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NOMENCLATURE DES NOTATIONS UTILISEES 

e : charge de l'électron 

K : constante de Planck 

m* : masse effective de l'électron 

k g -  : constante de Bolzmann 
h w o :  énergie du phonon optique polaire 

T : température du réseau 

X : pourcentage d'aluminium dans Ga Al As 
E 

1-x x 
s : permittivité statique 
t 

Nd( Z) : concentration d ' impuretés type "donneur" 
N ~ ( z )  : concentration dl impuretés type "accepteur" 

E : niveau de Fermi 
F 
N ( 2 )  : densité volumique d'électrons 

s 
: densité surfacique d'électrons 

Nn : densité d'électrons de la sous-bande n 

Sp : espaceur 

R : angle de déviation 
-L 

k : vecteur d'onde de l'électron à trois dimensions 
-C 

kt : vecteur d'onde de l'électron à trois dimensions après collision 
i.c 

5 i : vecteur d'onde de l'électron à deux dimensions 

k',, 
: vecteur d'onde de l'électron à deux dimensions après collision 

kx, ky 3 kZ : composantes du vecteur d'onde de l'électron 

Qat kt-k 

q=k'-k 

qXj qY' 9, : composantes de q 

c : énergie totale de l'électron 

E '  : énergie totale de l'électron après collision 

€ 1  1 : énergie de l'électron dans le plan parallèle à l'interface 

1 énergie de l'électron dans le plan parallèle à l'interface après collision 

: énergie de la sous-bande n 
n 
V ( 2 )  : énergie potentielle de l'électron 

D E  : discontinuité à l'interface de l'hétérojonction 
-iI 

E : champ électrique 



Fn(z) : fonction d'onde enveloppe de la sous-bande n , ( x ,  y, 2)  : fonction d'onde de l'électron à deux dimensions 

q,(r) : fonction d'onde de l'électron à trois dimensions 

: largeur effective 
bmn 
Im(qz) : intégrale de chevauchement 

Hm(Q) : facteur de forme 

M (kc, k) : élément de matrice à trois dimensions 

: élément de matrice à deux dimensians 

S (3 ,  k) : densité de probabilité à trois dimensions 
m n -  - '"if Y1 : densité de probabilité à deux dimensions 

A ( E  1 : probabilité de collision par unité de temps à trois dimensions 

IF( 1 ) : probabilité de collision par unité de temps à deux dimensions 
8 8 

~ ( k )  : probabilité de collision 
n (E, z )  : probabilité de transition par unité de temps d'une vallée 

satellite à trois dimensions vers la vallée centrale 

à deux dimensions 
n 

' r 2 d ~ 3 $ E ~  I 2 2 )  
: probabilité de transition par unité de temps de la vallée 

centrale à deux dimensions vers une v a l l é e  satellite 

à trois dimensions 

DlI(E) : coefficient de diffusionslongitudinal 
Di(E) : coefficient de diffusion transverse 
Var xit), Var y(t) : variances de déplacements 
S(w)  : densité spectrale de puissance 
f 1 1  (E) : temps de corrélation longitudinal 
rL(E) temps de corrélation transverse 
Var V,(E) : variance de vitesse 
Var V (E) : variance de vitesse 

Y 





Le développement accru des systèmes de télécommunication opérant dans 

des zones de fréquences de plus en plus élevées exige que l'on dispose de 

composants amplificateurs microondes performants tant en puissance qu'en faible 

bruit afin d'augmenter leurs capacités de transmission et les distances qu'ils 

sont susceptibles de couvrir. D'autre part, l'augmentation des vitesses de 

traitement de l'information demande la réalisation de circuits intégrés alliant 

les critères de rapidité et de faible consommation. 

Pour répondre à tous ces besoins, on s'efforçait, dans un premier temps, 

d'améliorer les performances du TEC GaAs, composant susceptible d'assumer ces 

fonctions.Or cette améliorationpasse d'abord par une réduction des dimensions 

de la zone active, qui malheureusement se trouve limitée par les possibilités 

technologiques. Une modification de la structure même de la zone active est 

devenue une nécessité pour pallier à cet inconvénient. 

C'est dans ce contexte qu'est née, voilà une dizaine d'années, grâce 

aux progrés considérables dans le domaine de la technologie épitaxiale ( MBE, 

M O 0  ) ,  une nouvelle famille de composants baptisée du nom de TEGFET et dont 

la caractéristique principale est d'utiliser comme zone active le gaz d'électrons 

à deux dimensions formé à l'interface d'une hétérojonction, ce dernier possédant 

un certain nombre de propriétés physiques très attrayantes, par exemple,une 

mobilité élevée, notamment à basse température. 

Très rapidement, les performances du TEGFET se sont montrées supérieures 

à celles du TEC GaAs conventionnel. L'étude de la dynamique électronique à deux 

dimensions est alors devenue un besoin pressant afin de mieux comprendre et 

d'optimiser le fonctionnement de ces nouveaux dispositifs très prometteurs. 

Le but du présent travail est de mettre au point par la méthode de Monté- 

Carlo un modèle permettant d'étudier les propriétés de transport du gaz d'électrons 

à deux dimensions formé à l'interface de l'hétérojonction GaAs/GaAlAs. 



. ,  -. L1hétérojonction forme un milieu assez complexe où peuvent intervenir 

de nombreux phénomènes physiques. Nous nous sommes bornés ici à en étudier 

quelques uns. Le TEGFET présente des vitesses de dérive et des mobilités élevées 

ainsi que de bonnes propriétes de bruit de fond. Nous nous sommes penchés sur 

la détermination de la vitesse d'électrons chauds et des coefficients de 

diffusion. Ces deux paramètres sont certainement parmi les plus importants à 

connaItre lorsque l'on veut mettre au point des logiciels de simulation simplifiée 

utiles à la conception assistée par ordinateur. Le modèle développé dans ce 

mémoire vise, outre son intérêt propre du point de vue de la physique, à fournir 

des informations obtenues à partir de bases physiques sérieuses. 

Dans le premier chapitre, nous aborderons les aspects qualitatifs du 

modèle établi ici. Le second chapitre donnera une présentation générale de la 

simulation mise en oeuvre au cours de ce travail. Le troisième chapitre sera 

consacré à la description des structures de bandes et de la méthode de réso- 

lution autocohérente de l'équation de Schrôdinger permettant la détermination 

des états électroniques à deux dimensions dans le puits de potentiel. Le 

quatrième chapitre étudiera les différents types de collision mis en jeu dans 

la simulation et proposera un modèle qui décrit le couplage d'un système - 
électronique à deux dimensions avec un système à trois dimensions. Dans le 

cinquième chapitre, nous reporterons les résultats relatifs à la mobilité et 

à la vitesse de dérive. Le sixième chapitre résumera les divers aspects de la 

diffusion mis en évidence par la simulation. Les détails des calculs effectués 

lors de la mise au point du programme de simulation seront donnés dans les 

annexes placées à la fin de ce mémoire. 



CHAPITRE 1 

HISTORIQUE ET PRESENTATION QUALITATIW DU MQD 



1.1. INTRODUCTION 

En 1960, R.L. Anderson Cl1 a p r é d i t  l a  présence d'une couche d'accu- 

mulation d ' é l ec t ron  à l ' i n t e r f a c e  de c e r t a i n e s  hé térojonct ions ,  du c ô t é  du 

semi-conducteur à f a i b l e  bande i n t e r d i t e .  En e f f e t ,  s e lon  l ' a u t e u r ,  l o r s  de 

l a  jonction de deux semiconducteurs à bandes i n t e r d i t e s  d i f f é r e n t e s ,  l e s  n i -  

veaux de Fermi s ' a l i g n e n t ,  l a  conservation des  paramètres physiques d e  p a r t  

e t  d ' au t re  de l ' i n t e r f a c e  entraEne des courbures des bandes de conduction e t  

de valence, a i n s i  que des  d i scon t inu i t é s  à l ' i n t e r f a c e  pour ces  deux bandes 

(Fig.1.1);et l e s  é l e c t r o n s  son t  a t t i r é s  ve r s  l e  semiconducteur à f a i b l e  ban- 

de i n t e r d i t e  e t  s 'accumulent à l ' i n t e r f a c e .  

En 1969, L. Esaki  e t  R. Tsu C21 ont suggéré qu'une t e l l e  s t r u c t u r e  

p r é s e n t e r a i t  une f a i b l e  i n t e r a c t i o n  e n t r e  é l e c t r o n s  e t  impuretés i o n i s é e s ,  

grâce à l a  technique d i t e  de l a  modulation de  dopage. Celle-ci  c o n s i s t e  

à doper uniquement l a  couche (ou l e s  couches se lon que l ' o n  a a f f a i r e  à une 

simple hé térojonct ion  ou un super-réseau) à bande i n t e r d i t e  p l u s  élevée,  

r é a l i s a n t  a i n s i  l a  s é p a r a t i o n  s p a t i a l e  des é l e c t r o n s  accumulés dans l a  

couche à bande i n t e r d i t e  p lus  f a i b l e  avec l e s  impuretés. 

En 1978, R. Dingle e t  Coll .  C31 ont appliqué c e t t e  technique à un 

super-réseau de GaAs non dopé / G a A l A s  dopé de type n+. 11s ont  observé 

un t r a n s f e r t  d ' é l e c t r o n s  de GaAlAs vers  GaAs, confirmant a i n s i  l e s  prévi -  

s ions  d'Anderson. De p l u s ,  i ls  ont  obtenu de  hautes mobi l i tés  é l ec t ron i -  

ques. Ce f a i t  a  é t é  i n t e r p r é t é  comme dû à la  modulation de dopage. 

T .J. Drummond, P. Deslescluse e t  c o l l .  C4, 5 ,  93 ont  montré, expé- 

rimentalement, qua pour rendre  p lus  e f f i c a c e  l a  sépara t ion  des é l ec t rons  e t  

des impuretés, on peut  i n t e r c a l e r ,  e n t r e  l e s  couches de GaAs e t  de GaAlAs, 
* 

une f i n e  couche non dopée appelée "espaceur". La réduct ion  de l ' i n t e r a c -  

t i o n  e s t  d ' a u t a n t  p l u s  importante que l ' é p a i s s e u r  de c e l l e - c i  es? grande 

(Fig.1.2). 

* Ce néologisme e s t  directement i n s p i r é  du terme a n g l a i s  spacer .  
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FIGURE 1.1 Modèle d'Anderson d'une hétérojonction 

GaAlAs (n') /GaAs (p') 



FIGURE 1.2 Evolution de l a  mobil i té  électronique en 

fonction de 1 ' espaceur [4 1. 
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FIGURE 1.3 Evolution de la mobilité électronique en 

fonction de la température dans une hétéro- 

jonction GaAlAs/GaAs réalisée par la MOCVD 
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Depuis c e s  premiers t ravaux,  des mobi l i tés  encore p lus  élevges on t  é t é  

obtenues C6, 121 (Fig.I.3 ,4 ) .  Ces hautes mobi l i tés  témoignent l a  v a l i d i t é  

des cons idérà t ions  présentées  ci-dessus e t  l a  grande q u a l i t é  des  couches 

é p i t a x i a l e s  grâce à l a  MBE (molecular beam epi taxy)  e t  à l a  MOCVD (meta- 

lorganic  chemical vapor depos i t ion) .  La f i g u r e  1.5 présente  l ' é v o l u t i o n  de . 
l a  mobi l i té  l a  p lus  é levée  mesurée expérimentalement dans l ' h é t é r o j o n c t i o n  

GaAs/GaAlAs a u  cours de c e s  de rn iè res  années C201. 

En p lus  de l a  haute mobi l i té ,  H.L. Stormer C211 a montré l e  c a r a c t è r e  

bidimensionnel du gaz d ' é l ec t rons  accumulés à l ' i n t e r f a c e  de l ' hé té ro jonc-  

t i o n  grâce à l ' obse rva t ion  des o s c i l l a t i o n s  de l a  magnétorésistance en fonc- 

t i o n  du champ magnétique appliqué suivant  l a  d i r e c t i o n  perpendicula i re  à 

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

La mise en évidence de l a  haute mobi l i té  a  t r è s  v i t e  suggéré à d i f -  

f é r e n t e s  équipes l ' i d é e  d ' u t i l i s e r  c e  gaz d ' é l ec t rons  comme couche a c t i v e  

d'un t r a n s i s t o r  à e f f e t  de champ e t  un t e l  composant a  é t é  conçu e t  r é a l i s é ,  

en 1980, simultanément à Thomson-CSF C221 e t  à Fuj isu  C231. 

Très rapidement, l a  s u p é r i o r i t é  des performances du TEGFET (Two - d i -  

mensional - Elect ron Gas F i e l d  Ef fec t  T r a n s i s t o r )  par  rappor t  au  TEC conven- - - - - 
t i o n n e l  a  é t é  mise en évidence t a n t  en ampl i f ica t ion  hyperfréquence f a i b l e  

b r u i t  qu'en logique u l t r a  r ap ide  C24-261 (Fig.1.6) .  

Pour es t imer  p lus  précisément l e s  performances que l ' o n  peut a t t e n d r e  

de ce  nouveau d i s p o s i t i f ,  p a r  exemple, en ampl i f i ca t ion  f a i b l e  b r u i t ,  e t  

opt imiser  l e  fonctionnement, une étude p lus  poussée semble nécessa i re .  

O r ,  l ' é t u d e  d'un t e l  composant ne peut  ê t r e  menée à b ien  que s i  l ' o n  

possède une bonne connaissance des p r o p r i é t é s  de t r anspor t  du gaz d ' é l e c t r o n s  

qui  s i è g e n t  dans l a  couche a c t i v e  du d i s p o s i t i f .  Bien que ces  t ravaux d i r i -  

gés dans c e  sens  so ien t  d é j à  nombreux, Cl0 - 191, r a r e s  sont  ceux qu i  p o r t e n t  

s u r  l a  dynamique des  é l e c t r o n s  en présence d'un champ é l e c t r i q u e  p a r a l l è l e  

à l ' i n t e r f a c e  de l ' hé té ro jonc t ion  e t  d'une t ens ion  de p o l a r i s a t i o n  appliquée 

à l a  g r i l l e .  Compte tenu de  c e  f a i t ,  l e  p résen t  t r a v a i l  s e  propose d ' é t u d i e r  

l e s  p r o p r i é t é s  de  t r anspor t  du gaz d ' é l ec t rons  quas i  bidimentionnel dans ces  

condi t ions  p a r  l a  méthode de Monté-Carlo. 



FIGURE 1.4 Evolution de l a  mobilité électronique en 

fonction de l a  température dans une hétéro- 

jonction GaAlAs/GaAs réalisée par l a  MBE [6] . 



FIGURE 1.5 Evolution de la mobilité électronique la 

plus élevée mesurée experimentalement au 

cours de ces dernières années [20]. 
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FREQUENCY (GHz) 
FIGURE 1 . 6  Performances comparées des TEGFET e t  MESFET 

GaAs. L e  TEGFET p r é s e n t e  un facteur de 

bruit p l u s  f a i b l e  que l e  mSFET GaAs [24] . 



1.2. LA MODELISATION DE LA STRUCTURE GRILLE-HETEROJONCTION GaAlAs/GaAs 

ET SES ASPECTS QUALITATIFS . 

1.2.1. S t r u c t u r e  de base d ' u n  TEGFET 

La r éa l i s a t i on  d'un t r a n s i s t o r  à e f f e t  de champ à hétérojonction 

GaAs/GaAlAs nécessite que l ' o n  puisse moduler l a  charge dans l e  canal p a r  

l a  tension appliquée à l a  g r i l l e  du composant. A c e t  e f f e t ,  on peut, pa r  

exemple, commander l e  gaz d 'é lect rons  par un contact à ba r r i è r e  de Schottky 

e t  il e s t  possible d'envisager deux types de r éa l i s a t i on  selon que l ' on  dépo- 

s e  l e  contact sur 1'AsGa ou sur 1'AlGaAs (Fig.1.7).Toutefois3 l e s  composants 

r é a l i s é s  à p a r t i r  de l a  première s t ruc ture  présente une conduction p a r a l l è l e  

au canal importante due principalement au t r a n s f e r t  des é lect rons  accumulés 

vers llAIGaAs fortement dopé, par dessus l a  bar r iè re  bEc [281, ce qui dimi- 

nue nettement l e s  propr ié tés  dynamiques C271. 

Dans l e  second d i s p o s i t i f ,  1' AlGaAs e s t  totalement déser té ,  f r e inan t  

a i n s i  l e  t r a n s f e r t  des é lect rons  par  dessus l a  bar r iè re  de po ten t ie l .  I l  

présente donc un caractère  plus a t t r a c t i f  que l e  précédent e t  cons t i tue  

en quelque s o r t e  l a  s t ruc tu re  "de base1' d'un TEGFET. Dans l e  cadre de ce  

t r a v a i l ,  nous nous proposons donc d t é tud i e r  l e s  principales propr ié tés  de 

t ransport  du gaz d 'électrons r e l a t i f  à ce d i spos i t i f .  

1.2.2. Aspects q u a l i t a t i f s  de  l a  s t r u c t u r e  q r i l l e / h é t é r o i o n c t i o n  GaAs/GaAlAs 

Le modèle qui f a i t  l ' o b j e t  du t r a v a i l  que nous présentons dans l e  

présent mémoire e s t  donc const i tué  d  ' une hétéro jonction GaAlAs (n+) /GaAs e t  

d'une g r i l l e  placée du cô t é  de llAIGaAs (F ig . I .8 ) .  

Nous essayons dans ce paragraphe de décr i re ,  de façon qua l i t a t i ve ,  

l e s  aspects essen t ie l s  de c e t t e  s t ruc ture .  
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FIGURE 1.7 Les deux structures du TEGFET. Celle ayant 

GaAlAs en couche supérieure présente des 

avantages. 



GaAs (P.) 

FIGURE 1.8 Représentation schématique de la structure 
étudiée. 



c r i -  



Comme nous l 'avons vu a u  début de c e  chap i t re ,  l 'alignement des n i -  1 
l 

veaux de  Fermi impose un t r a n s f e r t  d ' é l ec t rons  de G a A l A s  (n+) vers G a A s .  i 
1 

I 
La courbure qu i  en r é s u l t e  du c ô t é  de GaAs c r é e  un p u i t s  de p o t e n t i e l  de 

f a i b l e  l a rgeur  (typiquement de l ' o r d r e  de 100 à 200 1). O r ,  lorsque l a  .. l a rgeur  d'un p u i t s  de p o t e n t i e l  e s t  de l ' o r d r e  de grandeur de l a  longueur d'onde 

de D e  Broglie A = h/p ( A  = 250 A G a A s ) ,  les e f f e t s  quantiques donnent I I 

naissance à une s u i t e  de niveaux d 'énergie d i s c r e t s  à l ' i n t é r i e u r  du p u i t s  

en général  seulement l e  long de l a  d i r e c t i o n  perpendiculaire à l 'hé térojonc-  

t i o n .  La détermination de ceux-ci n ' e s t  pas toujours a i s é e ,  c a r  e l l e  néces- 

s i t e  l a  r é so lu t ion  des équations de Schrodinger e t  de  Poisson, qu i  a n a l y t i -  

quement n ' e s t  pas poss ib le  dans l e  cas  de l a  s t r u c t u r e  é tudiée .  La mise en 

oeuvre d 'une procédure numérique s e r a  i n é v i t a b l e ,  comme nous l e  verrons dans 

l e  c h a p i t r e  III. Les e f f e t s  quantiques ne concernant que l e  degré de l i b e r t é  

perpendicula i re  à l ' i n t e r f a c e ,  à chaque niveau d 'énergie correspond donc 

une sous-bande d 'énergie bidimensionnelle (Fig.  1 .9) .  1 
I 

Le degré de l i b e r t é  perpendicula i re  à l ' i n t e r f a c e  é t a n t  r é d u i t ,  les 

é lec t rons  ne sont  l i b r e s  de s e  déplacer que dans l e s  deux a u t r e s  dimensions 

e t  s e  comportent de c e  f a i t  comme un gaz d ' é l ec t rons  bidimensionnel C91. Ce 

c a r a c t è r e  bidimensionnel a é t é  m i s  en évidence expérimentalement grâce à l a  

technique de Shubnikov-de-Hass C21, 281. Cependant, l e s  é lec t rons  ne s o n t  

bidimensionnels que dynamiquement e t  non a u  sens s t r i c t  du terme, c a r  leurs 

fonctions d'onde possèdent une étendue s p a t i a l e  non n u l l e  dans l a  t ro i s i ème  

dimension, quoique r é d u i t e .  C 'es t  pourquoi l ' o n  p a r l e  p l u t ô t  du gaz d ' é l ec -  

t rons  quasibidimensionnel  dans l a  l i t t é r a t u r e .  

L 'existence des  sous-bandes d 'énergie  donne aux é lec t rons  l a  poss ib i -  

l i t é  de t r a n s f é r e r  e n t r e  ces  sous-bandes p a r  l ' i n te rmédia i re  des c o l l i s i o n s  

avec l e  réseau c r i s t a l l i n .  Ce t r a n s f e r t  intersous-bande e s t  d ' autant  p l u s  

favor i sé  que l e s  é lec t rons  son t  soumis à un champ é l e c t r i q u e  e x t é r i e u r  f o r t  



FIGURE 1.10 Densités d'états d'une hande de conduction 

à deux dimensions (trait plein) et d'une 

bande de conduction à trois dimensions 

(trait interrompu). 



e t  que l a  température du réseau e s t  élevée.  Ayant p lus  d 'énergie dans c e s  

condit ions,  les é lec t rons  peuvent f r a n c h i r  p lus  aisément l ' é c a r t  d 'énergie  

qu i  sépare l e s  sous-bandes. 

