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Liste des symboles utilisés 

Les grandeurs vectorielles sont représentées en gras. 

Les tenseurs sont surmontés du signe -

b distance moyenne entre impuretés ionisées 

CD capacité de déplétion d'un transistor MOS 

Cox : capacité d'oxyde d'un transistor MOS 

C n taux de génération recombinaison 

Cp taux de changement du moment 

Cw taux de changement d'énergie cinétique 

tf k : volume élémentaire de l'espace des vecteurs d'onde 

tÎ r volume élémentaire de 1 'espace réel 

D diffusivité des électrons 
N 

D tenseur de diffusivité 

D : vecteur déplacement électrique (D = EE) 

dmax:distance maximale parcourue par une particule lors d'un pas de temps (Monte Carlo) 

E : vecteur champ électrique 

Ex : composante du champ électrique selon x 

El. composante du champ électrique orthogonale au vecteur densité de courant 

E 11 composante du champ électrique parallèle au vecteur densité de courant 

tE énergie d'un électron 

tEac : constante du modèle d'interactions intravallées 

tEa énergie après absorption d'un phonon 

tEe énergie après émission d'un phonon 

tEi niveau d'énergie des pièges (génération-recombinaison de Shockley-Read-Hall) 

tE
13 

énergie utilisée dans les modèles de collisions sur impuretés ionisées 

f(r, k, t) :fonction de distribution des électrons 

[~~coll: taux de variation de f dû aux interactions 



F : résultante des forces exercées sur les électrons 

F D : forces correspondant aux différentes interactions 

FE : force due au champ électrique 

gm : transconductance 

G-R : génération recombinaison 

h : constante de Planck réduite (h/2rt = 1.05458 10·34 Js) 

Jik : moment 

In : courant de drain 

Jn : vecteur densité de courant d'électrons 

J P : vecteur densité de courant de trous 

k : vecteur d'onde 

k' : vecteur d'onde après interaction 

k* : vecteur d'onde par la transformation de Herring-Vogt 

k1 : vecteur d'onde en fin de vol libre 

k. : vecteur d'onde en début de vol libre 
l 

k1 : composante longitudinale du vecteur d'onde (vallée ellipsoïdale) 

kt : composante transversale du vecteur d'onde 

k0 : position du centre des vallées en bande de conduction (k0 = 9.836 107 cm -l) 

kB : constante de Boltzmann (1.38066 10-23 J/K) 

Leff: longueur effective d'un transistor MOS 

mo : masse de l'électron (9.1095 w-31 kg) 

md :masse effective de densité d'état 

m1 : masse effective selon l'axe principal de la vallée 

mt : masse effective selon une direction transversale de la vallée 

n : concentration en électrons 

ni : concentration intrinsèque en électrons 

nv : nombre de vallées de destination possibles pour les interactions intervallées 

NA : concentration en accepteurs d'électrons 

ND : concentration en donneurs d'électrons 



N1 : concentration en impuretés ionisées 

N s ub : concentration du substrat 

p : concentration en trous 

Pi (1\t) :probabilité qu'une interaction de type i surviennent pendant At 

p moment moyen des électrons 

q charge de l'électron (1.60218 10·19 C) 

Q densité du flux de chaleur 

r nombre aléatoire compris entre 0 et 1 

r vecteur position 

rf vecteur position en fin de vol libre 

ri vecteur position en début de vol libre 

S (k, k') :probabilité pour un électron de passer de ken k' 

S : pouvoir de coupure d'un transistor (swing) 

S densité moyenne du flux d'énergie 

t temps 

T tenseur de température 

TL température du réseau cristallin 

TPh : température de phonon 

t ent profondeur de gravure pour les dispositifs non plans 

t
0
x épaisseur d'oxyde 

U tenseur de tension thermique 

U ij terme du tenseur de tension thermique 

v vitesse d'un électron 

v 1 vitesse en fin de vol libre 

vi vitesse en début de vol libre 

v1 composante de vitesse selon l'axe principal de la vallée 

v t composante de vitesse selon un axe transversal de la vallée 

v x composante selon x de la vitesse d'un électron 

vs vitesse du son dans le silicium 



v Sat : vitesse de saturation 

V vitesse moyenne des électrons 

V x composante selon x de la vitesse moyenne 

V ( r) : potentiel créé par une impureté ionisée 

V DS : tension drain source 

V GS : tension grille source 
kT 

V T tension thermique scalaire( V T = L ) 
q 

W énergie moyenne des électrons 

W0 énergie moyenne des électrons à l'équilibre 

W largeur de canal 

x1 : profondeur de jonction 

x direction du canal 

y direction orthogonale au canal (profondeur) 

Z nombre d'ionisations des impuretés 

a facteur de non parabolicité des vallées en bande de conduction 

a pente de l'interface (chapitre V) 

13s facteur d'écrantage du potentiel créé par les impuretés ionisées 

y(tE) = tE(1 +at!:) 

~t pas de temps utilisé lors des simulations Monte Carlo 

permittivité diélectrique 

Eo permittivité diélectrique du vide (8.85418 10-12 F/m) 

Eox : permittivité diélectrique de l'oxyde de silicium Si02 (3.9 ë 0 ) 

Esi permittivité diélectrique du silicium (11.7 ë 0 ) 

e angle de déviation du vecteur d'onde lors d'une interaction 

e m angle minimal de déviation 

À (k) : nombre moyen d'interactions par seconde 

Àa taux d'interactions (absorptions de phonons) 

Àe taux d'interactions (émissions de phonons) 



À ac taux de collisions intravallées 

Ài taux d'interactions de type i 

ÀBH: taux de collisions sur impuretés ionisées (modèle de Brooks-Herring) 

Àcw= taux de collisions sur impuretés ionisées (modèle de Conwell-Weisskopf) 

Àm (k) :taux de perte du moment 

~ mobilité des électrons 

J.l tenseur de mobilité 

~ij terme du tenseur de mobilité 

p densité du semiconducteur 

'ti temps moyen entre deux interactions de type i 

'tn durée de vie des électrons (génération-recombinaison de Shockley-Read-Hall) 

'tp durée de vie des trous (génération-recombinaison de Shockley-Read-Hall) 

'tp temps de relaxation du moment 

'tw temps de relaxation d'énergie 

cp angle utilisé en coordonnées sphériques 

'P potentiel 

V k : gradient par rapport aux coordonnées du vecteur d'onde 

V r : gradient par rapport aux coordonnées spatiales 





CHAPITRE! 

INTRODUCTION 

Les progrès réalisés en microélectronique ont permis depuis quelques décennies 

la fabrication de circuits dont la densité est régulièrement accrue. Ces développements sont 

liés à 1' évolution des besoins de 1' industrie électronique, qui se traduit par la création de 

produits nouveaux et par 1' amélioration de ceux qui existent déjà. Ceci est particulièrement 

bien illustré par le domaine de 1' informatique où les systèmes sont de plus en plus rapides et 

puissants, offrant des utilisations toujours plus variées. Cette évolution est rendue possible 

par la fabrication de circuits intégrés dont la densité, la complexité et la vitesse sont cons

tamment augmentées. Les circuits produits ces dernières années montrent une progression 

exponentielle en termes de miniaturisation des composants élémentaires et de densité 

d'intégration. La figure ci-dessous donne à titre d'exemple le nombre de composants inté

grés sur les micro-processeurs développés par Intel. 
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Figure 1-1 :Nombre de transistors intégrés sur les microprocesseurs fabriqués par Intel [1]. 
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Pendant les trente dernières années, le nombre de transistors intégrés sur une puce a doublé 

environ tous les 18 mois, atteignant aujourd'hui plusieurs millions. La capacité des mémoi

res dynamiques a suivi la même progression. La phase de mise en production des DRAMs 

de 64 Mbits est bien engagée en 1994, alors que les circuits de 256 Mbits sont en dévelop

pement [2]. La miniaturisation permet également une progression régulière de la vitesse des 

systèmes par l'utilisation de connections plus courtes, ainsi que l'illustre la figure I-2. 

,-... 
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0 
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0 
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~ 
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Figure 1-2 :Evolution de la fréquence de bus des processeurs [3]. 

Ces progrès dans la réalisation de composants complexes dépendent du développement 

rapide des techniques de fabrication, et notamment de 1' évolution de la lithographie haute 

résolution à faisceau d'électrons ou à rayons X. Ceci permet de réaliser de façon reproducti

ble des motifs de plus en plus fins, dont les dimensions géométriques peuvent descendre en 

dessous de 0.1 J..Lm. [4] 

La mise au point de la fabrication d'un dispositif utilise pour une bonne partie 

l'extrapolation des règles de miniaturisation utilisées pour les générations précédentes. 

Cependant, cette approche ne suffit pas à faire face à l'émergence de phénomènes qui 

étaient jusque-là négligeables, comme cela s'est produit avec le perçage des transistors 

MOS à forte tension de drain et avec les problèmes liés aux porteurs chauds. La miniaturi

sation des composants est donc également liée à une connaissance approfondie de leur fonc-
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tionnement. La compréhension du comportement électrique des dispositifs s'appuie sur le 

développement de modèles plus sophistiqués et sur l'utilisation d'outils de simulation qui 

permettent de réduire le recours à des procédures expérimentales coûteuses. Même si la réa

lisation de certains composants précède parfois la compréhension détaillée de leur fonction

nement, le domaine de l'étude des dispositifs et celui de leur fabrication progressent 

ensemble en s'enrichissant mutuellement. 

Les équations de dérive-diffusion sont à la base d'une méthode de simulation 

qui a été et reste l'une des plus populaires pour l'étude et la simulation des dispositifs MOS 

et bipolaires. Elles fournissent une description du transport électronique prenant en compte 

les deux principaux mécanismes de conduction, qui sont le mouvement d'ensemble dû au 

champ électrique et la diffusion due au gradient de concentration. D'abord utilisé pour une 

analyse unidimensionnelle [5], cette modélisation a été exploitée comme un outil standard 

de simulation bidimensionnel au cours des années 80 [ 6] [7]. L'augmentation de la puis

sance de calcul des systèmes informatiques a permis une utilisation intensive des méthodes 

de simulation afin d'accélérer la mise au point des nouvelles générations de composants 

bipolaires ou MOS. Afin d'en estimer quantitativement les performances et de déterminer 

les meilleurs compromis, il est en effet indispensable de connaître l'influence de la géomé

trie des différentes zones des dispositifs: profils de base et d'émetteur, ou de source, de 

drain et de canal. L'étude et la caractérisation de certaines structures fait même appel à des 

simulateurs tridimensionnels, pour étudier par exemple les effets de canal étroit, ou 

l'influence de structures d'isolation [7]. La topologie et les profils de dopage doivent alors 

être décrits en volume le plus précisément possible, de manière analytique ou en faisant 

appel à des simulateurs tridimensionnels de procédé de fabrication [8]. 

Suite aux travaux de Bl0tekjaer en 1970 [9] [10], les modèles hydrodynamiques ont été lar

gement développés dans les années 85 lorsqu'il est devenu nécessaire de considérer le flux 

d'énergie des porteurs de charge pour décrire le fonctionnement des dispositifs [11]. Cette 

méthode, dérivée de l'équation de transport de Boltzmann par le calcul de ses trois premiers 

moments, utilise une équation de conservation de l'énergie en plus des relations déjà pré-
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sentes dans le formalisme de dérive-diffusion. 

Une autre approche, amorcée dès la fin des années 60 [13], mais qui a pris son essor au 

cours des dernières années grâce aux progrès de l'informatique, est de chercher à résoudre 

l'équation de Boltzmann elle-même et non plus un jeu d'équations en dérivant. En effet, la 

miniaturisation faisant apparaître des champs électriques intenses, présentant de brusques 

variations temporelles et spatiales, il est nécessaire de décrire plus finement la population 

électronique dans les dispositifs ainsi que son évolution, afin de prendre en compte les phé

nomènes balistiques. La technique la plus utilisée dans ce but est actuellement la méthode 

dite de Monte Carlo, simulant l'évolution d'une population d'électrons par un procédé sto-

chastique [12] [13] [14] [15] [16]. 

Le travail présenté ci-après porte en partie sur l'élaboration d'un programme de 

simulation de dispositif par la méthode de Monte Carlo, plus spécialement dédié aux tran

sistors nMOS. Afin de tirer profit des simulateurs de procédé de fabrication disponibles 

IMPACT2 et IMPACT4 [17] [18] [19] qui fournissent une description bidimensionnelle des 

structures, la méthode de Monte Carlo qui est par essence tridimensionnelle est exploitée 

uniquement en deux dimensions. Ceci se justifie par le fait que les principaux phénomènes 

de transport se produisent dans le sens de la longueur des dispositifs et en profondeur, les 

effets latéraux étant dans la plupart des cas secondaires. La restriction à deux dimensions 

présente en outre l'avantage de permettre l'utilisation du programme de simulation de dis

positif IMPACT3.3 [20] pour déterminer les conditions initiales utilisées par le simulateur 

Monte Carlo et diminuer ainsi les temps de calcul. Le programme IMPACT3.3 qui utilise 

les équations de dérive-diffusion a d'autre part été étendu afin d'intégrer les résultats des 

simulations Monte Carlo concernant le transport hors d'équilibre thermique1. Les program

mes Monte Carlo et IMPACT3.3 étendu s'inscrivent ainsi dans une chaîne de simulation 

bidimensionnelle permettant la description des dispositifs nMOS et de leur fonctionnement 

électrique, y compris en termes d'effets balistiques. 

1. Le terme hors d'équilibre thermique signifie ici que la population des électrons ne peut plus être 
décrite de façon valide par une distribution de type Maxwellienne caractérisée par la température du 
réseau cristallin. 
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Les programmes IMPACT peuvent a priori traiter tous les dispositifs MOS ou bipolaires 

réalisés en silicium. Or la simulation de transistors bipolaires nécessite une description pré

cise des mécanismes de génération et de recombinaison de paires électrons-trous. Ces phé

nomènes mettent en jeu des constantes de temps de 1' ordre de la microseconde qui sont hors 

de portée des simulations Monte Carlo pour lesquelles l'échelle de temps est plutôt de quel

ques femtosecondes (lo-15s). En outre, les différences de concentrations de porteurs inhé

rentes aux dispositifs bipolaires sont très importantes, rendant extrêmement difficile la 

définition d'une population d'électrons ou de trous à simuler par la méthode de Monte 

Carlo. Malgré quelques travaux réalisés dans ce domaine [21] [22], l'optimisation de tran

sistors bipolaires par la méthode de Monte Carlo n'est pas actuellement aussi accessible que 

peut l'être celle des dispositifs MOS. Les études de composants réalisées dans le cadre de 

ce travail concernent uniquement les transistors MOS à canal n, mais il serait tout à fait pos

sible d'effectuer un travail similaire pour des dispositifs pMOS. Il faudrait alors utiliser 

pour la méthode de Monte Carlo une description de la bande de valence et les probabilités 

d'interaction appropriées [13] [23] [24]. 

Les éléments de physique du transport électronique dans le silicium, décrit 

notamment par l'équation de Boltzmann, font l'objet du chapitre TI. La justification d'une 

méthode de simulation originale, qui consiste en un couplage de la technique de Monte 

Carlo et d'une version étendue du formalisme de dérive-diffusion, y est également présen

tée, ainsi que les modèles utilisés par les différents programmes. 

Le chapitre rn donne les éléments essentiels utilisés lors de 1' élaboration du simulateur 

Monte Carlo. Il présente de même les principaux points nécessaires à la mise en oeuvre de 

la méthode de couplage et à la résolution des équations étendues de dérive-diffusion. 

Le chapitre IV est une application de cette méthode à 1' étude du phénomène de survitesse 

qui accompagne la miniaturisation de transistors nMOS sous l'échelle du micron. A ces 

dimensions, le transport balistique prend en effet une importance grandissante dans le fonc

tionnement des dispositifs. 

Les problèmes rencontrés lors de la miniaturisation des MOS, notamment en terme de résis-
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tance aux effets canaux courts et de sensibilité aux paramètres technologiques de fabrica

tion, poussent à envisager de nouvelles structures pour les transistors à effet de champ [25]. 

Le chapitre V présente les résultats obtenus lors de l'étude de dispositifs nMOS non plans, 

pour lesquels la grille est enterrée ou semi-enterrée, ce qui permet de réduire les effets 

canaux courts par rapport aux structures MOS classiques. 

Enfin, la dernière partie regroupe les principales conclusions de ce travail ainsi que quel

ques perspectives de recherche. 
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CHAPITRE li 

MODELISATION DU TRANSPORT ELECTRONIQUE 

11-1 INTRODUCTION 

Ce chapitre est consacré à la formulation des équations et des modèles qui 

décrivent le transport électronique dans les semiconducteurs, et plus précisément dans le 

silicium. Diverses méthodes sont utilisées pour étudier les semiconducteurs en tant que 

matériaux et simuler les dispositifs électroniques qui les utilisent. De plus, les méthodes de 

simulations diffèrent également selon les dispositifs étudiés, leur géométrie, leurs dimen

sions caractéristiques et leur comportement électrique. Même si les méthodes particulaires 

de type Monte Carlo, les équations hydrodynamiques et de dérive-diffusion sont toutes 

basées sur la formulation semi-classique de l'équation de Boltzmann, ces techniques ont 

chacune des spécificités d'application et des limites liées aux approximations qu'elles con

tiennent. La théorie du transport électronique qu'elles utilisent fait appel à certains éléments 

de physique théorique dont 1' élaboration et la démonstration dépassent largement le cadre 

de ce travail. La suite du chapitre est consacrée à la description de la conduction par élec

trons, en vue d'étudier plus particulièrement des dispositifs nMOS, mais il est tout-à-fait 

possible d'effectuer la même démarche pour la conduction par trous. 

