( i m a t  1 
d n D o ( i I T i a t ) = l  . / ( e x p ( h n p o ( i m a t ) / k b t  1 -1 . )  
c i m o ( i m a t ) = 1 . 4 1 1 8 4 3 3 e l 4 / e p z ( i m a t )  
c o i e z ( i m a t ) = c i m ~ ( i r n a t ) * ~ i e z ~ i m a t ) * p i e ~ ~ i m a t ~  
o c s h ( i m a t ) = o p c ( i m a t ) * c i v ~ i m a t ~ / h n p o ~ i m a t  1 
d o  5 5  i = 1 , 3  
r m e f ( i m a t , i ) = s q r t ( m e f ( i m a t r i ) )  
u m e f ( i m a t , i ) = m e f  ( i m a t , i ) * r m e f  ( i m a t r i )  
c ~ m o ( i m a t r i ) = c a c ( i m a t ) * p a c ~ i m a t , i ) * p m e f ( i m a t ~ i ~  

5 5  c o n t i n u e  
t c r = t c * l W e l 2 * d t  
t d r = t d * l w e l 2 * d t  
emoy =O 
vmo y = 0  
d o  4 j =1 ,3  
r io 4 i = l , 2 0  

4 n i n t ( i n a t r j , i ) = O  
i f ( n a l . e q . 1 )  t h e n  

a f f ( l ) = d u ( l )  
a f f  ( 2 ) = d u ( 2 )  
e n d  i f  

o v e r = O  
o v e r ~ = O  
e ~ s z = e p s o * e p z  ( j m a t  
a S = 9 .  *pi * e p s  z * b u n p  
a b = a b * a b  
a h b = S ,  * p i  * e p s z  
a h b = a  b b * a  bb 
v m x e i = O .  

C 

c 
c n d = n b r e  d e  d e ~ a s t .  z t > z d  n g = n b r e  d e  d e o a s t .  z t < - z q  



L 

n d = O  
n q=0 

C 

c 
c i n i t i a l i s a t i o n  d e s  a c c u m u l a t e u r s  
C 

d o  2 0 6  i z t = l t l 5 1  
v x m ( i  z t  )=0.0 
p o ~ ( i z t ) = I . O e - 6  
e n ( i z t ) = O , O  

Zr10  c o n t i n u e  
C 

c 
c............ne p a s  o u b l i e r  d ' a f f e c t e r  s p r = l .  a v a n t  a p ~ e l  d u  
c s / p  p r o b a c o l  s i n o n  l e  t a b l e a u  d e  o r o b a .  e s t  f a u x  .,..... 
c 
C 

s u r = l .  

C 

c * * + * + * * * * c r e a t i o n  t a b l e a u  somme d e s  p r o b a s * * * * * * * * *  
C 

j r n a t = l  
i o  4 1  n v a l ' l t 3  
40 4 1  i p = l r 3 0 0  
e r = i o * l  . e - 2  
e = e r + q a ~ (  j m a t  r n v a l )  
c i l \  o r o b a c o l ( e t  j m a t t n v a l )  
c o l t (  j m a t r n v a l r i p ) = c o l  

11 1 c o n t  i n u e  

* * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * *  
! c o n d i t i o n s  i n i t i a l e s  ! 
. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .  

c  
o o e n ( 0 2 t f  i l e = " > u d d > S W Y F P J Z > P e r r i > d i s t . m a x . b o l  t z " )  
r e a d ( 2 )  ( d m b ( j ) ,  j = l t 1 0 0 )  
C 1 0 ~ ? ( 0 2 )  

C 

d o  1 2  i = 1 t 1 0 0  
1 2  d m b ( i ) = d m b ( i ) * k b t  

do 9 i a = l t n l  
v a = n v a  
c a l l  u n i r e l  ( 1 . r l O l . t e t  i x )  
i Fi=e 

e=dmb ( i e  
k = s q r t  ( e * ( 1 . + a l ( i r n a t t . v a ) * e ) * m e f ( i r n a t ~ v a ) ) * 5 . 1 1 7 5 e 9  
c a l l  u n i r e l ( O . , p i t b e t a o t i y )  
c a l l  u n i r e l ( O . t 2 . * ~ i t t e t a o r i z )  
v k ( l ) = u * s i n ( b e t a o ) * c o s (  t e t a o )  
v k ( 2 ) = k * s i n ( b e t a o ) * s i n (  t e t a o )  
v k  ( 3 )  = k + c o s ( b e t  a o )  
e r = e - q a p (  i m a t t v a )  
v l x = v k ( l ) * 1 . 1 5 5 2 e - 4 / m e f ( i m a t t v 3 ) / ( 1 . + 2 . * a l ( i m a t ~ v a ) * e r )  
w l y = v k ( Z ) * 1 . 1 5 8 2 e - 4 / m e f  ( i m a t r v a ) / ( ' 1 . + 2 . * a l ( i m a t t v a ) * e r )  
vlz=vk(3)*1.1582e-4/mef(imatrva)/(l.+2.*al(imattva)*er) 
v 2 x = v l i <  



v 2 y = v 1  y  
v 2 z = v 1  z  

x t  =O.O 
yt='I.O 
z t = z t o  

I l  = O  
u t a u i = O .  
w t a u i c = O .  
m t a u = O  
n c o l e i = O  
i e i c o l = l  
n = n + l  
i f ( i e i c o l , e q . O ) g o t o  3 0  
n o d v = s u r t ( v 2 x * v 2 x + v 2 y * v 2 y + v 2 z * v 2 z ~ + 1 ~  
+ a u = 4 / o i * b u n / m o d v  
n t a u = t a u / d t + l  
~ t a u = n t a u + n t a u  