Dans l e s  hypothèses où l 'approximation de l a  masse e f f e c t i v e  r e s t e  

valable  et  les sous-bandes son t  paraboliques,  l a  dens i t é  d ' é t a t s  dans chaque 

sous-bande e s t  constante,  ce  q u i  n ' e s t  pas l e  cas d'une bande de conduction 

tr idimensionnelle où l a  dens i t é  d ' é t a t s  v a r i e  comme la  rac ine  ca r rée  de 

l ' é n e r g i e  (Fig.1.10). 

e )  M o d ~ o n  de tiz chmcje accumulée & de la géoméfiue du p u b  de pal tede4 

La f i g u r e  11 montre schématiquement comment l a  densi té  de  l a  charge 

accumulée à l ' i n t e r f a c e  peut ê t r e  contrôlée  p a r  l a  tens ion de g r i l l e .  En 

f a i t ,  c e  con t rô le  de d e n s i t é  se r é a l i s e  p a r  l ' i n te rmédia i re  d'une v a r i a t i o n  

de la  p o s i t i o n  du p u i t s  de  p o t e n t i e l  p a r  r appor t  au niveau de Fermi dans 

l ' é c h e l l e  des  énergies.  . 

La var ia t ion  de l a  concentrat ion d ' é l ec t rons  à l ' i n t e r f a c e  en t ra îne  

3 son t o u r  une modificat ion de l a  forme du p u i t s  de p o t e n t i e l  donc une mo- 

d i f i c a t i o n  de l a  p o s i t i o n  des sous-bandes, c e  qu i  implique un changement 

des condi t ions  de t r a n s p o r t  dans l e  p u i t s .  



FIGURE 1.11 Schéma de bandes du TEGFET h l'équilibre et sous 

polarisation négative de la grille Schottky. 



CHAPITRE 1 

PRESENTATION DE LA IIMUMTION 



11.1, INTRODUCTION 

Le comportement a u  cours du temps des é l ec t rons  de l a  bande de con- 

duction r é su l t e  à l a  f o i s  de l ' a c t i on  ex té r ieure  du champ é lec t r ique  appl i -  

qué e t  de l ' e f f e t  des c o l l i s i o n s  re la t ives  à l a  présence du réseau c r i s -  

t a l l i n .  Sa descr ipt ion néces s i t e  l a  résolut ion de l lEquat ion de Transport 

de Bolzmann (ETB). A cause de s a  complexité, c e t t e  équation aux dérivées 

p a r t i e l l e s  n'admet pas de so lu t ion  analytique sauf dans un nombre l imité  
de cas  moyennant des hypothèses s impl i f i ca t r i ces  mettant  en jeu l a  v a l i d i t é  

des solut ions  obtenues. C f  e s t  pourquoi l ' o n  f a i t  appel  en général  à des 

méthodes numériques à l ' a i d e  du calcula teur .  Parmi ce l l e s - c i ,  l a  méthode 

de   on té-Carlo f igure  en bonne place. 

La ra i son  du succès de c e t t e  méthode t i e n t  en grande p a r t i e  à sa  

s impl ic i t é  e t  à s a  soupSesse d ' u t i l i s a t i o n ,  c a r  eLle peut ê t r e  mise en 

oeuvre quelles que so ien t  Les conditions imposées e t  peut en p a r t i c u l i e r  

rendre auss i  b ien  compte des phénomènes s t a t i onna i r e s  que non s t a t i onna i r e s .  

E l l e  permet d ' avo i r  accès directement à des grandeurs importantes en dyna- 

mique électronique t e l l e s  l a  v i t esse  e t  l ' éne rg i e  des  é lec t rons .  

11.2. RAPPEL DU PRINCIPE DE LA METHODE DE MONTE-CARLO A TROIS DIMENSIONS 

Le pr incipe  de c e t t e  méthode C29, 301 cons i s t e  à simuler numériquement 
-+ 

e t  su ivre  l e  mouvement s tochast ique du vecteur onde K repr6sen ta t i f  de l ' é t a t  

du por teur  dans l 'espace réciproque, tenant compte à chaque i n s t an t  d'une 

pa r t  de l ' e f f e t  déterminis te  du champ é l ec t r i que  q u i  peut dépendre a u s s i  b ien  

de l a  posit ion que du temps 

e t  d ' au t re  p a r t  de l ' e f f e t  des co l l i s ions .  

+ 
La connaissance de l a  s t ruc ture  de bande ~ ( k )  permet de connaître à 

chaque ins tan t  l a  v i t e s se  e t  l a  position du por teur  dans l 'espace d i r e c t ,  c a r  : 



; = + 1; :(t') d,' 

+ 
s i  l e  porteur a  une posi t ion i n i t i a l e  r Par a i l l e u r s ,  l a  v i t e s s e  moyenne 

0 
dans l a  d i rect ion du champ é lec t r ique  s e  ca lcu le  aisément comme l a  va leur  

moyenne de l a  projection de v donnée par  (2.2) dans l a  d i rec t ion  du champ 

é lec t r ique .  

Les co l l i s ions  subies par  l e  ou l e s  por teurs  s e  ca r ac t é r i s en t  par  
+ + 

des densi tés  de p robabi l i t és  p a r  uni té  de temps S(k,  k' 1. L' intégrat ion de 
+ + + 

S(k,  k t )  sur tous l e s  é t a t s  k'  possibles donne X(k), L a  p robab i l i t é  par  uni- 

t é  de temps qu'un por teur  dans un é t a t  k  subisse  une c o l l i s i o n  qui  l'amène 
-Ç + 3 

dans un é t a t  quelconque au t r e  que k  . S ( k ,  k'), d é f i n i  pour chaque type de 

c o l l i s i o n ,  contient  t ou t e  l ' information nécessai re  pour déterminer l ' é t a t  

f i n a l  après l ' i n t e r ac t i on .  

En pratique,  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 pas temporels 

élémentaires A t  t e l s  que : 

où l ' e n t i e r  m por te  s u r  t ou t e s  l e s  co l l i s i ons  suscep t ib les  de produire quand 
+ 

l e  por teur  e s t  dans l ' é t a t  k. Avec un t e l  concept, 1-P(k) représente  l a  

p robab i l i t é  qu'une accé lé ra t ion  de durée A t (eq.  2.1) n ' e s t  su iv i e  d'aucune 

co l l i s i on .  C'est un nombre pseudo-aléatoire t i r é  en t re  O e t  1 qu i  décide de 

l ' éven tua l i t é  e t  de l a  q u a l i t é  de l a  c o l l i s i o n  q u i  aura effectivement l i e u .  

Une co l l i s i on  a  é t é  cho is ie .  E l le  e s t  supposée ins tantanée e t  son 

e f f e t  provoque une d i scon t inu i té  dans l ' évo lu t ion  de l ' é t a t  du por teur .  Cet 

e f f e t  s e  manifeste à la  f o i s  pa r  un éventuel échange d 'énergie  e t  par un 

brusque changement d 'o r ien ta t ion  de l a  v i t e s s e  du por teur .  Il s e  t r a d u i t  

dans l ' e space  réciproque pa r  une var ia t ion  instantanée du vecteur d'onde 

en module e t  en d i rec t ion .  



FIGURE 11.1 Evolution du vecteur d'onde au moment de la collision . 

dans le cas d'un système à trois dimensions. le lieu 
4 

de k'est un cône de demi-angle au sommet R ,  le lieu 
6 

de l'extrémité de k t  un cercle ayant pour axe la 
4 

direction de k. L'angle azimutal M est aléatoire et 

à distribution uniforme entre O et 2 x .  





FIGURE II .2 Evolution du vecteur d'onde k' au 
moment de la collision dans le cas 
d'un système à deux dimensions. Lelieu 
de 1 ' extrémité de k' est un cercle 
( 13 entre O et 2 ~ ) .  



11.3.1. Le modèle de Monté-Car10 pour l e s  é l e c t r o n s  qui  sont  à deux dimensions 

Comme nous l ' avons  vu dans l e  c h a p i t r e  1, l ' e x i s t e n c e  d 'un  p u i t s  de 

p o t e n t i e l  de f a i b l e  l a rgeur  à l ' i n t e r f a c e  de l ' h é t é r o j o n c t i o n  i n t r o d u i t  à 

l ' i n t é r i e u r  de c e l u i - c i  des niveaux d ' éne rg ie  d i s c r e t s  e t  à chacun de ceux-ci 

e s t  a t t achée  une sous-bande d 'énergie  dans l a q u e l l e  l e  mouvement d 'un é l e c t r o n  

e s t  bidimensionnel.  L'ensemble des  é t a t s  dans l e  p u i t s  de p o t e n t i e l  forme donc 

un système à deux dimensions ; c e  q u i  nous condui t  à met t re  en p lace  une pro- 

cédure permettant de simuier  ces  é l ec t rons  à deux dimensions. 

En e f f e t ,  l a  s t r u c t u r e  de bandes e t  l e s  p r o b a b i l i t é s  de c o l l i s i o n  ne 

son t  pas l e s  mêmes dans un système à t r o i s  dimensions e t  dans un système à 

deux dimensions. La procédure de simulat ion à t r o i s  dimensions que nous avons 

d é c r i t e  dans l e  paragraphe 11.2 ne peut ê t r e  directement. appliquée qu 'à  un 

système à t r o i s  dimensions. 

Dans l e  cas  d'un système à deux dimensions, à l a  place des  r e l a t i o n s  

(2.21, (2.3)  e t  (2.51, nous avons : 

Quant à la  p o s i t i o n  z d'un é lec t ron  dans une sous-bande, e l l e  peu t  être 

déterminée en appl iquant  l a  méthode de Von Neumann (Voir annexe I V )  a u  carré 

de la  fonc t ion  d'onde r e l a t i v e  à l a  sous-bande, c 'es t -à-d i re  à l a  d e n s i t é  de 

p r o b a b i l i t é  de présence. 

En c e  q u i  concerne l e s  c o l l i s i o n s ,  l e u r  mise en oeuvre e s t  t o u t  à f a i t  

s i m i l a i r e  à c e l l e  dans l e  cas  d'un système à t r o i s  dimensions sauf  que l ' o n  a 

un s e u l  angle  de dév ia t ion  (Fig.  II .2 a u  l i e u  de deux (Fig.  II. 1) . A 1 'angle  



manquant s e  s u b s t i t u e  l ' i n d i c e  de sous-bande q u i  c o n s t i t u e  une va r i ab le  

a l é a t o i r e  dans l a  s imula t ion .  A cause du nombre de  sous-bandes considérées,  

il y a mul t ip l i ca t ion  du nombre de p r o b a b i l i t é s  de c o l l i s i o n  à évaluer e t  

t e s t e r  en cours  de  s imula t ion .  

En e f f e t ,  supposons que not re  modèle t i e n n e  compte des  n premières 

sous-bandes dans l e  p u i t s  de po ten t i e l .  Pour un é l e c t r o n  se trouvant  dans 

une de ces sous-bandes, l e s  mécanismes de c o l l i s i o n  son t  de  n ca tégor ies  

poss ib les  se lon  l ' é t a t  f i n a l  que l ' é l e c t r o n  va occuper ap rès  une c o l l i s i o n  

e f f e c t i v e  : dans l a  m ê m e  sous-bande ou dans l ' u n e  des  (n-1) a u t r e s  sous-bandes. 

S i  m types de  c o l l i s i o n  s o n t  m i s  en jeu dans l e  modèle (opt ique  po la i re ,  acous- 

t i q u e ,  e t c . . . ) ,  à chaque ca tégor ie  correspondent 2m types  de c o l l i s i o n  d i f -  
* 

f é r e n t s  , c e  q u i  s i g n i f i e  que l ' é l e c t r o n  peu t  p a s s e r  d'un é t a t  à un a u t r e  

par  2mn "voies" d i s t i n c t e s .  Par conséquent, il e x i s t e  dans c e  système à n 
2 sous-bandes, 2mn processus de c o l l i s i o n  p o s s i b l e s  e t  d i f f é r e n t s ,  ce q u i  rend 

son étude assez  lourde p a r  rappor t  à ce q u i  e s t  pour un système à t r o i s  d i -  

mensions. 

I I  .3.2. Couplage d'un système électronique à deux dimensions avec un 

système à t r o i s  dimensions 

En présence d 'un  champ é lec t r ique  f o r t ,  l ' é l e c t r o n  peu t  s o r t i r  du 

p u i t s  de p o t e n t i e l  e t  dev ien t  de ce  f a i t  t r id imensionnel .  Nous a l lons  main- 

t enan t  i l l u s t r e r  c e t  a s p e c t  du modèle en d é c r i v a n t  c e  q u i  pourra su rven i r  

ul tér ieurement à un é l e c t r o n  supposé p lacé  à t =  O ,  sur une des  sous-bandes. 

Nous supposons dans un premier temps que l ' é l e c t r o n  s e  t rouve dans l a  couche 

GaAs . 

Au cours  de son i t i n é r a i r e ,  l ' é l e c t r o n  s e r a  constamment soumis à 

l ' a c t i o n  a c c é l é r a t r i c e  du  champ é lec t r ique .  Son voyage commence par  un v o l  

l i b r e  pendant un temps é g a l  à A t .   près c e  temps, il e n t r e r a  éventuellement 

en col,lision avec l e  r é s e a u  c r i s t a l l i n  p a r  s u i t e  de  son échauffement p a r  l e  

* En général,  à chaque t y p e  de c o l l i s i o n  correspondent  un processus d 'émission 

e t  un processus d 'absorpt ion .  



val lée X 

vallée r bidimensionnelle vallée r tridimensionnelle 

près du puits de potentiel loin du puits de potentiel 

FIGURE 11.3Trajectoi1-e typique d'un électron qui étant défini à 
deux dimensions dans la valléer au départ passe dans 
une des vallées satellites où son mouvement devient 
tridimensionnel au cours d'un choc suivi d'un retour 
éventuel dans la valléer à trois dimensions. Le retour 
vers la vallée r à deux dimensions ne pouvant s'effectuer 
que par l'intermèdiaire d'une vallée satellite et à 
condition que l'électron se trouve réellement au dessus 
du puits de potentiel comme précisé dans le texte. 



Parmi tou tes  l e s  pos i t ions  z possibles,  c e l l e s  qu i  s i t u e n t  l ' é l e c t r o n  

près  de l ' i n t e r f a c e  sont  t ou t e s  pa r t i cu l i è r e s ,  ca r  l ' é l e c t r o n  pourra a l o r s  

ê t r e  l e  témoin d'un évènement dont nous n'avons pas pa r l é  jusqu ' i c i ,  à savoir  

l e  passage d'un cô té  de l ' i n t e r f a c e  à l ' a u t r e .  

champ élect r ique,  l ' é l e c t r o n  a i n s i  parvenu à une énergie suffisamment élevée 

verra  apparaî t re  l a  p o s s i b i l i t é  de "monter" dans une va l l é e  s a t e l l i t e  (L ou XI, 

où l e s  e f f e t s  quantiques dus à l thé té ro jonc t ion  sont  supposés négligeables 

(vo i r  chapi t re  III). Ainsi s i  un t e l  t r a n s f e r t  a  effectivement l i e u ,  son 

mouvement deviendra tridimensionnel e t  identique à c e  qu i  e x i s t e  dans 1' AsGa 

en volume. Dès l o r s  il s e r a  soumis à l ' a c t i o n  du champ é l ec t r i que  dér ivé  du 

po t en t i e l  in terne  qu i  r é s u l t e  de la courbure de l a  bande de conduction dans 

l a  d i rec t ion  z .  Ce dern ie r  aura tendance à l e  pousser vers l ' i n t e r f a c e .  

L'électron ne se ra  pas cependant contra int  de r e s t e r  prés  de l ' i n t e r f a c e .  Par 

e f f e t  de di f fus ion il pourra s ' en  éloigner.  Ceci a u t o r i s e  l e  passage u l t é r i e u r  

vers une va l lée  cen t ra le  à t r o i s  dimensions dans G a A s  c e t t e  f o i s - c i ,  avec l a  

condit ion que c e t t e  t r a n s i t i o n  ne pourra s e  f a i r e  qu'en un po in t  s i t u é  su f f i -  

samment l o i n  de l ' hé té ro jonc t ion .  Cette s i t ua t i on  e s t  résumée dans l a  f i gu re  

11.3. Dans l e  modèle, c e t t e  condition e s t  simplement exprimée en termes de 

fonctions d'onde e t  de l a rgeurs  effect ives  (voir  chap i t re  I V ) .  S i ,  au con t ra i re ,  

11.3.3. Transfert s p a t i a l  dans L'espace rée l  

l ' é l e c t ron  tridimensionnel r e s t e  au niveau du pu i t s  de p o t e n t i e l ,  s e u l  un 

t r a n s f e r t  vers une des sous-bandes de l a  va l lée  cen t r a l e  à deux dimensions 

pourra avoir  l i e u .  On v o i t  donc que, globalement, l ' h i s t o i r e  de l ' é l e c t r o n  

se ra  composée de phases successives durant l esque l les  son mouvement s e r a  s o i t  

purement bidimensionnel s o i t  purement tridimensionnel. Dans l e  cas  du champ 

é lec t r ique  f a ib l e ,  près  de 1 ' équi l ibre  thermodynamique, 1' é lec t ron  r e s t e r a  

piégé dans l a  va l lée  l? à deux dimensions e t  son mouvement s e r a  purement bidi -  

mensionnel. On v o i t  par a i l l e u r s  qu'un couplage en t r e  l a  v a l l é e  l' à deux d i -  

dimensions e t  l a  va l l é e  l' à t r o i s  dimensions n ' e s t  pas poss ible  dans l a  mesure 

où ces  deux va l lées  ne coexis tent  pas dans l a  même région de l 'espace.  Pour 

résumer il e s t  important de s e  souvenir du r ô l e  primordial  que joue l a  posi t ion 

z de l ' é l e c t ron  dans l 'espace pour l a  détermination de l a  na ture  de son mouve- 

ment. 

En e f fe t ,  l ' é l e c t r o n ,  a r r i v é  à l ' i n t e r f a c e ,  pourra e f f ec tue r  une tran- 

s i t i o n  l'amenant dans la  couche GaAlAs. Mais ce t r a n s f e r t  s p a t i a l  dans l 'espa-  

ce  r é e l  e s t  étroitement conditionné par  l ' éne rg i e  de l ' é l e c t r o n ,  dans la  mesure 

où il ex i s t e  une b a r r i è r e  de  po ten t ie l  à f ranch i r  pour a l l e r  dans l a  couche GaAlAs. 

~ 



~ r r i v é  dans l a  couche G a A l A s ,  l ' é l e c t r o n  sera a l o r s  soumis aux condi- 

t i o n s  de t r anspor t  r e l a t i f s  à c e  matériau, q u i  s o n t  supposées ident iques  à c e l l e s  

que l ' o n  peut t rouver  dans l e  même matériau en volume à c e c i  p r è s  que dans l a  

d i r e c t i o n  z il e x i s t e  également un champ é l e c t r i q u e  i n t e r n e  E q u i  a  son o r i g i -  z 
ne dans l a  courbure de l a  bande de conduction due d 'une p a r t  à l ' h é t é r o j o n c t i o n  

e t  d ' au t re  p a r t  à l a  présence d'une tens ion de p o l a r i s a t i o n  à l a  g r i l l e .  

Tant que l ' é l e c t r o n  r e s t e  dans l a  couche GaAlAs, son mouvement e s t  tri- 

dimensionnel. 

Mais il pourra éventuellement r e t o u r n e r  dans l a  couche GaAs, c 'es t -à-d i re  

e f f e c t u e r  un t r a n s f e r t  s p a t i a l  inverse,  d ' a u t a n t  p l u s  que c e  d e r n i e r  n ' ex ige  

aucune condi t ion  concernant son énergie,  à l a  d i f f é r e n c e  du précédent .  

On v o i t  donc que l ' h i s t o i r e  de l ' é l e c t r o n  pourra comporter a u s s i  quel- 

ques phases durant l e s q u e l l e s  il s e  mouvra dans l a  couche G a A l A s .  

Lors du passage d'un c ô t é  de l ' i n t e r f a c e  à l ' a u t r e ,  l ' é n e r g i e  c i n é t i q u e  

d'un é lec t ron  change d 'une  q u a n t i t é  égale à l a  hauteur de l a  b a r r i è r e  de po- 

t e n t i e l  Acs ( s  peut être L ou X selon que l e  t r a n s f e r t  s e  f a i t  e n t r e  deux v a l -  

l é e s  L ou XI. L'énergie après  l e  t r a n s f e r t  s ' é c r i t  donc : 

où l e  s igne p lus  s e  r a p p o r t e  a u  cas  d'une t r a n s i t i o n  de l t A I G a A s  v e r s  I f A s G a ,  

l e  s igne  moins, au  cas  d'une t r a n s i t i o n  inver se .  

O r ,  s e u l  l e  degré  de l i b e r t é  su ivan t  l ' a x e  z e s t  en r é a l i t é  concerné 

par  un t r a n s f e r t  de c e  genre. Toutes l e s  grandeurs physiques r e l a t i v e s  aux 

deux a u t r e s  degrés de l i b e r t é  é t a n t  conservées on peut  donc, à l a  p l a c e  de 

l ' équa t ion  (2 .91 ,  é c r i r e  : 
I 

c e  q u i  équivaut à : 



On vo i t  donc que dans l e  czs d'un t r a n s f e r t  de L'AlGaAs vers llAsGa, 

aucune condit ion n ' e s t  exigée ; par contre ,  dans l e  cas  d'un t r a n s f e r t  in- 

verse, un é lec t ron  ne peut f rancnir  l a  b a r r i è r e  de p o t e n t i e l  que s i  son éner- 

gie cinétique associée  à son mouvement se lon l ' axe  z e s t  supérieure à l a  hau- 

t eu r  de La b a r r i è r e  ; sinon il e s t  simplement r é f l é c h i  spéculairement par  l e  

mur que cons t i tue  l a  b a r r i è r e  e t  rebrousse chemin. 