11-2 EQUATION DE TRANSPORT DE BOLTZMANN 

La théorie des phénomènes électroniques dans les semiconducteurs s'inspire de 

la théorie physique élaborée au x.rxe siècle pour décrire les métaux. Cette théorie classique 

considère que l'ensemble des électrons en équilibre avec le réseau cristallin se comporte 
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comme un gaz, assimilé à un gaz parlait. Les théories développées se sont enrichies de 

résultats de mécanique quantique décrivant les interactions des électrons avec le cristal. 

Cependant, l'assimilation à un gaz des électrons participant à la conduction étant conservée, 

les phénomènes de transport électronique dans un matériau semiconducteur peuvent être 

étudiés avec les outils développés dans le cadre de la théorie cinétique des fluides [1]. Cela 

revient à considérer un gaz dilué d'électrons, soumis à différentes forces et interactions que 

l'on décrit en s'intéressant à l'évolution de la fonction de distribution statistique des élec

trons [2]. Cette fonction est notée .f{r,k,t), où r représente le vecteur position, et k le vecteur 

d'onde des électrons. Si l'on considère un volume élémentaire ir· d3
k de l'espace des 

phases autour du point de coordonnées (r,k), ce qui correspond à un volume géométrique 

;r et à un volume de l'espace réciproque d
3
k alors f(r, k, t) d

3r · d\ est le nombre 

d'électrons compris dans ce volume à l'instant t. En utilisant le théorème de Liouville, on 

obtient la relation: 

df aj dr dk 
-=-+V fx-+V- fx- = 0 
dt at r' dt k' dt 

(ll-1) 

où V r est le gradient par rapport aux coordonnées géométriques et V k par rapport aux 

coordonnées de l'espace des vecteurs d'onde. Cette équation signifie que le volume des 

phases reste invariable, ou encore que le nombre d'états permis pour les électrons se con-

serve. 

Dans l'équation (II-1), ~~ = v est la vitesse d'un électron, et d;tk = F est la 

somme des forces appliquées à un électron de quasi-impulsion hk. TI en résulte la formula

tion suivante: 

af' F 
2+V;xv+V~ fx- = 0 
at ~ h (ll-2) 

La variation temporelle de la distribution (premier terme) est due pour une part au mouve

ment des particules (deuxième terme), et d'autre part aux forces qui leur sont appliquées 

(troisième terme). Pour l'étude des semiconducteurs, les forces appliquées peuvent être 

séparées en deux composantes agissant sur des échelles de distance et de temps différentes: 

les forces extérieures, macroscopiques, et les forces internes, microscopiques. Les premiè-
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res sont les forces électromagnétiques macroscopiques et les secondes correspondent à la 

diffusion des particules suite aux phénomènes de collision. 

(11-3) 

(11-4) 

FE est la force due au seul champ électrique E, dans la mesure où l'on néglige ici l'in

fluence du champ magnétique: FE = -q E pour un électron. Le dernier terme de 1' équation 

(11-4), que nous pouvons également noter -[~~coll, et qui sera traité de façon plus 

détaillée ultérieurement lors de 1' étude des modèles de collision, peut être exprimé par la 

relation suivante [3] [4]: 

-J (f(r, k', t) S (k', k) ( 1-f(r, k, t)) - f(r, k, t) S (k, k') ( 1-f(r, k', t))) d
3 
k' (11-5) 

où S (k, k') ik' représente le probabilité pour un électron de passer de l'état k à un état 

contenu dans i k' autour de k' , par unité de temps. On obtient alors 1' équation de transport 

de Boltzmann sous la forme: 

dalft + V rx v + ~v_ rx FE = [ail 
r' n k' a!J coll 

(11-6) 

Le terme de droite de cette équation montre que celle-ci est du type intégro-différentielle. 

La résolution d'une telle équation à 7 variables indépendantes est extrêmement difficile, car 

il n'est le plus souvent pas possible de trouver une solution analytique, à moins d'imposer 

des hypothèses simplificatrices, notamment sur les termes de collision, afin d'en simplifier 

1' expression. Cette équation est cependant le point de départ de toutes les méthodes de 

simulation de matériaux et de composants semiconducteurs. Notons que pour résoudre 

l'équation de Boltzmann, il faut connaître la structure de bande d'énergie du semiconduc

teur. En effet, la vitesse et 1' énergie sont reliées par 1' équation: 
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(IT-7) 

où tE est l'énergie d'un électron. La connaissance de la structure de bande est également 

nécessaire à la modélisation des phénomènes regroupés sous l'intégrale de collision 

[~~coll" 

L'ensemble du développement précédent est sujet à certaines approximations: 

* La théorie physique sous-jacente traite le mouvement des particules de façon semi-classi

que, en ce sens que les trajectoires des porteurs de charge sont décrites par la mécanique 

classique alors que les phénomènes de diffusion utilisent le formalisme quantique et les pro

cédés de la physique statistique. 

*L'assimilation d'un ensemble de particules à un gaz parfait est valable si le volume propre 

des particules est très faible par rapport au volume occupé par le gaz et si les interactions 

entre particules sont négligeables. Le premier point ne pose pas de problème dans le cas 

d'un gaz électronique. La deuxième approximation correspond à l'approximation de Har

tree: les effets sur un électron des autres électrons peuvent être décrits par le potentiel de 

Hartree, ce qui permet de considérer le mouvement de chaque électron séparément. 

*Les concepts de bande d'énergie et de masse effective demandent une dimension mini

male du cristal pour être valides. n pourraient être remis en cause pour des grandeurs carac

téristiques inférieures à 0.01 micron. C'est notamment le cas pour de très petits dispositifs 

MOS où le confinement des électrons à l'interface silicium/oxyde introduit une quantifica

tion des niveaux d'énergie. 

* La séparation entre les forces macroscopiques et les interactions microscopiques reste 

valable dans la mesure où les forces extérieures ne modifient pas la structure énergétique du 

semiconducteur et où les phénomènes de collision ne dépendent pas directement des forces 

macroscopiques. Sous ces conditions, les probabilités d'interaction sont indépendantes du 

champ électrique. 

* De même, pour que cette séparation soit valable, il faut que les forces macroscopiques ne 

subissent pas de changement important sur des distances de l'ordre de la longueur d'onde 

de de Broglie d'un électron. 
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*Assimiler les phénomènes de diffusion à des chocs suppose que la durée de l'interaction 

soit brève par rapport au temps entre collisions, et que la distance parcourue entre deux 

chocs soit grande devant la distance pendant laquelle la particule subit l'interaction. Cette 

distance peut être de l'ordre du nanomètre. La durée d'interaction est alors inférieure à 

10-14s pour une particule dont la vitesse est de l'ordre de 1Q7cm/s. Pour des dispositifs 

dont une dimension caractéristique se rapproche de l'échelle nanométrique, les collisions ne 

peuvent plus être considérées comme instantanées. 

11-3 RESOLUTIONS EXACTES DE L'EQUATION DE BOLTZMANN 

Jusqu'à des longueurs caractéristiques de composant de l'ordre du micron, les 

méthodes de simulation utilisant les équations de dérive-diffusion étaient suffisantes pour 

décrire avec précision le comportement des dispositifs électroniques, même si des phéno

mènes non stationnaires se produisaient, dans la zone de pincement des canaux MOS par 

exemple [5]. Suite à la miniaturisation des composants sous 1 'échelle du micron, cette 

approche est devenue insuffisante, rendant nécessaire la connaissance de la distribution en 

vitesse des porteurs de charge. Plusieurs façons de procéder ont été développées durant les 

deux dernières décennies pour résoudre l'équation de Boltzmann: d'une part des méthodes 

itératives, d'autre part l'utilisation de développements de la fonction de répartition/ en har

moniques sphériques ou à l'aide de polynômes de Legendre, et enfin des méthodes particu

laires. Les principaux avantages et inconvénients de ces approches sont présentés ci

dessous. 

11-3.1 Procédures itératives 

La technique itérative est liée au caractère intégro-différentiel de l'équation de 

Boltzmann. La fonction/ est exprimée sous forme d'une intégrale faisant intervenir les pro

babilités de collision. La méthode de résolution consiste à définir a priori une fonction test 

{ 0 , et à l'utiliser dans les estimations d'intégrales pour calculer une nouvelle solution {1 . 

L'opération est ainsi répétée jusqu'à convergence du résultat. Cette procédure est intéres

sante pour certaines études où une connaissance détaillée de la fonction de distribution est 

nécessaire [6], mais les calculs d'intégrales sont complexes, et la convergence est difficile à 
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contrôler. L'extension à une simulation de dispositif n'est pas triviale, puisqu'il faut alors 

évaluer la fonction de répartition en tous points du composant, et que f n'est pas une fonc

tion locale du champ électrique et des concentrations, mais dépend aussi de la dynamique 

électronique dans le reste du dispositif. 

11-3.2 Développement en série 

Cette méthode analytique consiste à développer la fonction de répartition en 

polynômes de Legendre [7] [8] [9] [10] ou en harmoniques sphériques [12]. L'équation de 

Boltzmann permet alors d'écrire un système d'équations reliant les coefficients des diffé

rents termes du développement, qui est ensuite résolu de façon classique. Cette méthode est 

cependant limitée, car elle fait le plus souvent appel à une hypothèse sur la direction du 

champ électrique, pris dans une direction cristallographique particulière [8]. De plus, le 

développement de la fonction, mathématiquement infini, doit être tronqué pour permettre 

une résolution numérique [11]. Enfin, l'extension à des simulations bidimensionnelles pose 

difficulté, ne serait-ce que par la taille des systèmes algébriques obtenus après discrétisation 

des équations [6] [12]. 

11-3.3 Principe de résolution de l'équation de transport de Boltzmann par la méthode 

de Monte Carlo 

Cette méthode stochastique utilise des nombres aléatoires pour simuler le com

portement de particules. L'équation de Boltzmann est en fait traitée de façon semi-classi-

que, dans le sens où les termes du premier membre V ;x v et ~V .;x FE sont traités dans 

le cadre de la mécanique classique, et où le terme [g~ coll est déterminé par un forma

lisme quantique. Une particule simulée par la technique de Monte Carlo subit une série de 

vols libres et de chocs. Les vols libres sont calculés de façon classique comme des trajectoi

res balistiques. La simulation des chocs, dont les probabilités sont déterminés par des cal

culs de mécanique quantique, utilise des tirages au sort pour le choix du type d'interaction 

d'une part, pour la direction prise par la particule suite au choc d'autre part. La méthode de 

Monte Carlo résout donc de façon implicite l'équation de transport de Boltzmann permet-
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tant de simuler la dynamique du transport électronique. Sa programmation est relativement 

simple, une fois déterminés les modèles et les probabilités d'interactions. Elle reste de plus 

flexible, car il est assez facile de modifier la gestion des interactions, ou d'introduire de nou

veaux modèles. La précision de cette dernière méthode est liée à la représentation statistique 

des porteurs de charge. Ces éléments font de la méthode de Monte Carlo l'une des plus uti

lisées, même si le caractère statistique impose des temps de simulation relativement longs 

dépendant de la précision souhaitée. Les simulations de type Monte Carlo servent égale

ment de référence pour établir d'autres modèles et outils, de par leur capacité à prendre en 

compte le détail de l'évolution des phénomènes électroniques. 

ll-4 METHODES DERIVEES DE L'EQUATION DE BOLTZMANN 

D'autres procédés répandus de simulation de dispositifs semiconducteurs utili

sent des approximations de l'équation de Boltzmann. ll s'agit notamment des méthodes 

hydrodynamiques et de dérive-diffusion, qui font appel aux moments successifs de l'équa

tion de transport de Boltzmann. L'obtention des moments, puis leur utilisation dans les for

malismes hydrodynamique et de dérive-diffusion sont présentés ci-dessous. 

ll-4.1 Moments successifs 

La dérivation de ces moments peut être exprimée de diverses façons, selon les 

variables que l'on souhaite faire apparaître [13] [14] [15] [16] [17] [18] [19]. Le formalisme 

retenu ici est inspiré des notations de l'article de Lee et Tang [23] dans lequel différentes 

méthodes de simulation sont comparées. Les moments successifs s'obtiennent en multi

pliant l'équation de Boltzmann (ll-6) respectivement par 1, par la quasi-impulsion 7ik, par 

l'énergie~ et en intégrant par rapport à k dans la première zone de Brillouin. 

Le moment d'ordre 0 est l'équation de conservation des particules: 

(II-8) 

Le moment d'ordre 1 régit l'évolution de la quantité de mouvement: 

à(nP) N ---=-........... +V (nqV) -nF = nC àt r E P 
(II-9) 
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Le moment d'ordre 2 décrit la conservation de l'énergie 

a(~~ +v r (nS) - (nV. FE) = nCw (II-10) 

où: 

n=n(r,t) = Jt(r,k,t)ik est la concentration en électrons 

lJ 3 V = ~ f ( r, k, t) v d k la vitesse moyenne 

c - !J[dfl ik 
n - n aïJcoll taux de génération-recombinaison 

lJ 3 P = ;;_ f(r, k, t) hkd k le moment moyen 

u u .. = _!_ft ( r' k, t) nk . . v}.; k tenseur de tension thermique 
11 qn z 

vu 
r 

lJ 3 W = ~ f(r, k, t) 'Ed k 

lJ 3 S = ~ f(r, k, t) 'Evd k 

est un vecteur dont la ième coordonnée est la diver-

gence de la ligne i du tenseur considérée comme un 

vecteur. 

taux de changement du moment [29] [30] 

énergie cinétique moyenne 

densité moyenne de flux d'énergie 

taux de changement d'énergie cinétique dû aux phé

nomènes de collision 

Ces différentes grandeurs sont des fonctions de la position et du temps (r,t). 
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ll-4.2 Formalisme hydrodynamique 

Les méthodes hydrodynamiques utilisent les moments d'ordre 0, 1 et 2 définis 

précédemment. La résolution des équations (II-8) (ll-9) et (ll-10) nécessite l'évaluation de 

chacun des termes liés aux collisions C n' Cp, C w• dont la précision dépend des approxima

tions réalisées. De plus, il est nécessaire de fixer des conditions supplémentaires, pour 

imposer la fermeture du système d'équations à résoudre. En effet, chaque moment d'ordre i 

contient un terme d'ordre i+1: Û dans l'expression du moment d'ordre 2 (ll-9) et S, terme 

d'ordre 3, dans celle du moment d'ordre 3 (ll-10). 

Pour le moment d'ordre 0, C n est le taux de génération-recombinaison des pai

res électrons-trous: 

àn :r- + V ( n V) = G - R 
ot r 

avec G terme de génération, R de recombinaison. 

(II-11) 

Pour les moments d'ordre 1 et 2, Cp et Cw sont de façon habituelle exprimés à 

l'aide des approximations suivantes: 

p 
Cp=-

'tp 

W-W0 c = ----w 'tw 

(II-12) 

(II-13) 

où 'tp et 'tw sont les temps de relaxation du moment et de l'énergie, caractérisant le retour à 

l'équilibre du système quand les forces extérieures sont supprimées, et W0 l'énergie cinéti

que moyenne des porteurs en équilibre thermique avec le réseau cristallin. Les temps de 

relaxation dépendent eux-même de l'énergie moyenne W [34]. 
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La fermeture du système d'équations dans le cadre du formalisme hydrodynamique se fait , 

classiquement en approximant la densité de flux d'énergie à l'aide d'un terme convectif et 

d'un terme de flux de chaleur. 

S::::Q + WV +k8 TV (II-14) 

--



1 1 3 
Q = ~J1(r, k, t) (v- V) 2m (k) (v- V) d k (II-15) 

où m(k) est la masse effective d'un électron de vecteur d'onde k et 

(II-16) 

est le tenseur de température. En fait, la température est souvent considérée comme scalaire, 

et on suppose Q proportionnel au gradient de température. En faisant ces approximations, 

on donne une valeur du termeS d'ordre 3 en fonction de la vitesse et de l'énergie moyen

nes, ce qui permet la fermeture du système d'équations. Cependant, ces hypothèses simpli

ficatrices peuvent être mises en défaut [20], notamment la température considérée comme 

scalaire, l'expression du flux de chaleur proportionnel au gradient de température, et le 

temps de relaxation 'tp fonction uniquement de l'énergie [14] [23] [24], par exemple dans 

le cas de fortes variations du champ électrique. 

ll-4.3 Formalisme des équations de dérive-diffusion 

La simulation de dispositifs microélectroniques par la résolution des équations 

de dérive-diffusion a été très largement utilisée dans le cadre de la compréhension de leur 

fonctionnement et dans celui de leur optimisation. Ce type de simulation a permis de simu

ler des dispositifs MOS et bipolaires, tant que leurs dimensions caractéristiques restaient 

assez grandes pour ne pas mettre en jeu d'effet non-stationnaire [25] [26]. Même lorsque 

certains effets de survitesse apparaissaient, par exemple dans la zone pincée des canaux 

MOS, l'utilisation du formalisme de dérive-diffusion a continué de fournir des résultats 

valides sur le fonctionnement global des dispositifs, le transport hors d'équilibre ayant peu 

d'influence pour les transistors dits 'longs'. Ce modèle classique est cependant mis en 

défaut lorsque les longueurs caractéristiques sont du même ordre de grandeur que la lon

gueur de relaxation en énergie des électrons [5]. 

n est possible de retrouver les équations de dérive-diffusion, dans un forma

lisme étendu, en utilisant les deux premiers moments de l'équation de Boltzmann [27] [28]. 