7 ,- 
A , ~  i f ( n . l t . r n t a u )  t h e n  

i e i c o l = O  
g o t o  3 1  
e n d  i f  

i . - - . - . . . o . ~ . . . . . . . - . ~ o O . o . ~ . ~ o o o - . . . ~ o ~ . - m ~ -  

c o l l i s i o n  e l e c t r o n - i m o u r e t e  

v o d v o = s q r t  ( v 2 x * v 2 x + v 2 y * v 2 y )  t l  l 

m o d v = s ~ r t ( v 2 x * v 2 x + v 2 y t v 2 y + v 2 y + v 2 z ) + l .  
t , 3 a = a l ( i m a t r v a ) * e r  
!,.30=(1 . + b a a ) / ( l œ + 2 . + b 3 a ) / ( l  . + Z . * b a a )  
b a h = b a b * b a b  

a = b u n o * m o a v o / m o d v  
i f ( z t . g e . z a 1  t h e n  

i e i c o l = l  
g o t o  3 1  
e n d  i f  

i f ( z t . l e . - z a )  g o t o  1 7 4  
u a = z  t * z  t *modv'modv 
r i a = b u n ~ * b u n p + a o d v ~ * m o d v p - u a  
u a = v 2 y * s q r t ( u a )  
u b = v 2 x * v 2 z * z  t 
i ~ 1 = ( u b + u a ) / m o d v o / m o d v o + x t  
y a l = - ( x a l - x t  ) ~ v 2 x / v 2 y + v 2 z / v 2 y * z t + y t  
x a 2 = ( u b - u a )  / m o d v ~ / m o d v p  + x  t 
y a 2 = -  ( x a 2 - ~ t 1 * ~ 2 ~ / ~ 2 y + v 2 t / v 2 y + z t + y t  

I P S  n o m b r e s  ( x a l r y a l r 0 )  e t  ( x a 2 r y a 2 1 0 )  s o n t  l e s  i n t e r s e c t i o n s  
< i c ~  c c r c  l e .  a v e c  l e  p l a n  z = 0  

~ r j a = z  t * r n o d v / m o d v o  
r j o o s = d d d  
f ! ~ t d = b u n o * b u n p - c d d *  d d d  
d d d = s a r  t ( d d d  1  * 2  
i f ( z t , l t , U . O )  g o t o  171  

* * +  r 3 ~  o u  z t  e s t  o o s i t i f  o u  n u l  
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s e c t = s e c t - d d d * d d e / 2 .  
c a l l  u n i r e l  ( . 0 0 0 0 1 r , 9 9 9 9 9 , r a r i x )  
i f ( s e c t . l t . r a * s c e r c l )  t h e n  

i e i c o l = l  
g o t o  3 1  
e n d  i f  

c a l 1  u n i r e l  ( , 0 0 0 0 1 r , 9 9 9 9 9 r r S r i x )  
b b b = d d e + r b * (  b u n o - d d e )  
a l a = a c o s ( d d e / b u n p )  
a t b = a c s s (  d d e / b b b )  
c a l l  u n i r e l  ( , C O O O l r . 9 9 9 9 9 r r c , i x )  
p s i = a l a + a l b * ( 2 , * r c - 1 )  
q o t o  1 7 2  

C 

c k + +  c a s  O U  z t  e s t  n e g a t i f  
C 

1 7 1  s ~ c t = b u n ~ * b u n p * ( p i - a s i n  ( d d d / b u n ~ / Z .  1 )  
d d e = a b s  ( d o o s  
s e c  t = s e c t  + d d e * d d d / 2 .  
c a l l  u n i r e l  ( .C0001 , ,99999 , ra , i x )  
i f  ( s e c t . C t , r a * s c e r c l )  t h e n  

i e i c c l = l  
q o t o  3 1  
e n d  i f  

c a l l  u n i r e l  ( ,00001, ,99999,rS, i  x )  
b b b = a b s  ( - d d e t r b *  ( b u n p t d d e ) )  
i f ( b b S .  l e - d d e )  g o t o  1 7 3  
a l a = a c o s  ( d d e l b u n p )  
a ~ o = a c o s ( d a e / b h b )  
c a l l  u n i r e l  ( .C0001 , .99999 , rc , i x )  
r ) s i = d ~ i * r c - a l a - a l b * ( Z . * r c - 1 . )  
l o t o  1 7 2  

7 7 5  c a t l  u n i r e l  ( , 0 0 0 0 1 , . 9 9 9 9 9 r r c , i  x )  
u s i = r c * d u i  