11.4.  LA MISE EN OEUVRE DE LA SIMULATION l 
11.4.1. Généra l i tés  ~ 

Le t ra i tement  élémentaire par l a  méthode de Monté-Carlo que nous venons 

de présenter  a l i e u  pour chaque électron à chaque pas  A t  ( vo i r  organigramme). 

Par ce  procédb r é p é t i t i f  dans l e  -temps, nous pouvons connaZtre précisément 

l ' h i s t o i r e  de chaque é l ec t ron  dans l 'espace réciproque e t  donc c e l l e  dans 

l 'espace r é e l  grâce aux équations analogues à ( 2 . 2 ) ,  ( 2 . 3 )  (2.6) e t  (2.7).  
1 
I 

Dès l o r s  il e s t  poss ib le  d'accéder a tou tes  l e s  grandeurs moyennes 

que nous souhaitons déterminer dans l e  cadre de ce  t r a v a i l  : énergie moyen- 

ne, v i t e s se  de dér ive ,  mobi l i té  ohmique, taux d'occupation de chaque va l l ée  

e t  de chaque sous-bande, coef f ic ien t s  de d i f fus ion ,  ... 

Toutes ces  quan t i t é s  peuvent ê t r e  calculées  de deux façons d i f f é r en t e s  : 

s o i t  par  l 'observat ion d'un grand nombre d ' é lec t rons  permettant l e  c a l c u l  

de moyennes d'ensemble ( c e t t e  déf ini t ion e s t  u t i l e  quand l e s  condit ions d 'étu- 

de changent dans l e  temps), s o i t  par l 'observat ion d'un seu l  é lect ron pendant 

une durée suffisamment longue. En effe t ,  d 'après l e  pr incipe  d'ergodisme, pour 

un système en é t a t  s t a t i o n n a i r e  l e s  deux manières de ca l cu l e r  l e s  moyennes 

doivent about i r  aux mêmes r é su l t a t s .  

Par s u i t e ,  nous mettrons dans notre  programme de simuiation un seul 

é lect ron dans l e  cas  du régime permanent e t  un ensemble de 1000 é lect rons  

pour (9 =alcu\  dc la d;{!usi~ t~ - . . Mais dans l e s  deux cas ,  il fau t  p r éc i s e r  

l ' é t a t  de  chaque é l e c t r o n  i 1' ins tant  t = O ,  ce  qu i  nous amène à aborder 

maintenant l e  problème de l T i n i t i a l i s a t i o n  de l a  simulation par  l a  méthode 

de Monté-Carlo. - 
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II .4.2. Initialisation de La simulation 

+ 
A l ' i n s t a n t  t =  0, l ' é t a t  i n i t i a l  K ( O )  de chaque é l e c t r o n  correspond I I 

à une énergie t i r é e  au hasard  suivant  l a  d i s t r i b u t i o n  dé r ivée  p a r  l a  méthode 

de Von Neumann. Par  exemple, de  p lus ,  nous supposons que l e s  é l e c t r o n s  e n t r e  

l e s  m sous-bandes suivent  l a  s t r u c t u r e  de bande c a l c u l é e  e t  q u ' i l s  se t rouvent  

au m ê m e  point  ( x = O  e t  y = O ) .  Quant à l e u r  pos i t ion  su ivan t  l ' a x e  2 ,  e l l e  e s t  

déterminée su ivan t  l a  d e n s i t é  de p r o b a b i l i t é  de présence r e l a t i v e  à chaque 

sous-bande par  l a  méthode de Von Neumann. 

6) Cas d 'un  a e d  éLe&on 

Dans ce c a s ,  l a  p o s i t i o n  de l ' é l e c t r o n  peut être i n i t i a l i s é e  de l a  

même façon que dans l e  c a s  précédent.  E t  nous supposons également que 

l ' é l e c t r o n  se  s i t u e  à l ' i n s t a n t  t = 0  dans une des sous-bandes. 

Quant à l ' é n e r g i e  de  l ' é l e c t r o n ,  e l l e  d o i t  ê t r e  i n i t i a l i s é e  à la  

valeur  E donnée par  l a  r e l a t i o n  suivante  : O 

En e f f e t ,  s i  à l ' é q u i l i b r e ,  c 'es t -à-d i re  à champ nu l  e t  à l ' i n s t a n t  

t = O  l ' é n e r g i e  de  l ' é l e c t r o n  e s t  égaie  à E a l o r s  l ' é n e r g i e  d e  l ' é l e c t r o n  O y 

à un i n s t a n t  u l t é r i e u r  s ' é c r i t  sous l a  forme : 

où l ' e n t i e r  n  es t  p o s i t i f  ou n u l  e t  BU e s t  l ' é n e r g i e  d'un phonon. En e f f e t ,  
O 

en l ' absence  de  champ é l e c t r i q u e ,  l 'échange d ' éne rg ie  ne s e  f a i t  que p a r  

l ' émiss ion  ou l ' a b s o r p t i o n  de phonons d 'énergie  EuO.  



En o u t r e ,  l e  taux d'occupation des é t a t s  d ' é n e r g i e  à l ' é q u i l i b r e  the r -  

modynamique e s t  r é g i  p a r  l a  d i s t r i b u t i o n  de Maxwell-Bolzmann, c e  q u i  implique 

. que, s i  l ' o n  a  a f f a i r e  à un s e u l  é l ec t ron ,  l ' é n e r g i e  moyenne s o i t  donnée pa r  

l a  r e l a t i o n  : 

On peut  montrer que c e t t e  valeur s e  s i m p l i f i e  sous l a  forme : 

O r ,  pour un système bidimensionnel , à 1 ' é q u i l i b r e  thermodynamique, l a  

moyenne s t a t i s t i q u e  d'ensemble de l ' é n e r g i e  vaut  en p r i n c i p e  K T .  A p r i o r i ,  B 
l a  moyenne s t a t i s t i q u e  de l ' é n e r g i e  (2.15) ne  conduit p a s  forcément à c e t t e  

va leur  sauf  pour une va leur  p a r t i c u l i è r e  de  l ' é n e r g i e  i n i t i a l e  CO de l ' é l e c -  

t r o n  dé f in ie  pa r  l a  r e l a t i o n  (2.12). 

I l  f a u t  que c e t t e  condi t ion  s o i t  r é a l i s é e ,  s i  l ' o n  veut  qu'un s e u l  

é l ec t ron  s o i t  r e p r é s e n t a t i f  d'un ensemble d ' é l e c t r o n s  e t  donne des va leurs  

moyennes s i g n i f i c a t i v e s  pour un ensemble. 

 près c e t t e  p résen ta t ion  générale de l a  simulat ion p a r  l a  méthode de 

  on té-Carlo, nous devons à présen t  d é c r i r e  de  façon p l u s  p r é c i s e  e t  quant i -  

t a t i v e  l e s  condi t ions  de t r a n s p o r t  dans l e  système que nous é tudions ,  à 

s a v o i r  la s t r u c t u r e  de  bandes e t  l e s  c o l l i s i o n s  mises en jeu dans n o t r e  simu- 

l a t i o n .  



STRUCTURE DE BANDES 



Nous commencerons ce chapirre par un brèf rappe l  de l a  s t r uc tu r e  de 

bandes de 1'AsGa e t  de l'AlxOal-xAs en volume. Puis  après  l a  présenta t ion 

du diagramme de  bandes de l 'hétérojonction formée p a r  ces deux matériaux, 

nous déterminerons, pa r  une méthode numérique au to  cohérente, l e s  é t a t s  

électroniques dans l e  p u i t s  de potent ie l  à 1 ' i n t e r f ace  de 1 'hétéro jonction,  

à savoir  l e s  niveaux d 'énergie discre ts  e t  l e s  fonct ions  d'onde correspon- 

dantes. 

III -1. STRUCTURE DE BANDES DE L'  AsGa ET DE L'AlxGal-x As EN VOLUME 

Le modèle de s t r u c t u r e  de bandes de l t A s G a  que nous u t i l i sons  dans 

notre programme de simulation e s t  ce lu i  p résen té  pa r  Li t te john en 1977 (311. 

Les bandes d 'énergie  de conauction su iven t  l ' o r d r e  I'-L-X , e t  son t  

supposées de l a  forme (Fig .  111.1.) : 

où a e s t  l e  c o e f f i c i e n t  de non-parlbolicité . 

La s t r u c t u r e  de bandes de l ' i l l x G a l _ x A s  dépend du pourcentage d f a l u -  

minium x dans l e  semiconducteur (Fig. 111 .2 . ) .  Le modèle u t i l i s é  i c i  e s t  

c e l u i  présenté récemment par  N. Chand e t  a l .  (321. Dans l a  mesure où nous 

supposons que ~ ~ 0 . 3  dans l e  cadre de ce  t r a v a i l ,  l e s  bandes d 'énergie de  

conduction son t  t ou t  à f a i t  s imila i res  à c e l l e s  de l ' A s & ,  c 'est-2-dire 

qu 'e l l es  su iven t  également l ' o rdre  r-L-X, e t  peuvent ê t r e  supposées de l a  

forme (3.1). 

Les paramètres u t i l i s é s  pour l e s  deux matériaux sont  rassemblés dans 

l'annexe 1. 



FIGURE 111.1 Bandes d'énergie de conduction relatives 
à I'AsGa. 



FIGURE 111.2 Evolution des bandes de conduction de Ga AlxAs 
1-x avec le pourcentage d'aluminium x. D'apres 

1321. 



111.2. LES BANDES D'ENERGIE DANS LES HETEROJONCTIONS 

111.2.1. Diaoramme de bandes 

Les ca r ac t é r i s t i ques  géométriques de l a  s t r u c t u r e  é tudiée  sont  indi-  

quées sur l a  f igure  I I I .3 .a .  Le diagramme de bandes correspondant e s t  repré- 

senté  s u r  l a  f igure  III. 3.b. 

Outre l a  l o c a l i s a t i o n  d 'électrons à l ' i n t e r f a c e  de l ' hé té ro jonc t ion ,  

du cô té  de l1AsGa, l a  présence d ' m e  tension de po la r i sa t ion  Vb à l a  g r i l l e  

contr ibue également à l a  courbure de l a  bande de conduction de l'AlxGal-xAs. 

Un paramètre fondamental des p ropr ié tés  électroniques de 1 ' hétéro  jonc- 

t ion  e s t  l a  =leur  de l a  d iscont inui té  AEc. Cette valeur  aépend du pourcenta- 

ge de l'aluminium dans l l A l x G a  As. E l le  peut ê t r e  déterminée eqér imenta le -  
1-x 

ment a u s s i  bien par  mesure optique en photoluminescence C331 que par mesure 

de capaci té  C341 pour des valeurs  de x in fé r ieures  à 0.35. La f i gu re  III .4.  

montre l ' évo lu t i onde  AEc avec & S i  x ~ 0 . 3 ,  AE s 0.28 eV. 
C 

111.2.2. Détermination des é t a t s  électroniques dans Le ou i t s  de oo t en t i e l  

L'existence d'un p u i t s  de po ten t ie l  quasi  t r i a n g u l a i r e  à l ' i n t e r f a c e  

de l ' hé té ro jonc t ion  i n t r o d u i t  des niveaux d 'énergie d i s c r e t s  dans l a  bande 

..de conduction de 1 ' A s G a  près  de ce t t e  i n t e r f ace  selon l a  d i rec t ion  perpendi- 

c u l a i r e  à ce l le -c i .  

O r ,  nous savons que dans l e  cas d'un pu i t s  de p o t e n t i e l  quasi  t r i a n -  

gu la i re ,  l ' é c a r t  d 'énergie en t r e  deux niveaux e s t  approximativement inverse- 

ment proportionnel à l a  masse effect ive  C36J. Cette dernière  e s t  beaucoup 

plus é levée dans l e s  va l l é e s  s a t e l l i t e s  que dans l a  va l l é e  cen t ra le  (Annexe 1). 

En ou t re ,  l a  d i scon t inu i té  à l ' i n t e r f ace  e n t r e  l e s  va l lées  s a t e l l i t e s  corres-  

pondantes des deux matériaux e s t  plus f a f i l e  que c e l l e  ex i s t an t  en t r e  l e s  val- 

l é e s  cen t r a l e s .  Les e f f e t s  quantiques dus à l ' hé té ro jonc t ion  sont  donc r e l a t i -  

vement moins marqués dans l e s  val lées  s a t e l l i t e s  que dans l a  va l lée  cen t r a l e  

e t  peuvent ê t r e  supposés comme à peu près  négligeables dans une première 

approche de l ' hé té ro jonc t ion  que représente l e  présent t r a v a i l .  



U zone simulée I E, unifor 

source drain 

l AsGa non dppé 

+ Bande de conductiorr 

FIGURE 111.3 Constitution générale du HEMT (a) et 
diagramme de bandes correspondant (b). 
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FIGURE 111.4 Evolution de la discontinuité énergétique de 
bandes de conduction avec le pourcentage 
d'aluminium. D'après [ 34) . 



Seuls l e s  é t a t s  dans l a  va l lée  cen t r a l e  sont donc "a l t é rés"  par  l e s  

e f f e t s  quantiques dus à l a  f a i b l e  largeur, du pu i t s  de po t en t i e l .  C 'es t  de 

l a  détermination de ces é t a t s  q u ' i l  e s t  maintenant question. 

Pour déterminer l e s  é t a t s  électroniques dans l e  pu i t s  de po t en t i e l ,  

nous a l lons  résoudre l 'équat ion de Shrodinger dans l 'approximation de l a  

masse e f f ec t i ve ,  qu i  r e s t e  valable pour une s t ruc tu r e  t e l l e  que nous étu- 

dions i c i  f39,  401. Nous supposons pa r  a i l l e u r s  que l ' é l e c t r o n  dans l e  p u i t s  
* 

de po t en t i e l  a l a  même masse e f fec t ive  que dans GaAs en volume . Afin de 

rédu i re  l e  problème pour l e s  e lect rons  multiples à c e l u i  de l ' é l e c t r o n  uni- 

que, nous u t i l i sons  l'approximation de Hartree f 451 . 

L'énergie de l ' é l e c t r o n  suivant z é t an t  quan t i f i ée ,  l a  bande de conduc- 

t i o n  prend l a  forme : 

où n e s t  un indice de sous-bande (qu i  const i tue  un nombre quantique de 

chaque é lec t ron) ,  e t  l a  pa r t i cu l e  elle-même e s t  d é c r i t e  par  une fonction 

d'onde de l a  forme : 

où F,(z) e s t  la  fonction d'onde enveloppe normalisée de l ' é l e c t r o n  dans 

la  d i rec t ion  z e t  l/fi une constante de normalisation pour l a  fonction 

d'onde de l ' é l e c t r o n  dans l e  plan p a r a l l è l e  à l ' i n t e r f a c e  de l ' hé té ro-  

jonction : A e s t  l ' a i r e  de l ' i n t e r f a c e  t r a i t é e .  

Fn(z) s a t i s f a i t  à l ' équat ion de Shrodinger : 

* I l  ex i s t e  encore des  controverses à c e  su j e t .  Voir l e s  références  41 

e t  42 par  exemple. 



où V(z) représente l ' éne rg i e  poren t ie l l e  de  l ' é l e c t r o n ,  que nous précise-  

rons plus l o i n .  

La b a r r i è r e  de po t en t i e l  à l ' i n t e r f a c e  é t a n t  f i n i e ,  l a  fonction d'onde 

Fn(z) peut,  a p r i o r i ,  pénétrer  dans l a  couche G a A l A s  où l a  masse e f f e c t i v e  

de l ' é l e c t r o n  d i f f è r e  de c e l l e  de GaAs. En p r inc ipe ,  l e  premier terme du 

premier membre de 1 'équation (3.4 d o i t  s ' é c r i r e  sous la forme : 

Toutefois l a  d i f férence des nasses e f f e c t i v e s  dans l e s  deux matériaux 

e s t  suffisamnent f a i b l e  pour que ~ ' o n ~ ~ u i s s e  admettre l 'hypothèse que l ' é l e c -  

t r on  a l a  même masse e f f ec t i ve  ( c e l l e  dans GaAs) dans l e s  deux matériaux, 

c e  qu i  nous a permis d ' é c r i r e  1'4quation de  Shrodinger sous l a  forme ( 3 . 4 ) .  

L 'énergie p o t e n t i e l l e  de 1 '6Lertron V( z )  peut ê t r e  décomposée en t r o i s  

termes suivants  : 

où vh(z) e s t  l ' éne rg i e  po t en t i e l l e  assoc iée  à l a  d i scon t inu i té  à l ' i n t e r -  

face,  Vim(z) l ' éne rg i e  po ten t ie l l e  d'image C43, 441 qui r é s u l t e  de l a  d i f -  

férence des permi t iv i t és  d ié lect r iques  dans l e s  deux matériaux, e t  en f in  

Vc(z) l ' éne rg i e  p o t e n t i e l l e  due à l a  charge d'espace dans l a  s t ruc tu r e  (po- 

t e n t i e l  de Hart ree) .  

L'hétérojonction é t a n t  s i tuée  à z = 0,  on a : 

avec U(z) fonct ion échelon, 

L'énergie p o t e n t i e l l e  d'image s '  é c r i t  sous l a  forme C441 : 



où E e t  Eb son t  respectivement l e s  pe rmi t i v i t é s  d ié lec t r iques  dans GaAs 
S 

e t  dans GaAlAs. 

L a  d i f fé rence  (Es - Eh) é tan t  f a i b l e  (vo i r  Annexe I ) ,  nous négligeons, 

pour s imp l i f i e r  l e s  ca lcu l s ,  l e  po ten t ie l  dfimage,dans ce  qui  s u i t .  

L'énergie p o t e n t i e l l e  Vc(z) due à l a  charge d'espace peut ê t r e  déter-  

minée à l ' a i d e  de l 'équat ion de Poisson : 

où N( z représente  l a  densité volumique d ' é l ec t rons ,  s o i t  : 

N(Z)  = z N,{F,(Z)/~ (3.9) 

avec N l a  dens i t é  surfacique d 'électrons de l a  sous-bande n. n  

Comme dans un système à deux dimensions l a  densi té  d ' é t a t s  e s t  cons- 
* 2 t an te  de valeur égale à em /Ti , nous avons : 

ou encore après  in tégra t ion  : 

- em* %T 
Nn - mi2 n 

1 + e x p [ v ]  



FIGURE I11.5.a A l l u r e  du p o t e n t i e l  ( b m d e  de conduct ion)  à l ' h é t é r o -  
j onc t ion  ( t r a i t  p l e i n )  e t  d e n s i t é  d ' é l e c t r o n s  ( t r a i t  
interrompu) dans l a  d i r e c t i o n  de q u a n t i f i c a t i o n  pour 
t r o i s  t e n s i o n s  de p o i a r i s a t i o n  Vg:  1) Vg=-1.611, 
Ns=1.15 10 l2 cm-2: 2 )  Vg=-2.3~. Ns=5 .O l ~ l l . c m - ~  : 3) 
V g = 2 . 7 v ,  Ns=9 .10~~cm-2  , La température e s t  de 778. 
L a  b a r r i è r e  de Schottky 41 e s t  supposée éga le  3 1 
Volt .  B 



e t  pour M sous-bandes de  masses effect ives  ident iques  on a : 

L'approximation de  Hartree conduisant à l a  mise en oeuvre d'un "champ 

self-consistent ' '  inc lus  dans VC(z), l 'équation de Shrodinger (3.4) ne peut 

ê t r e  résolue de façon analyt ique.  Nous avons é t é  amenés à élaborer  un programme 

spéc ia l  de résolut ion auto-consistante de c e t t e  équation i n t égm-d i f f é r en t i e l l e .  

La méthode en question e s t  présentée dans l'Annexe II. 

En guise d'exemple, l e s  figures III.Sa , 111.S.b~ e t  1II.S.c montrent 

l e s  r é s u l t a t s  obtenus pour l a  s t ruc ture  dont l e s  c a r ac t é r i s t i ques  sont  c e l l e s  

indiquées su r  l a  f i gu re  III. 5 .a. La f igure  III. 5 .a montre l ' évolut ion de l a  

bande de conduction e t  de  l a  densi té  d 'é lect rons  en fonct ion de l ' ab sc i s s e  

dans t r o i s  cas de po l a r i s a t i on  à l a  g r i l l e .  Quand l a  tension de po la r i sa t ion  

V e s t  fa ib le ,  l e  bas de l a  bande de conduction s e  s i t u e  p lus  haut pa r  rappor t  
8 

au niveau de Fermi. I l  en e s t  a i n s i  du pu i t s  de p o t e n t i e l .  Sur 'cette même 

f igure ,  on peut cons t a t e r  l 'importance des e f f e t s  quantiques s u r  l a  d i s t r ibu-  

t i o n  spa t i a l e  des é l ec t rons  p rès  de l ' i n t e r f ace .  En e f f e t ,  classiquement, l a  

densité d ' élect rons  dépend, dans l 'approximation de Thomas-Fermi C 46 1 , de 

l ' é c a r t  l o c a l  séparant  l e  bas de l a  bande de conduction du niveau de Fermi : 

ce qui  s i t u e  l e  p i c  à l ' i n t e r f a c e  (Fig. 111.6). 

La f igure  111.5 .b représente  l ' évolut ion des énergies  de sous-bandes 

avec V , a i n s i  que la  dens i t é  surfacique d ' é lec t rons .  Quand l a  tension de 
g 

pola r i sa t ion  V e s t  i n f é r i e u r e  à - 2.75 v, l e  d i s p o s i t i f  e s t  au pincement, 
g 

e t  il n'y a pratiquement pas d 'électrons près de l ' i n t e r f a c e .  Quand l a  ten- 

s ion V augmente, l a  dens i t é  surfacique c r o i t  l inéai rement  : l a  tension de 
8 

pola r i sa t ion  commande directement l a  charge accumulée à l ' i n t e r f a c e .  Par l a  

s u i t e  la  charge tend à s e  s a t u r e r ,  car  quand V augmente, s e s  é lect rons  ten- 
g 

t e n t  à s e  déplacer vers l a  couche GaAlAs C471. 
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La f igure  1II.S.c montre l ' évo lu t ion  des énergies de sous-bandes e t  

du niveau de Fermi en fonction de la dens i t e  surfacique,  prenant comme réfé-  

rence l e  fond de l a  va l lée  r. Quand l a  d e n s i t é  NS augmente, l e  champ électr ique 

moyen dans l e  p u i t s  de po t en t i e l  devient p lus  f o r t .  11 en r é s u l t e  que les 

niveaux d'énergie montent par  rapport a u  fond du pu i t s .  L'augmentation de l a  

concentration d 'é lect rons  rend l e  système de plus  en plus dégénéré, l e  niveau 

de Fermi tend à s e  s i t u e r  au  dessus du fond de l a  sous-bande fondamentale. 