En introduisant la densité de courant Jn = -qnV dans l'expression (II-11) du moment 
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d'ordre 0, on trouve une nouvelle expression: 

an 
q-- V J = q(G-R) at r n 

(II-17) 

Pour le moment d'ordre 1, CP est considéré de façon usuelle comme proportionnel à la 

vitesse moyenne des porteurs: Cp = - q V où Il est la mobilité, dont la valeur peut dépen-
ll 

dre des concentrations en dopants mises en jeu et des forces présentes, principalement celles 

dues au champ électrique. Dans le cas le plus général, cette simple relation ne suffit pas à 

décrire des situations où l'isotropie est mise en défaut, et l'on a plutôt 

--1 
CP = -qJ.l V 

où Jl,-1 
est l'inverse du tenseur de mobilité. Le premier moment s'écrit alors: 

a (nP) - --1 a +V (nqU) + nqE = -qnJ.l V 
t r 

Pour un régime stationnaire, la dérivée par rapport au temps est nulle, et il reste 

- --1 
V (nqU) + nqE = -qnJ.l V r 

soit en introduisant la densité de courant 

(II-18) 

(II-19) 

(II-20) 

(II-21) 

En posant Jl,Ü = i> où i> est le tenseur de diffusivité, on retrouve une expression générali

sée de la relation d'Einstein. La densité de courant peut alors être exprimée par l'équation: 

(II-22) 

Si 1' on suppose une mobilité scalaire et une tension thermique scalaire constante, on 

retrouve la formulation usuelle: 

Jn = -qnV = nql..LE + qDV rn 

k8 T 
avec la relation d'Einstein D = V rll = -Il· 

q 

(II-23) 
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Les équations classiques de dérive-diffusion, qui ont été abondamment utilisées pour 

l'étude de différents dispositifs semiconducteurs, font apparaître clairement la composante 

du courant due aux forces extérieures, sous 1' effet du champ électrique, et la composante de 

diffusion liée aux variations de concentration en porteurs de charges. Cependant, ces équa

tions, par les approximations qu'elles contiennent pour modéliser la mobilité et la diffusi

vité, ne peuvent pas décrire les phénomènes de transport hors d'équilibre caractéristiques 

des dispositifs submicroniques. Les résultats qu'elles fournissent, même à l'aide de modèles 

détaillés de mobilité, sont notamment moins performants que ceux obtenus par la méthode 

hydrodynamique [6] [19] dans la mesure où les simplifications introduites sont plus abrup

tes. 

L'équation (ll-22) qui correspond au formalisme de dérive-diffusion que nous 

appelons étendu ne permet pas en tant que telle la résolution et le calcul d'une solution. En 

effet, la même remarque que pour les équations des trois premiers moments du formalisme 

hydrodynamique peut être formulée ici à propos de la fermeture du système d'équation. 

L'intérêt du formalisme de dérive-diffusion étendu réside dans le fait que cette équation, de 

forme usuelle, permet de prendre en compte des phénomènes non-stationnaires, hors de 

l'équilibre thermique. Les valeurs de mobilité et de tension thermique ne sont plus dans ce 

cas des fonctions locales du champ électrique et des concentrations en dopants, mais dépen

dent du transport électronique dans l'ensemble du dispositif. L'évaluation des valeurs de ces 

paramètres ne peut être obtenue que par une méthode de simulation plus précise, qui rend 

compte de leur caractère non local. 

11-5 CHOIX D'UNE STRATEGIE DE RESOLUTION 

Afin d'établir une stratégie de simulation de dispositifs submicroniques, il paraît 

intéressant de rappeler quelques qualités et inconvénients des différentes méthodes que 

nous avons présentées précédemment. 
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ll-5.1 Monte Carlo 

Inconvénients: 

* Les temps de calcul sont liés aux nombre de particules simulées et à la précision souhai

tée, et constituent parfois un obstacle à l'utilisation intensive de la méthode de Monte Carlo. 

Ce point doit toutefois être relativisé, dans la mesure où l'environnement informatique est 

de plus en plus performant. Le recours à des calculateurs rapides, éventuellement vectoriels 

ou parallèles permet de diminuer considérablement les temps de simulation. 

*L'aspect stochastique de cette méthode de simulation se traduit par un "bruit numérique", 

d'autant plus faible que la population de particules simulées est grande. Ce bruit numérique 

rend très délicat le calcul fiable de dérivées spatiales, temporelles ou de courant: gradients, 

tranconductances, capacités. 

* Lors des simulations de dispositif, une proportion importante du temps de calcul est con

sacrée à la simulation des zones à fort dopage, à faible champ, où l'équilibre thermique est 

réalisé. 

Avantages: 

* L'échelle temporelle des simulations Monte Carlo permet de prendre en compte des phé

nomènes dont la durée est de l'ordre de grandeur des temps de relaxation, c'est-à-dire infé

rieure à la picoseconde. 

* La mise en oeuvre est relativement simple, une fois définis la structure de bande d'énergie 

et les phénomènes de collision. 

*L'équation de transport de Boltzmann est résolue exactement, notamment pour le trans

port hors d'équilibre thermique. 

* TI est possible de simuler facilement des phénomènes transitoires dans la mesure où la 

méthode permet d'obtenir l'historique des porteurs de charge. 

* Les grandeurs microscopiques et les distributions des particules sont accessibles. 
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ll-5.2 Méthodes dérivées, hydrodynamique ou dérive-diffusion 

Avantages: 

* La résolution est relativement rapide, si l'on dispose d'algorithmes non linéaires assez 

robustes et performants pour résoudre les systèmes d'équations qui en résultent. Là encore, 

l'évolution des calculateurs permet une diminution significative des temps de simulation, et 

la simulation de dispositifs plus complexes. 

* La précision des résultats obtenus, le plus souvent par des méthodes itératives, peut être 

contrôlée à l'aide des critères de convergence, ce qui permet le calcul de grandeurs dérivées. 

*Ces méthodes ont fait leurs preuves pour l'étude du transport électronique faiblement hors 

d'équilibre thermique [5]. 

* La forme des équations permet de prendre en compte des phénomènes liés au transport 

dont les temps caractéristiques sont longs, par exemple les termes de génération et recombi

naison des électrons avec les trous. Les simulations intègrent alors une échelle temporelle 

de l'ordre de la microseconde. 

Inconvénients: 

* La précision avec laquelle ces méthodes décrivent la dynamique du transport électronique 

est limitée par les approximations faites pour former le système d'équations à résoudre. 

Notamment, les phénomènes de collision ne peuvent être pris en compte que par l'intermé

diaire des temps de relaxation. 

* Les seules grandeurs calculées sont des grandeurs moyennes, macroscopiques, telles que 

concentrations, courants. 

ll-5.3 Couplage 

La liste des caractéristiques précédente laisse clairement entrevoir la complé

mentarité de la technique de Monte Carlo et des méthodes hydrodynamiques ou de dérive

diffusion. Un couplage des deux méthodes est un compromis intéressant, permettant de 

combiner les avantages propres à chacune [21] [22]. 

TI est par exemple utile d'appliquer la méthode de Monte Carlo au matériau semiconducteur 

afin de déterminer les paramètres utilisés dans les équations hydrodynamiques, tels que les 
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temps de relaxation du moment et de l'énergie [23]. La technique de Monte Carlo, qui 

donne une résolution plus précise de l'équation de Boltzmann, constitue aussi un moyen de 

valider les modèles qui sont utilisés lors de simulations hydrodynamiques. Cependant, il 

reste très difficile de mettre au point des modèles hydrodynamiques suffisamment généraux 

pour être efficaces en toutes situations, principalement à cause du caractère non local de 

paramètres tels que la mobilité. Ceci fait que l'on doit recourir aux simulations Monte Carlo 

pour corriger les modèles selon l'application. De plus, comme cela a été développé précé

demment, les conditions imposées lors de la fermeture du système d'équations hydrodyna

miques limitent cette approche. 

Une autre approche suggérée par Bandhyopadhyay [28], reprise par Kosina et Selberherr 

[29] [30], et développée également dans le cadre de ce travail [31] [32] [33] consiste à utili

ser simultanément la méthode de Monte Carlo et le formalisme de dérive-diffusion étendu. 

La technique de Monte Carlo est utilisée pour évaluer la distribution spatiale des paramètres 

influencés par le transport hors d'équilibre (mobilité, tension thermique). Un avantage de 

cette méthode de couplage réside dans la possibilité d'utiliser le fenêtrage pour limiter les 

simulations Monte Carlo aux zones de transport non stationnaire, les zones en équilibre 

thermique pouvant être prises en compte par les équations de dérive-diffusion classiques. 

Cette approche couplée permet de plus de tenir compte des deux échelles de temps (picose

conde et microseconde) pour l'étude de phénomènes de transport mettant en cause des 

échelles de temps différentes. 

C'est cette dernière approche que nous avons retenue pour l'études de disposi

tifs MOS submicroniques. Elle permet de conjuguer l'efficacité de la méthode classique de 

dérive-diffusion lorsque l'équilibre thermique est atteint, pour la simulation des zones de 

source et drain ainsi que pour les faibles polarisations, et la précision de la méthode Monte 

Carlo pour la description des phénomènes hors d'équilibre. Cette méthode de couplage per

met de palier certains inconvénients de l'une ou l'autre méthode, mais reste limitée par les 

hypothèses sous-jacentes à l'équation cinétique de Boltzmann. Ces limitations seront abor

dées lors de l'étude de la mise en oeuvre numérique de la méthode de couplage, qui suit la 

description des modèles utilisés par les deux types de simulations. 
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11-6 MODELES UTILISES POUR LES SIMULATIONS DE DERIVE-DIFFUSION 

Les équations de dérive-diffusion correspondant aux deux premiers moments de 

l'équation de Boltzmann sont résolues simultanément avec l'équation de Poisson permet

tant de calculer la distribution de potentiel: 

(IT-24) 

où ND et NA sont respectivement les concentrations en donneurs et en accepteurs. Le 

champ électrique est déduit simplement: 

E =-V qJ 
r 

(IT-25) 

Les équations de conservation de charge (IT-17) et de continuité de courant (IT-23) permet

tent de traiter la conduction par électrons, et des équation similaires décrivent la conduction 

par trous. Ces équations doivent être complétées par les modèles décrivant les mécanismes 

de génération et recombinaison d'une part, la mobilité et la diffusivité d'autre part. Dans la 

mesure où ces modèles sont utilisés dans les cas de transport à 1 'équilibre ou faiblement 

hors d'équilibre, les formulations classiques, largement utilisées et éprouvées, déjà incorpo

rées au simulateur de dispositifs IMPACT3.3 [18] [39] sont conservées. 

11-6.1 Génération-recombinaison 

Les modèles de génération-recombinaison sont utilisés à la fois dans le forma

lisme classique de dérive-diffusion et dans le formalisme étendu. lls décrivent plusieurs 

mécanismes de génération-recombinaison en volume. 

Génération-recombinaison Shockley-Read-Hall [351 [361: 

Les phénomènes mettant en oeuvre un piège monovalent situé au niveau d'énergie 'Ei, au 

milieu de la bande interdite, sont exprimés par le terme suivant [25]: 
2 

ni- np 
( G - R) SRH = ~~--.,..---~ 

-rn (p +ni) + -rp (n + n) 
(IT-26) 

où n, p, ni sont respectivement les concentrations en électrons, en trous, la concentration 
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intrinsèque et 't n'. 't P les durées de vie des électrons et des trous. La dépendance de ces 

durées de vie par rapport à la concentration en impuretés ionisées N1 = IN vi+ IN Al peut 

être exprimée par les équations: 

= 'tno . 't _ 'tpO 

'tn 1 +N/N:zef' p - 1 +N/~ef (II-27) 

avec les valeurs de paramètres suivantes [18] [25]: 

Table 1 

'tno 3.95 10_5 s 

!(ef 
n 7.1 1015 cm-3 

'tpo 3.52 10-5 s 

N_ef 
p 7.1 1015 cm-3 

Recombinaison Auger [371 [381 

Les différents mécanismes intervenant dans la génération-recombinaison Auger sont 

regroupés dans 1' expression: 

(II-28) 

avec pour valeurs des paramètres[25] [18]: 

Table 2 

en 2.7 10-31cm6s-1 

cp 9.9 10-32cm6s-1 

II -6.2 Mobilité et diffusivité 

Les termes de mobilité et de diffusivité sont modélisés de façon classique. Dans 

le cas de transport hors d'équilibre, les valeurs de mobilité et de diffusivité peuvent être 

évaluées dans le cadre de la méthode de couplage par des simulations Monte Carlo. Dans 

les cas où le transport à l'équilibre prédomine, l'expression de la mobilité, issue des travaux 

de Yamaguchi [40] [41], reflète la dépendance envers la concentration en impuretés ionisées 

---
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et l'influence du champ électrique tant parallèle que perpendiculaire au courant. Pour un 

transistor MOS, la réduction de mobilité due au champ électrique vertical est exprimée par 

le terme lié au champ perpendiculaire au courant, alors que le terme lié au champ parallèle 

modélise la saturation en vitesse des porteurs. 

E J..• E 11 sont les composantes du champ électrique perpendiculaire et parallèle au vecteur 

densité de courant. Les valeurs des paramètres utilisés sont les suivantes pour les électrons 

[39]: 
Table3 

llo 1127 cm2V 1s-1 

s 350 

N, 3 1016 cm-3 

a 4.156 10-6 cmV1 

vc 8.824 106 cms-1 

vs 1.126 107 cms-1 

G 13,18 
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ll-7 MODELES UTILISES POUR LES SIMULATIONS MONTE CARLO 

ll-7.1 Bande d'énergie 

L'un des ingrédients essentiels de la résolution des équations de transport élec

tronique par la méthode de Monte Carlo est la description de la structure de bande d'énergie 

du semiconducteur considéré. Notre étude étant consacrée aux transistors silicium NMOS, 

il est nécessaire de définir avec la plus grande précision la bande de conduction de ce maté

riau. La bande de conduction la plus basse du silicium [ 42] est caractérisée par six vallées 

principales dans la première zone de Brillouin. Les minima sont situés le long des axes 

<100>, en llkll = k0 = 9.836 10
7 
cm -l , comme indiqué sur la figure IT-1. Afin de simpli

fier les notations, k désigne dans la suite le vecteur d'onde avec pour origine le centre de la 

vallée considérée. Plusieurs descriptions des vallées sont possibles, plus ou moins raffinées. 

La solution la plus simple est de considérer les vallées comme sphériques (isotropes) et 

paraboliques (masse effective constante, énergie proportionnelle à k2). 

Ji2k2 
'E=-

2m 
(IT-30) 

Une meilleure description de ces vallées est obtenue en tenant compte de leur caractère ani

sotrope: les vallées sont alors ellipsoïdales 

Ji2kr Ji2k1 
'E = --+--

2ml 2m1 

(II-31) 

l indiquant la direction longitudinale, selon l'axe principal de la vallée et t la direction trans

versale. On peut améliorer la précision de cette description en considérant que les masses 

effectives m1 et m
1 

dépendent de l'énergie. Les vallées sont alors ellipsoïdales, mais non 

paraboliques. Ceci est couramment exprimé en introduisant un facteur correctif de non

parabolicité, noté a [44]. 

(II-32) 

---
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Figure 11-1 :représentation des six vallées ellipsoïdales le long des axes <100>. 

Cette description de la bande d'énergie de conduction n'utilisant que les vallées principales 

est valable à énergie relativement faible et est suffisante pour des valeurs atteignant environ 

le V [ 45]. Pour étudier plus spécifiquement les électrons de haute énergie (porteurs chauds), 

il est nécessaire de compléter la description, soit en ajoutant les vallées supérieures corres

pondant aux énergies élevées [46] [47] [48] [49], soit en abandonnant la description analyti

que et en adoptant une structure de bande tabulée [50] [51]. La solution retenue dans ce 

travail est d'utiliser la description analytique de l'équation (II-32) pour des vallées ellipsoï

dales et non paraboliques. En effet, dans la mesure où la miniaturisation des transistors s'ac

compagne d'un réduction des tensions de polarisation, les valeurs d'énergie cinétique des 

électrons dépassent rarement leV. Les paramètres utilisés pour caractériser les vallées sont 

donnés dans la table 4. 
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Table4 

mo 9.108 w-31kg 

mz 0.9163m0 

mt 0.1905m0 

a 0.5 eV -1 

Le choix d'une telle expression analytique présente l'avantage de rendre les simulations 

Monte Carlo bien plus rapides que celles réalisées à l'aide d'un modèle tabulé, plus précis, 

tout en gardant une bonne description à basse et moyenne énergie. Nous reviendrons sur le 

bien fondé de ce choix lors de la présentation des résultats de simulation. La description de 

la structure de bande étant établie, il est possible d'en déduire la formulation de la vitesse 

des électrons et des probabilités d'interaction avec le réseau cristallin. 

A partir de la relation (TI-7) et de l'équation (TI-32), on peut exprimer les composantes de la 

vitesse d'un électron de moment 7ik et d'énergie 'Ede façon analytique par: 

7ik1 v - --:-:-~:----~ 1 - m1 ( 1 + 2a'E) 
(ll-33) 

(ll-34) 

Au passage, il est à noter que la composante longitudinale de la vitesse dépend de la compo

sante transversale de k par l'intermédiaire de l'énergie et que de même, vt dépend de k1. 