1 7 ' 7  i e i c o l = l  
n c o l e  i = n c o l e i + l  
a e = b a b * a b b * e r * e r * b b b  
x o p i = e x p ( - b b b / b z e r o )  
c  t e t a l = ( a e - q 2 * x b p i  * x b p i  / b b b ) / ( a e + q 2 * x b p i  * x b p i /  b b b )  
s t e t a C = - s q r t ( 1 . - c t e t a l * c t e t a O  
c t e t a l m = c t e t a l m + c t e t a l  
c o s  i = c o s ( o s i  
s o s i = s i n ( ~ s i  
v l  x = m o d v * s t e t a l * c p s i  
v l y = m o d v * s t e t a l * s p s i  
v l  z = m o d v * c  t e t a l  
v n x = v l x * ( x a l - x t  ) / b u n p - v l y * ( v Z z * ( y a l - y t ) + v 2 y * z t ) / m o d v / b u n p  

S + v l z * v 2 x / m o d v  
v n y = v l x * ( y a l - y t ) / b u n o + v 1 y * ( v 2 x * z t + v 2 z * ( x a l - x t ~ ~ / m o d v / b u n ~  

? + v l  z * v 2 y / m o d v  
v n z = - v l x * z t / b u n ~ + v l y * ~ v 2 x * ( y a l - y t ) - v 2 y * ( x a 1 - x t ~ ~ / m o d v / b u n ~  

9,+vl z * v 2 z / r n o d v  
q o t o  1 7 0  

C 

c * + h  c o l l i s i o n  d a n s  l e  m a t e r i a u  h o m o g e n e  
C 

1 7 4  i e i c o l = l  
n c o l e i = n c o l e i + l  
c a l l  u n i r e l  ( O . r l . , s e s r i x )  
c a l \  u n i r e l  ( O . r d o i , o s i r i y )  
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b p i = b u n p * s q r  t ( s e s )  
ae=ab*  b a b * e r  
x b p i = e x p ( - b o i / b z e r o )  
c t e t a l = ( a e - q 2 * x b p i * x b p i / ~ e r * s e s ) ) / ( a e t q 2 * x b p i * x b p i / ~ e r * s e s ~ ~  
s t e t a l = - s q r t ( 1 . - c t e t a l * c t e t a l )  
c t e t a l m = c t e t a l m + c t e t a l  
c o s i = c o s ( ~ s i  
s ~ s i = s i n ( p s i  
v n x = v 2 x * c t e t a l + v 2 x * v 2 t * s t e t a l * c p s i / m o d v p  

& - v 2 y * m o d v * s  t e t  a l * s p s i  /modvp  
. -- - v n y = v 2 y * c t e t a l + v 2 y * v 2 z * s t e t a l * c p s i / r n o d v p  

& + v 2 x * m o d v * s t e t a l * s p s i / m o d v p  
v n z = v 2 z * c t e t a l - m o d v p * s t e t a l * c p s i  

1 7 0  v l  x = v n x  
v l  y = v n y  
v l z = v n z  
vmxe i =vmxe i t v l  x  
v k ( l ) = ( v l x * ( l . + 2 . * a l ( i m a t ~ v a ~ * e r ) * m e f ~ i m a t ~ v a ~ ~ / l . 1 5 8 2 e - 4  
v k ( 2 ) = ( v l y * ( 1 . + 2 . * a l ( i m a t ~ v a ~ * e r ) * m e f ( i m a t ~ v a ~ ~ / 1 . 1  S82e-4 
v k ( 3 ) = ( v 1 ~ * ( 1 ~ + 2 . * a l ( i m a t ~ v a ) * e r ~ * m e f ~ i m a t ~ v a ~ ~ / 1 . 1 5 8 2 e - 4  

..... -*...-..00*.-*000-****--******e 
f i n  d e  c o l l i s i o n  

.............*........o...-............. 

w t a u i = u t a u i t t a u  
w t a u i c = u t a u i c + t a u * t a u  

31  c o n t i n u e  
i d p = 0  
s p r = l .  
SD~~=I .  ' 

1 C  s o r 2 z l .  
1 1  c o n t i n u e  

v o l  l i b r e  

vk(l)=vk(1)+1.5166el5*ce*dt*s~r 
k=sqrt(vk(l)*vk(l)tvk(2)*vk(2)+vk(3)*vk(3)) 
c b = v k ( 3 ) / k  
s b = s q r t  (1  . - c b * c b )  
i f  t sb.eq.O) t h e n  

c a l 1  u n i r e l  ( O . r 2 . * p i r t e t a o r i y )  
s t = s i n (  t e t a o )  
c t = c o s ( t e t a o )  
g o t o  1 6  
e n d  i f  

c t = v k ( l ) / s q r t ( v k ( l ) * v k ( 1 ~ t v k ( 2 ) * v k ~ 2 ) ~  
s t = v k ( 2 ) / s q r t ( v k ( l ) * v k ( l ) t v k ( 2 ) * v k ~ 2 ) ~  