Au cours de notre  invest igat ion de l a  s t ruc ture  de bandes de l 'hétéro-  

jonction GaAs/GaAlAs, nous avons constaté un f a i t  tou t  à f a i t  remarquable e t  

t r è s  u t i l e  pour l a  conception de composants optimisés en CAO : l e s  énergies 

de sous-bandes e t  l e  niveau de Fermi en fonction de N t e l s  que nous l e s  avons 
S 

représen tés  su r  l a  f igure  III.5.c const i tuent  en f a i t  des données universel les  

pourvu que l a  discont inui té  AE s o i t  p lus  grande que 0.2 eV (3C! > 0 .2 )  e t  l a  
C 

température l a  même, que l les  que soient p a r  a i l l e u r s  l e s  ca r ac t é r i s t i ques  du 

composant. En d 'au t res  termes, l e s  é t a t s  électroniques dans l e  p u i t s  de poten- 

t i e l  s o n t  essentiel lement déterminés pa r  l a  connaissance de La dens i té  surfa-  

cique d 'é lecrrons  NS. 

Influence. des paramètres technologiaues 

Les paramètres technologiques qu i  ca rac té r i sen t  l e  d i s p o s i t i f  que nous 

étudions i c i  sont essentiel lement : 

- l a  concentration de donneurs dans GaAlAs Nd, 

- l ' épa i s seu r  de l 'espaceur S 
P 

- e t  l e  pourcentage d'aluminium x. 





FIGURE I I I . 5 . b  Evolutiori de N s  e t  de tro i s  premières énergies de 
sous-bande avec Vg pour l a  structure de l a  figure 
III .5 .a .  



FIGURE I I I .5 .c  Evolut ion des premières énerg ies  de sous-bande e t  
du niveau de Fermi en fonct ion  de N s  pour l a  s t r u c t u r e  
de la  f i g u r e  I I I .5 .a .  



Toutes choses égales, l'augmentation de S ou la diminution de N a 
P d 

pour effet de réduire la densité d'éléctrons dans le puits de potentiel.Cfest 

un fait bien COMU. Il semble cependant que ces deux paramètres n'ont que peu 

d'influence sur les états électroniques dans le puits de potentiel en ce sens 

que quelles que soient leurs valeurs, les énergies de sous-bandes restent 

inchangées tant que la densité surfacique N est maintenue constante au moyen 
s 

de la commande de la tension de polarisation à la grille par exemple. Le fait 

que le dopage Nd dans.GaA1As n-'.s'que peu d'effet sur les états électroniques 

à l'intérieur du puits de potentiel a été déjà montré par Bastard -8'1 . 

L'influence du pourcentage d'aluminium sur la structure de bandes du 

système a 4té discutée en détail recemment par plusieurs auteurs. Nous renvoyons 
e le lecteur aux référnces 26 et 37 pour ces discussions. Pour ce qui nous 

intéresse ici, P'évaluatfon de.la charge'ionique dans GaAlAs a été faite dans 

la plupart des cas en admettant une énergie d'ionisation apparente dépendant de 

la fraction molaire de AlAs dans le matériau. 

Une f o i s  que la structure de bandes du systéme est connue, on peut 

se tourner vers le problème posé par les collisions avec les défauts du cristal. 

En effet, maintenant les états électroniques étant connus, tous les paramètres 

de la formule (3.2) sont précisés. De toute façon, nous avons étudié seulement 

quelques cas typiques, puisque les structures des hétérojonctions contiennentl 

kant de paramètres, le nombre de cas de figure envisageables sont vraiment infinis. 

la petite étude présentée ici n'est sûrement pas exhaustive. 





IV.'?. GENERALITES 

Dans l a  t h é o r i e  du t ra i tement  de p e r t u r b a t i o n s  a u  premier  o r d r e ,  

l e s  c o l l i s i o n s  qu'une p à r t i c u l e  e s t  s u s c e p t i b l e  de s u b i r  a u  cours d e  son 

évolut ion dans un système physique son t  c a r a c t é r i s é e s  p a r  l e u r  d e n s i t é  de 

p r o b a b i l i t é .  A l a  base du c a l c u l  de c e l l e - c i  figure l a  r è g l e  d ' o r  de  Fermi :  
+. 

s o i t  V(r) l e  p o t e n t i e l  pe r tu rba teur  responsable de l a  c o l l i s i o n ,  l a  d e n s i t é  

de p r o b a b i l i t é  - par  u n i t é  de temps qu'une par- 
+ 

t i c u i e  sub i s se  une c o l l i s i o n  l'amenant de  l ' é t a t  I$+(r )> dans un a u t r e  é t a t  

+ ( 1  s ' é c r i t  : 
k ' 

j. l 
où AC e s t  l ' é n e r g i e  échangée a u  cours de l a  c o l l i s i o n  e t  ~ ( q )  l ' é l ément  de 

matrice d é f i n i  pa r  : 1 

-C 4 +. 
avec q = k' - k. La fonc t ion  de Dirac dans I ' express ion  (4.1) t r a d u i t  l a  

conservation de l ' é n e r g i e  du système. 

De tou te  évidence,  pour un type d e  c o l l i s i o n  donnée, sa d e n s i t é  de 

p r o b a b i l i t é  dépend directement des é t a t s  qu'une p a r t i c u l e  peu t  occuper dans 

un système physique . 

Compte tenu du f a i t  que not re  modèle comporte à la  f o i s  un système 

à deux dimensions ( l 'ensemble des  é t a t s  dans l e s  sous-bandes du p u i t s  du 

p o t e n t i e l )  e t  un système à t r o i s  dimensions (l 'ensemble des  é t a t s  d i spon ib les  

dans la  s t r u c t u r e  é t u d i é e  q u i  se t rouvent  hors du p u i t s  de p o t e n t i e l ) ,  il y 

a l i e u  de d i s t i n g u e r ,  l o r s  de l a  détermination des  d e n s i t é s  de  p r o b a b i l i t é ,  

t r o i s  c a s  su ivants  : 



- cas du sysrème à t r o i s  dimensions, 

- cas du système à deux dimensions, 

- e t  e n f i n  c e l u i  du couplage e n t r e  l e s  deux systèmes précédents .  

Nous a l l o n s  maintenant t r a i t e r  successivement ces  t r o i s  cas  d i f f é r e n t s .  

I V . 2 .  CAS DU SYSTEPE A T R O I S  DIMENSIONS 

I l  c o n s t i t u e  l ' a s p e c t  l e  plus connu de  ce t y p e  de t r a v a i l ,  dans l a  

mesure où il correspond a u  c a s  de 1'AsGa e t  de l l A I G a A s  en volume. 

Le modèle u t i l i s é  i c i  e s t  c e l u i  présenté  i n i t i a l e m e n t  pa r  L i t t l e j o h n  

e t  a l .  C311 e t  dé jà  u t i l i s é  depuis de nombreuses années dans no t re  l a b o r a t o i r e  

C301. Dans n o t r e  programme de simulat ion,  son t  p r i s e s  en compre l a  c o l l i s i o n  

op t ique  p o l a i r e ,  l a  c o l l i s i o n  i n t e r v a l l é e  équivalente  e t  non équivalente ,  l e s  

c o l l i s i o n s  avec l e s  phonons acoust iques de grandes longueurs d'onde e t  piezo- 

é l e c t r i q u e s ,  e t  l e s  c o l l i s i o n s  avec l e s  impuretés ion i sées  d e s  matérieux. 

3 
On u t i l i s e  (4.1) où les $,(r). sont  des ondes planes : 

Les paramètres u t ' l l i s é s  son t  rassemblés dans 1 ' Annexe 1. 

I V . 3 .  CAS DU SYSTEME A DEUX DIMENSIONS 

Dans l e  présent  système,  au l i e u  de ( 4 .  l), l a  dens i t é  de p r o b a b i l i t é  

s e  met sous la  forme : 



q u i  représente  l a  p r o b a b i l i t é  de c o l l i s i o n  p a r  u n i t é  de temps qu'un é l e c t r o n  
3 

sub i s se  une c o l l i s i o n  l 'amenant de l ' é t a t  Ik m> à l ' é t a t  Ik' n> avec 

m, n ind ices  de sous-bande. 
I I '  I l '  

Dans c e t t e  expression,  ~M"(Q) l 2  est l e  c a r r é  de l 'é lément de ma t r i ce  

avec Q = [ Y l l  - Y i I [ .  
IV.3 .1 .  C o l l i s i o n  sur l e s  phonons 

Dans c e  c a s ,  l e  c a r r é  de l ' é lément  de matr ice  peut s e  mettre sous  l a  

forme générale su ivante  (vo i r  Annexe I V )  : 

où Mg (Q, q,) e s t  l ' é lément  de matrice à t r o i s  dimensions e t  1 (qZ)  l ' i n t é -  mn 
g r a l e  de chevauchement d é f i n i e  par  : 

avec q l a  composante du vecteur d'onde du phonon se lon  l a  d i r e c t i o n  z .  Les z 
constantes  V e t  A f i g u r a n t  dans (4.5) s o n t  l e  volume e t  l a  su r face  du c r i s t a l  

considéré.  

En éc r ivan t  (4.5 ) , nous avons admis implici tement 1' hypothèse de l a  

t r id imens ionna l i t é  des phonons en dép i t  de l ' hé té ro jonc t ion .  Cet te  hypothèse 

peut ê t r e  j u s t i f i é e  p a r  l e  bon accord de m a i l l e  e n t r e  l e s  deux matériaux q u i  

a s s u r e  l a  c o n t i n u i t é  de  l a  s t r u c t u r e  c r i s t a l l i n e  à t r a v e r s  l ' h é t é r o j o n c t i o n .  

De c e t t e  manière, nous t r a i t o n s  t o u t e s  l e s  c o l l i s i o n s  a u t r e s  que c e l l e s  

dues aux impuretés ion i sées ,  c f  est-à-dire les c o l l i s i o n s  avec l e s  phonons o p t i -  

ques p o l a i r e s ,  l e s  phonons acoustiques e t  p iézoé lec t r iques  dans l a  v a l l é e  r à 

deux dimensions. 



. I l  f a u t  v o i r  que l a  d i f f i c u l t é  e s s e n t i e l l e  e t  incontournable de ce  genre 

de modèle e s t  que l e s  p r o b a b i l i t é s  de c o l l i s i o n  changent su ivan t  l a  conf igura t ion  

de l a  s t r u c t u r e  é tud iée  en accord avec l e s  modif ica t ions  i n d u i t e s  au niveau l 
des  fonctions d'onde e t  des sous-bandes p a r  l a  p o l a r i s a t i o n  de g r i l l e ,  pa r  I 

exemple. Cet a spec t  du modale rend l a  mise en p r a t i q u e  de l a  s imulat ion d ' a u t a n t  

p lus  d i f f i c i l e  que les fonct ions  d'onde s o n t  déterminées de façon numérique, 

a i n s i  que nous l ' avons  vu au Chapitre III. A c e  s t a d e  de l ' exposé ,  il e s t  i n t é -  

r e s san t  d' i n t r o d u i r e  l a  notion de l a  l a r g e u r  e f f e c t i v e  due à P r i c e  CS01 : 

avec Fm(z) e t  F ~ ( z )  fonct ions  d'onde, c a r  c e l a  permet de p a l l i e r  pa r t i e l l ement  

à c e t  inconvénient d 'ordre  pra t ique .  En e f f e t ,  il e s t  poss ib le  d'exprimer, 

grâce à un c e r t a i n  nombre d'approximations s i m p l i f i c a t r i c e s  développées en 

Annexe V ,  l e s  d e n s i t é s  de p robab i l i t é  sous forme ana ly t ique  en fonction de l a  

l a rgeur  e f f e c t i v e  . 

Pour i l l u s t r e r  c e  po in t ,  c i tons  l 'exemple de  l ' i n t e r a c t i o n  opt ique  

po la i re .  La d e n s i t é  de p r o b a b i l i t é  s ' é c r i t  ( v o i r  Annexe V I  : 

où C e s t  une cons tan te  e t  H (QI l e  f a c t e u r  de forme : 1 
mn ~ 

Ce d e r n i e r  peut  ê t r e  exprimé sous forme approchée ( v o i r  Annexe III) : 



E porrant ces expressions dans (4.8), on peu t  r é é c r i r e  l a  dens i té  de 
n 

p robabi l i t é  sous forme s impl i f i ée .  

Comme nous l 'avons vu au Chapitre I I T ,  l a  concentra t ion électronique 
12 -2 

N s  à l ' i n t e r f ace  e s t  en général  t r è s  élevée (de 10" à 10 cm 1. Ce f a i t  

nous amène à considérer à présent l e  phénomène d 'écrantage.  L a  p r i se  en compte 

de l ' e f f e t  d'écran néces s i t e  une étude soigneuse de l a  fonct ion d ié lec t r ique  

du système électronique envisagé puisque l 'élément de  matrice écranté  e s t  

obtenu par l e  rapport  de l 'élément de matrice non écran té  pa r  l a  fonction 

dié lect r ique.  Cette dern iè re  a é t é  évaluée exactemen: par l a  théor ie  de l a  

réponse l i néa i r e  CS61 connaissant l a  s t r uc tu r e  de sous-bandes e t  l e s  fonctions 

d'onde dans l e  pu i t s  de p o t e n t i e l  pour ê t r e  non pas in tégrée  directement dans 

la  simulation, ce qu i  e s t  p roh ib i t i f ,  mais pour s e r v i r  de base  à des approxi- 

mations correctes.  Nous renvoyons l e  l e c t eu r  à l'Annexe V I  pour l e s  ca lcu l s  

e t  l e s  approximations u t i l i s é e s .  I l  e s t  à noter  que 1 'approche u t i l i s é e  i c i  

e s t  tout-à-fa i t  générale e t  applicable à tous  l e s  types  de c o l l i s i o n .  Kais 

pour l e s  co l l i s ions  i né l a s t i ques ,  l e  problème e s t  un peu compliqué dans l a  

mesure où l e  fonction d i é l ec t r i que  dépendrait de la  fréquence du po t en t i e l  

de perturbation. Faute d'un modèle simple, l ' e f f e t  d'écran n ' a  pas é t é  p r i s  

en compte dans l e  cas de l a  co l l i s i on  optique po la i re .  

En pratique dans l a  simulation, nous avons besoin de : 

qui  représente l a  p robab i l i t é  par  uni té  de temps qu'un por teur  s i t u é  dans 

l ' é t a t  Ik m> e f f ec tue  une t r ans i t i on  vers  un é t a t  quelconque dans l a  sous- I I ,  + + t  

bande n. Dans c e t t e  expression,  S (k k ) e s t  l a  dens i té  de p robabi l i t é  
2e I I '  I I  

écrantée obtenue en remplaçant dans (4.4) l 'élément de matrice non écranté  par  

1' élément de matrice écranté .  

A t i t r e  d ' i l l u s t r a t i o n ,  l e s  p robab i l i t és  de c o l l i s i o n  pa r  un i t é  de 

temps dans chaque sous-bande ( l e s  deux premières) en fonct ion de l ' éne rg i e  

mesurée par  rapport au  fond de ce l le -c i  son t  respectivement présentées sur 

l e s  f igures I V . l . a ,  1V.l.b. Dans chaque sous-bande, l a  c o l l i s i o n  optique po l a i r e  

prédomine, dès que l ' é n e r g i e  de l ' é l e c t ron  e s t  supérieure à c e l l e  du phonon 

optique pola i re  i iu.Elle e s t  très anisotrope,  comme l e  montre l a  Figure I V . 2  
O 
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FIGURE IV.la Evolution des probabilités de collision optique 
polaire par unité de temps avec l'énergie dans 
la sous-bande fondamentale O. - structure 1 de la figure III.5a ---- structure 3 de la figure III.5a 
EM: émission, AB: absorption. 
Les indices indiquent la sous-bande qu'occupera 
l'électron après une collision effective. 



FIGURE I V . l b  Même que l a  figure 1V.la. Dans l a  première 
sous-bande excitée. 



FIGURE IV.2 Allure de la fonction de distribution de l'angle 
de déviation relative à la collision optique 
polaire. Les angles de déviation faibles sont 
favorisés. 



qui  présente  l ' a l l u r e  de  l a  fonctfsn de d i s t r i b u t i o n  pour l ' a n g l e  ae dév ia t ion  

après une c o l l i s i o n  intrasous-bande. Sa p r o b a b i l i t é  de c o l l i s i o n  pour l a  t r an -  

s i t i o n  intrasous-bande est  p lus  f a i b l e  dans l e  c a s  d 'un  p u i t s  de p o t e n t i e l  

plus l a r g e  (qu i  correspond à N s  plus f a i b l e ) .  

Par con t re ,  sa p r o b a b i l i t é  ae c o l l i s i o n  pour l a  t r a n s i t i o n  intersous-bande i 

e s t  plus f a i b l e  dans l e  c a s  d 'un pui ts  de p o t e n t i e l  p l u s  é t r o i t  (qui  correspond 

à N s  p lus  é levée)  03 les sous-banaes s ' é c a r t e n t  davantage l e s  unes des a u t r e s ,  

ce  q u i  rend l e  t r a n s f e r t  intersous-8ande p lus  d i f f i c i l e .  l 

Les c o l l i s i o n s  s u r  l e s  phonons acoust iques  jouent  un r ô l e  assez  secon- 1 
d a i r e ,  s u r t o u t  en présence  d 'un cnamp é l e c t r i q u e  q u i ,  en augmentant l ' é n e r g i e  

des é l ec t rons ,  rend prédominantes l e s  c o l l i s i o n s  sur l e s  phonons optiques po la i -  
1 

r e s .  A champ f a i b l e ,  e l l e s  peuvenr avoir  des e f f e t s  non négligeables,  en p a r t i -  , 
c u l i e r  quand l a  température du réseni  e s t  basse ,  c ' e s t - à -d i re  quand l e s  c o l l i -  

s ions  optiques p o l a i r e s  s o n t  quas i  inex i s t an tes ,  1 ' énerg ie  des  é l ec t rons  é t a n t  

t r è s  f a i b l e  devant cel le  du phonon optique p o l a i r e .  
1 

IV.3.2. C o l l i s i o n s  s u r  l e s  impuretés i o n i s é e s  

Concernant l ' i n t e r a c t i o n  d e  aux impuretés i o n i s é e s ,  nous avons u t i l i -  

sé l a  méthode de Lee C611 que nous avons g é n é r a l i s é e  a u  cas d 'un nombre quel- 

conque de sous-bandes ( v o i r  Annexe V ) .  On d o i t  d i s t i n g u e r  l e s  c o l l i s i o n s  s u r  

"inTpuretés éloignées' '  ( i e s  ions  do l a  couche AlGaAs) d e  c e l l e s  sur "impuretés 

loca les"  ( l e s  ions  r é s i d u e l s  de l a  couche G a A s  non dopée).  Les r é s u l t a t s  nu- 

mériques pour l e s  c o l l i s i o n s  dans l e s  deux premières sous-bandes sont  présen- 

t é e s  dans l a  Figure  I V .  3 .  Dans l e  matériau en volume, 1' i n t e r a c t i o n  

due aux impuretés i o n i s é e s  est  l ' u n  des mécanismes de c o l l i s i o n  l e s  p l u s  i m -  

po r t an t s  l i m i t a n t  l a  m o b i l i t é  des é lec t rons .  GrSce à l a  modulation de dopage 

dans l a  s t r u c t u r e  é t u d i é e ,  l e s  p robab i l i t é s  de  c o l l i s i o n  son t  t r è s  f a i b l e s ,  

comme montrées sur l a  f i g u r e  indiquée c i -dessus .  Dans l a  mesure où les 

é lec t rons  des sous-bandes é levées  peuvent se grouper p l u s  l o i n  de l ' interface, 

donc des "impuret6s é lo ignées" ,  que ceux des  sous-bandes i n f é r i e u r e s ,  l a  pro- 

b a b i l i t é  de c o l l i s i o n  a s s o c i é e  diminue, t o u t e s  choses éga les ,  quand l ' i n d i c e  

de SOUS-bande augmente. L ' i n t e r a c ~ i o n  intersous-bande due aux impuretés i o n i s é e s  
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FIGURE IV.3 Evolution des probabilités de collision par 
unité de temps avec l'énergie pour l'interaction 
avec les "impuretés éloignées". - structure 1 de la figure III.5a. ---- structure 3 de la figure III.5b. 



l 

Pciable ' e s t  t r è s  f a i b l e ( l 6 ) .  Les co l l i s i ons  intersous-bandes ne jouent un r ô l e  a p p n  

que lorsque l ' énerg ie  moyenne des é lec t rons  e s t  élevée par rapporx à l ' é c a r t  

énergétique séparant l e s  sous-bandes. O r  dans ces condi t ions ,  l e s  c o l l i s i o n s  

sur l e s  phonons optiques po la i res  sont de l o i n  prédominantes. Aussi dans l a  I 
l 

simulation,  nous n'avons pas inclus  l ' i n t e r a c t i o n  in te~sous-bande  due aux 
1 impuretés ionisées .  Les p robabi l i t és  de c o l l i s i o n  diminuent sensiblement quand 

l a  concentrat ion é lect ronique N s  à l ' i n t e r f a c e  augmente. Ce t te  diminution e s t  1 
due à l ' e f f e t  d'écran qu i  e s t  d 'autant  p lus  f o r t  que N s  e s t  élevée.  I 

IV.4. COUPLAGE ENTRE UN SYSTEME A DEUX DIMENSIONS E T  UN SYSTEME A T R O I S  DIMENSIONS 1 

A tous points de vue, c e t  aspect const i tue  l a  p i e r r e  de touche du modèle. 