Afin de faciliter les calculs effectués à partir de l'équation des vallées de bande 

de conduction, il est utile d'introduire la transformation de Herring-Vogt qui associe à un 

électron d'énergie 'E et de vecteur d'onde k de coordonnées kx, ky, kz un vecteur k* de 

coordonnées: 

k* = R0
k ·k* = ~0k ·k* = R0

k x m x' Y m Y' z m z 
x y z 

(ll-35) 

où mx, my, mz sont les masses effectives selon les différents axes (m1 ou mt selon l'orienta

tion de la vallée). Cette transformation permet d'exprimer l'équation (TI-32) sous forme 
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sphérique 

Ji2k*2 
~(1 +a~) = 

2 mo 

Par cette même transformation, le volume élémentaire cF k devient i k = 

où md = Vm;m1 est la masse effective de densité d'état. 

ll-7.2 Modélisation des interactions subies par les électrons 

(II-36) 

[
m ]3/2 3 * _.!!:. dk 
mo 

Les probabilités d'interactions sont traitées dans le formalisme de la mécanique 

quantique, à l'aide de la "loi d'or de Fermi" [52], encore appelée théorie des perturbations 

dépendantes du temps [3] ou théorie des transitions quantiques [2]. Pour les dispositifs étu

diés, on peut considérer que le semiconducteur n'est pas dégénéré, ce qui permet de simpli

fier l'expression des termes de collision (11-5), car: ( 1-f(r, k, t)) ::::::: 1 

[~~coll = J (f(r, k', t) S (k', k) - f(r, k, t) S (k, k')) d
3
k' (II-37) 

Les mécanismes de collisions sont de plusieurs types. Pour le silicium, il s'agit 

principalement de collisions intravallées provoquées par des phonons acoustiques (colli

sions élastiques), et intervallées de types f (vers une vallée d'axe orthogonal à la vallée de 

départ) et g (entre vallées d'axes colinéaires). Il faut ajouter à cela, pour le silicium dopé, les 

interactions avec les impuretés ionisées. 

11-7.2.1 Collisions intervallées 

Pour un phonon d'énergie k8 TPh, l'énergie après interaction d'un électron 

d'énergie incidente 'E est 'Ea = ~+ k8 TPh dans le cas d'une absorption de phonon ou 

~e = ~- k8 TPh dans le cas d'une émission. La forme de la bande de conduction étant con

nue, la probabilité pour un électron d'énergie ~d'interagir avec un phonon dans une colli

sion de type fou g peut être déduite. 

Probabilité d'absorption: 
3/2 2 2 

nvmd q 'D ( 1 ) 112 
Àa = 2 r;, ex (T /T)-1 ('Ea(l+a~a)) (1+2(a'Ea)) (II-38) 

Ji .J21CpkBT Ph P Ph L 
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où nv est le nombre de vallées de destination possibles (4 pour le type f, 1 pour le type g, la 

vallée de destination étant respectivement orthogonale ou colinéaire à la vallée de départ) et 

p la densité du semiconducteur. 

Dans l'expression (ll-38), on a défini: 

1 
À =

a 't 
a 

(ll-39) 

Àa est l'inverse du temps moyen 'ta entre deux interactions de même type. Àa est donc le 

nombre moyen d'interactions par seconde. 

Probabilité d'émission: 
3/2 2 2 

nvmd q ']) ( 1 ) 1/2 
Àe = 2 r;:, ex (T /T ) _ 1 + 1 ( ~e ( 1 + a'Ee)) ( 1 + 2 ( a~e)) (ll-40) 

Tz AJ2TtpkBTPh P Ph L 

si 'E>kBTPh etÀe = 0 danslecascontraire. 

Les probabilités d'absorption et d'émission sont représentées sur la figure II-2 pour les inte

ractions de type f et sur la figure II-3 pour celles de type g. 

ll-7.2.2 Collisions intravallées 

L'énergie de l'électron est conservée car il s'agit de chocs quasi-élastiques, et la 

probabilité d'interaction est: 

J2m3/2 2,C k T 
À ac = d q ~c B L ( 'E ( 1 + a~) ) 1/2 ( 1 + 2 (a 'E) ) 

Jz4npvs 
(ll-41) 

vs étant la vitesse du son dans le cristal. La figure II -4 présente cette probabilité en fonction 

de 1 'énergie. 

Les modèles de collisions intra et intervallées ont été abondamment étudiés 

(voir par exemple [53] [55] [56]) et les valeurs classiques données par Canali [54] [43] ont 

été retenues pour les énergies de phonons et les constantes de couplage associées à la struc

ture de bande d'énergie décrite précédemment. Ces valeurs sont rappelées dans la table 5: 
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TPh 

210K 

500K 

630K 

140K 

210K 

700K 

,.-.. -' rn 
'-' 

<-< 

Table 5 

']) 

1.5 10 7 e V.cm-1 

2.5 108 eV.cm-1 

4.0 108 eV.cm-1 

5.0 107 eV.cm-1 

8.0 10 7 e V.cm-1 

3.0 108 eV.cm-1 

'Eac = 9.0eV 

14 

10 

13 

10 

12 Âez Àa3 -----=======------==---------===------------ "'.1 10 --===--- ~2 -------
11 

10 

10 

10 

9 
10 

---- -----
Tph=210K 

Tph=500K 

------- -------
-- - ~<!,1_ - - -

- - - ~<!.2- - - -
---~<!;3 ___ _ 

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0 

Energie (eV) 

Figure 11-2: Nombres moyens d'interactions de type fpar seconde en fonction de l'énergie 

des électrons: émission et absorption de phonons de différentes énergies. 
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Figure D-3: Nombres moyens d'interactions de type g par seconde: émission et absorption 

de phonons de différentes énergies. 
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Figure D-4: Nombre moyen de collisions intravallées par seconde. 
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Pour les collisions inter et intra-vallées, on peut considérer que tous les états 

correspondants à la valeur de l'énergie finale de l'électron sont équiprobables. Cette carac

téristique est utilisée lors des simulations Monte Carlo pour déterminer le vecteur d'onde 

après interaction [6]. Ce point est également utilisé avantageusement pour calculer la mobi

lité dans le formalisme de dérive-diffusion étendu. 

II-7 .2.3 Collisions sur impuretés ionisées 

Le modèle de collisions sur impuretés ionisées se révèle être très important, car 

ce phénomène a une influence non négligeable sur la mobilité des électrons [57] [62], gran

deur de premier intérêt pour le couplage entre Monte Carlo et dérive-diffusion. La formula

tion de la probabilité de ce type de chocs peut-être étudiée à partir des modèles de Conwell

Weisskopf [44], de Brooks-Herring [44], et de la correction proposée par Ridley [60]. 

Selon l'approche de Brooks-Herring, le potentiel d'interaction correspondant à un ion est de 

la forme 

z 2 
V (r) = _q_exp ( -13 r) 

Es/ s 
(II-42) 

Esi est la constante diélectrique du silicium, Z le nombre de charges de l'ion, et 13 s un fac

teur d'écrantage, qui fait que le potentiel décroît plus vite que l'inverse de la distancer. 

Selon l'approche de Conwell-Weisskopf, un simple potentiel coulombien est utilisé, mais 

tronqué à une distance b du centre ionisé. Le paramètre d'impact étant au maximum b, l'an

gle minimum de déviation Sm est donné par la formule de Rutherford [52]. 

(em) l 
tan 2 = 4nEsi2bŒ: ( 1 + aŒ:) 

(II-43) 

n est possible d'unifier les modèles pour mener les calculs en gardant le potentiel écranté et 

tronqué. On retrouve les modèles de Brooks-Herring et Conwell-Weisskopf correspondants 

aux cas particuliers b --7 oo et 13 s = 0, respectivement [ 44]. 

Le calcul rigoureux de la probabilité d'interaction associée à un tel potentiel est simplifié 

par l'utilisation de la transformation de Herring-Vogt, mais c'est seulement au prix d'une 

36 



approximation sur la forme des vallées que l'on retrouve une expression similaire à celle 

fournie par Jacoboni [44] pour le taux d'interaction. 

23
/

2
nz

2
N1/y

112
('E) (1 +2a'E) 

Âi = 2 112 x 
( 4rtEsi) md 

( 4 ( 1 - cos8m) l\ '!:) + 2'1\,r( 'E) - sl ( '!:) +
1

2'1\, y('!:)) 
(II-44) 

Jt2 2 
où y( 'E) = 1:(1 + a'E), ~ = 

2 
~s et N1 est la concentration en impuretés ionisées. 

md 
L'expression liée au modèle de Brooks-Herring en est tirée en supprimant l'écrêtage 

3/2 2 4 1/2 
'l _ 2 rtZ N1q y ( 'E) (1 + 2a'E) ( 1 ) (II-

45
) 

r...BH- 2 112 X ~ 
(4rtEsi) md ~ +4~y('E) 

et celle du modèle de Conwell-Weisskopf en annulant l'écrantage 

2
112

nrN1b
2'll c 1 + 2a'E) 

Âcw = m~/2l/2('E) (II-46) 

Pour une comparaison des modèles de Brooks-Herring et Conwell- Weisskopf, on pourra se 

référer aux articles de Rode [58] et Chattopadhyay [59]. Outre l'approximation signalée, 

aboutissant à l'expression (II-44) du taux d'interaction commune aux deux modèles, on 

peut relever quelques points: 

*Les deux modèles négligent les interactions multiples qui peuvent intervenir à basse tem

pérature (ce point n'est pas critique pour l'étude de dispositifs à température ambiante) et 

assimilent les défiections sur impuretés ionisées à des chocs (durée d'interaction faible 

devant le temps moyen entre collisions). 

A propos du modèle de Conwell-Weisskopf: 

* L'angle de déviation minimal est exprimé à 1' aide de la formule de Rutherford, relation de 

mécanique classique. Cette relation est mise en défaut par l'utilisation de vallées non sphé

riques. 

* La détermination de la distance d'écrêtage b donne lieu à plusieurs estimations, 
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b = ( 4:NJ113 
[6], ou b = ( 2~J

113 

[2] [43] selon la façon de calculer la distance 

moyenne entre impuretés. 

* Ce modèle néglige l'écrantage des centres ionisés par les autres électrons libres [58] 

* Si l'écrantage et l'écrêtage sont considérés simultanément, l'écrantage est surestimé[58]. 

En ce qui concerne le modèle de Brooks-Herring: 

* Il est particulièrement adapté à 1' étude des problèmes de transport dans les semiconduc

teurs non dégénérés, où de plus la concentration en électrons est assez faible pour ne pas 

mettre en défaut l'approximation de Born. Cela se traduit par le fait que la longueur d'onde 

de de Broglie est beaucoup plus petite que la longueur d'écrantage (k
2 

» ~~), ce qui est 

notamment le cas pour des impuretés diluées. 

*Le modèle complet de Brooks-Herring considère l'écrantage des impuretés par d'autres, 

ce qui demande de connaître en détail toutes les concentrations. En fait il est préférable 

d'utiliser l'expression de Dingle [58] [59] pour le facteur d'écrantage, valable quand la con

centration en donneurs neutres est négligeable devant la concentration en électrons n: 

2 
~2 = q n 

s EsikBT 
(II-47) 

*Le modèle de Brooks-Herring pourrait être mis en défaut dans les zones de forte concen

tration (supérieure à 1018cm-3) où il surestime la mobilité. 

*Il faut remarquer également que dans l'expression du facteur d'écrantage (II-47), latem

pérature est la température du gaz d'électron. Le taux de collisions calculé en prenant la 

température du réseau cristallin est sous-estimée dans le cas d'un transport hors d'équilibre. 

* Il est possible de simplifier encore l'expression du taux d'interaction en utilisant l'ap

proximation de Born: 
_2 2 1/2 

À _ Z N1q k8 Tmd (1 + 2a~) 
BH - 112 1/2 

2 1tEsJi2y ( 'E) n 
(II-48) 

voire en considérant N1 = n, rendant ainsi la probabilité indépendante des concentrations 

[43]. 

(II-49) 
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On risque alors de sous-estimer la mobilité quand la concentration en impuretés est infé

rieure à la concentration en électrons. 

Les figures suivantes présentent les probabilités de collision sur les impuretés 

ionisées calculées selon les expressions de Conwell-Weisskopf et de Brooks-Herring. 

"""' -1 
U':J 
'-' 
~ 

15 
10 

14 
10 

13 
10 

12 
10 

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0 

Energie (eV) 

Figure ll-5: Taux d'interaction selon l'expression de Conwell-Weisskopf (II-46) pour dif-
16 -3 . 19 -3 

férentes valeurs de dopage depuis NI = 10 cm JUsque NI = 10 cm . 

Un inconvénient lié à l'utilisation de ce modèle lors des simulations Monte Carlo réside 

dans le fait que la probabilité calculée dans les zones fortement dopées est élevée. Ceci 

amène à consacrer un temps de calcul relativement important à ce type d'interaction. Par 

contre, le modèle de Brooks-Herring fournit des valeurs de probabilité élevées uniquement 

à très faible énergie, comme l'indique la figure II-6. Malgré de telles différences, les deux 

modèles sont pratiquement équivalents pour décrire la mobilité des électrons. En effet, les 

déftections subies par les électrons sont moins importantes dans le cas du modèle de 

Conwell-Weisskopf que dans celui de Brooks-Herring. 
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La figure suivante permet de comparer les différentes expressions trouvées pour le modèle 

de Brooks-Herring, selon les approximations réalisées. 

14 

10 

13 

10 

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0 

Energie (eV) 

Figure ll-6: La courbe a donne le taux d'interaction selon l'expression de Brooks-Herring 

(II-48) avec NI = n. Les courbes b etc utilisent l'expression complète (ll-45) 
18 -3 19 -3 

avec NI = n = 10 cm et NI = n = 10 cm respectivement. 

L'expression (ll-48) ne conduit donc pas à des erreurs importantes, excepté à de très fortes 

concentrations, pour les énergies faibles. Cette différence n'a cependant pas beaucoup d'in

fluence sur la mobilité des électrons en équilibre thermique, du fait de la redistribution quasi 

isotrope des moments due aux collisions. C'est donc cette expression qui est la mieux adap

tée à la simulation de dispositifs. 

La difficulté de prise en compte d'interactions multiples pose toujours pro

blème, notamment à forte concentration. Une forme de réponse a été proposée par Ridley 

[60] [61] où un terme correctif permet de ne tenir compte que du centre ionisé le plus pro

che de 1 'électron. Il est alors possible de réconcilier les modèles de Brooks-Herring et 

Conwell-Weisskopf. On doit remarquer que cette approche est traitée dans un cadre classi-
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que, utilisant la notion de section de capture, où la difficulté évoquée à propos de la distance 

moyenne entre impuretés subsiste. L'extension à une structure de bande non sphérique ne 

peut pas se faire de façon rigoureuse. De plus l'évaluation de la mobilité utilise une inté

grale non calculable analytiquement [60], ce qui alourdit les simulations Monte Carlo. 

Finalement, la formulation de Brooks-Herring a été retenue pour cette étude, malgré ses 

limites à forte concentration, les autres modèles étant cependant disponibles pour comparai

son. 

ll-7 .2.4 Interactions entre porteurs 

Un autre type d'interaction a donné lieu à des études: l'interaction électron

électron [50] [59]. TI faut noter en premier lieu que si ce type d'interaction est important 

dans une situation donnée, on atteint alors la limite de validité de l'approximation qui con

siste à assimiler les électrons à un gaz dilué, ce qui remet en cause toute la modélisation 

adoptée ici. De plus, la prise en compte de ce type d'interaction n'a pas beaucoup d'in

fluence sur les moyennes d'énergie et de vitesse des porteurs, les chocs étant élastiques [2], 

alors que sa mise en oeuvre lors de simulations est assez lourde et augmente notablement 

les temps de calcul [63] [64]. C'est pour ces raisons que l'interaction électron-électron n'a 

pas été retenue lors des simulations Monte Carlo liées à cette étude. 
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CHAPITRE fil 

MISE EN OEUVRE DES METHODES DE SIMULATION 

Ill-1 CHAINE DE SIMULATION 

Un des principaux objectifs de la simulation des dispositifs microélectroniques 

est l'optimisation de la fabrication des composants, qui passe par une compréhension 

détaillée des phénomènes liés à leur fonctionnement. L'évaluation précise du comportement 

d'un transistor demande une connaissance toute aussi précise de sa géométrie et des profils 

de dopage. La simulation des étapes de fabrication d'un composant est appelée ici simula

tion de procédé, alors que le terme simulation de dispositif est réservé au calcul du compor

tement électrique. Pour réaliser une simulation du comportement électrique d'un dispositif, 

il est possible de le décrire de façon purement géométrique, en définissant les profils de 

dopage analytiquement. Cette solution a l'avantage d'être simple, mais ne permet pas de 

prendre en compte des variations de paramètres technologiques, ni des topologies comple

xes. Une autre solution est d'utiliser un simulateur de procédé en amont de la simulation de 

dispositif. Dans cette étude, les dispositifs sont ainsi simulés à partir de données technologi

ques. Les différents programmes utilisés font donc partie d'une chaîne de simulation pré

sentée ci-dessous. 

Les deux premiers simulateurs sont les programmes IMPACT ([1] [2] [3]). Dans le chapitre 

précédent ont été présentés les modèles utilisés d'une part pour résoudre les équations de 

dérive-diffusion étendues, et d'autre part pour réaliser des simulations Monte Carlo. Ce 

chapitre est consacré aux techniques de numérisation et de résolution correspondant à ces 

deux types de simulation, ainsi qu'à la méthode de couplage. 
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Simulateur 2D 
de procédé de fabrication 

Topologi e du dispositif .. 
Simulateur 2D de dispositif: 
Dérive diffusion et Poisson 

trons, en trous Concentrations en élee 

Po tentiel 

Monte Carlo 
Poisson 

bill té Mo 
Ten sion thermique 

Dérive diffusion étendue 
Poisson 

Figure ill-1: Programmes de simulation. 

ill-2 DERIVE-DIFFUSION 

Non 

Oui 
Stop on vergence. 