1 6  e = ( - l + s q r t  ( 1 + 1 . 5 2 7 4 e - 1 9 * k * k * a l ( i m a t r v a ) / r n e f  ( i m a t # v a ) ) ) / 2 /  
g a l ( i m a t r v a ) + g a ~ ( i m a t r v a )  
' e r = e - q a o (  ima t r v â )  
v 2 z = v k ( 3 )  *1 .1582e-4 /mef  ( i m a t r v a ) / ( l  . + 2 . * a l ( i m a t , v a l * e r I  
v 2 y = v k ( 2 ) * 1 . 1 5 8 2 e - 4 / m e f ( i m a t r v a ) / ( l . + 2 . * a l ~ i m a t ~ v a ~ * e r ~  
v 2 x = v k ( l ) * 1 , 1 5 8 2 e - 4 / m e f ( i m a t r v a ) / ( l . + 2 . * a l ~ i m a t ~ v a ~ * e r ~  
z t = z t + ( v l z t v 2 z ) / 2 ~ * d t * s p r  
i f ( z t . g t . z d )  t h e n  

z  t = z d - 1  .e-10 
n d = n d + l  
g o t o  1 7 5  
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e n d  i f  

i f ( z t , l t , - z g g 9  t h e n  
z t = - z . g g + l  ,e-18 
n g = n g + l  
g o t o  1 7 5  
e n d  i f  

g o t o  1 7 6  
1 7 5  v 2 z = - v 2 z  
1 7 6  y t = y t + ( v l y + v 2 y ) / 2 . * d t * s p r  

x t = x t + ( v l  x + v 2 x ) / 2 . * d t * s p r  
c a l l  u n i r e l ( 0 . 8 1  , r r r i x )  
n e d = e r / l  . e - i + l  
i f ( n e d . g t . 3 0 0 )  g o t o  42  
c o l = c o t t ( i m a t ~ v a r n e d ) * s p r  
i f ( r . g t . c o 1 )  g o t o  28 
i f ( c o l . g t . 1 . )  g o t o  2 7  

4 2  c a l l  p r o b a c o l ( e r i m a t r v a )  
i f ( c o l . g t . 1 . )  g o t o  27 
c a l l  b e t a c o l  ( e r  i m a t r v a )  
e = ( - l + s q r t ( 1 + 1 . 5 2 7 4 e - 1 9 * k * k * a l ( i m a t ~ v a ) / m e f ( i m a t ~ v a ) ) ) / 2 /  

& a l ( i m a t r v a ) + g a p ( i m a t r v a )  
e r = e - g a p (  i m a t r v a )  
v 2 z = v k ( 3 ) * 1 . 1 5 8 2 e - 4 / m e f  (imatrva)/(l.+2.*al(imat~va)*er) 
v Z y = v k ( 2 ) * 1 . 1 5 8 2 e - 4 / m e f  ( i m a t r v a ) / ( l - + Z . * a l ( i r n a t r v a ) * e r )  
v 2 x = v k ( 1 1 * 1 . 1 5 8 2 e - 4 / m e f ( i m a t r v a ) / ( l , + 2 . * a 1 ~ 1 m a t ~ v a ~ * e r ~  
g o t o  2 8  

2 7 vk(l)=vk(l)-1.5166el5*ce*dt*spr 
k = s a r t  ( v k ( l ) * v k ( l ) + v k ( 2 ) * v k ( 2 ) + v k ( 3 ~ * v k ~ 3 ~ ~  
z t = z t - ( v l  z + v 2 z ) / 2 . * d t * s p r  
y t = y t - ( v l y + v 2 y ) / 2 ,  * d t * s p r  
x t = x t - ( v l x + v 2 ~ ) / 2 . * d t * s p r  
i d o = l  
s p r Z = s p r 2 / 2 .  
s p r = s p r l  * s p r 2  
o v e r p = o v e r p + l  
i f  ( e . l t . 0 . 01 )  t h e n  

o v e r = o v e r + l  
e n d  i f  

go t o  11 
28 i f ( i d p . e q . 1 )  t h e n  

i d o = 0  
S D ~ ~ = S Q ~ ~ ' S P C  

s p r = s p r l  
g o t o  1 0  
e n d  i f  

v l x = v Z x  
v l  y = v 2 y  
v l z = v 2 z  
i z t = ( z t + z g ) l d z t + l  
v x m ( i z t  ) = v x m ( i z t  ) + v 2 x  
e n ( i  z t ) = e n ( i z t ) + e  
~ o p ( i z t ) = ~ o ~ ( i z t ) + l .  
i f  ( n / n u r * n w r . n e . n )  g o t o  9 4 9  
w r i t e ( 6 r 3 3 3 3 )  u t a u i l n c o l e i r w t a u i c / n c o l e i  
o o p t o t = O .  
d o  4 1 0  i z t = - 4 9 r 1 0 0  
i z s = i  z t + 5 0  
P O O U = D O P (  i zs 
d m o D = a b s ( v x m ( i z s ) )  / p o p u / c e * l . e 4  
u r i t e ( 6 r 4 1 1 )  izt*dzt*l.elO-10~vxm(izs)/popurdmob~ 
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R e n ( i  z s ) / p o p u r p o p u  

411  f o r m a t  ( 5 x ~ f 6 . l r 8 x r 1 p e 1 0 ~ 3 ~ 5 ~ r 1 p e 1 0 ~ 3 r 5 x r 1 p e 1 0 ~ 3 r 5 x ~ 1 p e 1 0 . 3 ~  
p o p t o t = p o p t o t + p o p u  