Tant que l e  champ é l ec t r i que  accéléra teur  e s t  f a ib l e ,  l e  système électronique 

r e s t e  au voisinage de l ' é q u i l i b r e  ; l e s  é lect rons  r e s t a n t  dans l a  v a l l é e  r à 

deux dimensions, l eu r  mouvement e s t  s t r ic tement  bidimensionnel. Ce qu i  caracté-  

r i s e  l e s  é lecrrons  dans c e t  é t a t  e s t  que l e u r  abscisse  z ne peu t  prendre que des 

valeurs  proches de c e l l e s  occupées par  l e s  lobes de l a  fonct ion d'onde é lect ro-  

nique de l a  sous-bande où i ls  s e  trouvent. Là où l a  fonction d'onde e s t  f a i b l e ,  

un é lec t ron  n ' a  que peu de chances de s e  trouver. I l  e s t  donc na tu re l  de sup- 

poser qu'un é lect ron accé lé ré  e t  échauffé par  l e  champ é l ec t r i que  e t  a i n s i  

parvenu en va l l é e  s a t e l l i t e  ne peut reven i r  dans l a  va l lée  r à deux dimensions 

que s i  s a  posi t ion selon z l e  s i t u e  au dessous d'un lobe d 'une des fonct ions  

d'onde ex i s t an t  dans l e  p u i t s .  En d 'autres  termes, l ' é l e c t ron  d o i t  ê t r e  re la -  

. . t ivement près de l ' hé té ro jonc t ion .  S i  ce  n ' e s t  pas l e  cas ,  une t r a n s i t i o n  d'une 

v a l l é e  s a t e l l i t e  vers une va l l é e  r à t r o i s  dimensions r e s t e  toujours  poss ible .  

En f a i t  en va l lée  s a t e l l i t e ,  l ' é l e c t ron  connaît un mouvement de d i f fus ion  à 

t r o i s  dimensions ident ique à c e l u i  qui  e x i s t e  dans l e  matériau en volume, ce 

qu i  peut r é s u l t e r  en un échappement de l ' é l e c t ron  vers  l e  s u b s t r a t  ou vers  l a  

couche AlGaAs. Mais l a  courbure de l a  bande de conduction dans ce  cas (équiva- 

l e n t e  à un champ dans l a  d i r ec t i on  z )  repoussera plus  ou moins fortement ce t  

é lec t ron  vers l ' i n t e r f a c e  e t  vers  l e  pu i t s .  I l  en r é s u l t e  que hors de 1' équi l i -  

bre  en champ accé lé ra teur  f o r t  - l e  système d 'é lect rons  sera  cons t i t ué  pour 

, p a r t i e s  de porteurs s t r i c tement  bidimensionnels (dans l a  v a l l é e  r ) ,  de por- 

t e u r s  s t r ic tement  tr idimensionnels r é p a r t i s  en t re  l e s  deux v a l l é e s  s a t e l l i t e s  

e t  l a  v a l l é e  r à t r o i s  dimensions. Dans de t e l l e s  conditions nous avons cho is i  

de c a r a c t é r i s e r  l e s  p robab i l i t é s  de c o l l i s i o n s  in te rva l lées  de  l a  façon sui-  



vante. Nous disons que l a  probabi l i té  de c o l l i s i o n  paT u n i t é  de temps qu'un . 
électron à deux dimensions t ransfère  vers une v a l l é e  s a t e l l i t e  dépend de son 

énergie e t  de  s a  pos i t ion  z ,  e t  vaut (pour un por teur  de la  sous-bande n) : 

où A ( € 1  sont  l e s  expressions hab i tue l l e s  pour l e  cas à t r o i s  dimensions 
'3d+'3d 

2 
[JO, 311 1 ~ , ( z )  1 e s t  l a  densi té  de p robab i l i t é  de présence de l ' é l e c t r o n  en z ,  

e t  bnn e s t  l a  la rgeur  e f f ec t i ve  de l a  sous-bande n déf in ie  p a r  l 'équation (4 .7) .  

Enfin, dans (4.12) E = En + r l l  e s t  l ' é n e r g i e  t o t a l e  de l a  pa r t i cu l e  

à l ' i n s t a n t  de l a  c o l l i s i o n .  Quand l e  por teur  e s t  à deux dimensions, z peut ê r r e  

obtenue par  une méthode de Von Neumann appliquée à 1 F (z ) I2 .  Pour l a  t r a n s i t i o n  n 
inverse, nous u t i l i s o n s  ( E  é tan t  l ' énerg ie  c iné t i que  à t r o i s  dimensions) : 

Dans c e  dern ie r  c a s ,  z ' e s t  connue puisque l ' é t a t  de dépar t  e s t  à t r o i s  

dimensions, e t  l ' a b s c i s s e  z e s t  donn6e par  l a  simulation elle-même. On v o i t  

que, ce f a i s a n t ,  on i n t r o d u i t  une simple modulation dans l 'espace des probabi- 

l i t é s  de c o l l i s i o n  o rd ina i r e s  à t r o s  dimensions t e l l e s  qu'on peut l e s  t rouver  

dans C30, 311. 

Quand 1 'é lec t ron  e s t  assez lo in  dans l e  s u b s t r a t ,  l e s  F,(Z ) son t  amor- 

t i e s  e t  tendent vers zéro ,  l e s  t rans i t ions  reprgsentées  par  (4.12) e t  ( 4  -13) 

ne sont plus poss ibles .  Par contre, l e s  é lec t rons  r e s t e n t  toujours en communi- 

cat ion avec l a  va l l é e  r à t r o i s  dimensions. En accord avec (4.13) e t  (4.17) 

nous écrivons que l e s  p robab i l i t és  de t r a n s f e r t  associées  son t  : 

qui  sont l e s  valeurs complémentai-os des expressions (4.12) e t  (4.13) sommées 

sur l e  nombre t o t a l  de sous-bandes considérées dans l e  pu i t s .  Un exemple de 

fonction F(z) e s t  montré sur l a  Figure IV.4. Là où F ( z )  = 1, l e  t r a n s f e r t  en 

val lée  r ne peut ê t r e  que puremenr tridimensionnel. Au voisinage du p u i t s  de 

po ten t ie l ,  F(z) présente  une dimicution t r è s  marquée qu i  montre que l e  t r a n s f e r t  

vers l a  va l lée  r à deux dimensions e s t  pratiquement s e u l  au to r i s é .  
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CHAPITRE V 



Pour les personnes qui travaillent à la conception de composants,cer- 

tains paramètres sont nécessaires pour permettre une optimisation des 

conditions de fonctionnement. Au premier chef figure la mobilité électro- 

nique et ses variations avec les polarisations appliquées au composant. 

Viennent ensuite la vitesse de dérive en fonction du champ électrique et 

le coefficient de diffusion. Cechapitre est consacré à la présentation des 

résultats concernant les deux premiers paramètres. Le coefficient de dif- 

fusion fera l'objet du chapitre suivant. 

Nous avons tracé sur la figure V.l l'évolution de la mobilité élec- 

tronique avec la densité surfacique Ns dans la structure décrite dans la 

figure III 5.a. On note que la mobilité augmente quand la densité Ns 

croît. Deux phénomènes contribuent à faire varier la mobilité quand N change. 
S 

D'une part.,l'effet des largeurs effectives b, des sous-bandes telles que celles 

définies par(4.7):ces quantités interviennent dans le calcul des probabi- 
lm 

lités de collision A 2  (E ) ainsi que nous l'avons vu au IV.3; lorsque N I I s 
augmente,les bm diminuent et les probabilités de collision augmentent,ce 

qui entraîne une augmentation du nombre de collisions donc une diminution 

de la mobilité électronique. D'autre part, il y a l'effet d'écran dû aux 

électrons, qui est d'autant plus actif que la concentration électronique 

est élevée. Il en résulte qu'une augmentation de $ implique une diminution 

du nombre de collisions et partant une augmentation de la mobilité électro- 

nique. On note que dans tous les cas considérés jusqu'à présent, l'effet 

d'écran l'emporte sur l'effet des largeurs effectives, ce qui conduit à une 

augmentation de la mobilité électronique quand 1\5 croît. La figure V.l 

montre par ailleurs que la variation de la mobilité électronique avec la 

densité surfacique Ns est plus faible à T=300 K qu'à T=77 K. Ceci s'explique 

par le fait que l'effet d'écran diminue quand la température s'élève (voir) 

ANNEXE VI ) . 

Sur la figure V.l, nous avons également reporté quelques résultats expéri- 

mentaux [69] . Les courbes expérimentales montrent une croissance plus rapide 
des mobilités avec la densité d'électrons. Cela est peut-être dû à l'effet d'écran 

sur la collision optique polaire, qui n'a pas été pris en compte dans ce travail. 
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FIGURE V.l Evolution des mobilités électroniques 

avec la densité d'électrons à deux 
dimensions. 

simulation. Structure définie 
dans la figure 1II.a; sp=50A. ----- expérimentale, sp=45A, ~d=5.4 
1017cm-3, X=0.3 .D après 1691. 



Les figures V.2 et v.3 présentent l'évolution des vitesses de dérive 

électroniques (et des énergies moyennes des porteurs) en fonction du champ 

électrique accélérateur. On note que l'allure est celle habituelle connue pour 

1'AsGa en volume, toutefois les vitesses pic(de l'ordre de 2.8 lo7 et de 
7 1.85 10 cm/s à T=77K et 300K) sont obtenues à des champs plus faibles (ici de 

l'ordre de 2100 et de 2200 V/cm à T= 77 et 300K) que ceux obtenus dans le cas 

à trois dimensions (de l'ordre de 4000 et 4300 V/cm à T=77  et 300K). D'une 

part, ce phénomène peut être lié au fait que dans notre modèle la non-parabolicité 

de la bande de conduction n'a pas été prise en compte dans la vallée r à deux 

dimensions; d'autre part, ce phénomène peut se corréler à une diminution de 

la hauteur effective de la barrière séparant la vallée r des vallées satellites. 
Le passage des électrons en vallées satellites est d'autant plus aisé que 

Z cette hauteur de barrière est faible. En l'occurence, cette barrière est abaissée 

d'une quantité égale à l'énergie de la,sous-bande où se situe l'électron par 

rapport au fond de la vallée r comme il a été montré en figure 1II.a. Néanmois la 
précision du calcul ne nous a pas permis jusqu'à présent de savoir si la position 

des sous-bandes (donc la valeur de N,) a un effet sensible sur la vitesse pic 

et sur le champ de seuil. En réalité, cette partie de la courbe est de loin 

la plus difficile à déterminer avec précision. Au delà du champ de seuil, 

toutefois, l'allure des courbes restent très similaire à ce que l'on obtient 

dans le cas de 1'AsGa peu dopé à trois dimensions. 

Les résultats obtenus ici sont assez similaires à ceux obtenus par d'autres 

auteurs [16,19,62]. Une comparaison systématique de nos résultats avec ces 

derniers est cependant pratiquement impossible dans la mesure où les structures 

simulées sont différentes dans chaque cas et conduisent donc à des résultats 

différents. D'une façon générale, néanmoins, on trouve qu'une mobilité diffé- 

rentielle négative dans la courbe de vitesse de dérive en fonction du champ 

électrique se manifeste à des champs nettement moins élevés que dans le cas 

purement tridimentionnel (621. Un aspect intéressant de la référence 66 est 

la prise en compte de la rétroaction du phénomène d'électrons chauds sur la 

structure des sous-bandes du système lui-même. En effet, du fait de la présence 

du champs électrique accélérateur, il y a modification de la population des 

sous-bandes, ce qui dans l'hypothèse d'une statistique de Fermi considérée 

comme encore valable dans ce cas, permet de spécifier la nouvelle position 



FIGURE V . 2  Evolution de l a  v i t e s s e  de dérive e t  de l ' é n e r g i e  moyenne 
avec l e  champ é l ec t r i que  appliqué. S t ruc tu re  dé f in ie  dans 
l a  f igure  III.a, avec Ns-1 .O 10~~crn-2  e t  T=77K. 



FIGURE V . 3  Evolution de l a  v i t e s s e  de dérive e t  de l ' é n e r g i e  moyenne 
avec l e  champ é l e c t r i q u e  appliqué. S t ruc tu re  d é f i n i e  dans 
l a  f igure  I I I . a ,  avec Ns=l.O 1012 e t  T=300K. 
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FIGURE V.4 Evolution de la vitesse mesurée en 
15 3 fonction du champ électrique.Nd=10 cm- 

dans 1'AsGa en volume. 
- - - - - - -  résultats du présent travail. 
Même cas que la figure V.2. 



des sous-bandes par l'intermédiaire de la relation (3.12). La résolution de 

l'équation de Schrodinger tenant compte de ces nouveaux niveaux d'énergie 

propres permet d'obtenir la nouvelle allure des fonctions d'onde, de la charge 

électronique et par suite la nouvelle forme du puits de potentiel. L'ensemble 

des équations est résolu régulièrement au cours de la simulation. On note 

toutefois que les résultats acquis, bien que plus rigoureux en principe, sont 

assez peu différents de ceux obtenus en supposant une structure qui reste en 

permanence à 1 ' équilibre 116). 

Récemment W.T.Masselink et ses collaborateurs ont étudié expérimentalement 

la caractéristique vitesse-champ électrique [663. La méthode qu'ils ont utilisée 

consiste à mesurer la conductivité entre les deux contatcts ohmiques de l'échan- 

tillon placé dans un guide d'onde soumis à un signal hyperfréquence à 35 GHz 

en fonction de la puissance de celui-ci. Les données expérimentales ainsi obtenues 

sont ensuite converties par calcul en celles qui expriment l'évolution de la 

conductivité avec l'amplitude du champ électrique hyperfréquence. Connaissant 

le rapport de la conductivité mesurée sur celle relative au régime ohmique, on 

peut alors calculer la mobilité différentielle et partant la vitesse en fonction 

du champ électrique [68] . 
Nous avons reporté sur les figures V.4 et V.5 leurs résultats obtenus 

à T=79 et 300K. Nous y avons également représenté nos résultats de simulation. 

Les résultats expérimentaux confirment le fait théorique mentionné ci-dessus, 

à savoir qu'.une mobilité différentielle négative se manifeste à des champs 

électriques nettement moins élevés dans le cas à deux dimensions que .dans celui 

à trois dimensions. Il est cependant difficile de comparer directement les 

résultats expérimentaux avec ceux de la simulation dans la mesure où les 

structures simulées ne sont pas les mêmes que celles utilisées pour l'étude 

expérimentale; d'autre part, la précision ,des mesures expérimentales n'est pas 

indiquée dans la réference 66. 



Eiectric Field (kV/cm) 

FIGURE V.5 Evolution de l a  v i t e s s e  mesurée en 
fonction du champ é lec t r ique .  ~ d = 1 0 l ~ c m - ~  
dans 1'AsGa en volume. 
---.-.a r é s u l t a t s  du présent  t r a v a i l .  

MiSrne cas que l a  f igure  V.3. 



En relation directe avec la figure v.2,  nous avons présenté sur la figure 

V.6 l'évolution des différentes populations des vallées en fonction du champ 

electrique. On note que dès que le champ augmente, la sous-bande fondamentale 

(O) commence à se vider dans la sous-bande (1) puis la sous-bande (2).  Aux 

alentours du champ de seuil, vers 2000 V/cm, la population de ces deux 

dernières a considérablement augmenté alors que les vallées satellites restent 

encore relativement peu peuplées. Ces dernières commencent à se peupler au 

delà de4000 V/cm; dans le même temps, les trois sous-bandes voient leurs 

populations diminuer rbgulièrement. On note toutefois que celles-ci restent 

relativement élevées même en champ fort. Il existe donc un transfert des vallées 

satellites vers les vallées à deux dimensions. On note également que le transfert 
r des vallées satellites vers la vallée à trois dimensions reste tout à fait 

négligeable. 

La figure V.7, qui est également en rapport direct avec la figure V.2, 

montre l'évolution spatiale, avec z ,  de la densité des électrons à deux 

dimentions dans le système. On note que l'étalement de la charge d'espace 

n'est pas fortement modifié par les conditions de champ électrique; seule l'aire 

sous la courbe (voir figure V.6) diminue quand le champ augmente. Ceci est 

dû à la rigidité des fonctions d'onde du puits qui', dans le présent modèle, 

restent celles de l'équilibre (champ faible), même en champ fort, la retroaction 

des électrons chauds sur la structure des sous-bandes n'étant pas prise en 

compte. Un modèle plus rigoureux, recalculant les fonctions d'onde d'après la 

température effective des électrons dans la structure toute entière, montrerait 

également un étalement de la charge d'espace à deux dimensions vers le substrat, 

éventuellement jusqu'à disparition du puits et du caractère bidimensionnel 

des éiectrons . 



FIGURE V.6 Evolution des populations électroniques 
en pour-cent dans les trois premières 
sous-bandes et dans les vallées satellites 
avec le champ électrique. Cas de la figure 
v.2. 



FIGURE V.7 Evolution spatiale des densités ' 
d'électrons à E=O, 0.5, 2 et 10 V/cm. 
Même cas que la figure V.4. 





VI.7. INTRODUCTION 

Dans ce  chap i t re ,  nous abordons l e  phénomène de d i f fu s ion .  Ce phéno- 

mGne qui  e s t  l a  source du b r u i t  de di f fus ion dans l e s  composants trouve son 

importance dzns l e  f a i t  q u ' i l  e s t  l e  phénomène l e  p lu s  fondamental qu i  

l i m i t e  l eur  fonctionnement. En e f f e t ,  aux fréquences supér ieures  à 10 GHz, 

par  exemple, l e s  b r u i t s  de  g r ena i l l e  ou de génération-recombinaison son t  

totalement éliminés , e t  r e s t e  seulement l e  p lus  souvent l e  b r u i t  de d i f -  

fus ion qui ex i s t e  toujours  du f a i t  que l e  composant e t  l e s  por teurs  son t  

toujours à une température non nul le .  C e  b r u i t  de d i f fus ion  e s t  dû aux 

f l cc tua t ions  microscopiques de l a  v i t e s se  des por teurs  à l ' i n t é r i e u r  du sys- 
A t ;  

tème. Il se  ca r ac t é r i s e  en termes de coeff ic iens  de  d i f fus ion .  Nous calculons 

l e  coeff ic ient  de d i f fus ion  par  l e s  mêmes moyens que ceux u t i l i s é s  en général 

pour l e  système à t r o i s  dimensions . NOUS renvoyons l e  l e c t eu r  aux références  

29 e t  30 pour une étude approfondie du phénomène en question.  Nous nous conten- 

terons  de rappeler l e s  r e l a t i o n s  fondamentales dans l a  s u i t e  de  c e t t e  présen- 

t a t i o n .  

V I . 2 .  RAPPELS DES DEFINITIONS 

!le façon conventionnelle,  il e x i s t e  deux dé f in i t i ons  poss ibles  du 

coef f ic ien t  de d i f fus ion  q u i  t raduisent  deux aspects  de l a  diffusion.  En 

e f f e t ,  l a  d i f fus ion qu i  e s t  l i é e  au phénomène de dér ive  de chaque por teur  

p a r  rapport  à un comportement moyen peut s e  t r adu i r e  s o i t  par l a  r a p i d i t é  

d'étalement d'un paquet de  por teurs  en excès, s o i t  pa r  l e  désordre l i é  aux 

f luctuat ions  de l a  v i t e s s e  des porteurs. 

VI.2.1. Coefficient  de  d i f fu s ion  par étalement d'un paquet 

Lorsqu'un paquet d 'é lect rons  e s t  i n j e c t é  dans un semi-conducteur, 

il s ' é t a l e  au cours du temps du f a i t  des f luc tua t ions  a l é a t o i r e s  de l a  v i t e s -  

s e  des porteurs prcvoquées pa r  l e s  co l l i s ions .  S i  l e  semi-conducteur e s t  

soumis à un champ é l ec t r i que ,  l e  paquet s e  déplace dans l 'ensemble suivant  



l a  di rect ion du champ. Cet te  dispersion spa t i a l e  des d'un paquet 

entra iné ou non par un champ électr ique peut s 'évaluer  par l a  variance des 

distances parcourues par  l e s  porteurs à p a r t i r  d'un i n s t an t  de  référence tO. 

I l  e s t  a lo r s  équivalent d 'ass igner  à tous ces  porteurs indépendants l e s  uns 

des autres  l a  même référence de posit ion à l ' i n s t a n t  to, c 'es t -à-dire  de 

considérer un paquet de porteurs de variance nu l le  d i t  "Dirac de porteurs" 

e t  d 'étudier l 'étalement de ce  paquet au cours du temps. Les coe f f i c i en t s  

de dif fusion longi tudinal  e t  t ransversal  D (El e t  DI(E) qu i  mesurent l a  rapi-  I I  
d i t é  moyenne d'étalement du paquet au cours du temps sont a l o r s  d é f i n i s  par : 

D I I ( E )  = e i m  Var x ( t )  
2 t 

D,(E) = E i m  Var y ( t )  

t-"=J 
2 t  

où V a r  x ( t )  e t  Var y ( t )  sont l e s  variances des dis tances  parcourues dans l e s  

d i rec t ions  pa ra l l è l e  e t  perpendiculaire au champ é lec t r ique  appliqué à p a r t i r  

d'un ins tan t  to pour l eque l  l e  régime s ta t ionna i re  e s t  a t t e i n t .  La pos i t ion  des 

porteurs x ( t )  e t  y ( t )  son t  calculées  en cours de simulation, l e s  variances 

correspondantes peuvent ê t r e  a l o r s  déterminées par : 

Var x ( t )  = 

Var y ( t )  = 

où l e s  moyennes représentées par  une barre  sont  effectuées à chaque i n s t a n t  

sur 1' ensemble des é lec t rons  simulés ( 500 dans l a  pratique . 