La simulation bidimensionnelle d'un dispositif microélectronique à l'aide du 

formalisme de dérive-diffusion est maintenant établie de façon classique ([3] [4]) et se fait 

typiquement par une méthode d'éléments ou de différences finies. Ces méthodes de résolu

tion nécessitent la discrétisation des équations de Poisson et de courant des porteurs: 

* équation de Poisson 

* Continuité du courant des électrons 

* Continuité du courant des trous 

V J = q(G -R) r P 

(Ill-1) 

(Ill-2) 

(Ill-3) 
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Le choix effectué lors de l'élaboration du programme IMPACT qui est utilisé ici 

est de résoudre les équations régissant le comportement électrique des dispositifs par la 

méthode des différences finies. n était donc tout à fait logique de s'appuyer sur ce travail 

pour y intégrer la résolution des équations du formalisme de dérive-diffusion étendu, pour 

lequell 'expression de la densité de courant des électrons est rappelée ici: 

Jn = -qnV = nqP,E + nqP, V Û + qP,ûv n r r 
(ID-4) 

Dans la mesure où cette étude est restreinte aux transistors de type nMOS, les courants de 

trous sont traités de façon classique. Seule 1 'équation de courant des électrons utilise le for

malisme étendu. Afin d'établir cette dernière équation, des hypothèses simplificatrices sont 

formulées sur les tenseurs ii et Û . En 1 'occurrence, ces tenseurs sont considérés comme 

diagonaux [5] [6]. Le bien-fondé de cette approximation sera discuté par la suite, et sa vali

dité sera vérifiée par des simulations Monte Carlo pour le tenseur de tension thermique U . 

La densité de courant des électrons peut alors être exprimée sous la forme: 

ë)lp auxx an 
Jx = -qnVx =- nqJlxx dx + nqJlxxax + qJlxxUxxé)x (ID-5) 

où x est la direction de l'axe considéré, horizontal ou vertical. Cette équation peut être dis

crétisée et résolue de façon classique, en utilisant un changement de variable: 

(ID-6) 

(ID-7) 

Cette dernière équation est formellement semblable à l'équation de dérive-diffusion usuelle. 

Le simulateur de dispositif utilisant la méthode des différences finies pour résoudre l'équa

tion de Poisson et les équations de continuité de courant peut donc résoudre également les 

équations du formalisme étendu, dans la mesure où les termes de mobilité Il xx et de tension 

thermique Uxx sont connus. Ces termes peuvent être évalués par la méthode de Monte 

Carlo. 

A partir de ces équations développées pour le courant d'électrons, il est aisé de retrouver les 
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équations décrivant les courants de trous, si l'on souhaite utiliser la même démarche pour 

simuler des phénomènes où le transport hors d'équilibre des trous est important (transistors 

PMOS). 

Ill-3 SIMULATION MONTE CARLO 

Comme cela a déjà été mentionné, la méthode de Monte Carlo permet de simu

ler 1 'historique d'une particule ou d'un ensemble de particules. Utiliser un ensemble de par

ticules revient à considérer un échantillon, le plus représentatif possible, de la population 

d'électrons étudiée. Cela se traduit sur le plan informatique par le stockage des informations 

concernant les porteurs de charge dans des tableaux assez volumineux. Pour étudier des 

phénomènes stationnaires, il est également possible de ne simuler qu'une seule particule [8] 

[9] [7], en utilisant la propriété d'ergodicité. L'objectif final étant ici de simuler un dispositif 

complet, c'est naturellement la simulation d'un ensemble de particules qui a été retenue. Ce 

choix permet de plus de simuler plus facilement l'évolution temporelle de la population 

d'électrons. Un deuxième choix concerne la détermination de la durée des vols libres. Une 

première technique consiste à tirer au sort cette durée en utilisant les probabilités d'interac

tion. Ce procédé s'accorde assez mal à la simulation d'un ensemble de particules, et on lui 

préfère généralement une discrétisation régulière du temps qui augmente quelque peu la 

quantité de calculs nécessaire, mais simplifie la gestion de l'ensemble des particules. A cha

que pas de temps !:!.t, l'action du champ électrique sur les particules est calculée par le biais 

de trajectoires balistiques, puis les probabilités des différentes interactions sont évaluées, et 

un tirage au sort permet de déterminer si la particule subit une interaction ou continue sa tra

jectoire sans modification [8] [10]. 

L'organigramme des simulations Monte Carlo est présenté de façon simplifiée par la figure 

ill-2. Le potentiel est régulièrement mis à jour au cours de la simulation par la résolution de 

l'équation de Poisson, de façon à prendre en compte les modifications du champ électrique 

introduites par le déplacement des électrons. Cette résolution demande l'évaluation des con

centrations en électrons, compte tenu des nouvelles positions des particules. A la fin de la 

simulation Monte Carlo, certaines grandeurs peuvent être calculées en fonction de la posi

tion dans le dispositif, telles que la vitesse et l'énergie moyennes des électrons, la mobilité 
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et la tension thermique, ainsi que le courant le long du canal. 

Non 

Non 

Figure ID-2 : Organigramme simplifié du programme de simulation Monte Carlo 

111-3.1 Vol libre 

A partir de l'état initial d'un électron, vecteur d'onde ki et position ri, il s'agit 

de trouver la position r 1 et le vecteur d'onde k1 en fin de vol libre. La relation entre la 

vitesse et le vecteur d'onde peut être exprimée de la façon suivante, où x est une direction 

principale des vallées d'énergie: 

(III-8) 

L'influence des forces sur le moment est décrite par la relation: 
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dnk 
- = FE=-qE 
dt 

(III-9) 

En considérant le champ électrique constant pendant l'intervalle de temps At, le vecteur 

d'onde à la fin du vol libre est donné par l'équation: 

qE 
k'f =k.--At 

1 fi (III-10) 

La relation (III-8) permet d'évaluer les vitesses initiale vi et finale vr La trajectoire parabo

lique de la particule lors du vol libre est alors approximée comme suit: 

1 (vf-v) 2 = r.+v.·t+- t 
1 1 2 At 

r (t) (III-11) 

et la position finale est donc: 

(III-12) 

III -3.2 Calcul des probabilités 

Pour chaque particule, il est nécessaire de déterminer les probabilités des diffé

rents types d'interactions. Ces probabilités sont considérées comme indépendantes du 

champ électrique, comme cela a été remarqué au chapitre précédent. De plus, si l'on 

excepte les collisions sur impuretés ionisées, elles sont également indépendantes des dopa

ges et peuvent donc être calculées une fois pour toutes, en fonction uniquement de 1' énergie 

des particules (11-38) (11-40) (11-41). La probabilité d'interaction avec les impuretés ioni

sées, si elle ne peut pas être calculée complètement, peut être préparée: il est possible de 

calculer une fois pour toutes le terme qui dépend de l'énergie (11-49). Pour économiser le 

temps de calcul, un système d'index et d'interpolation a été utilisé, permettant de tabuler les 

probabilités, tout en limitant la taille mémoire nécessaire au stockage de ces informations. 
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Figure ID-3: Présentation schématique du système d'index utilisé. 

Comme la figure III-3l'indique, la plage d'énergie utilisée est découpée en petits intervalles 

égaux, repérés par un index IF. La valeur de l'énergie ~ permet de trouver directement cet 

index IF auquel est associé un second index I. Les taux de collision Ài associés à l'énergie 

~ sont alors interpolés à partir des valeurs tabulées d'index I et I+ 1. Les valeurs de l'index I 

ne sont pas réparties uniformément dans l'intervalle d'énergie utilisé, ce qui autorise une 

tabulation plus fine pour les valeurs d'énergie faibles, où les taux d'interaction varient plus 

fortement. 

A partir du temps moyen entre deux interactions de type i, 

1 
't· =-

l ').... 
l 

(III-13) 

la probabilité qu'au moins une interaction de ce type ait lieu pendant une durée ~test éva

luée à l'aide de la relation suivante: 

P. (~t) = 1- exp(-~t) = 1- exp ( -l....~t) 
l 't. l 

l 

(III-14) 

En considérant un intervalle de temps ~t petit devant 'ti, il est possible de donner une 

valeur approchée de cette probabilité: 

~t 
P. (~t) z- = ')....~t 

l 't. l 
l 

(III-15) 

Une fois déterminées les différentes probabilités d'interaction Ài~t, le tirage au sort d'un 

nombre pseudo-aléatoire r compris entre 0 et 1 permet de choisir l'événement subi par la 

particule: 
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collision de type 1 sir est compris entre 0 et À 1 !it, 

n-1 n 

collision de type n si r est compris entre E Âi!it et E Âi!it, 
1 1 

pas de collision sir est supérieur à la somme cumulée des Âi!it. 

Pour limiter le temps passé à trouver l'événement à traiter, il est préférable de tester en pre

mier les cas les plus probables: "pas d'interaction", collision sur impureté ionisée ... 

Le nombre r tiré au sort est en fait pseudo-aléatoire: la fonction qui le génère 

utilise la fonction modulo du calculateur. La suite de nombres fournis est donc parfaitement 

déterministe, ce qui facilite grandement la programmation et la mise au point du pro

gramme. Les nombres obtenus sont uniformément répartis entre 0 et 1, comme le seraient 

les valeurs prises par une variable aléatoire de densité constante. 

ID-3.3 Traitement des interactions: choix du vecteur d'onde après collision 

La grandeur effectivement tirée au sort est le vecteur k* obtenu à partir de k 

par la transformation de Herring-Vogt. Si toutes les valeurs de k correspondant à l'énergie 

de la particule 'E après l'interaction sont équiprobables, il est en effet plus facile de choisir 

k* sur une sphère que k sur une ellipse. En travaillant en coordonnées sphériques, cela 

revient à choisir cos 8 entre -1 et 1 et cp entre 0 et 2n: . C'est ce qui est réalisé pour les inte

ractions mettant en jeu les phonons acoustiques ainsi que les interactions de types f et g. 

En ce qui concerne les collisions sur impuretés ionisées, toutes les valeurs de 

k* ne sont pas équiprobables après l'interaction. En travaillant en coordonnées sphériques 

avec comme direction de référence celle de k* avant le choc, on peut déterminer la fonc

tion de répartition de cose de façon approchée. En tirant au sort un nombrer entre 0 et 1, on 

lui fait correspondre cos e : 

pour le modèle de Brooks-Herring; 

cose = 1- 2
r (ill-16) 

1 + 4Y('E) (1- r) 

pour le modèle de Conwell-Weisskopf, où l'~le minimum de déviation 8m est donné par 

la formule de Rutherford (II-43); 
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et pour le modèle de Ridley: 
A ~ 

e 1 ~ + 2y('E) 
cos = + 2y( 'E) 

-A +y('E) ~ln(r+ (1- r) exp(~(~ !~y('E)) )) 
avec 

A= 
TN/q

4
b 

2 
81tEsi 

(ID-17) 

(ID-18) 

(ID-19) 

expression qui se simplifie en se réduisant à l'expression de Brooks-Herring quand le terme 

de l'exponentielle est petit devant 1. 

Le vecteur d'onde après la collision est trouvé en procédant à la transformation de Herring

Vogt inverse, après tirage d'un angle cp entre 0 et 27t. 

111-3.4 Choix de la valeur de dt 

Le choix du pas de temps de la simulation Monte Carlo doit obéir à plusieurs 

impératifs. Le pas de temps doit d'abord permettre d'évaluer de façon suffisamment précise 

les trajectoires des particules: le champ électrique doit effectivement pouvoir être considéré 

comme constant pendant l'intervalle de temps dt, la distance parcourue pendant un vol 

libre doit être faible. Le pas de temps doit de plus être petit devant les temps moyens entre 

interactions 'ti pour que l'équation (III-15) soit valide. Enfin !l.t doit être suffisamment 

grand pour que les interactions puissent être considérées comme instantanées et assimilées à 

des collisions. La valeur retenue est ici !l.t = 2.10-
15 

s. Cette valeur est au moins 10 à 100 

fois plus petite que les temps entre interactions. Pour une particule de vitesse voisine de 

107cm/s la longueur d'un vol libre est de 0.2 nm, ce qui est satisfaisant pour l'approxima

tion réalisée sur le champ électrique. Par contre, la valeur de dt n'est pas grande devant les 

durées d'interaction. On peut cependant obtenir une bonne description de l'évolution de 

1' ensemble des particules, mais sans décrire finement les trajectoires de chacune d'elles. Le 

choix de cet intervalle de temps permet de simuler des phénomènes transitoires se déroulant 

typiquement sur une échelle de temps de 1' ordre de la picoseconde en un nombre raisonna

ble d'étapes: 500 à 1000 pas de temps. 
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ill-3.5 Phénomène de survitesse 

Les éléments précédents sont suffisants pour simuler le comportement électri

que du silicium uniformément dopé. Ce sont de telles simulations qui ont permis de valider 

les paramètres des modèles utilisés pour décrire les interactions subies par les électrons à 

partir de données expérimentales [11] [7]. Ces simulations peuvent mettre en évidence le 

phénomène de survitesse: les électrons soumis à un fort champ électrique peuvent dépasser 

la vitesse de saturation avant de revenir en équilibre avec le réseau cristallin. C'est ce qui 

peut se produire dans le canal d'un transistor nMOS suffisamment court, quand la polarisa

tion crée de forts champs électriques. La figure TII-4 présente l'évolution de la vitesse 

moyenne des électrons soumis à l'instant 0 à un champ électrique constant. 

1.0 
0 30.0 ...... 
* 28.0 

26.0 Ex Ex: lOS V/cm 
24.0 

s .1_0~ YJ~rp., 22.0 
20.0 104 V/y~ 
18.0 
16.0 t 1oJ Vf.cJE. 
14.0 ,....... 12.0 

~ 10.0 
0 8.0 '-" 
~ 

6.0 > 
4.0 
2.0 
0.0 

0.0 2.0 4.0 6.0 8.0 10.0 12.0 14.0 16.0 18.0 20.0 

-13 
t (s) *10 

Figure ID-4 : Evolution de la vitesse moyenne des électrons soumis à un champ électrique 

dans la direction x <100>. Les électrons sont initialement en équilibre avec le 

réseau. Le dopage est de 1016 at/cm3. 

Pour un champ de 104 V/cm, on observe déjà une augmentation de la vitesse au-delà de la 

vitesse moyenne des électrons en équilibre avec le réseau. Pour des valeurs de champ supé-
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rieures, il y a clairement un pic de survitesse puis un retour à la vitesse de saturation, voisine 

de 107 cm/s, ce qui concorde bien avec les résultats présentés par Yoshü [36] et Baccarani 

[12]. Cet effet est principalement dû à la réorientation des mouvements des électrons dans la 

direction du champ électrique. L'énergie cinétique, quant à elle, croit lentement vers sa 

valeur finale, ainsi que l'indique la figure ill-5: la relaxation en énergie est plus lente que la 

relaxation en vitesse. 

1.0 
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0.8 
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Figure ill-5: Evolution de l'énergie moyenne des électrons soumis à un champ électrique 

dans la direction x <100>. Les électrons sont initialement en équilibre avec le 

réseau. Le dopage est de 1016 at/cm3. 

Les valeurs finales de vitesse de dérive sont en excellent accord avec celles déduites des 

courbes présentées par Canali [11] et Fischetti [38], reportées dans le tableau ci-dessous. 
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Table 1: 

Ex Vx [11] [38] 

103 V/cm 106 cm/s 

104 V/cm 6106 cm/s 

5 104 V/cm 9 106 cm/s 

lOS V/cm 9106 cm/s 

Les valeurs finales d'énergie sont par contre un peu inférieures, comme l'indique le tableau 

suivant. 

Table 2: 

Ex Energie Energie 
[11] [38] (figure ID-5) 

lo3 V/cm -0.04eV 0.04eV 

104 V/cm -0.06eV 0.06 eV 

5 104 V/cm -0.3eV 0.25 eV 

lOS V/cm -0.6eV 0.46eV 

Ill-4 SIMULATION MONTE CARLO DE DISPOSITIF 

La simulation d'un dispositif microélectronique par la méthode de Monte Carlo 

demande des éléments supplémentaires par rapport à la simulation du matériau semicon

ducteur pour décrire le dispositif, à savoir sa géométrie, ses frontières, les profils de dopage 

et des informations sur les différents matériaux utilisés. Le dispositif est décrit à l'aide d'un 

maillage rectangulaire non uniforme, utilisé pour résoudre les équations de dérive-diffusion 

et de Poisson. Ce maillage et les informations qui lui sont associées permettent de localiser 

les particules, de déterminer les forces et les interactions qu'elles subissent: champ électri

que, collisions sur impuretés ionisées dont la probabilité dépend des dopages. D'autre part, 

la simulation Monte Carlo doit prendre en compte les conditions aux frontières: électrodes, 
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interface Si/Si02, limites du domaine de simulation. Enfin, les grandeurs associées aux par

ticules sont utilisées pour évaluer certaines grandeurs macroscopiques sur les noeuds du 

maillage, notamment les concentrations en électrons, les termes de mobilité, de tension 

thermique. Ces différents points font l'objet des paragraphes suivants. De plus, une stratégie 

dite de "multiplication de particules" sera discutée. Cette technique est destinée à économi

ser le temps de simulation en limitant le nombre de particules dans les zones fortement 

dopées. 

ID-4.1 Localisation des particules 

Après chaque vol libre, il est nécessaire de déterminer dans quelle maille cha

que particule termine sa trajectoire. La solution retenue pour traiter cette question est l'utili

sation d'un système d'index horizontaux et verticaux. Le maillage principal, non uniforme, 

est superposé à un maillage auxiliaire, uniforme et très fin, dont le pas typique est de quel

ques angstroms. La position permet de trouver directement la maille fine dans laquelle se 

trouve la particule, et les index en x et y donnent les indices de la maille principale recher

chée [13]. Le principe est identique à celui de la tabulation des probabilités. 

ID-4.2 Interpolation des grandeurs macroscopiques 

La détermination de la probabilité d'interaction avec des impuretés ionisées 

rend nécessaire la connaissance des concentrations en dopants et en électrons à 1' emplace

ment de chaque particule. Ces grandeurs sont estimées par interpolation à partir des concen

trations aux noeuds du maillage. Cette interpolation est faite à partir des valeurs aux quatre 

noeuds des mailles rectangulaires, sauf pour les mailles comportant un segment oblique 

d'interface Si/Si02, où seulement trois noeuds sont utilisés. Le poids associé au noeud n, 

qui est la fraction Sn de la surface totale de la maille comme indiqué par la figure ill-6, est 

calculé à partir de la position de la particule et des coordonnées des noeuds. 