1 1 0  c o n t i n u e  
u r i  t e ( 6 r 4 1 2 )  n r m c o l r n c o l e i  

4 1 2  f o r m a t  ( 1 0 x ~ 0 n = e ~ i 7 r 5 x ~ e m ~ 0 1 = e ~ i 7 r 5 x r ' n c o 1 e i ~ e ~ i 7 ~  
w r i  t e ( 6 r 4 1 3 )  p o p t o t r n d r n g  

4 1 3  f o r m a t ( 5 x r ' p o p u l a t i o n  t o t a l e = ' r e l O . 4 r 5 x r ' n b r e  d e  d e p a s t  a  
R d r o i t e = ' r i 7 r S x r ' n b r e  d e  d e p a s t  a  g a u c h e e r i 7 )  

w r i t e ( 6 r 9 1 1 )  
9 4 9  i f ( n . 1 t . t ~ )  g o t o  5  

u r i t e ( 6 0 2 )  t c r r t d r  
2 f o r m a t ( 5 x r e t e m p s  c a l c u l =  @ r e 1 0 , 4 r e  p s e r 5 x r e m o y e n n e s  c a l c u l e e s  

&a  p a r t i r  d e  're10.4, '  p s e r  3 ( / ) )  
u r i  t e ( 6 r 3 )  c e r e m o y r v m o y  

3 f o r m a t ( 5 x r e c h a m p =  e r e 1 0 , 4 r 5 x ~ e e m o y =  e ~ e 1 0 . 4 ~ S x ~ e v m o y =  ' r e 1 0 . 4 )  
9 c o n t i n u e  

u r  i t e ( 6 ~ 1 9 7 5 )  b e c r a n t r b z e r o r d e n s r d n i r b u n r t c r t  11dt  
1 9 7 5  f o r m a t ( 5 x r ' b e c r a n t ~ ' r e 1 0 ~ 4 ~ / r 5 ~ ~ ~ b z e r o = ' r e 1 0 ~ 4 r / r 5 x r  

5 ' d e n s = @  ~ e 1 0 . 4 ~ / ~ 5 x r ' d n i = @  ,e10.4,/,5xr' b u n = ' ~ e 1 0 . 4 ~ / ~ 5 ~ ~  
8 e t c = e ~ i 8 r / ~ 5 x r e t l = ' r e 1 0 . 4 ~ / ~ 5 x ~ e d t = ' r e 1 0 . 4 ~ / ~  

w r i t e ( 6 r 9 1 1  
w r i t e ( 6 . 3 3 3 3 )  w t a u i / n c o l e i r w t a u i c / n c o l e i  

3 3 3 3  f o r m a t ( 3 ( / ) r 5 x ~ e t o m o y = e ~ e l 0 . 4 ~ 5 ~ r e t o c m o y ~ e r e 1 O . 4 ~  
c o n t i n u e  
s t o p  
e n d  
s u b r o u t  i n e  p r o b a c o l ( e r i m a t r v a )  
common v k ( 3 ) ~ c b ~ c t r s b ~ s t r k ~ d t ~ s ~ r ~ ~ i ~ c o l r k b t ~  

~ e r ~ g ~ r q ~ e p ( 2 ) ~ g p ( 2 ) ~ r q p ( 2 ) ~ u ( Z ) ~ a l ( 2 ~ 3 ) ~ g a p ( 2 ~ 3 ) ~ m e f ( 2 ~ 3 ) ~  
& x l a m b d a ( 2 0 ) ~ h p o ( 2 ) ~ d p 0 ( 2 ) r c a c ( 2 ) ~ c a c ~ 2 ~ ~ p a c ~ 2 ~ 3 ~ ~  
g h n o o ( 2 )  r o o c ( 2 ) r d n p o ( Z ) r h b o ( 2 r 3 r 3 1 2 )  r z ( Z r 3 ) r i  pc  ( 2 ~ 3 r 3 r 2 ~ ) e  
~ c i v ( 2 ) r c e p r c ~ i e z ( 2 ) r a a r b b r d d r p z r  
& c i m p ( 2 ) r d o p ( 2 ) r e p z  (21, 
& r m e f ( 2 1 3 ) r p m e f ( 2 1 3 ) r ~ p m p ( 2 r 3 ) r a ( 2 ) r b ( 2 ) , p ( 2 ) ,  
3 ~ c s h ( 2 ) r a l e r a l e l  r a l e 2 ,  
8 i x r i y r i z r i s g ( 2 ) r n i n t ( 2 r 3 1 2 O ) , k i m p ( 2 ) ~  
& a f f ( 2 ) r a m ( 2 ) ~ k a l ~ r  

r e a l  m e f r i p c r k r n o r k b t  
i n t e g e r  v a r v r  
a l e = a l ( i m a t r v a ) * e r  
a l e l = l . t a l e  
a l e 2 = a l e l + a l e  
a a = a l e * a l e / 2  
b b = - 2 . * a l e * a  l e 2  
d d = a l e 2 * a l e 2  
~~=3.9999999975*aatl.99995*bbtdd*10.59664273 
q = e r * a l e l  
r g = s q r t  ( g )  
d o  1  i = l r 2 0  