La méthode de Monté-Carlo ne pouvant faire intervenir qu'un nombre 

restreint de processus élémentaires, le temps d'observation t ne pourra pas 

tendre vers l'infini, et les coefficients de diffusion seront alors donnés 

d'après par les expressions approchées : 

D (El = Var x(t) II 2t 

Var y(t) DL(E) = 2t 

où le temps d'observation t doit être suffisamment long tel que les variances 

n'évoluent plus que linéairement en fonction du temps. 

VI .2 .2 .  C o e f f i c i e n t  de d i f f u s i o n  b r u i t  

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

tuations des vitesses des porteurs. Ce bruit de diffusion est caractérisé 

par sa densité spectrale puissance S(U) qui est, d'après le Théorème de 

Wiener-Kinchine, la transformée de Fourier de la fonction de corrélation des 

fluctuations de vitesse S(0) : 

avec 

Dans ces expressions, Vd est la vitesse de dérive stationnaire et le 

symbole < >t indique la prise d'une moyenne sur le temps. 

Le coefficient de diffusion ''dynamique" défini par D(u) = S(u)/4 peut 

s'écrire compte tenu de la parité de la fonction de corrélation : 
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Le coe f f i c i en t  de  d i f fus ion  srot ique e s t  a l o r s  donné pa r  : 

S i  l ' o n  d é f i n i t  un temps de co r r é l a t i on  T par  : 

l e s  coef f ic ien t s  de d i f fus ion  seront donnés pa r  l e s  expressions suivantes  : 

D I I ( E )  = Var V x ( E )  T (El II 

e t  

Dl(E) = V a r  V (E) Tl(E) ( 6 . 9 . b )  
Y 

Nous venons de rappeler  l e s  deux d é f i n i t i o n s  poss ibles  du c o e f f i c i e n t  

de d i f fus ion  qu i  t radu isen t  deux aspects d i f f é r en t s  du phénomène de d i f fu s ion .  

Ces deux d é f i n i t i o n s  (6.1) e t  (6.9) reposent en f a i t  sur l 'analyse  de deux 

conséquences d'un même phénomène physique u i  e s t  c e l u i  de l a  f luc tua t ion  

stochastique de l a  ou des v i t e s se s  d'un ou p lus ieurs  porteurs soumis aux 

co l l i s i ons  a l é a t o i r e s  avec l e  milieu dans l eque l  ils évoluent. L ' équivalence 

numérique e t  formel le  des deux déf in i t ions  du coe f f i c i en t  de di f fus ion,  

ainsi que l e s  condit ions requises  pour q u ' e l l e  s e  r é a l i s e  ont é t é  montré e n  

d é t a i l  pa r  p lu s i eu r s  auteurs  51 , - 
Nous rappelons q u ' i l  y a é g a l i t é  du c o e f f i c i e n t  de diffusion de b r u i t  en basse  

fréquence avec l e  coe f f i c i en t  de di f fus ion d'étalement de paquet aux temps 

très longs.  

Après ce  b r e f  rappel  des déf in i t ions  fondamentales, nous a l l ons  main- 

tenant p résen te r  l e s  r é s u l t a t s  de l a  s imulat ion par  l a  méthode de ~0n té -Ca r l0 ,  

dont nous essayerons de donner des i n t e rp ré t a t i ons  physiques. 



V1.3. RESULTATS ET INTERPRETATIONS 

V1.3.1. Fonctions de corréla t ion 

La quant i té  mathématique qui d é c r i t  1 ' or ig ine  commune de l a  d i f f i s i o n  

(étalement d'un paquet de porteurs)  e t  du b r u i t  de  dif fusion e s t  l a  fonction 

de cor ré la t ion  des f luc tua t ions  de v i tesse .  La connaissance de c e t t e  fonction 

permet de déterminer d'une pa r t  l e  coeff ic ient  de dif fusion (6.6) e t  d ' au t re  

pa r t  l a  dens i té  spec t r a l e  de b ru i t  (6.4).  En ou t r e ,  l ' é t ude  de l a  fonction de 

corréla t ion peut nous a ide r  à mieux comprendre les mécanismes de c o l l i s i o n  

intervenant dans l ' évo lu t ion  des porteurs. C 'es t  pourquoi nous avons cho i s i  de 

présenter en premier l i e u  l e s  r é su l t a t s  r e l a t i f s  à l a  fonction de co r r é l a t i on .  

Nous nous l imi tons  dans un premier temps au domaine du champ glectr ique 

f a i b l e  e t  moyen où n i  l e  t r ans fe r t  s p a t i a l  n i  l e  t r a n s f e r t  i n t e rva l l é  n ' i n t e r -  

v ien t ,  c 'est-à-dire où l e  gaz électronique e s t  purement bidimensionnel. 

Nous avons présenté  su r  l e s  Figures VI. 1 et ~1.2 l e s  r é su l t a r s  de l a  
1 2  -2 simulation obtenus avec N s  = 1.1 10 cm , T = 77 K e t  à E = 200 e t  600 V/cm. 

L'aspect l e  p lus  i n t é r e s san t  qui ressort.. s u r  ces  courbes e s t  l e  suivant .  

Tandis que l e s  fonctions de corréla t ion t ransverses  décroissent quas i  

exponentiellement avec l e  temps, l e s  fonctions de cor ré la t ion  longi tudinales  

manifestent de  f o r t e s  o sc i l l a t i ons  dont l e s  amplitudes diminuent dans l e  

temps e t  dont l a  pseudo-période es t  inversement proportionnelle au champ - 
é lec t r ique  appliqué. 

Ces o s c i l l a t i o n s  s e  trouvent amorties lorsque l a  concentration é lectro-  

nique N s  diminue, comme l e  montre l a  Figure VI.~QÙ sont présentées l e s  font- 

t i ons  de co r r é l a t i on  obtenues avec N s  = 0.9 10'' c c 2 .  En out re ,  nous avons 

constaté que l ' a spec t  o s c i l l a t o i r e  tend à d i s p a r a î t r e  pour des valeurs du 

champ é l ec t r i que  très f a i b l e s  ou supérieures à 1000 V/cm. 
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FIGURE V I . l  Fonctions de c o r r é l a t i o n  des v i t e s s e s  
longi tudinale  ( t r a i t  interrompu ) e t  
t ransverse  ( t r a i t  p l e in  ) ,  avec T=77K, 
N s - 1  .O 1012cm-2 e t  à E=200 V/cm. 
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FIGURE VI.2 Même stru ture que la figure VI.l, avec 
1 -2 Ns=1.010 cm T=77K et à E=GOOV/cm. 

Fonctions de corrélation des vitesses 
longitudinale I trait interrompu ) et 
transverse ( trait plein). 
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FIGüRE VI.3 Même structur que la figure VI.l,avec 
11 -5 Ns=0.910 cm T=77K et à E=200V/cm. 

Fonctions de corrélation des vitesses 
longitudinale ( trait interrompu ) et 
transverse ( trait plein ). 



Le f a i t  que l a  fonct ion de cor ré la t ion  des v i t e s s e s  pu isse  avo i r  un 

comportement o s c i l l a t o i r e  a é t é  ant ic ipé  par  Brunet t i  e t  a l .  e t  par Ferry 

e t  al . ,  en s'appuyant sur l e  modèle mathématique de  Shockley 1651. Pour 

comprendre l e s  f a i t s  mentionnés ci-dessus, qui  r e l èven t  du modèle é tud i é  ici ,  

essayons de suivre, 1' é v o ~ u t i o n  d f  un é lect ron au cours du temps sous 1 'e f fe t  

combiné du champ é lec t r ique  e t  des co l l i s i ons  mises en jeu dans notre  modèle. 

Nous savons que parmi ce l l e s - c i ,  l e s  co l l i s i ons  accompagnées de 1 ' émission 

de phonons optiques po l a i r e s  sont  de l o i n  prédominantes, dès  que l ' énerg ie  de 

l ' é l e c t ron  e s t  supérieure à c e l l e  du phonon W0 (vo i r  Chapi t re  I V ) .  S i  l f i n -  

t e r ac t i on  optique po l a i r e  a g i s s a i t  seule ,  un é lec t ron  s e r a i t  accéléré  par l e  

champ é lec t r ique  jusqufà  ce  que son énergie a t t e igne  l a  va l eu r  Tuo pour émettre 

probablement un phonon, e t  retomberait après l a  c o l l i s i o n  au  fond de la. sous- 

bande q u ' i l  occupe pour ê t r e  accéléré de nouveau. L a  Figure 6.4 i l l u s t r e  sché- 

matiquement ce  qui  v i en t  d ' ê t r e  ai:. Le temps nécessai re  à c e  processus e s t  

donné par : - 

Dans ce  cas,  l a  fonct ion de cor ré la t ion  long i tud ina le  manifeste des osc i l -  

l a t i o n s  dont l a  pseudo-période e s t  égale à Tc e t  dont l e s  amplitudes diminuent 

t r è s  lentement. Mais, à 1 ' in te rac t ion  optique po l a i r e  viennent s 'a  j ou t e r  l e s  

au t r e s  types d ' in te rac t ions  q u i  perturbent également l e  mouvement de  l ' g l ec t ron .  

Parmi ceux-ci, l ' i n t e r a c t i o n  piézoélectrique e s t  presque négl igeable  ; l ' i n -  

t e r ac t i on  avec l e s  impuretés ionisées e s t  assez f a i b l e  en r a i s o n  de l ' é lo igne-  

ment s p a t i a l  des ions e t  de 1' existence de l 'espaceur ; mais l ' i n t e r a c t i o n  

acoustique peut jouer un r ô l e  relativement important. Cet te  i n t e r ac t i on  carac- 

t é r i s é e  par  son i so t rop i e  e t  son é l a s t i c i t é  e t  dont l a  p robab i l i t é  de co l l i s i on  

e s t  quasi  indépendante de l ' éne rg i e  de l ' é l e c t r o n  a pour e f f e t  de "randomiser" 

l a  v i t e s s e  de l ' é l e c t r o n  durant l e s  périodes d 'accéléra t ion.  Il en r é s u l t e  

qu'en présence de ces  c o l l i s i o n s  ema-opt iques-pola i res ,  l e s  o s c i l l a t i o n s  s e  

trouvent amorties, mais subs i s ten t .  C'est  ce que nous avons observé en prat ique 

dans l a  simulation. Revenons en .maintenant à l a  formule (6.10). 
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FIGURE VI.4 Représentation schimatique de llévolution de 
l'énergie d'un électron sous 1 effet combiné 
du champ électrique accélérateur et de la 
collision par émission de phonons optiques 
polaires. 



Les valeurs q u ' e l l e  f o u r n i t  s 'accordent assez  bien avec l e s  pseudo- 

périodes données par  l a  simulation. Par exemple, dans l e s  mêmes condit ions 

que c e l l e s  indiquées s u r  l a  Figure 6.1, à E = 100, 200, 400 e t  600 V/cm,  

l e s  valeurs de Tc données par l a  formule (6.10) sont  16.4, 8.2, 4 .1  e t  2 . 7  p s ,  

l e s  pseudo-périodes ca lcu lées  par l a  s imulat ion sont  respectivement 15.8, 

8.0, 3.6 e t  2.2 ps. 

Quant aux amplitudes, e l l e s  sont p lu s  f a i b l e s  quand l e  champ é l ec t r i que  

e s t  plus élevé.  C'est  parce que l'augmentation du champ a c c r o î t  l e  nombre de 

co l l i s i ons  . 

L a  diminution des  amplitudes avec N s  t rouve son expl icat ion dans l e  

f a i t  suivant.  L'écart  énergétique entre l e s  deux premières sous-bandes e s t  
11 -2 1 2  -2 égal  à 16 mev à N s  = 0.9 10 cm , mais à 37 mev à N s  = 1.1 10 cm , ce 

qui  a pour conséquence que dans l e  cas où N s  e s t  p lus  f a i b l e ,  sont beaucoup 

plus nombreuses l e s  c o l l i s i o n s  intersous-bander (vo i r  Chapitre I V ) ,  qu i ,  

en transformant l ' éne rg i e  cinétique dans l e  plan oxy en énergie suivant  Le 

degré de l i b e r t é  oz ou inversement, augmentent l e s  f luc tua t ions  de l a  v i t e s se .  

Le comportement o s c i l l a t o i r e  de ' la fonct ion de cor ré la t ion  e s t - i l  

propre au système bidimensionnel ? Cette question nous a amené à ca l cu l e r ,  

par  l a  méthode de Monté-~arlo, l a  fonction de cor ré la t ion  dans 1 ' A s G a  en 

volume à T = 77 K pour des  valeurs du champ é l ec t r i que  in fé r ieures  à 1000 V/cm.  

Les r é s u l t a t s  de l a  simulation ont révélé  que dans ce  cas,  l e  phénomène osc i l -  

l a t o i r e  n ' ex i s t e  pas (Fig.v1.5). Ceci r é s u l t e  du f a i t  que pour l e s  c o l l i s i o n s  

sur phonons acoustiques,  l e u r  probabi l i té  de c o l l i s i o n  augmente avec 1 ' énergie  

de l ' é l e c t r o n  dans un système à t r o i s  dimensions, au l i e u  d ' ê t r e  une constante  

comme c ' e s t  l e  cas dans un système à deux dimensions. 

Nous avons é tud ié  également l a  fonct ion de cor ré la t ion  en température 

élevée. La Figure VI .6 montre l e s  fonctions de cor ré la t ion  T = 300 K.  Comme 

l ' on  peut l e  cons ta te r  s u r  ces  courbes, l ' a s p e c t  o s c i l l a t o i r e  observé en tempé- 

r a t u r e  basse n ' ex i s t e  pas  dans ce  cas. Ce t te  différence dans l e  comportement 

des fonctions de  co r r é l a t i on  à des températures d i f fé ren tes  découle du f a i t  

que l e s  p robab i l i t és  de c o l l i s i o n  augmentent avec l a  température. 
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FIGURE VI.5 Fonctions de corrélations des vitesses 
longitudinale ( trait interrompu ) et 
transverse ( trait plein ) pour 1'AsGa 
intrinséque en volume à T=300K et à 
E=200V/cm. 
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FIGURE V I . 6  Même s t r u c t u r e  que l a  f i g u r e  V I . l ,  avec 
T=300K e t  E=200V/cm. Fonctions de 
c o r r é l a t i o n  longi tudinale  ( t ra i t  interrompu) 
e t  t r ansverse  ( t r a i t  p l e i n  1. 
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FIGURE VI.7Même s t r u c t u r e  que l a  f i g u r e  VI.l ,avec 
NS=I. 012cm -2, T=77K e t  à E=3000V/cm. 
Fonctions de c o r r é l a t i o n  des v i t e s s e s  
longi tudinale  ( t ra i t  interrompu ) e t  
t r ansverse  ( t r a i t  p l e i n  ). 



-49- 
I 

En champ f o r t ,  l e s  fonctions de cor ré la t ion  on t  l a  même a l l u r e  que i i 
. c e l l e s  habituellement connues Qans 1'AsGa en volume comme l e  montre l a  Figure 1 

~1.7oÙ nous avons présenté l e s  fonctions de co r r é l a t i on  à E = 3000 V/cm. Ce 
1 

r é s u l t a t  p a r a î t  na tu r e l  dans l a  mesure où en champ f o r t ,  une f rac t ion  importante 

d 'é lect rons  s e  trouvent en va l l é e s  s a t e l l i t e  à t r o i s  dimensions.- L'existence 

de l a  p a r t i e  négative présentée  par  l a  fonction de c o r r é l a t i o n  longi tudinale  

e s t  due au t r a n s f e r t  i n t e rva l l ée .  

VI.3.2. Densités soectrales  de brui t  

L e  comportement o s c i l l a t o i r e  de l a  fonction de co r r é l a t i on  en champ 

f a ib l e  e t  en température assez  basse se  t r a d u i t  au niveau de l a  densi té  spec- 

t r a l e  de b r u i t  par  l ' ex i s t ence  d'une fréquence de résonance l/Tc proportion- 

n e l l e  au champ é lec t r ique .  Ceci apparalt  clairement s u r  l e s  Figures v I .8e tVI .9  

où sont présentées lès dens i tés  spectra les  de b r u i t  en r e l a t i o n  d i r ec t e  avec 

l e s  Figures V I .  1 e t  VI. 2, L a  fréquence de résonarrce e s t  de 1 'o rdre  de 120 GHz à 

E = 200 V/cm. D'une faqon générale,  lorsque l a  fréquence augmente, l a  puissance 

de b r u i t  dans l a  d i r ec t i on  du champ é lec t r ique  déc ro î t  dans un premier temps, 

puis  augmente plus ou moins brutalement à l a  fréquence de résonance, e t  enfin 

décro î t  à nouveau jusqu' à zéro. Quant à l a  puissance de b r u i t  dans l a  d i rec t ion  

perqendiculaire au champ, e l l e  décroi t  monotonement quand l a  fréquence augmente. 

Qe 
Dans l a  mesure où l e  comportement o s c i l l a t o i r e  de l a  fonction corré la-  

t i o n  en champ f a i b l e  e t  en température suffisamment basse e s t  propre au système 

bidimensionnel ( t e l  q u ' i l  e s t  représenté par  notre  modèle) comme nous l 'avons  

ni précédemment, une étude expérimentale du coef f ic ien t  de di f fus ion  présente  

sans  doute un grand i n t é r ê t .  Le cadre r e s t r e i n t  du présent  t r a v a i l  ne nous a 

pas permis d '  entreprendre une t e l l e  étude. 
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FIGURE VI.8 Mêmes conditions que la figure V1.I. 

Densités spectrales de bruit 

longitudinale ( trait interrompu ) 

et transverse ( trait plein ) .  
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FIGURE VI.9 Mêmes conditions que la figure VI.2. 

Densités spectrales de bruit 

longitudinale ( trait interrompu ) 

et tranverse ( trait plein 1. 



VI.3.3 Coefficierit de diffusion 

Nous avons représenté sur les figures VI.10 et VI.ll l'évolution 

temporelle des variances de déplacement des électrons selon x et y pour deux 

valeurs au champ électrique. On note que la linéarité est assez bien obtenue 

dans le domaine temporel considéré. On remarque aussi que la variance de 

déplacement est plus faible dans la direction du champ que dans celle perpen- 

diculaire du champ. 11 en résultera que le coefficient de diffusion longitu- 

dinal sera plus petit que le coefficient de diffusion transverse. Ceci est 

conforme à ce qui est habituellement connu dans ltAsGa en volume [ 301 . 

Concernant la détermination des coefficients de diffusion par le bruit, 

nous avons utilisé les relations 16.9a) et (6.9b); les variances de vitesse 

et les temps de corrélation sont obtenus directement par le calcul de la 

fonction de corrélation. - 

Les figures VI.12 et VI.13 montrent respectivement les évolutions des 

variances de vitesse et des temps de corrélation en fonction du champ électrique. 

On peut remarquer que comme dans le cas à trois dimensions, les variances 

longitudinale et transverse restent très voisines, alors que les temps de 

corrélation sont très différents p ~ > t ~ ~  ) .  Il en résultera que l'on aura toujours 

( D , 7 D I ,  ) ,  et c'est bien ce que l'on constate sur la figure VI.14 où nous avons ... 
reporté les variations des coefficients de diffusion D et D en fonction du 

champ électrique. On y remarquera le bon accord entre les résultats acquis 

par les deux méthodes: 

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

des relations ( 6.3 rr)  , ( 6 . 3  b ~ .  

-par le calcul de la fonction de corrélation des variances de vitesse 



FIGURE V I . 1 0  Evolution des variances de déplacements 
longitudinal ( trait interrompu ) et 
transverse ( trait plein ) .  Cas de la 
figure V I . l  
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FIGURE V I . l l  Evolution des variances de déplacements 
longitudinal ( trait interrompu et 
transverse ( trait plein ) .  Cas de la 
figure V I . 2 .  



FIGURE VI.12 Même s t ruc tu r e  que l a  f igure  V I . l .  Evolution 
des variances de v i t e s s e  longitudinale ( t r a i t  
interrompu ) e t  t ransverse ( t r a i t  p le in  ) 
en fonction du champ é lec t r ique .  





FIGURE V1.14 Même structure que la figure VI.1. Evolution 
des coefficients de diffusion avec le champ 
électrique. 

.(O) longitudinal (transverse) par fonctions 
de corrélation. 
x ( t )  longitudinal (transverse) par variances 
de déplacement. 



CONCLUSION 



Au cours de ce travail, nous avons élaboré un modèle de la dynamique 

d'électrons à deux dimensions qui tient compte des effets très particuliers 

régissant le transport de charge dans les hétérojonctions . Le modèle a 
ensuite été étudié grâce à une méthode de Monté-Carlo.Les fonctions d'onde 

et énergies de sous-bandes obtenues par la résolution auto-consistante de 

ltéquation de Schrôdinger ont été utilisées pour évaluer les probabilités de 

collision des électrons à deux dimensions avec les phonons du réseau cristallin 

et les impuretés ionisées. Nous avons reporté les résultats relatifs à la 

mobilité, à la vitesse de dérive, ainsi qu'à la diffusion. Les résultats obtenus 

ici sont assez similaires à ceux que l'on trouve généralement dans la biblio- 

graphie existante. Nous avons présenté quelques résultats de notre première 

approche du phénomène de diffusion, qui pratiquement n'a encore jamais été 

abordé. Les études que nous avons menées ont montré que la fonction de corré- 

lation 1ongitudinale.d~ gaz d'électrons à deux dimensions tel qu'il est présenté 

par notre modèle a un comportement oscillatoire qui dépend directement du champ 

électrique. 