--- - --- - --- _... 
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1 2 1 

Oxyde 

(a) (b) 

4 3 3 2 

Figure 111-6 : Poids utilisés pour l'interpolation à l'emplacement de la particule P, dans les 

mailles rectangulaires (a), et triangulaires (b) 

La résolution de l'équation de Poisson permet de connaître le potentiel aux 

noeuds du maillage, et donc le champ électrique entre les noeuds. 

1 2 3 

Figure 111-7 : Interpolation du champ électrique selon la direction x. 

Les valeurs du champ électrique entre 1 et 2 d'une part, 2 et 3 d'autre part, calculés aux 

milieux des segments joignant les noeuds sont: 

(Ill-20) 

L'estimation du champ électrique à l'intérieur de la maille est rendue délicate par le phéno

mène de "force auto-induite" [17], artéfact dû à l'interpolation, notamment dans le cas d'un 

maillage non uniforme. Plusieurs méthodes ont été proposées [ 17], et 1' on a retenu ici la 

relation suivante pour estimer la valeur du champ au noeud 2, qui permet de prendre en 

compte la différence de taille de mailles voisines: 
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(Ill-21) 

En procédant de la même façon, il est possible de calculer à chaque noeud les composantes 

horizontales et verticales du champ électrique. Ceci permet ensuite d'évaluer les composan

tes du champ à l'emplacement d'une particule P avec le schéma d'interpolation rectangu

laire de la figure III-6. Pour les mailles voisines de l'interface SjjSi02, il est nécessaire de 

tenir compte des permittivités différentes du silicium et de l'oxyde lors de la résolution de 

l'équation de Poisson [3] et de l'interpolation, ce qui est fait en utilisant le déplacement 

électrique D = EE , où la permittivité E vaut Es i = 11, 7 Eo dans le silicium et 

Eox = 3, 9E0 dans l'oxyde. 

ID-4.3 Evaluation de grandeurs macroscopiques 

Les grandeurs associées aux particules, position, vecteur d'onde, vitesse et éner

gie sont utilisées pour calculer des valeurs moyennes associées aux noeuds du maillage tel

les que la concentration en électrons, la vitesse moyenne, les termes de tension thermique et 

de mobilité. Plusieurs méthodes ont été développées [8]: attribution des valeurs associées à 

une particule au noeud le plus proche, répartition entre les noeuds les plus proches, avec dif

férentes pondérations possibles [8] [36] [37]. La solution retenue consiste en une répartition 

entre les noeuds voisins, utilisant les mêmes poids que pour l'interpolation des concentra

tions, comme indiqué à la figure III-6. Par exemple, pour le calcul de la concentration en 

électrons, la fraction Sn de la charge de la particule est affectée au noeud numéro n. Cette 

répartition se fait sur trois ou quatre noeuds selon la géométrie de la maille où se trouve la 

particule. On obtient ainsi à chaque noeud des grandeurs moyennes reflétant le comporte

ment des particules. 

Pour obtenir des résultats précis, il est possible de simuler de nombreuses parti

cules, l'écart-type des valeurs calculées étant inversement proportionnel à la racine carrée 

du nombre de particules prises en compte. Une autre solution, lors de la simulation d'un 

régime stationnaire, est d'utiliser la propriété d'ergodicité et de réaliser des moyennes tem

porelles, ce qui limite les ressources informatiques à mettre en oeuvre, en évitant de gérer 

un nombre trop important de particules. 

-
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lll -4.4 Conditions aux frontières 

Les frontières du domaines où évoluent les électrons se répartissent en plusieurs 

catégories: limites du domaine de simulation, interface Si/Si02, et électrodes. Dans la 

mesure où un vol libre peut mener une particule hors du domaine de simulation, il est utile 

d'ajouter une "marge" autour du dispositif simulé. On utilise une distance dmax qu'aucune 

particule ne peut parcourir pendant le pas de temps !lt retenu. Cette distance est la largeur 

de la marge entourant le dispositif. Afin de traiter les conditions aux frontières avec effica

cité, on associe à chaque maille du dispositif les frontières à prendre en compte. Ainsi, tou

tes les mailles situées à une distance inférieure à dmax d'une frontière sont repérées par un 

numéro qui indique les tests et le traitement qui doivent être effectués. Les particules se 

situant dans ces mailles sont testées, les autres non. 

~ 
dmax t :---:---- ~--:-:-::-~- -:----~--- -:--i-:-rr:- -:----:--: .. ~-- --~ 

1 1 
~-- --1 

~- --l 
t- ---- -+~ -~ 
~-- ----1--,ïï -; 
L_ ---~--LLLL~--L---~----L-~-LLLL-L---- __ 1 
1 • 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 
1 St1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 
1 ----+-,~~~-+-ï----+---ï--+ïïï~-~---- -ï 
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 
~-- ----L-++++-L-+----L---+--L++++-+----
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 
~-- ----L-+ïïï-L-;----L---;--+,ï~ï-;---- --, 
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 
L- ---~--LLLL~--L---~----L-~_LLLL-L---- __ 1 
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 
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Figure 111-8: Maillage schématique d'un transistor MOS. 
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Limites du domaine de simulation 

Pour ces limites (frontières gauche et droite du dispositif), les simulations clas

siques de dérive-diffusion imposent une condition de miroir: pas de courant à travers la 

frontière, champ électrique normal à la frontière nul. Ces mêmes conditions se traduisent 

pour les simulations Monte Carlo par une simple réflexion des particules vers l'intérieur du 

dispositif. 

Interface Si/Si02 

Afin de rendre possible la simulation de transistors non plans, l'interface entre 

silicium et oxyde est modélisée par une succession de segments éventuellement diagonaux 

joignant deux noeuds consécutifs du maillage. Tester la collision d'une particule avec 

l'interface revient à rechercher une éventuelle intersection de sa trajectoire avec les seg

ments proches. Afin de limiter le temps passé à traiter les particules proches de l'interface, 

qui sont nombreuses, les numéros des segments à tester sont associés aux mailles proches 

de l'interface (distance inférieure à dmax). Une fois déterminé un point d'intersection, la 

particule subit une réflexion vers le silicium, ou une diffusion [14]. Dans ce dernier cas, la 

direction de la vitesse après collision contre l'interface est tirée au sort, et toutes les direc

tions possibles dirigées vers le silicium sont équiprobables. Pour des segments d'interface 

obliques, qui ne sont pas selon une orientation <100> du cristal, il est difficile de définir une 

réflexion, car les vecteurs v et k ne sont pas modifiés de la même façon. Une solution possi

ble est de toujours faire subir aux particules une diffusion. Un autre procédé permet de con

server en partie le caractère spéculaire des collisions sur les segments obliques. li consiste 

en une réflexion effectuée sur la direction du vecteur vitesse et en une correction de la 

norme du vecteur d'onde et de la vitesse, de façon à garantir la conservation de l'énergie. 

Cette façon de traiter les collisions à l'interface est en fait un moyen pratique de modéliser 

l'influence de la surface entre silicium et oxyde sur la mobilité des particules. Des collisions 

purement spéculaires n'ont aucune influence sur la mobilité, car seule la composante de la 

vitesse orthogonale à 1 'interface est modifiée lors de la réflexion: elle change simplement de 

signe. Les diffusions de particules à l'interface réduisent par contre la mobilité: la vitesse 
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des particules est réorientée de façon aléatoire, et la vitesse moyenne diminue. La réparti

tion entre collisions spéculaires et diffusions est choisie de façon à refléter les variations de 

mobilité dans les dispositifs, les phénomènes physiques en cause étant bien plus complexes 

[14] [15] [16] [17] [18]. 

Electrodes 

Les électrodes sont considérées comme des contacts ohmiques dont il est possi-

ble de simuler le comportement par l'utilisation des conditions de Dirichlet [4] [19] [20]. 

L'obtention d'un contact ohmique se fait classiquement par l'utilisation d'un fort dopage à 

l'interface avec le contact métallique. La chute de potentiel à l'électrode est faible devant 

les différences de potentiel dans d'autres parties du dispositif, la région proche du contact 

est électriquement neutre et les porteurs y sont à l'équilibre thermique. Pour simuler des dis

positifs en régime statique, le potentiel 'P est considéré comme constant le long de l' élec

trode, et la concentration en électrons n est corrigée de façon à maintenir 1 'électroneutralité 

près du contact. Une façon de réaliser cette dernière condition est d'injecter des particules le 

long de l'électrode pour rétablir une charge totale nulle. L'énergie des particules injectées 

est prise à l'équilibre thermique, 'E = ~kBT et le vecteur d'onde des particules injectées est 

tiré au sort, orienté vers l'intérieur du domaine silicium du dispositif [8]. Cela met en défaut 

certaines approches utilisant des fenêtres où le domaine de simulation est limité à la zone 

hors d'équilibre [23]. En effet, la prise en compte des conditions aux frontières impose de 

simuler au moins une partie des zones de source et drain à fort dopage, où l'électroneutralité 

est vérifiée [9] [21] [22] [24]. 

Lors de la simulation d'un dispositif MOS, un certain nombre de particules représentant des 

électrons quittent le domaine à travers l'électrode de drain. Si des particules sont injectées 

pour imposer l'électroneutralité sur toutes les électrodes, le nombre de particules à l'inté

rieur du dispositif peut évoluer au cours de la simulation, et il n'y a plus conservation du 

nombre de charges total [25] [26] [27] [28]. Trois stratégies de traitement des contacts 

ohmiques ont été testées. 
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a) La première consiste à imposer l'électroneutralité dans les mailles d'électrodes de source 

et drain. En cas d'excédent de particules, certaines sont retirées des mailles, alors qu'en cas 

de déficit, de nouvelles particules sont injectées le long des électrodes. 

b) La deuxième stratégie garantit la conservation de la charge totale: l' électroneutralité est 

maintenue à la source comme dans le cas précédent, et le nombre de particules est corrigé 

côté drain de façon à garder le même nombre total de particules lors de la simulation. 

c) Le troisième traitement diffère du second uniquement par le fait que les particules sont 

injectées dans l'ensemble du volume des mailles de l'électrode de source, et pas seulement 

en surface, le long du contact. 

La structure utilisée pour le test des conditions imposées aux électrodes est un 

transistor nMOS, de longueur effective de canal Leff = 0.23J,Lm, d'épaisseur d'oxyde 

tox = 45 Â . Le dopage maximal des zones de source et drain est de 10 lY cm -j . Les données 

technologiques liées à la fabrication de ce transistor seront reprises aux chapitre suivant. 

Elles sont tirées de l'article de Sai-Halasz et al. [29], portant sur des dispositifs fabriqués 

par IBM. Les contacts de source et drain ont été pris verticaux pour les simulations, afin de 

pouvoir comparer les résultats avec ceux de Fischetti, Laux et Frank [30]. La largeur du 

transistor est W = 1 Jlm, et les tensions de polarisation sont V GS = 2.5V et V DS = 2.5V. 

Les simulations Monte Carlo portent sur environ 24000 particules. Après une picoseconde 

de simulation à partir de conditions initiales d'énergie et de vitesse arbitraires, les résultats 

sont évalués sous forme de moyennes calculées sur un deuxième intervalle de temps de une 

picoseconde. 
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Figure 111-9 : Courant calculé le long du transistor pour les trois méthodes de traitement 

des électrodes: a- électroneutralité des mailles d'électrodes; charges injectées le 

long de l'électrode. b- conservation du nombre de particules; charges injectées 

le long de l'électrode. c- conservation du nombre de particules; charges injec

tées dans les mailles d'électrode. 

La façon de simuler l'injection des électrons à partir de la source peut influencer de façon 

notable le courant dans le dispositif. L'injection de particules le long de l'électrode permet 

d'obtenir une meilleure conservation du courant le long du dispositif comme le montre la 

comparaison des courbes a et b d'une part, etc d'autre part. La variation du courant dans la 

région du drain peut être attribuée au fait que 1 'échelle de temps de la méthode de Monte 

Carlo ne permet pas une actualisation rapide des concentrations en porteurs, ce qui conduit 

à des phénomènes transitoires pour le champ électrique et le courant lors des simulations de 

dispositifs. Le fait d'imposer l'électroneutralité de la région de drain ou la conservation du 

nombre total de particules n'a par contre que peu d'influence sur le courant global. Le nom

bre de particules reste stable pour la simulation a: 24000 au départ, entre 23500 et 24000 au 

cours de la simulation. 
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La figure III -10 présente le courant estimé le long du canal pour le même transistor, à diffé

rentes tensions de drain. Les fluctuations de concentrations en porteurs de charge dans les 

zones fortement dopées de source et de drain entraînent des variations de courant le long du 

dispositif, d'autant plus importantes que la polarisation est faible. 
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Figure 111-10 : Courant calculé le long du transistor pour différentes tensions de drain. 

V GS = 2.5V. Pour les électrodes: conservation du nombre de particules; char

ges injectées le long de la source. 

Les fluctuations observées le long du canal sont dues au fait que le système simulé ne par

vient pas à une situation vraiment stable pendant la durée de la simulation, ici 2ps. Pour une 

simulation plus longue, par exemple 20 ps, où les moyennes sont calculées pendant les dix 

dernières picosecondes, elles disparaissent pratiquement, comme 1' indique la figure rn -11. 

L'ensemble des particules simulées a alors atteint un régime stationnaire à partir des condi

tions initiales arbitraires. 

__ .... _ 

69 



0 -* 

,-.... 
<t: ..___, -

20.0 

15.0 

10.0 

5.0 

0.0 

0 50 

Leff = 0.23 J..Lm 

(b) 

(a) 

100 150 200 250 300 350 400 

x (nm) 

Figure 111-11: Courant calculé le long du transistor pour V GS = 2.5V, V os = 0.5V. 

a: simulation de 2 ps, moyenne pendant 1 ps; b: simulation de 20 ps, moyenne 

pendant 10 ps. 

La méthode retenue pour traiter les électrodes consiste à garantir 1' électroneu

tralité du contact de source en injectant des particules le long de l'électrode, d'énergie 

'E = ~ k 8 T, et de corriger les mailles du drain de façon à maintenir constant le nombre total 

de particules dans le dispositif, ce qui se traduit par la conservation de la charge totale. Dans 

la mesure où les phénomènes de génération par impact ne sont pas pris en compte lors des 

simulations Monte Carlo, il n'y a pas de courant au contact du substrat. Cette électrode n'est 

prise en considération que lors de la résolution de 1' équation de Poisson. 

111-4.5 Gestion des particules: technique de multiplication 

La simulation d'un dispositif par la méthode de Monte Carlo nécessite la prise 

en compte d'au moins une partie des zones fortement dopées, près des contacts ohmiques. 

Une part importante du temps de simulation est donc consacrée à traiter de nombreuses par-
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ticules près des électrodes, où les électrons sont normalement en équilibre avec le réseau 

cristallin, le champ électrique étant faible. li est possible de limiter 1' étendue des zones 

ohmiques dans le domaine de simulation, ce qui est une première façon de réduire les temps 

de calcul. Une deuxième technique consiste à utiliser des particules de différents poids [9] 

[10] [33]. Une particule représente alors plus d'électrons dans les zones fortement dopées 

que dans les régions où le transport hors d'équilibre intervient. De façon plus générale, on 

privilégie certaines occurrences [31] et on multiplie le nombre de particules pour étudier les 

cas rares [9] [30] [32]: survitesse, haute énergie. Pour la simulation d'un dispositif MOS, 

cela revient par exemple à diviser les particules qui passent de la source au canal en plu

sieurs particules de poids inférieur, et à regrouper les particules qui entrent dans la zone de 

drain. Le canal, où peut dominer le transport hors d'équilibre est simulé par des particules, 

plus nombreuses, représentant chacune moins d'électrons. 
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Figure 111-12: Courant calculé le long du transistor pour V GS = 2.5V, V DS = 2.5V. 

a: sans multiplication avec 24000 particules; 

b: avec multiplication et environ 24000 particules; minimum 20 par maille 

c: avec multiplication et environ 12000 particules; minimum 20 par maille. 
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Une condition nécessaire au bon déroulement des simulations est de garantir un nombre 

suffisant de particules dans les zones fortement dopées, afin de limiter les fluctuations dues 

au mouvement de particules de poids important. La solution retenue consiste à imposer dans 

les mailles des zones de source et drain, un nombre minimal de particules de même poids, 

qui conditionne leur éclatement ou leur regroupement. Pour les simulations dont les résul

tats sont présentés ici, les particules peuvent avoir un poids de 1, comme celles qui sont 

dans le canal, ou des poids 2, 4 ou 8 fois plus importants dans les zones de source et drain. 

Le nombre des particules de poids le plus élevé dans une maille doit être supérieur au nom

bre minimal, seuil qui a été fixé lors des simulations à 20. Si ce n'est pas le cas, elles sont 

séparées en particules de poids inférieur. Inversement, si elles sont assez nombreuses, elles 

sont regroupées en particules de poids plus important. 

Même si le courant estimé le long du canal est influencé par l'utilisation de la technique de 

multiplication des particules, comme l'indique la figure III-12, l'énergie des particules le 

long de l'interface n'est que faiblement altérée, comme le montre la figure III-13. Il est nor

mal que l'algorithme de multiplication ait peu d'influence sous l'interface, car les mailles 

étant plus fines que dans le reste du dispositif, les particules n'y sont pratiquement pas 

modifiées. 
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Figure 111-13 :Energie moyenne des électrons calculée sous l'interface, le long du transis

tor pour V GS = 2.5V, V DS = 2.5V. 

a: sans multiplication avec 24000 particules; 

b: avec multiplication et environ 24000 particules; minimum 20 par maille 

c: avec multiplication et environ 12000 particules; minimum 20 par maille. 