1 x l a m b d a ( i ) = O  
C 

c * * * * *  c a l c u l  p r o b a b i l i t e s  i n t e r a c t i o n s  * * * * *  
C 

i f  (er .g t .1 .e -2 )  g o t o  1 3 1  
c o n s t = c o i e z (  i m a t  ) * ( l 0 . 5 9 6 6 4 - 8 0 . 7 7 3 1 2 * a l e ~ 1 5 3 . 5 4 6 2 4 * a l e * a l e )  

& / c i r n p ( i m a t ) / r m e f  ( i m a t r v a )  
c o l = f  l o a t  ( v a ) / 3 . * d t * l . O e 1 4 * s ~ r * ( 9 * k i m p ( i m a t )  t 1  . ) / I O -  
x l a m b d a ( l 8 ) = ( c o n s t + l ~ - k i m ~ ~ i m a t ~ ~ * c 0 l / ~ c o n s t t l . ~  
x l a m b d a ( l 9 ) = k i m p ( i m a t ) * c o l / ~ ~ 0 n ~ t t 1 , )  



* * * * *  i n t e r a c t i o n s  s u r  i m p u r e t e s  * * * * *  

i f  ( k i m o ( i m a t l . n e . 1 )  g o t o  1 3 0  
x l a m b d a ( l 9 ) = c i m p ( i m a t ) * r m e f  ( i m a t r v a ) * a l e 2 / r g  
c o n t  i n u e  

*****  i n t e r a c t i o n s  o p t i q u e s  n o n  p o l a i r e s  * * * * *  

i f  (va.ne.2)  g o t o  1 0 9  
d o  1 0 9  i = l r 2  
i f  ( e r .  l e . h n p o ( i m a t ) )  t h e n  

i = 2  
e n d  i f  

e p j = e r + i s g ( i ) * h n p o ( i m a t )  
w=pmef ( i m a t r v a > * o c s h ( i m a t )  
a l e p l = l  . + a l (  i m a t r v a ) * e p j  
s = s q r t  ( e p j  * a l e p l  
n o = d n ~ o ( i m a t ) + u ( i )  
f = a l e l * a l e p l  / a l e 2  
j = 1 4 + i  
x l a m b d a (  j ) = s * n o * f * u  
c o n t i n u e  

* * * * *  i n t e r a c t i o n s  s u r  p h o n o n s  a c o u s t i q u e s  * * * * *  

* * * * *  j n t e r a c t  i o n s  p i e z z o e l e c  t r i q u e s  * * * * *  

* * * **  i n t e r a c t i o n s  o p t i q u e s  p o l a i r e s  * * * * *  

d o  2 0  i = l r 2  
i f ( e r . l t . h p o ( i m a t ) )  t h e n  

i = 2  
e n d  i f  

e p ( i ) = e r + h p o ( i m a t ) * i s g ( i )  
a l e ~ = a l ( i m a t r v a ) * e p ( i )  
a l e p l = l . + a l e p  
a l e p 2 = a l e p l + a l e p  
g p ( i ) = e p (  i ) * a l e p l  
r g p ( i ) = s q r t ( g p ( i ) )  
a l g g o = a l ( i m a t r v a ) * ( g + g p ( i ) )  
a p = Z . * a l e l  * a  l e p l + a  l g g p  
a (  i ) = a p * a p  
b ( i ) = - 2 . * a l ( i m a t ~ v a ) * r g * r g p I i ~ * ~ 4 . * a l e 1 * a l e p 1 + a l g g p ~  
c = 4 . * a l e l * a l e o l * a l e 2 * a l e ~ 2  
~ ( i ) = a ( i ) * a l o g ( a b s ( ( r g + r g p ( i ) ) / ( r g - r g p ( i ) ) ) ) + b ( i )  
f = p ( i ) / c  
n o = d o o  ( i ma t +u  (i 
x C a m b d a ( i ) = c o p ( i m a t ~ * a l e p 2 * f * n o * r m e f  ( i m a t  ~ v a ) / r g  
c o n t  i n u e  

* * * * *  i n t e r v a l l e e s  * * ***  



d o  4 5 0  i t v = l r 2  
d o  4 5 0  v r = l r 3  
d o 4 5 0  i = l r 2  
j j = 2 * v r + i + ( i t v - 1 ) * 6  
h b i v = h b o ( i m a t r v a r v r r i t v )  
i f ( v r . l t . v a )  g o  t o  4 4 0  
i f  ( v a - e q .  1  .and.vr.eq. 1 )  t h e n  

x l a m b d a (  j j )=O. 
g o t o  4 5 0  
e n d  i f  

i f ( e . l t . g a p ( i m a t r v r ) - h b i v )  t h e n  
x l a m b d a ( j j ) = O .  
g o t o  4 5 0  
e n d  i f  

i f  ( e . l t . g a p ( i m a t r v r ) + h S i v )  t h e n  
x l a m b d a  ( j  j )=O.  
q o t o  4 5 0  
e n d  i f  