Il existe encore à l'heure actuelle un manque de données expérimentales 

dans le domaine qui nous intéresse ici. Des mesures visant à déterminer la vitesse 

de dérive en champ fort ou les coefficients de diffusion, quelle que soit la 

technique utilisée, ne sont ni aisément réalisables ni facilement interprètables. 

En regard de cela, les modélisations fondées sur la dynamique microscopique 

trouvent leur pleine utilité. Une difficulté réside toutefois dans l'interaction 

des structures simulées et des polarisations de celles-ci sur la dynamique 

microscopique elle-même. Cela rend difficilement comparables les résultats acquis 

par les auteurs différents et oblige à considérer chaque structure ou chaque 

type de composant comme un cas particulier. Les modèles physiques de conception 

de composants assistée par ordinateur ( nous entendons par là les modèles 

n'utilisant pas de schémas électriques équivalents ) trouvent leur utilité s'ils 

sont suffisamment simples pour donner des résultats probants en peu de temps 

de calculs. Ils doivent donc s'appuyer sur des descriptions de paramètres 



physiques qui ne peuvent être obtenus que par des modèles plus élaborés dont 

celui présenté ici est un exemple. 

Mais le travail présenté ici ne constitue en réalité qu'une première 

approche de la dynamique d'électrons à deux dimensions dans les hétérojonctions. 

Un certain nombre d'effets physiques ( dégénérescence, inélasticité de certaines 

collisions à basse température, non-parabolicité des sous-bandes à deux dimensions, 

transfert en espace réel par courant tunnel, etc... ) a été volontairement ignoré 

par souci de simplicité. Le modèle pour decrire le couplage d'un système à deux 

dimensions avec un système à trois dimensions reste à améliorer à partir de 

considérations physiques plus fondamentales. Tels sont quelques aspects à prendre 

en compte dans une étape ultérieure afin de donner une représentation plus realiste 

du gaz d'électrons à deux dimensions dans les hétérojonctions. 
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ANNEXE 1 

TABLEAU DES PARAMETRES UTILISES 



paramètres relatifs au matériau 

densité 

' cons tante piézoélect~ique 0.052 permittivité diélectrique ~~t10.92 

phonon LO 0.63536 eV permittivité diélectrique E = 12.90 
s 

paramètres relatifs 3 la structure de bande 

X masse effective m,/m 
O 

coefficient de non 
parabolicité 

gap par rapport à la bande 
de valence 

potentiel de defozmuinn 
acoustique 

potentiel de déformation 
optique 

phonon optique 

potentiel de déformation 
intervallée 

nombre de vallées 
équivalentes 



ANNEXE II 

DESCRIPTION DE LA METHODE DE RESOLUTION 

AUTO-CONSISTANTE DES EQUATIONS 

DE SCHRODINGER ET DE POISSON 



Cette annexe s e  propose de d k r i r e  l a  méthode numérique permettant l a  

résolut ion auto-consistante des équations de Schrc7dinger (3.4) e t  de Poisson 

( 3 . 8 ) .  

On commence par  d i s c r é t i s e r  l a  zone d'étude qu i  s ' é tend  de l a  g r i l l e  

à un point  W suffisamment éloigné de l ' hé té ro jonc t ion  (Fig. A2.1) pour que 

l ' on  puisse imposer comme conditions aux l im i t e s  : 

Pour un p o t e n t i e l  i n i t i a l  donné V (2) (Fig. A2.21, l ' équat ion de 
O 

Schrodinger d i s c r é t i s é e  peut s ' é c r i r e  : 

ou encore sous forme ma t r i c i e l l e  : 

où (SI e s t  une matrice t r id iagona le  dont l e s  éléments de la  diagonale p r inc i -  

pale Sii prennent l a  valeur : 

S.. = - 2 - 2m* ~z~ 
11 n2 'oi 

e t  dont l e s  éléments des deux diagonales secondaires valent  un. 

L a  détermination du spec t re  énergétique du système envisagé r ev i en t  

donc à calculer  l e s  valeurs  propres de l a  matrice (S ) .  Bien entendu, seu les  

nous in té ressen t  l e s  valeurs  propres l e s  p lus  f a i b l e s  qui  correspondent aux 

niveaux d'énergie des premières sous-bandes . 

Les valeurs propres q u i  sont l e s  rac ines  du polynôme ca rac t é r i s t i que  

de l a  matrice ( S )  son t  ca lcu lées  par l a  méthode de l a  bissect ion.  Une f o i s  

connues l e s  valeurs propres,  on détermine d'une p a r t ,  l e s  vecteurs propres,  

c 'est-à-dire l e s  fonct ions  d'onde, en tenant  compte des  équations (A2.1) e t  



FIGURE A2.1 Représentation schématique de la structure simulée. 

FIGURE A2.2 Allure du potentiel initial choisi. 





non 

- 

Initialisation 
& =O 
V(w)=constante 
E(w+5.2 pmbO 
choix de Ns 
choix du potentiel initial Vo(z) 

Calcul des valeurs propres par la méthode de bissection 
appliquée au polynôme caractéristique de la matrice (S) 

i 
I 

Calcul des vecteurs propres Fn(z) à l'aide des équations 
' ( ~ 2 . 1 )  'et ( ~ 2 . 2 )  

1 
Calcul du niveau de Fermi par la méthode de Newton 
appliquée à l'équation (3.12) 

i 
Calcul de N ~ ( z )  en utilisant l'équation (A2.4) 

I 
t 

Calcul de N (2) en utilisant l'équation (3.12) 
i1 

I 
t 

Calcul de VQ(z) et de EQ(z) par intégration de l'équation 
de Poisson(3.8) 

I 

I oui 

FIGURE A2.3 Organigramme de la procédure numérique 



ANNErn III 

CALCULS R E L A T I F S  AU FACTEUR DE FORm H,,(Q) 



L e  f a c t e u r  de forme H ( Q I  e s t ,  comme nous l ' avons  vu au c h a p i t r e  mn 
I V ,  d é f i n i  pa r  : 

où Smn(z) = F,(z) Fn(z)  avec Fm(z) e t  Fn(z)  fonct ions  d'onde assoc iées  aux 

niveaux m e t  n dans l e  p u i t s  de p o t e n t i e l  (Voir Chapi t re  III). 

En généra l ,  il e s t  poss ib le  d'exprimer l e  f a c t e u r  de forme sous forme 

analyt ique .  Ceci découle du f a i t  que l a  détermination des fonct ions  d'onde 

F ( 2 )  f a i t  appel ,  l a  p lupar t  du temps, à une méthode numérique comme d a n s &  m 
cas  du modèle que nous é tudions .  Dans l e  cadre  de c e t  annexe, nous~proposons  

une approximation ana ly t ique  pour l e  f a c t e u r  de forme r e l a t i f  au modèle é t u -  

d i é .  A c e t  e f f e t ,  nous commençons pa r  c a l c u l e r  l e  f a c t e u r  de forme assoc ié  

au  p u i t s  de p o t e n t i e l  r ec tangu la i re  de l a r g e u r  éga le  à a e t  de profondeur 

i n f i n i e .  Nous verrons que l e s  r é s u l t a t s  obtenus dans c e  c a s  simple nous 

permettrons de parveni r  à approcher, pa r  une expression ana ly t ique ,  l e  fac-  

t e u r  de  forme dans l e  cas  d'un p u i t s  de p o t e n t i e l  q u a s i  t r i a n g u l a i r e  à l ' i n -  

t e r f a c e  d'une hétérojonct ion .  

Dans l e  cas du p u i t s  de p o t e n t i e l  r e c t a n g u l a i r e  profond, l a  fonct ion  

d'onde Fm(z) s ' é c r i t  C S 0 1  : 

F ~ ( Z ) =  4 s i n  [q) 
où a e s t  l a  l a rgeur  du p u i t s .  

L e  f a c t e u r  de forme s e  m e t  a l o r s  sous l a  forme : 

H,(Q) = f s i n  r:'] - sin[?] sin[?] sin[?] dz dr2 
O a  1 

c e  qui donne après  développement : 



Nous a l l o n s  maintenant  c a l c u l e r  séparément l e s  q u a t r e  i n t é g r a l e s  

q u i  f i g u r e n t  dans l e  second membre de l ' e x p r e s s i o n  c i -des sus .  Pour s i m p l i f i e r  

l ' é c r i t u r e ,  nous posons aQ = u. - - - *_ 

- - + a r cor [y ni2]  Cos [y ""4 e -Q I z1-z2 I dz l  dz 

a O 0  2 



En regroupant  l e s  r é s u l t a t s  précédents ,  nous avons f ina lement  : 

P r i c e  C501 propose d'approximer l ' e x p r e s s i o n  (A3.4) par  i n t e r p o l a t i o n  

pour l a  me t t r e  sous une forme p l u s  simple. A c e t  e f f e t ,  deux c a s  s o n t  à d i s -  

t i n g u e r  s e lon  que m e s t  é g a l  ou non à n.  

H (QI  = u mn 

a )  Cas où m=n 

- 
1 

2 2 
+ 

2 2 (mtn) r + u2 ( m a )  r + u - 

Dans c e  c a s ,  Hmn(Q) s ' é c r i t  : 

Quand u e s t  t r è s  f a i b l e ,  on a : 

Quand u e s t  grand,  



Par i n t e r p o l a t i o n ,  on o b t i e n t  : 

a  it 
O r ,  3 e s t  éga l  à. la  l a r g e u r  e f f e c t i v e  b dans l e  ca s  d 'un p u i t s  d e  

mm 
p o t e n t i e l  r e c t a n g u l a i r e  profond C501. On a  donc : 

b)  C a s  où m f n 

En p a r t a n t  de l ' e x p r e s s i o n  (A3.41, on a  : 

L L - 2a m + n  H (QI - - 
im 2 2 Q ,  quand Q e s t  f a i b l e  ; 

n2 (m2 - n  

1 a  e t  Hmn(Q) = -, quand Q e s t  grand, avec bmn =  la l a r g e u r  e f f e c t i v e .  
mn 

Pa r  i n t e r p o l a t i o n ,  il v i e n t  : 

* La l a r g e u r  e f f e c t i v e  e s t  d é f i n i e  au  début  du Chap i t r e  I V .  



Dans une p u b l i c a t i o n  parue en 1985, Yokoyama e t  Hess CS11 ont  suggéré 

1' idée  d ' u t i l i s e r  les expressions (A3.5 e t  (A3.6 ) pour approcher l e  f a c t e u r  

de forme r e l a t i f  a u  p u i t s  de p o t e n t i e l  quas i  t r i a n g u l a i r e  à l ' i n t e r f a c e  d 'une  

hétéro  jonction.  

Nous avons v é r i f i é  pa r  nos propres c a l c u l s  que c e s  approximations . 
pouvaient également être u t i l i s é e s  dans l e  c a s  du modèle que nous étudions 

i c i  à condi t ion  de remplacer ,  dans l e  cas  où m f n ,  l e s  l a rgeurs  e f f e c t i v e s  

exactes par  des  v a l e u r s  appropriées que l ' o n  peu t  déterminer en fonction de 

l a  conf igura t ion  du p u i t s  de p o t e n t i e l .  

En o u t r e ,  il f a u t  remplacer dans l ' e x p r e s s i o n  (A3.6) m e t  n par  (m+l) 

e t  ( n + l ) ,  compte tenu du f a i t  que dans l e  c a s  d'un p u i t s  de p o t e n t i e l  q u a s i  

t r i a n g u l a i r e  f i n i ,  l ' i n d i c e  de l a  sous-bande fondamentale e s t  O a u  l i e u  de 1 

comme dans l e  c a s  d'un p u i t s  de p o t e n t i e l  r e c t a n g u l a i r e  profond [SOI. -. z 

A t i t r e  d '  exemple, l a  f i g u r e  - A3.1 montre. 1 évolut ion des 

f a c t e u r s  de forme en fonc t ion  de Q dans l e  c a s  de l a  s t r u c t u r e  d é f i n i e  sur 

l a  f i g u r e  III .5  .a avec Ns = 8 .O3 10" cm-*. Nous y avons rep résen té  à l a  

f o i s  l e s  f a c t e u r s  de  forme exacts  ca lcu lés  à l ' a i d e  de la  r e l a t i o n  (A3.1) 

e t  ceux approchés déterminés avec l e s  expressions (A3.5) e t  (A3.6). On peut  

y c o n s t a t e r  l a  v a l i d i t é  des approximations adoptées.  Dans tous l e s  cas que nous 

avons é t é  amenés à cons idé re r  jusqu'à p résen t ,  l ' a c c o r d  obtenu e s t  toujours  

de l a  q u a l i t é  c o n s t a t é e  dans l a  Figure A3.1 . 



ANNEXE IV 

DEMONSTRATIOM DE LA FORMULE (4.5) 



Comme nous l ' avons  vu a u  chap i t r e  I V ,  dans l e  c a s  des c o l l i s i o n s  

e n t r e  é lec t rons  e t  phonons du réseau c r i s t a l l i n ,  l ' é lément  de  matrice quas i  

bidimensionnel peut ê t r e  c a l c u l é  à l ' a i d e  de l a  r e l a t i o n  ( 4.5 ). 

Dans c e t t e  express ion,  M3(Q, $1 représente  l ' é lément  de  matrice 

t r idimensionnel  e t  1 (qZ) e s t  l ' i n t é g r a l e  de chevauchement d é f i n i e  par  : mn 

avec Fm(z) e t  F ~ ( z )  f o n c t i o n s  d'onde r e l a t i v e s  aux sous-bandes m e t  n .  

I l  e s t  à no te r  que l 'é lément de matrice c a l c u l é  pa r  c e t t e  formule 

n ' i n c l u t  pas l ' e f f e t  d 'écrantage .  

Cette r e l a t i o n  a é t é  in i t ia lement  donnée p a r  P r i c e  C50, 541. Nous 

nous proposons d 'en donner une démonstration dans cet annexe. Sans p e r t e  de 

g é n é r a l i t é ,  nous nous l i m i t o n s  au cas de l a  c o l l i s i o n  opt ique  po la i re .  

L'amiltonien ou t o u t  simplement l e  p o t e n t i e l  responsable  de l a  c o l l i s i o n  
-4 - 

opt ique  po la i re  s ' é c r i t  s o u s  l a  forme CS21 : 

où a* ou a e s t  l ' o p é r a t e u r  de c réa t ion  de phonons opt iques  p o l a i r e s  ou 
Q 9 

d 'ann ih i l a t ion ,  e t  

Compte t enu  de 1 ' indépendance du processus d ' émission e t  du processus 

d 'absorption,  il e s t  p o s s i b l e  de t r a i t e r  séparément l e s  deux c a s .  I c i ,  nous 

t r a i t o n s  uniquement l e  cas de  l 'émission.  Celui  de l ' a b s o r p t i o n  peut ê t r e  

abordé de l a  même façon.  



En partant de l'expression (~4.2)~ l'élément de matrice relatif à la 

collision entre un électron décrit par la fonction d'onde (3.3) et un mode 

optique polaire q s'écrit sous la forme : 

+ 
où Q représente le vecteur d'onde parallèle à l'interface, qz celui normal à 

- 

l'interface, N est le nombre de phonons caractérisés par q, et 
9 ,1/2 

l'hamiltonien relatif au processeur d'émission. 

* 
L'opérateur a n'agissant que sur les phonons, on a : 

4 

avec N = 

-+ 
La fonction d'onde $ 

m,k;,( 11 ,z) se met sous la forme (éq. 111.2) : 

En portant (A4.7) dans (A4.31, et compte tenu de la relation (A4.51, 

il vient : 
1/2 

iG(k-k'> .* 
P ( Q ,  29 4.1 = [&] ( N ~ +  1l1l2 1 .L e 1' 11 II e-lrq F,(z) ~ ~ ( 2 )  dP 

v 



Nous calculons maintenant l ' i n t é g r a l e  qu i  f i g u r e  dans l ' e x p r e s s i o n  

ci-dessus.  Nous l a  désignons p a r  y .  

L ' éga l i t é  j; il - kll = représente  l a  r è g l e  de  s é l e c t i o n  concernant l e  

vec teur  d'onde du phonon p a r a l l è l e  à l ' i n t e r f a c e  e t  t r a d u i t  en f a i t  l a  con- 

s e r v a t i o n  des moments dans l e  plan p a r a l l è l e  à l ' i n t e r f a c e .  

Fm(z) Fn(z)  dz n ' e s t  pas a u t r e  chose que l ' i n t é g r a l e  d e  

chevauchement 1 (q d é f i n i e  au  début de c e t t e  annexe. 
mn z 

En regroupant l e s  r é s u l t a t s  précédents ,  on a : 

O r  l e  terme devant 1 (qZ)  dans (A4.9) e s t  t o u t  simplement l ' é lément  
mn 

de matr ice  t r idimensionnel  CS21. 

I l  en r é s u l t e  que : 



Etant  donné q u ' i l  n 'y  a  pas de r è g l e  de  s é l e c t i o n  apparente conceenant 

l e  vecteur d'onde C50, 541, tou tes  l e s  va leur s  de qZ contr ibuent  au processus 
-f 

de c o l l i s i o n  ayant  pour e f f e t  dlamener l ' é l e c t r o n  de l ' é t a t  (m, k à l ' é t a t  

(n,  'xi,). I I  

Par conséquent, l ' é lément  de matrice r e l a t i f  a u  processus de c o l l i s i o n  
+ -f 

durant  l e q u e l  l ' é l e c t r o n  passe 1 1 4 t a t  (m, k à l ' é t a t  (n ,  k') s ' o b t i e n t ,  I I  U 
compte tenu de l ' a d d i t i v i t é  des p r o b a b i l i t é s  d e  c c l l i s i o n  q u i  son t  propor t ion-  

mn 2 n e l l e s  aux c a r r é s  des éléments de matrice,  en i n t é g r a n t  1 M (Q ,  qZ) 1 sur 

t ou tes  l e s  va leur s  poss ib les  de qZ : 
2qz 

où représen te  l a  d e n s i t é  d ' é t a t  dans 1 'espace des  vecteurs  d'onde. m 

C ' e s t  précisément l a  formule que 1' on v o u l a i t  démontrer. 



ANNEXE V 

CALCUL DES PROBABILITES DE COLLISION 

ET DETERMINATION DE L'ANGLE DE DEVIATION 

APRES COLLISION POUR UN SYSTEME QUASI BIDIMENSIONNEL 



La démarche de c a l c u l  q u i  su iv re  e s t  comune à t o u s  l e s  types  de 
-+ -t 

c o l l i s i o n  considérés ; dans un premier temps, on détermine S 
-+ mn'kl~' la 

dens i t é  de p r o b a b i l i t é  d e  passage de l ' é t a t  k de l a  sous-bande m à l ' é t a t  
-+ 1 l 
k '  de la sous-bande n  (m peut  ê t r e  égs.1 à n )  ; p u i s ,  l a  p r o b a b i l i t é  p a r  un i t é  

Il -+ 
de temps qu'un é lec t ron  dans l ' é t a t  k de l a  sous-bande m s u b i s s e  une c o l l i -  

li 
s i o n  e t  occupe, après c e l l e - c i ,  un é t a t  de l a  sous-bande n ,  s e  c a l c u l e  en 

-+ + -k 
i n t ég ran t  l a  dens i t é  de  p r o b a b i l i t g  S (k k t )  s u r  t o u s  les é t a t s  k '  ex is -  

mn II '  I I  + 1 I 
t a n t  dans l a  sous-bande n  ; s i  B e s t  l ' a n g l e  e n t r e  k e t  c e t t e  probabi- 

l i t é  s ' é c r i t  : 
1 l 

. . . .  - " 
i - - .- .- . . -. . . . -a. 2. . - .  . 9 _ .  - 

. . - ?. .,- 
- L .  . ..; 1 - - . - .  -- -_ _ -- _ - . .. II. ' . - . = -  . ; -  

mn 11 A ( = 

. . - .  
' - .. ' . ,  . L' in tégra t ion  s e  f a i ~  d'abord p a r  r appor t  au module du vec teur  

-+ -f 
d'onde k' ; l e s  vecteurs d'onde k e t  kt é t a n t  respectivement r e l i é s  aux éner- 

Il 
g i e s  E e t  p a r  l e s  r e l a t i o n s  : 

I l  l i 
Il 

- 
4') r 1  dk'  dB j+ s m n  1, 1, 1, - 

il e s t  poss ib le  de t o u t  exprimer en fonction des énergies  El, e t  Ei, ; a p r è s  

l ' i n t é g r a t i o n  sur l ' é n e r g i e  E '  l a  p r o b a b i l i t é  de c o l l i s i o n  A (E  p e u t  s e  

met t re  sous l a  forme : 
11 ' mn Il  

O 1 

hmn(&,,) = J-n fEI l (  8 ' )  dB' 

l a i s s a n t  a p p a r a î t r e  l a  f o n c t i o n  de d i s t r i b u t i o n  non normalisée de l ' a n g l e  de 

dév ia t ion  B. 

Enfin, l a  d e r n i è r e  é t ape  cons i s t e  à résoudre l ' é q u a t i o n  



en fonct ion  du paramètre r t i r é  au  hasard e n t r e  O e t  1, pour o b t e n i r  un angle  

de dévia t ion  6 selon l a  fonct ion  de d i s t r i b u t i o n  normalisée : 

) f, ( 6 '  dB' 

Tl 

Mais, analytiquement, l a  r é s o l u t i o n  de l ' équa t ion  (A4.4) n ' e s t  pas 

toujours  poss ib le ,  en t e l  cas  il f a u t  f a i r e  appel  à des  procédures s p é c i f i -  

ques pour déterminer l ' a n g l e  e. 