Cette technique de multiplication doit être utilisée avec précaution. Si par exemple le nom

bre de particules par maille peut devenir petit, il peut en résulter des phénomènes artificiels, 

correspondant d'une part aux fluctuations introduites par le trop petit nombre de particules 

simulées, qui ne constituent plus un échantillon représentatif des électrons, et d'autre part 

aux erreurs introduites en supprimant des particules lors des regroupements. C'est ce qui est 

observé sur la figure III-14: l'énergie est surestimée dans les zones de source et drain, où 

1' algorithme de multiplication est utilisé, et légèrement sous-estimé dans le canal. 
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Figure 111-14: Energie moyenne des électrons calculée sous l'interface, le long du transis

tor pour V GS = 2.5V, V DS = 2.5V. 

a: sans multiplication avec 24000 particules; 

b: avec multiplication et environ 12000 particules; minimum 20 par maille. 

c: avec multiplication et environ 12000 particules; minimum 5 par maille. 

Si la technique de multiplication de particules est intéressante pour réduire les temps de 

simulation en consacrant moins de temps aux zones fortement dopées où les électrons sont 

en équilibre thermique avec le réseau, elle demande des précautions garantissant un échan

tillonnage suffisant pour décrire le système physique, sans introduire d'artéfacts liés à l'al

gorithme. 

111-5 COUPLAGE 

La démarche de couplage utilise la complémentarité de la technique de Monte 

Carlo et de la méthode de dérive-diffusion, en combinant les avantages des deux approches. 

Les simulations Monte Carlo permettent d'évaluer dans les zones où le transport électroni-
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que est hors d'équilibre, les paramètres nécessaires à la résolution des équations du forma

lisme de dérive diffusion étendu. Les valeurs à calculer sont les termes de tension thermique 

et de mobilité, comme indiqué au chapitre précédant. 

ill -5.1 Evaluation des termes du tenseur thermique 

Le calcul des moments successifs de l'équation de transport de Boltzmann fait 

intervenir le tenseur thermique U dont les termes sont définis par l'équation suivante [34] 

[35]: 

u .. = - f(r, k, t) hk. · v.d k 1 J - 3 
zJ qn z 1 

(ill-22) 

Le terme qUij est la valeur moyenne du produit de la composante i du moment par la com

posante j de la vitesse des électrons. Dans le cas d'électrons en équilibre avec le réseau cris

tallin, on retrouve des termes non diagonaux nuls, et pour les termes diagonaux, la relation 

d'Einstein est vérifiée: 

(ll-23) 

Les différents termes du tenseur U peuvent être évalués par des moyennes réalisées lors de 

simulations Monte Carlo. La simulation d'un barreau de silicium uniformément dopé, où 

les électrons sont soumis à un champ électrique constant, permet de vérifier si les termes 

non diagonaux sont négligeables. Les résultats d'une simulation de ce type sont présentés 

sur la figure m-15. 
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Figure ill -15 : Composantes du tenseur de tension thermique. Dopage: 10
16 

cm -
3 

, champ 
. 4 -1 -1 

électrique: Ex = 5.10 V cm , EY = OVcm . 

kT 
Le terme de tension thermique U xx qui vaut ..!!_ = 25 rn V au début de la simulation aug-

q 
mente à mesure que les électrons acquièrent de 1 'énergie cinétique. ll en est de même pour 

le terme uyy: l'accélération selon l'axe x augmente l'énergie des électrons, ce qui entraîne 

une plus grande dispersion des vitesses selon 1' axe y. Les composantes non diagonales, par 

contre, restent quasiment nulles. 

Une simulation avec des composantes de champ électrique égales selon x et y donne des 

résultats sensiblement différents (figure ID-16), notamment pour les termes non diagonaux 

du tenseur qui ne sont plus aussi faibles. En régime stationnaire, ils restent cependant négli

geables devant les termes diagonaux. 
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Figure ill-16 : Composantes du tenseur de tension thermique. Dopage: 10
16 

cm -
3

, champ 
. 4 -1 4 -1 

électrique: Ex = 5.10 Vern , EY = 5.10 Vern . 

Ces résultats ne sont pas directement transposables à la simulation d'un transistor. Pour un 

dispositif orienté <100>, même si le champ électrique selon la direction y peut être impor

tant, la vitesse des électrons selon l'axe y sera limitée par la présence de l'interface. La 

situation est alors différente du barreau de silicium simulé ici, et l'on pourra négliger l'in

fluence des termes non diagonaux du tenseur de tension thermique. La figure III-17 présente 

les différents termes du tenseur, évalués sous l'interface, pour le transistor présenté précé

demment. Les valeurs sont calculées aux noeuds du maillage, à partir des vitesses et des 

moments des particules, selon le schéma d'affectation présenté au paragraphe III -4.3. 

D'une part, comme cela apparait déjà sur les figures précédentes, les termes diagonaux sont 

différents, ce qui met en défaut l'approximation faite habituellement à propos de la tempé

rature du gaz électronique, considérée comme scalaire [35]. D'autre part, même pour de 

forts champs électriques selon x et y, les composantes non diagonales du tenseur restent 

négligeables, ce qui permet d'utiliser les équations du formalisme de dérive-diffusion 

étendu ne faisant intervenir que les termes diagonaux. 
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Figure 111-17: Termes de tension thermique calculés sous l'interface, le long du transistor 

pour V GS = 2.5V, V DS = 2.5V. 

111-5.2 Evaluation de la mobilité 

En reprenant les équations du formalisme étendu de dérive-diffusion dévelop

pées au paragraphe II -4.3 dans le cas du transport quasi-statique, la densité de courant est 

exprimée par la relation suivante: 

(III-24) 

où 

(III-25) 

est le taux de changement du moment. 

Le tenseur de mobilité relie le courant, et donc aussi la vitesse moyenne des électrons, à 

Cp. Ce vecteur peut être évalué lors de simulations Monte Carlo comme la moyenne de la 
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perte de moment des particules, due aux collisions. Il s'agit alors d'évaluer l'intégrale: 

~J[~~colliikik = ~JJ (f(r,k',t)S(k',k) -j(r,k,t)S(k,k'))iikik'ik (ID-26) 

où S (k, k') d
3
k' représente le probabilité pour un électron de passer de l'état k à un état 

contenu dans i k' autour de k' . 

Une façon de calculer CP est de réaliser la moyenne sur tous les états k' possibles après un 

choc, connaissant les mécanismes d'interaction des électrons avec le réseau. Si l'on ne con-

sidère que des phénomènes de diffusion isotropes (interactions de type f et g, ou avec pho

non acoustique), on obtient l'expression: 

tJ[ail 3 1J 3 ~ atJcolliikd k = ~ -À(k) (f(r,k,t))iikd k (ID-27) 

où À (k) est le taux d'interaction cumulé d'une particule de moment iik, pour l'ensemble 

des mécanismes considérés. En effet, À (k) = J S (k, k') ik', et l'intégrale du premier 

terme de l'équation (ID-26) est nul, pour les collisions à caractère isotrope [6]. 

Les collisions sur impuretés ionisées, n'ayant pas ce caractère isotrope, deman

dent un traitement particulier. Ce type d'interaction est élastique, donc la norme du moment 

se conserve, du moins dans le cas d'une structure de bande d'énergie à symétrie sphérique. 

L'expression donnée par l'équation (III-26) peut alors s'écrire sous la forme [40] [41]: 

(ID-28) 

où Àm (k) est le taux de perte du moment, que la connaissance du mécanisme de collision, 

et donc de S (k, k') , permet d'évaluer selon la relation suivante [42]: 

Àm (k) = J S (k, k') (1 -COS (k', k)) d\' (ill-29) 

Pour la structure de bande d'énergie retenue dans ce travail, comportant des vallées ellipsoï

dales, le calcul est effectué à l'aide de la transformation de Herring-Vogt, qui permet de 

revenir à un problème de symétrie sphérique, comme pour la détermination du taux d'inte

raction, au paragraphe II -7 .2. 

Le taux de perte du moment dû aux interactions sur impuretés ionisées est donné par les 

------ --- - -~- -- ---
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relations suivantes, correspondant aux différents modèles. 

Pour le modèle de Brooks-Herring [ 6]: 

"A = À X NI( -2
Œ:JS + Œ:IS ln(1 + 4Y(Œ:))J 

m (BH) BH n ~ + 4y(Œ:) 2y( 1:) Œ:IS 

2 2 112 
Z q kBTmd (1 + 2a1:) 

avec "ABH = 112 
2112nEslz2y (1:) 

(Ill-30) 

(Ill-31) 

(Ill-32) 

où l'angle minimum de déviation em est donné par la formule de Rutherford (ll-43), et ÀBH 

a la même valeur que précédemment. 

Pour le modèle de Ridley, le calcul du taux de perte du moment [ 43] fait intervenir la fonc

tion E 1 ( z) définie par: 
co 

(Ill-33) 

z 

TI est donc impossible de calculer analytiquement cette expression, et son utilisation inten

sive lors de simulations Monte Carlo est difficile, à moins d'avoir recours à des formules 

approchées, ou à des valeurs tabulées. 

Finalement, le taux de changement du moment Cp est donné par l'expression suivante: 

1J 3 Cp = -~ (À (k) +"Am (k) )f(r, k, t) Jikd k (Ill-34) 

où À (k) est le taux d'interaction cumulé d'une particule de moment hk et "Am (k) son 

taux de perte du moment dû aux collisions sur impuretés ionisées. 

Lors de simulations Monte Carlo, il est donc possible d'évaluer la vitesse moyenne des 

électrons V, et le taux de changement du moment Cp, qui est la moyenne de 

-("A (k) +"Am (k)) Jik. ll s'agit ensuite, à partir de ces valeurs, d'estimer les termes de 

mobilité, qui pourront être utilisés pour résoudre les équations de dérive-diffusion étendues. 

-- ~ -- -

80 



En reprenant l'équation (lli-24), la relation entre V, Cp et la mobilité est donnée par: 

l-v = --J.!Cp q 
(lli-35) 

ce qui, pour un problème bidimensionnel amène le système de deux équations suivant: 

1 1 
Vx = -qllxxCPx- ;jllxycpy 

1 1 
Vy = -qllyxCPx- qJ.LYYCPy (lli-36) 

Ce système fait intervenir quatre inconnues, qui sont les termes du tenseur de mobilité, et ne 

peut donc pas être résolu sans imposer de contrainte supplémentaire. Le moyen le plus sim

ple de décrire, pour une position donnée, la relation entre la vitesse moyenne des électrons 

et le taux de changement du moment est de considérer que les termes non diagonaux sont 

nuls; on obtient alors: 

(ID-37) 

Lors de simulations utilisant le formalisme classique de dérive-diffusion, la mobilité est 

considérée comme une fonction locale du champ électrique et des concentrations en 

dopants, comme cela a été présenté au chapitre précédent. Lorsqu'il s'agit de prendre en 

compte des phénomènes de transport non stationnaires, il n'est plus possible de considérer 

la mobilité en un point du dispositif comme une fonction de variables locales. En effet les 

termes de mobilité dépendent de la distribution des électrons à la position où ils sont éva

lués, cette distribution étant elle-même reliée à l'ensemble du transport électronique. Ainsi, 

les composantes de vitesse et de taux de changement dans les égalités (lli-37) sont liées au 

comportement de l'ensemble du dispositif. Ces égalités permettent, lors de simulations uti

lisant le formalisme étendu de dérive-diffusion, de retrouver les mêmes valeurs de densité 

de courant que par la méthode de Monte Carlo. L'utilisation des termes de mobilité ainsi 

évalués dans les équations de dérive-diffusion étendues permet d'y introduire les phénomè

nes de transport non stationnaires, de façon cohérente avec le formalisme utilisé. 
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A titre d'illustration, la valeur de mobilité évaluée lors d'une simulation Monte Carlo est 

comparée à celle extraite d'une courbe représentant la vitesse de dérive des électrons en 

fonction d'un champ électrique uniforme. La valeur calculée à l'aide de l'équation (Ill-37) 
16 -3 3 -1 

pour un dopage uniforme N1 = 10 cm et un champ uniforme Ex = 10 Vern est 
3 2 -1 -1 

Il xx = 1, 13 10 cm V s ce qui concorde tout à fait avec celle donnée par la pente de la 

courbe représentée sur la figure ID-18 à champ faible qui donne 

llxx = 1, 1 10
3 
cm

2
V-

1
s -

1
. Ces deux estimations de la mobilité à champ faible sont elles

même cohérentes avec les modèles de mobilité couramment utilisés [45] [4] [3]. 
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0.0 
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Figure lll-18 : Vitesse de dérive des électrons en fonction du champ électrique. 
16 -3 

N1 = 10 cm . 

La figure suivante présente les résultats obtenus à l'aide de trois modèles de collisions sur 

impuretés ionisées: celui de Conwell Weisskopf, le modèle de Brooks-Herring complet 

décrit au chapitre précédent (II-45) et sa version simplifiée pour laquelle la longueur d'onde 

de de Broglie de l'électron est négligée devant la longueur d'écrantage (II-48) 
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Figure 111-19: Vitesse de dérive des électrons en fonction du champ électrique pour diffé

rents dopages, selon le modèle d'interaction sur impureté ionisée utilisé. 

Comme cela a déjà été remarqué, les modèles de Brooks Herring complet et simplifié sont 

équivalents pour les concentrations en impuretés inférieures à 10 
18 

c rn -
3 

. Par contre, pour 

NI = 10
19 

cm -
3

, le modèle simplifié sous-estime la vitesse moyenne par rapport au modèle 

complet. Une autre difficulté liée à l'utilisation du modèle simplifié à très forte concentra

tion est que la mobilité évaluée à 1' aide du taux de perte du moment ne correspond pas à la 

pente de la courbe représentant la vitesse en fonction du champ. Cette expression simplifiée, 

si elle permet de diminuer la durée des simulations Monte Carlo, peut poser problème dans 

le cadre du couplage Monte Carlo-dérive diffusion étendu, les valeurs de mobilité à forte 

concentration n'étant pas cohérentes lors des deux types de simulation. 

Si pour les faibles concentrations, les modèles de Brooks-Herring et de Conwell-Weisskopf 

sont équivalents, comme l'indiquent les courbes correspondant à N1 = 10
16 

cm -
3

, ils don

nent des résultats différents à forte concentration. La mobilité évaluée à 1' aide du modèle de 

Conwell-Weisskopf est nettement inférieure pour NI = 10
19 

cm -
3 

La figure ID-20 présente la mobilité évaluée lors de simulations Monte Carlo à partir du 
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taux de perte du moment et de la vitesse moyenne, ainsi que des valeurs expérimentales. 

Les simulations sont réalisées en considérant un dopage uniforme et un faible champ élec

trique. La première courbe est conforme à la mobilité calculée directement à partir du 

modèle de Brooks-Herring [44]. La mobilité décroît à forte concentration, mais moins que 

ce qui est indiqué par la courbe expérimentale. Pour NI = 10
19 

cm-
3

, la mobilité est envi

ron trois fois plus élevée que la valeur expérimentale [45], ce qui est lié à la difficulté de 

modélisation des collisions sur impuretés ionisées à très forte concentration, dans le cas 

d'un semiconducteur dégénéré. Les valeurs fournies par les simulations Monte Carlo sont 

par contre correctes depuis les faibles concentrations jusqu'aux valeurs légèrement supé

rieures à NI = 10
17 

cm-
3

. Etant le plus proche des valeurs expérimentales, c'est le modèle 

de Conwell-Weisskopf qui semble le mieux adapté, malgré un écart de presque un facteur 

deux à forte concentration. 

4 
10 ~~~~~~~~~--~~~--~~~--~~ftm 

14 
10 

Brooks Herring simplifié 

Conwell Weisskopf 

Expérimental 

16 17 
10 10 

Ni (cm-3) 

Figure 111-20: Mobilité en fonction de la concentration en dopants (Ex = 2.10
3
V cm-

1 
). 

La courbe expérimentale provient de Physics of semiconductor deviees, Sze 

[45]. 
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Les expressions de Jlxx et Jlyy données en (III-37) introduisent une difficulté 

quant à leur évaluation lors de simulations Monte Carlo. En effet, si la densité de courant J 

est orientée dans l'une des directions x ou y, l'un des termes Cpy ou CPx présents au déno

minateur est nul. Si le courant est orienté selon l'axe x, la mobilité dans la direction y n'est 

pas définie, le mouvement moyen selon l'axe y étant nul. Lorsque ces valeurs de mobilité 

sont utilisées pour résoudre les équations de dérive-diffusion étendues, par exemple dans le 

cas d'un courant selon la direction x, la connaissance de la mobilité J..l.u est importante pour 

déterminer la densité de courant selon x. Par contre, la densité de courant J Y évaluée à 1 'aide 

de la relation (IIT-24) est nulle quelle que soit la valeur affectée au terme Jlyy• puisque les 

contributions du champ électrique et des gradients de tension thermique et de concentration 

selon y se compensent. Lorsque cette situation se présente lors de simulations Monte Carlo 

de dispositif, la valeur attribuée à la mobilité selon y est celle qui est évaluée selon x: 

Jlyy = Jlxx· Dans l'hypothèse inverse d'un courant uniquement selon y, la mobilité selon x 

serait prise égale à la mobilité selon y. Pour ces cas particuliers d'orientation du courant 

quasiment selon un axe <100>, cela revient à considérer la mobilité comme un scalaire [46] 

[47], ce qui est le plus souvent une bonne approximation, dans la mesure où les expressions 

de Jlxx et Jlyy montrent que ceux-ci dépendent plus de l'énergie des électrons, que de la 

direction de leur mouvement. En effet, pour observer une différence notable entre les deux 

termes, due à l'anisotropie des vallées d'énergie, il faudrait une importante redistribution 

des électrons privilégiant certaines vallées, afin que la vitesse moyenne et le moment moyen 

aient des directions différentes . 