4 4 0  i f  ( va ,eq . v r )  t h e n  
i e q = 1  
g o t o  4 4 2  
e n d  i f  

i e q = 2  
4 4 2  eoj=e-gap(imatrvr)+isg(i)*hbiv 

w = ( z ( i m a t ~ v r ) - u ( i e q ) ) * p m e f ~ i m a t r v r ) * i p c ( i m a t ~ v a r v r ~ i t v ~ / h b i v *  
i c i v ( i m a t )  

s = s q r t ( e p j * ( l . + a l ( i m a t r v r ) * e p j ) )  
no=l./(exp(hbiv/kbt)-l.)+u(i) 
f = a l e l * ( l . + a l ( i m a t ~ v r ) * e ~ j ) / a l e 2  
j j = 2 * v r + i + ( i t v - l > * 6  
x C a m b d a ( j j ) = u * n o * f * s  

4 5 0  c o n t i n u e  
i f  ( k a l . e q . 0 ) g o t o  9 8  

* * * * *  a l l o y  s c a t t e r i n g  ***** 
x l a m b d a ( 2 0 ) = 0 , 1 4 9 6 5 8 8 e 3 8 * p m e f  ( i m a t r v a )  * r g * a l  e2*am( i m a t ) * l  .e6  

S * a m ( i m a t ) * a m ( i m a t ) * a f f ( i m a t )  
99  c o n t i n u e  

c o l = O .  
d t s ~ r = d t * s p r  
d o  99 i = l r 2 0  
x l a m b d a ( i  ) = x l a m b d a ( i ) * d t s p r  

99 c o l = c o l + x  l a m b d a (  i 
1 0 0  r e t u r n  

e n d  
s u b r o u t i n e  b e t a c o l ( e r i m a t r v a )  
common v k ( 3 ) r c b r c t r s b r s t r k r d t r s p r r p i r c o l r k b t r  

S e r r g r r g r e p ( 2 ) r g p ( 2 ) ~ r g p ( 2 ) r u ( 2 ) 1 a l ( 2 r 3 ) r g a p ( 2 r 3 ) r m e f  ( 2 r 3 ) r  
S x l a m b d a ( 2 O ) ~ h p o ( 2 ) ~ d p 0 ( 2 ) ~ ~ 0 ~ ~ 2 ~ ~ c a c ~ 2 ) ~ ~ a c ~ 2 ~ 3 ~ ~  
S h n p o ( 2 ) ~ o p c ( 2 ) r d n p o ( 2 ) ~ h b 0 ~ 2 ~ 3 r 3 ~ 2 ~ ~ ~ ~ 2 ~ 3 ~ ~ i p c ~ 2 ~ 3 ~ 3 ~ 2 ~ ~  
R c i v ( 2 )  r c e p r c p i e z  ( 2 ) r a a r b b r d d r p z r  
$ c i m p ( 2 ) r d o p ( 2 ) r e p z ( 2 ) r  
6 r m e f ( 2 r 3 ) r p m e f ( 2 r 3 ) r ~ p m p ( 2 r 3 ) 1 a ( 2 ) r b ( 2 ) r p ( 2 ) ~  
R o c s h ( Z ) ~ a l e ~ a l e l ~ a l e 2 ~  
S i x r i y r i z r i s g ( 2 ) r n i n t ( 2 r 3 r 2 O ) r k i m p ( 2 l r .  
R a f f ( Z ) r a m ( Z ) r k a l r r  

r e a l  m e f r  i p c r k r n o r k b t  
i n t e g e r  v a r v r  
~ r e c i = l , e - 4  



c o l = O .  
i i = O  

465  ii=ii+l 
i f ( i i . g t . 2 0 )  g o  t o  6 
c o l = c o l + x l a m b d a ( i i )  
i f ( r . g t . c o 1 )  g o  t o  465  
n i n t ( i m a t r v a r i i ) = n i n t ( i m a t # v a r i i ) + l  
i f ( i i . e q , l 7 ) g o t o  55 
i f ( i i , e q , 1 8 )  g o  t o  54  
i f ( i i . e q . 1 9 )  g o  t o  47  
i f  ( ' l  i. eq. 20 )  g o t o  675  

c 
c b e t a : i n t e r v a l l e e s  

v r = ( i i - 1 ) / 2  
i=i i - 2 * v r  
i f  ( v r . e q . 0 ) g o t o  5 8  
i t v = l  
i f ( v r . g e . 4 . a n d . v r . l e . 6 )  t h e n  

v r = v r - 3  
i t v=2  
e n d  i f  

h b z = h b o ( i m a t  r v a r v r r i  t u )  
i f ( ~ r ~ e q . 7 1  t h e n  

v r = 2  
h b z = h n p o (  i m a t  1 
e n d  i f  

c a l l  u n i r e l ( O . r l . r r i r i z )  
y = l . - 2 . * r i  
e o j = e - g a p ( i m a t r v r ) + i s g ( i ) * h b z  
i f ( e p j , l e . O , )  t h e n  

c o u t p u t  e p j r v a r v r r i i r i  
e n d  i f  

k=sqrt(epj*(l.+al(imat~vr)*epj)*mef ( i m a t , v r ) ) * 5 . 1 1 7 5 e 9  
v a = v r  
g o  t o  6 8  

b e t a  i m p u r e t e s  
C 

4 7  c o n t i n u e  
c a l l  u n i r e l  ( 0 , r l . r r i m r i z )  
y = l . - 2 . * ( l . - r i m l / ( l . + r i m * g * m e f ( i m a t ~ v a ) / d o p ~ i ~ a t ~ * e ~ z ~ i m a t ~  