1. COLLISION ENTRE ELECTRONS ET PHONONS DU RESEAU CRISTALLIN 

Dans l e  cas des c o l l i s i o n s  e n t r e  é l ec t rons  e t  phonons du réseau cris- 

t a l l i n ,  nous déterminons d'abord l 'é lément de  matrice à l ' a i d e  de l a  r e l a t i o n  

démontrée en Annexe I V  : 

1.1. C o l l i s i o n  optique p o l a i r e  

 élément de mat r i ce  t r id imensionnel  s ' é c r i t  Cs21 : 



Dans l ' express ion  (A5.71, 12 s igne  p l u s  s e  rappor te  a u  c a s  de l t 6 m i s s i o n  

e t  le m i n s  a u  cas de l ' absorp t ion .  

Dans ces  expressions,  EoO e t  E s o n t  l e s  p e r m i t t i v i t é s  d i é l e c t r i q u e s  
O 

r e l a t i v e s ,  T l a  température du réseau h l a  cons tan te  de Planck au  f a c t e u r  

m u l t i p l i c a t i f  1/2R p r è s ,  e t  e  l a  charge de l ' é l e c t r o n .  

En por tan t  des expressions (A5.6) e t  (A5.71, on peut c a l c u l e r  l ' é l ément  

de matr ice  bidimensionnel : 

2 2 D'un po in t  de vue mathémati;ue, 1/(Q + q ) e s t  l a  transformée de Four ie r  
Z 

dé l a  fonc t ion  e - ~ ( ' / 2 ~  : 

* 
e t  I I ~ ( ~ , )  1 = Imn(qz) Imn(qz) l a  t ransformée de Four ie r  du p rodu i t  de  convo- 

* 
l u t i o n  e n t r e  S,,(z) e t  Sm(z)  avec Smn(z)  l e  p rodu i t  des fonct ions  d'onde 

Frn(z) e t  Fn(z) ,  C a r  1 (qZ)  n ' e s t  pas a u t r e  chose que l a  transformée de Four ie r  mn 
de Sm(z)  ( v o i r  Chapitre  I V ) .  

D'après une p r o p r i é t é  de l a  transformée qu i  d i t  que l ' i n t é g r a t i o n  e n t r e  

e t  +a du p rodu i t  de deux fonctions e s t ,  a u  f a c t e u r  m u l t i p l i c a t i f  2f[ p r è s ,  

égale à l ' i n t é g r a t i o n ,  e n t r e  -m e t  tso, du p r o d u i t  de l e u r s  t ransformées de 

Four ier ,  on peut  é c r i r e  : 

jz ~ r n ; ( ~ ~ ) ~ 2  2 dqz ' 2. ,: rm -$ (22 Smn(t-z, * dz, d t ,  
-00 

mn - - 1 



en posant t-ri = z2 e t  a p r è s  arrangecent ,  il v ien t  : 

l e  second membre de c e t t e  équation rep résen te ,  au f a c t e u r  m u l t i p l i f i c a ~ i f  n/Q 
près,  l e  f a c t e u r  de  forme H ( Q I  (vo i r  Annexe III) qui peut ê t r e  approximé mn 
par  : 

e t H  ( Q I =  O 
2 2 

s i m f n  mn 2 
Q~ + 

n2(m + 2 m  - n - 21-11 
bmn 

4b (m 2 + 2 r n t ? *  + 2 n + 2 1 1  mn 

où bmn représente  l a  l a r g e u r  e f f e c t i v e  d é f i n i e  au Chapi t re  I V .  

En groupant l e s  r é s u l t a t s  précédents e t  en app l iquan t  la  règ le  d ' o r  de 

Fermi, l a  dens i t é  de  p r o b a b i l i t é  s ' é c r i t  : 

s i m f  n 

où E = E - E avec cm e t  \ énergies de sous-bandes. mn m n 



On en d j d u i t  l a  p r o b a b i l i t é  2s c o l l i s i o n  p a r  u n i t é  d e  temps : 

dans l e  cas  de l a  c o l l i s i o n  i n t r a  sous-bande (m = n), e t  

dans l e  cas  de l a  c o l l i s i o n  i n t e r  sous-bande (rn # n ) ,  

Après i n t é g r a t i o n  p a r  rapport 2 l ' é n e r g i e  E,", on a : 

rr 
A , ,  = f (BI dB 

-IT mm 

1 L 
A"E,~)  2 1 f ( 6 )  dB, s i  m Z n 

-IT mn 

avec  A~~ Jzm* - c ~ E , ,  5 hmo - 2~ ( E , ,  2 hw 1 cos61 
h II O 

(AS. 12)  



Ltintégrale (A5.12) se calcule analytiquement sans difficulté: 

Par contre, l'intégration (A5.11) ne peut être menée de façon analytique. 

De ce fait, la valeur de X ~ ( E  ) est préalablement calculée. par une méthode 
2 I l  

numérique pour chaque valeur d'énergie discrète. Les résulats ainsi obtenus 

sont mis en mémoire dans un fichier. Dans le programme de simulation, les 

probabilités de collision se calculent par interpolation. 

La détermination de l'angle de déviation R est assez simple dans 

le cas de la collision intersous-bandes, mais présente une difficulté technique 

due aux spécificités du modèle utilisé dans le cas de la collision intrasous- 

bande. 

a) cas de la collision intrasous-bande 

En effet, on sait qu'après une telle collision, l'angle est distribué 

selon la fonction normalisée (~5.5). 

En général, pour déterminer R , on résoud l'équation (A5.4) en fonction 
du paramètre retiré au hasard entre O et 1. 

Or, dans le cas présent, il ne nous a pas été possible d'intégrer 

analytiquement la fonction (A5.13). 

Pour contourner ce genre de difficulté, on fait appel habituellement à 

la méthode de rejection de Von Neumann (55). 



Dans cette méthode, deux nombres sont tirés au hasard, l'un X1 entre 

-TI et +TT et L 'au-t;re X2 entre O et le maximum de Pmrn ( fi ) , c ' est-à-dire P 
en l'occurence. Si X2 est inférieur à Pmm (XI), X1 est alors retenu comme 

valeur de l'angle fi ; sinon un autre couple de nombres X1 et X2 est tiré au 

hasard. On peut donc déterminer par cette procédure l'angle fi . Mais elle 
présente un inconvénient dans le cas présent par le fait que, comme le montre 

la figure A 5 . 1  qui représente la fonction de distribution Pmm ( 8 ) ,  l'aire 

sous la courbe est très faible par rapport à l'aire sous la droite y=Pmm (0) 

entre -Tet+r, ce qui signifie que la probabilité qu'un couple de valeurs 

(Xl, X2) représente les coordonnées d'un point sous la courbe est très réduite 

et que l'obtention d'un angle fi nécessiterait un grand nombre de tirages 

inutiles. 

Pour surmonter cette difficulté, on introduit une modification qui 

permettra de diminuer le nombre de tirages. Cette modification consiste à 

remplacer la droite Y = Pmm (O) entre O et par une fonction g(R) judicieu- 

sement choisie telle que P(O)gg(R)bP(R) et qu'elle soit analytiquement 

intégrable. 

On procédera de la façon suivante: on tire au hasard un nombre r entre 

O et 1, puis on calcule le nombre X1 par la relation: 

X1 étant connu, on calcule g(X1) et tire au hasard un nombre X2 entre 

O et g(X1). Si X2 P(Xl), XL est retenu comme valeur de R sinon une nouvelle 

valeur de r sera tiré au hasard. 

Pour g(R), nous avons choisi la fonction suivante: 



Dans c e  c a s ,  l a  r e l a t i o n  (A5.14) peut  a l o r s  s e  m e t t r e  sous l a  forme: 

Une f o i s  déterminée l a  va leur  de R , on l a  m u l t i p l i e  au  hasard p a r  

+1 ou -1, c a r  fi e s t  en r é a l i t é  compris e n t r e -  ?r e t +  TT. La p a r i t é  de P ( R )  

nous a u t o r i s e  c e t t e  façon d e  f a i r e .  

b )  ca s  de l a  c o l l i s i o n  intersous-bande 

L a  fonc t ion  de d i s t r i b u t i o n  (éq. 5.13) é t a n t  analyt iquement  i n t é g r a b l e ,  

on peu t  déterminer  l ' a n g l e  de  dévia t ion  Ben r é s o l v a n t  d i rec tement  l ' é q u a t i o n  

( A  5 .4) .  S o i t  r un nombre t i r é  au hasard e n t r e  O e t  1, l e  cos inus  de l ' a n g l e  

de dév ia t ion  D e s t  donné par: 



2 2 2 2  
~ ( m  + n )  

avec Xm= + 
2 , hUo - Emn ) 

2bm (m2 + n2) K~ 

On en déduit  que: 

Mais il fau t  m u l t i p l i e r ,  au hasard, l a  va leur  de s i n  R a i n s i  ca lcu lée  

par +1 ou -1, car l ' a n g l e  de dévia t ion  13 e s t  en r é a l i t é  e n t r e  - r e t  +rr; 



1.2 Collision acoustique 

L'élément de matrice à trois dimensions s'écrit (30.1 : 

o ù 1  est le potentiel de déformation acoustique, s la vitesse du son et P la 
masse volumique du matériau. 

En portant cette expression dans l'équation (~5.61, il vient: 

Pour tenir compte de l'effet d'écran, nous utilisons la méthode 

présentée en annexe VI (éq.A6.12). La densité de probabilité s'en déduit 

directement par la Régle d'or de Fermi (éq.4.4). On calcule enfin la ~robabilité 
' 

de collision par unité de temps en fonction de l'énergie électronique à 

l'aide de la formule (A5.1). Mais il ne nous a pas été possible de mener cette 

intégration de façon analytique. Une procédure numérique a donc été mise en 

oeuvre pour évaluer la probabilité de collision par unité de temps. 

1.3 Collision piézoélctrique 

LI élément de matrice à trois dimensions s ' écrit [ 301 : 



On en déduit à partir de l'équation (A5.6) le carré de l'élément de matrice 

bidimensionnel: 

De nouveau, on applique la formule (~612 ) pour prendre en compte l'effet 

d'écran. Puis à l'aide de la Régle d'or de Fermi (éq.4.4) et de la relation 

( A 5 . 1 ) ,  on calcule la probabilité de collision par unité de temps en fonction 

de l'énergie de l'électron. Le calcul a été effectué de façon numérique, étant 

donné qu'il ne nous pas été possible de le faire analytiquement. 



1I.Collisions avec les impuretés ionisées 

Au début de notre travail, nous avions utilisé le modèle de Lee et al. 

[65] pour décrire l'interaction avec les impurtés ionisées. Mais ce modèle 

présente l'inconvénient qu'il se limite au cas d'une seule sous-bande. L1 nous 

a fallu donc le généraliser au cas d'un nombre de sous-bandes quelconque. 

A cet effet, nous avons repris le travail de Siggia et al. (56) pour adapter 

le formalisme général proposé par ces auteurs dans le cas de couche d'inversion 

en silicium au cas de l'hétérostructure. 

En raison de la modulation de dopage dans la structure étudiée ici, on 

doit discerner les collisions sur les "impurtés éloignées" (les ions de la 

couche AlGaAs fortement dopée) de celles dues aux "impurtés localestt (les ions 

résiduelles de la couche AsGa non dopée). Les calculs qui vont suivre ne 

concernent que l'interaction intrasous-bande, l'interaction intersous-bande 

étant négligée (voir chapitre IV). 

11.1 Cas des collisions sur les impuretés éloignées 

L'élément de matrice non écranté relatif au potentiel coulornbien dû à 

un ion placé en z s'écrit: 

2 

~ M ~ ( Q ,  zo)I = 2 dxdydz (A5.24) 2 1/2 
Cs(x + y2 + z 1 

où l# 5 ,  ('9 Y* '1 et <y (x,  Y, 2 )  sont les fonctions d'onde (3.3). 

Il est clair que 1 (QI z ) 1 ne peut être évalué de façon analytique, étant 
donné que les fonctions d'onde sont déterminées numériquement. Il nous a paru 

intéressant de chercher une expression analytique approchée pour exprimer 

1 ' élément de matrice. A cet effet, nous avons essayé de remplacer dans ( A 5.241 

la fonction d'onde exacte par celle du puits rectangulaire profond de largeur 

égale à 3b b étant la largeur effective de la sous-bande m du puits réel 
ml' mn 



(éq.4.7). Dans tous les cas considérés jusqu'à présent, cette approximation 

s'est avérée satisfaisante; l'erreur commise est en général inférieure à 15%. 

L'élément de matrice s'écrit alors approximativement: 

Pour tenir compte de l'effet d'écran, nous avons utilisé le formalisme 

présenté en annexe VI. En portant l'élément de matrice non écranté (A5.25) dans 

l'équation(A6.12),0n obtient directement l'élément de matrice écranté: 

On en déduit par la Régle d'or de Fermi la densité de probabilité relative 

à un ion placé en Z 
0 : 

Pour obtenir la densité de probabilité relative à l'ensemble des ions, il 

faut sommer toutes les Sm(Q, ZO): 



si LaZ>'$ 
= {: O) p 

ailleurs. 

avec L la position de la grille et S l'espaceur. Après calcul, nous avons: 
P 



II.2.Cas des collisions avec les impuretés locales 

Les impuretés locales sont supposées être réparties uniformément entre 

l'interface et le substrat. En fait, seules celles situées dans la régiond 

du du puits de potentiel exercent une action coulombienne efficace sur les 

électrons à deux dimensions; celles se trouvant hors de la région du puits n'ont, 

de par leur éloignement spatial et leur faible concentration supposée dans le 

modèle, qu'une influence négligeable sur la dynamique des électrons à deux 

dimensions. Aussi avons-nous supposé que la répartition des impuretés locales 

au regard des électrons confinés dans le puits est de la forme: 

1 O ailleurs 

au regard des électrons confinés dans la sous-bande m. 

L'élément de matrice non écranté relatif au potentiel induit par un 

ion placé en Z se met, bien entendu, également sous la forme (A5.19). De O 
la même façon que dans le cas précédent, il nous a été possible d'obtenir 

une expression analytique approchée pour l'élément de matrice à l'aide des 

fonctions d'onde du puits réctangulaire profond de largeur égale à 3bm: 

  ex^ -Q1(l- ~~/3b~,,,)] + . 
o f 2  . 

2 sin [(mrl) zo/3bmn] 
n2(m + 1 

avec Q1=3b Q  
mm 



L'application de la formule (A6.12) permet d'en déduire l'élément de matrice 

écranté. Puis on calcule par la Régle d'or de Fermi (4.4) la densité de proba- 

bilité s ~ ( Q ,  z o ) .  La somme de toutes les S (Q, 2 , )  donne la densité de 
mm 

probabilité à l'ensemble des ions: 

Connaissant les densités de probabilité (A529 ) et (A531 1, 

on peut calculer la probabilité de collision par unité de temps en fonction 

de l'énergie de l'électron par la relation (A5.1). L'intégration par rapport 

à l'énergie ne pose aucun problème; par contre, celle par rapport à l'angle 

de déviation, il ne nous a pas été possible de la mener de façon analytique. 

La probabilité de collision a donc été déterminée numériquement. Pour ce qui 

est de la détermination de l'angle de déviation, la méthode de rejet de 

Von Neumann a été utilisée. 



ANNEXE VI 

CONTRIBUTION A L'ETUDE DE L'EFFET D'ECRAN 



En présence d'un p o t e n t i e l  de c o l l i s i o n ,  l e  gaz é l ec t ron ique  e s t  déformé 

p a r  l ' e f f e t  combiné de c e l u i - c i  e t  CU p o t e n t i e l  i n d u i t  pa r  l a  déformation du 

gaz é lec t ron ique  lui-même. La déformation du g a z  é lec t ron ique  a pour effet  

d ' éc ran te r  l e  p o t e n t i e l  de  c o l l i s i o n , . s i  b i e n  que l e  p o t e n t i e l  e f f e c t i f  vu 

p a r  un é l e c t r o n  e s t  d i f f é r e n t  de c e l u i  auquel  l ' é l e c t r o n  s e r a i t  soumis, s ' i l  

n ' é t a i t  pas  p lacé  dans un nuage d ' é l ec t rons .  

L e  comportement d 'écrantage  d'un gaz d ' é l e c t r o n s  peut  ê t r e  d é c r i t  p a r  

la fonc t ion  d i é l e c t r i q u e  dans l a  mesure où l a  réponse du gaz é lec t ron ique  2 

l ' a p p l i c a t i o n  d 'un p o t e n t i e l  ex té r i eu r  e s t  l i n é a i r e ,  c e  q u i  e s t  l e  cas  quand 

l e  p o t e n t i e l  appl iqué  e s t  assez  f a i b l e .  C e t t e  cond i t ion  e s t  en f a i t  l a  m ê m e  

que c e l l e  q u i  a s s u r e  q u i  a s su re  l a  v a l i d i t é  de  l a  Règle d ' o r  de Fermi. 

Dans l e  cas d'un système à t r o i s  dimensions, l a  fonction d i é l e c t r i q u e  

e s t  donnée p a r  l a  fameuse équation de Lindhard CS11 : 

où e s t  l a  fréquence du p o t e n t i e l  appliqué e t  f(x) l a  fonct ion  de d i s t r i b u t i o n  

de Fermi-Dirac . 

L'élément de matr ice  écranté  s'exprime a l o r s  sous l a  forme : 

+ 
où M(q) e s t  l ' é lément  de matr ice  nu ou non é c r a n t é .  



A cause de l a  s t r u c t u r e  à multiples sous-bandes, l a  r e l a t i o n  r e l i a n t  

l 'é lément de matrice éc ran té  a c e l u i  non écranté  e s t  beaucoup p lus  compliqué 

dans l e  cas  d'un système q u a s i  bidimensionnel t e l  que nous é tudions  i c i .  En 

effet ,  dans ce cas ,  l ' é lément  de matrice écranté  M ~ Q )  est donné par  C561. 

c e  q u i  équivaut à : 

OÙ l a  fonct ion d i é l e c t r i q u e  E ( Q ,  w) s l é c r i t  : MNmn 

avec 6.. symbole de Kronecker. 
13 

Dans l e s  expressions (4.7) e t  (4.91, H (QI  e s t  l e  f a c t e u r  de forme : MNmn 

( Q )  = \: dz \- dz' FM(z)  ~ ~ ( 2 ' )  Fm(z) F n ( z ' ) e  -Q 1 z-z' 1 H ~ m n  a 

avec Fi(z) (i = M, N ,  m, n )  fonc t ion  d'onde enveloppe ( 3 . 3 ) ,  e t  IIMN(Q, W )  

l a  p o l a r i s a b i l i t é  : 



Etabli dans l'approximation de la phase aléatoire, le formalisme 

que nous venons de présenter est tout à fait général, mais difficile à 

intégrer dans le programme de simulation, ce qui est prohibitif. Il est 

introduit ici pour servir de base à des approximations simplificatrices. 

A cet effet, il convient de considérer séparément le cas de collisions 

inélastiques et le cas de collisions élastiques. 

Cas des collisions élastiques 

Comme dans le cas des couches d'inversion en silicium L44J , nous 
admettons la validité de l'approximation de la grande longueur d'onde 

(Q très faible). Nous négligeons les collisions intersous-bandes qui 

sont en général très faibles. Dans ce qui suit, nous avons donc toujours 

m=n . 

Q étant faible, si la condition M=N=m n'est pas réalisée, le 

facteur de forme est voisin de O en raison de l'orthogonalité des 

fonctions d'onde. Ceci implique que les termes sous le signe somme 

dans l'équation (A6.3)  tels que cette condition n'est pas satisfaite 

sont relativement faibles devant le terme qui satisfait cette condition. 

Dans le but de simplifier au maximum les calculs dans une première 

approche de l'hétérostructure, nous négligeons tous ces termes, ce qui 

nous conduit à la relation sinplifiée suivante: 

Par ailleurs, la polarisabilité Ti (Q,o) peut approximativement se 
mm 

mettre sous forme analytique. En effet, Q étant faible, on peut écrire: 



ce qui donne: 

m* = -  - 1 
2 
h .  c - E  

m 
1 + exp f 

Posons : 

2 
e m* S = 

1 

2c0 csh2 
1 + exp E m  - cf 

%= 

L'équation (A6.8) devient: 

b. Cas des collisions inélastiques ( w =  O) 

Ce cas ne concerne dans le présent modèle que l'interaction optique 

polaire. Contrairement à ce qui se passe dans le cas de 1'AsGa en volume 

où l'approximation de la grande longueur d'onde peut encore être 

utiliséeC571 , en l'occurence, celle-ci n'est plus valable. Faute de 
pouvoir trouver un modèle simple, l'effet d'écran n'a pas été pris en 

compte dans l'évaluation des probabilités de collisions pour 

l'interaction optique polaire. Nous signalons cependant que un certain 

nombre d'études relatives à ce sujet a été déjà entreprise par plusieurs 

auteurs [58-601 . Mais leurs résultats paraissent quelque peu 
contradictoires et de fait ne nous permettent pas d'évaluer l'erreur 

commise en négligeant l'effet d'écran. 



Résumé 

Dans ce travail, nous proposons un modèle permettant d'étudier les 

phénomènes de transport dans les gaz d'électrons à deux dimensions dans les 

hétérojonctions par la méthode de Monté-Carlo. 

Dans le premier chapitre, nous abordons les aspects qualitatifs du modèle 

établi ici. Le second chapitre donne une présentation générale de la simulation 

mise en oeuvre au cours de ce travail. Le troisième chapitre ,:est consacré 

à la description des structures de bandes et de la méthode de résolution auto- 

consistante de l'équation de Schrôdinger permettant la détermination des- ' 

états électroniques à deux dimensions dans le puits de potentiel. Le quatrième 

chapitre étudie les différents types de collision mis en jeu dans la simulation. 

Dans le cinquième chapitre, nous reportons les résultats relatifs à la mobilité 

et à la vitesse de dérive. Le sixibme chapitre résume les divers aspects de la 

diffusion mis en évidence par la simulation. 

Composants électroniques 

Transistor à effet de champ 

Transport électronique 

Méthode de Monté-Carlo 

Hétérojonctions 