8*1 .466614e26 )  
3 0  t o  6 8  

C 

c b e t a  ~ i e z o e l e c t r i c  mode 
r 

5 4  c o n t i n u e  
ccp=-aa*2.49996e-9-bb*4.99996e-5+dd*9,903495 
c a l l  u n i r e l ( 0 . r l  , r r p z r i  y )  . 
y 1  =4 .99996e-5  
p a s = O * l  
c c = c c p - r p z * p z  
f l = a a * y l * y l + b b * y l + c c + d d * a l o g ( y l )  

541 y 2 = y l  + p a s  
i f ( p a ç . 1 t . p r e c i )  t h e n  

y = ( y l + y 2 ) / 2  
g o t o  545  
e n d  i f  

f 2 = a a * y 2 * y 2 + b b * y 2 + c c + d d * a l o g ( y 2 )  



i f  ( ( f l * f 2 ) )  5 4 2 r 5 4 4 r 5 4 3  
5 4 2  p a s = p a s / 2  

go  t o  541  
5 4 3  y l = y 2  

f l = f 2  
go  t o  541  

5 4 4  i f ( f l * l . e 2 5 . l t , l . e - 2 5 )  t h e n  
y = y 1  
g o t o  545  
e n d  i f  

Y = Y ~  
y=1 -y  
g o t o  68 

c a l l  u n i r e l  (O . r l . r r a , i  x )  
a l e 2 3 = a l e Z * a l e Z + a l e 2  
y=((ale23*(l-ra)+ra)**O.3333333-1.)/ale-I. 
q o t o  68 

b e t a : i n t e r a c t i o n  p o l a i r e  

c o n t  i n u e  
k = 5 . 1 1 7 5 e O * r g o ( i ) * r m e f ( i r n a t , v a )  
r q r q p = 4 , * r g * r g p (  i 1 
c = a l e l * ( l ~ + a l ( i m a t r v a ) * e p ( i l ) * r g r g p / e r / e p ~ i ~  
p p = p ( i ) / c  
a a = a l e * a l e * e p ( i ) * e p ( i ) / r g r g p  
b b = - b ( i ) / Z t / c  
d d = a ( i ) / Z . / c  
qg=Z. * (g+gp(  i ) ) / r g r g p  
c e p = - a a - b b + d d * a l o g ( r g r g p / 2 . / ( r g - r g p ( i  ) ) / ( r g - r g p ( i  1 ) )  
c a l l  u n i r e l ( 0 , r l . r r p r i y )  
c c = c c o - r p * p p  
ya=-1, 
y b = l .  
f a = a a * y a * y a + b b * y a + c c + d d * a l o g ( g g - y a )  
f b = a a * y b * y b + b b * y b + c c + d d * a l o g ( g g - y b )  
d e r b - 2 .  * a a * y b + b b - d d / ( g g - y b )  
d i f = - f b / d e r b  
ya=(yb*fa-ya*fb)/(fa-fb) 
y b = y b + d i  f  
if(abs(ya-yb1.gt.l.e-4)goto 6 7 1  
y = i y a + y b )  / 2  
g o t o  68 

b e t a  a l l o y  s c a t t e r i n g  

c a l l  u n i r e l  ( 0 , r l . r r a l r i z )  
y=1  . - 2 , * r a l  

e x p r e s s i o n  d e  v k  a o r e s  1 i n t e r a c t i o n  

c a l l  u n i r e l ( O . r 2 . * p i r t e t a r i y )  
if((1.-abs(y)),lt.l.e-3) t h e n  

y = l .  
yy=O. 
g o t o  6 8 1  
e n d  i f  



y y - s q r t  ( 1  , - y * y )  
6 5 1  vk ( . l ) = k * y y * c o s ( t e t a )  

vk ( 2 ) = k * y y * s i n ( t e t a )  
v k ( 3 ) = k * y  
v l = c b * c t * v k ( l ) + c t * s b * v k ~ 3 ~ - s t * v k ( 2 )  
v 2 = c b * s t * v k ( l ) + s t * s b * v k ~ 3 ) t ~ t * v k ( 2 )  
v 3 = - s b * v k (  l ) + c b * v k  ( 3 )  
v k  ( 1  ) = v l  
v k ( 2 ) = v Z  
v k ( 3 ) = v S  

6 r e t u r n  
end 

C 

C 

c * * * *  S U B R O U T I N E  U N I R E L  
C 

s u b r o u t i n e  u n i  r e l ( b i n f r b s u p r a 1 e a r i n c )  
d o u b t e  p r e c i s i o n  x m i n r x m a x  
d o u b l e  D r e c i s i o n  g 0 5 d a f  
d o u b l e  D r e c i s i o n  x r  
x m i n = d b t e ( b i  n f  
x m a x = d b l e  ( b s u p )  
x r = g O S d a f ( x m i n ~ x m a x )  
a l e a = s n g l  ( x r  1 
r e t u r n  
e n d  
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