..... __ ... --- --~ .......... --.. ~ -- -- ~- - - ---
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CHAPITRE IV 

ETUDE DE TRANSISTORS NMOS FORTEMENT SUBMICRONIQUES 

IV-1 INTRODUCTION 

La recherche de plus grandes performances, en termes de rapidité et de compa

cité, conduit à réduire toujours plus la taille des dispositifs microélectroniques élémentaires. 

Des dispositifs plus petits et plus proches les uns des autres autorisent en effet des vitesses 

de fonctionnement plus élevées, liées à l'augmentation de la vitesse intrinsèque des transis

tors et à la diminution des capacités parasites [1] [2]. D'autre part, l'intégration d'un grand 

nombre de composants sur un même circuit intégré permet de traiter des tâches plus com

plexes. Cette recherche de miniaturisation s'accompagne d'un certain nombre de défis tech

nologiques concernant la fabrication des circuits: qualité des matériaux, précision, fiabilité 

et reproductibilité des étapes technologiques, pour ne citer que ces aspects. Un travail 

important doit également être réalisé concernant l'interconnection des dispositifs, avec là 

aussi des contraintes technologiques liées à la précision et à la fiabilité. Les problèmes de 

consommation et de dissipation de chaleur liés à la densité croissante des circuits intégrés 

doivent aussi être résolus. 

La conception des composants doit être optimisée, de façon à fixer leurs perfor

mances dans une plage connue. Ceci demande 1' étude et la compréhension des phénomènes 

intervenant dans le comportement électrique. Cette compréhension et l'optimisation des 

dispositifs utilisent largement des outils de simulation, concernant à la fois les étapes tech

nologiques de fabrication et le fonctionnement des composants. Les simulateurs sont cepen

dant limités par les modèles sous-jacents et peuvent dans certains cas ne fournir que des 

informations qualitatives sur le comportement des composants microélectroniques. Les 

--- ~...-.....--
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simulateurs développés dans le cadre de ce travail, par le degré de sophistication des modè

les utilisés et par leur relative simplicité d'utilisation, sont des outils efficaces pour étudier 

les dispositifs dont les longueurs caractéristiques sont inférieures au micron. lls permettent 

d'en simuler le fonctionnement électrique et d'étudier en détailles phénomènes de transport 

qui s'y produisent. Ce chapitre présente les résultats obtenus concernant l'étude de transis

tors nMOS plans submicroniques. 

IV-2 STRATEGIE DE MINIATURISATION 

La miniaturisation des transistors MOS est basée sur une réduction des dimen

sions caractéristiques d'un facteur k, qui se traduit par un changement d'échelle. La règle de 

miniaturisation la plus classique consiste à appliquer le même coefficient de réduction dans 

toutes les directions. L'épaisseur d'oxyde, la longueur et la largeur du canal, les profondeurs 

de jonction sont ainsi réduites d'un facteur k. L'objectif étant dans ce cas de conserver un 

comportement de type "canal long", le dopage de substrat NA est multiplié park et les ten

sions de polarisation diminuées d'un facteur k, ce qui permet de garder un champ électrique 

maximal constant, et de réduire la largeur des zones déplétées entourant les jonctions de 

source et drain du même facteur k. La figure IV-1 résume ces différentes transformations. 

Pour obtenir un transistor "à l'échelle", il est aussi nécessaire de réduire la tension de seuil 

d'un facteur k, de façon cohérente avec la diminution de la plage de tension de grille utilisée 

[1] [3]. Cet ajustement de tension de seuil peut être réalisé par une implantation supplémen

taire de dopants. Pour cette stratégie de miniaturisation dite "à champ maximal constant", le 

courant de saturation et les temps de commutation sont divisés par k. La puissance dissipée 

par une porte logique est divisée par k2, ainsi que la surface qu'elle occupe. La puissance 

dissipée par unité de surface est ainsi maintenue constante. Si les dimensions des intercon

nections sont elles aussi réduites d'un facteur k, les constantes de temps de ces lignes sont 

malheureusement inchangées [1] [2], ce qui illustre l'importance des lignes de connection 

pour les performances d'un circuit. 
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Figure IV-1: Schéma de réduction à l'échelle k d'un transistor MOS, d'après Sze [3] 

D'autres stratégies de miniaturisation sont possibles. Pour des raisons de com

patibilité de circuits logiques, la réduction peut être recherchée à tension constante, ce qui 

permet de conserver les mêmes tensions d'alimentation et des niveaux logiques identiques. 

Différents facteurs peuvent être appliqués aux dopages et aux épaisseurs d'oxyde, selon les 

performances recherchées [4] [5]. Ces approches se traduisent cependant par l'apparition de 

forts champs électriques qui en limitent l'utilisation. 

Les différentes stratégies de miniaturisation se heurtent à des problèmes techno

logiques tels que la réduction de l'épaisseur d'oxyde de grille. Il est en effet difficile de réa

liser des oxydes minces très uniformes. Par ailleurs, les potentiels de contacts ne sont pas 

toujours modifiables. Un certain nombre d'autres paramètres ne peuvent être réduits à 

l'échelle, et la miniaturisation introduit alors des effets négatifs. 

En première approximation, la pente sous le seuil S qui traduit le pouvoir de coupure du 

transistor est inchangée lors d'une réduction à champ maximal constant. En effet, S peut 

s'exprimer sous la forme [3]: 

(IV-1) 

et les capacités de déplétion CD et d'oxyde Cox sont réduites toutes les deux d'un facteur k. 
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S a une limite physique qui est, pour une température de 300K: 

k8 T 
S . = -ln ( 10) = 60 mV/dec mm q (IV-2) 

Sous la tension de seuil, la tension de grille doit diminuer d'au moins 60 mV pour réduire le 

courant d'un facteur 10, mais des valeurs de 80 mV à 90 mV sont courantes. Lors de la 

miniaturisation, la fourchette de tension diminue, et le courant résiduel traversant le transis

tor bloqué augmente de concert avec la réduction des dimensions [6]. Pour améliorer le 

pouvoir de coupure du transistor, il faudrait réduire le dopage du substrat afin de diminuer la 

capacité CD [3]. Or les concentrations sont multipliées par le facteur d'échelle k dans 

l'optique d'une miniaturisation à champ maximal constant. ll y a donc un compromis à réa

liser en ce qui concerne la concentration de substrat. 

La valeur de la tension de seuil doit également être d'autant mieux maîtrisée que la plage de 

tension de grille est réduite, ce qui pose problème dans le mesure où elle dépend de la tem

pérature, et surtout des fluctuations de dopage [7]. 

Enfin, l'augmentation du champ électrique vertical due au dopage plus important a des 

répercussions sur la mobilité dans le canal, qui est réduite, et donc sur la conductivité du 

canal [ 6] [ 1 0]. Cette augmentation du champ électrique vertical peut de plus introduire des 

effets quantiques susceptibles de modifier les caractéristiques électriques [8]. Enfin, le 

champ électrique vertical doit être diminué pour limiter l'injection de charge à travers 

l'oxyde par effet tunnel [13]. 

La miniaturisation d'un dispositif MOS se traduit finalement par un compromis 

entre les différents effets cités. Selon les objectifs recherchés, plusieurs stratégies sont pos

sibles: 

* réduire la température de fonctionnement, ce qui permet d'obtenir une transconductance 

plus élevée qu'à température ambiante [9] [13]. Cela permet également de diminuer le cou

rant dans le transistor bloqué en améliorant le pouvoir de coupure du transistor [7] et en 

augmentant la tension de seuil [3]. 

* mettre à profit le phénomène de survitesse pour compenser la réduction de mobilité due au 

champ électrique vertical [10] [13] [14] [15] 
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*jouer sur la géométrie des zones de source et de drain pour avoir des jonctions peu profon

des et limiter les effets canaux courts [6] [16] [23], tout en utilisant des dopages élevés et 

des siliciures pour diminuer les résistances d'accès [18] [19] [20] 

* modifier la géométrie du canal, dans le profil de dopage en produisant une faible concen

tration en surface [16] [17] [21] [22], ou dans sa forme en réalisant une grille enterrée [24] 

[25] [26] [27] 

IV-3 PRINCIPALES ETAPES TECHNOLOGIQUES DE FABRICATION 

Les résultats de simulation exposés ci-après correspondent au développement 

de dispositifs nMOS submicroniques présentés par Sai-Halasz [13] [14] [15]. Cette techno

logie a été retenue parmi d'autres dans la mesure où les articles cités fournissent des don

nées permettant la simulation des étapes de fabrication [28] et présentent les 

caractéristiques électriques de transistors réalisés dans les laboratoires d'IBM. Cette même 

technologie a par ailleurs donné lieu à des simulations utilisant la méthode de Monte Carlo, 

par Fischetti, Laux et Frank [29], à l'aide du programme Damoclès. Ce simulateur utilise 

une structure de bande d'énergie tabulée, valable même à haute énergie, et prend en compte 

les différentes interactions de façon plus précise, ce qui demande d'importants moyens 

informatiques. Le programme Monte Carlo développé dans le cadre du présent travail, plus 

simple, fournit cependant des résultats tout à fait comparables. 

Les principales données relatives à la fabrication [13] qui définissent la géomé

trie des dispositifs sont résumées ainsi: 

* substrat de type p, de résistivité 2Qcm, soit une concentration en bore d'environ 

6.5 1015cm-3 

* implantation de bore pour l'ajustement de la tension de seuil et le contrôle du perçage. 

Doses de 2.5 à 5.5 1012cm-2, énergie de 15 et 30 keV. La simulation utilise une implantation 

de 5.5 1012cm-2, sous une énergie de 30 keV 

*réalisation de l'oxyde de grille, d'épaisseur comprise entre 33 et 45 A. L'épaisseur retenue 

pour la simulation est 45 A. 

* réalisation des extensions de source et drain par implantation d'antimoine. La dose est de 
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1.5 1014cm-2 et l'énergie de 16 keV pour la simulation, alors que pour les essais réalisés, la 

dose atteint quelques 1014cm -2 et l'énergie descend à 10 ke V 

*fabrication des espaceurs à l'aide d'un dépôt de nitrure de 100nm suivi d'une gravure 

* implantation d'arsenic pour les zones de source et drain, sous une énergie de 20 ke V, pour 

des doses de 2 à 5 1015cm-2 (simulation: 2 1015cm-2) 

* budget thermique d'activation des dopants de source et drain compris entre 30mn à 900oC 

et 20mn à 850oC 

* la profondeur finale des jonctions de source et de drain est d'environ lOOnm, et de 50nm 

pour les extensions de type LDD1 

La simulation des étapes de fabrication décrites ci-dessus à l'aide du simulateur 

de procédé IMPACT2 aboutit au profil de dopage suivant, sur lequel la double diffusion 

arsenic/antimoine apparaît clairement: 

0 
0 

-0 
1 

N 
0 

1 

~ 

0 
1 

...:t 
0 

1 -0.2 -0.1 

1: 11oWcm-3 

2 : 1 1019 cm-3 

: 11018cm-3 

4 : 5 1017 cm_3 
:21017 cm-3 

: 11017cm-3 

7: 5 1016 cm-3 

8: 2 1016 cm-3 

9 : 11016 cm-3 
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Figure IV-2 : Résultat de simulation bidimensionnelle des étapes de fabrication du transis

tor NMOS, d'après [13]. (Le dispositif étant symétrique, seul un demi transistor 

est simulé.) 

1. lDD: Lighüy Doped Drain. L'utilisation de deux implantations permet de réduire le champ maxi
mal par un passage progressif aux fortes concentrations des régions de source et de drain. De plus, il 
est possible d'obtenir une jonction fine près du bord de grille tout en limitant les résistances d'accès 
grâce aux zones plus profondes [ 6]. 
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IV-4 PHENOMENE DE SURVITESSE 

IV-4.1 Dépendance par rapport à la longueur 

Les transistors présentés par Sai-Halasz ont des transconductances élevées à 

basse température (77K - azote liquide) et à température ambiante, ce qui s'explique par 

l'influence du phénomène de survitesse sur le courant source-drain [14] [15]. La simulation 

de tels transistors par la méthode de Monte Carlo permet de mettre clairement en évidence 

le fait que les électrons ont dans une partie du canal une vitesse supérieure à la vitesse de 

saturation [29] [30]. Des transistors de longueurs de grille différentes, dont le profil de 

dopage est décrit par la figure IV-2 ont ainsi été simulés. Conformément aux règles de 

miniaturisation, les tensions de polarisation sont réduites à mesure que la longueur effective 

de canal diminue. Les premières simulations correspondent aux polarisations suivantes: 

* Leff= 233nm Vas= 2.5V Vns = 2.5V 

* Leff = 103nm Vas= 1.0V Vns = l.OV 

* Leff= 43nm Vas =0.7V Vns=0.6V 

Les courbes de la figure IV-3 représentent la vitesse des électrons juste sous l'interface Si/ 

Si02 pour les différentes longueurs de canal, et les suivantes donnent la vitesse moyenne 

des électrons calculée sur une profondeur de lünm. 

__ .......___ --- ---- --- -- ......._... .-...-._ -
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Figure IV-3 : Vitesse des électrons sous l'interface Si/Si02. (a: Leff = 43nm, 

b: Leff = 103nm, c: Leff = 233nm) 

Les simulations dont ces résultats sont extraits ont mis en jeu environ 25000 particules pen

dant deux picosecondes, les moyennes étant effectuées pendant la deuxième picoseconde, 

afin de s'affranchir des effets transitoires liés au démarrage de la simulation. TI est à noter 

que lors de ces simulations, les interactions des électrons avec les impuretés ionisées ont été 

décrites par un modèle de Brooks-Herring simplifié indépendant des concentrations, et que 

les interactions des électrons avec l'interface ont été traitées comme de simples collisions 

spéculaires. 

Le phénomène de survitesse est présent pour chacune des trois longueurs de canal. Pour un 

canal très court, les électrons ont une vitesse supérieure à la vitesse de saturation dès la 

jonction entre source et substrat. La survitesse prend place sur l'ensemble du canal, alors 

que pour les transistors plus longs, elle n'intervient que près de la zone de drain, sans 

influence systématique sur le courant de drain. Le second jeu de courbes, représenté en 

figure N-4, permet de mieux décrire la vitesse moyenne des électrons dans le canal et l'in

fluence qu'elle peut avoir sur le courant. 
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Figure IV-4: Vitesse moyenne des électrons calculée sur une profondeur de 10nm sous 

l'interface Si/Si02. (a: Leff = 43nm, b: Leff = 103nm, c: Leff = 233nm) 

Là encore, on peut remarquer que pour le transistor le plus court, la survitesse intervient 

tout le long du canal, ce qui traduit un fonctionnement différent du régime "canal long". 

Pour les autres dispositifs, les courbes de vitesse indiquent dans le canal un comportement 

classique, avec une vitesse avoisinant la valeur de saturation, puis une zone de survitesse. 

Ce phénomène de survitesse est interprété à l'aide de la figure IV-5 qui décrit 

l'évolution de l'énergie moyenne des électrons, également calculée sur une profondeur de 

lOnm. Les électrons soumis au champ électrique horizontal voient leur vitesse augmenter 

sous 1' action de la force électrique, et surtout, leur trajectoire est réorientée dans la direction 

du champ. Ces deux effets se conjuguent pour donner une importante valeur à la vitesse 

moyenne. L'énergie, quant à elle, augmente simplement sous l'influence de la force électri

que. On retrouve là l'origine du phénomène de survitesse: la réorientation permet d'obtenir 

une vitesse moyenne importante, alors que 1 'énergie reste faible. La durée du transit étant de 

l'ordre du temps de libre parcours moyen, les électrons peuvent traverser le canal avant de 
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subir des interactions qui les réorientent de façon aléatoire et les ramènent en équilibre ther

mique1 avec le réseau cristallin. 
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Figure IV-5 : Energie moyenne des électrons calculée sur une profondeur de lOnm sous 

l'interface Si/Si02. (a: Leff = 43nm, b: Leff = 103nm, c: Leff = 233nm) 

La comparaison des courbes présentées précédemment avec celles publiées par Fischetti, 

Laux et Frank [29] et reportées ci-dessous montre que le simulateur utilisé dans le présent 

travail donne des résultats assez proches de ceux de Damoclès où la structure de bande est 

décrite plus finement à hautes énergies, par tabulation. Les différences observées, notam

ment sur les courbes de vitesse, peuvent provenir de la différence de description des dispo

sitifs autant que des modèles différents inclus dans les simulateurs Monte Carlo. 

1. Le terme d'équilibre thermique est utilisé par opposition au transport où le phénomène de survi
tesse intervient. Le transistor n'est pas en équilibre au sens strict, puisqu'il est soumis à une polarisa
tion non nulle et est traversé par un courant. 
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Figure IV-6: Vitesse moyenne des électrons calculée sur une profondeur de 10run sous 

l'interface Si/Si02. (a: Leff = 43run, b: Leff = 103run, c: Leff = 233nrn). D'après 

Fischetti [29]. 
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Figure IV-7: Energie moyenne des électrons calculée sur une profondeur de 10nm sous 

l'interface Si/Si02. (a: Leff = 43run, b: Leff = 103nm, c: Leff = 233nrn). D'après 

Fischetti [29]. 
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IV-4.2 Influence de la polarisation 

Les transistors de longueurs effectives de canal43 nm et 103 nm ont été simulés 

à l'aide de la méthode de Monte Carlo pour différentes tensions de drain, le potentiel de 

grille étant maintenu constant, supérieur à la tension de seuil. Pour les faibles valeurs de 

Vns.les courbes de vitesse et d'énergie indiquent un régime de fonctionnement sans survi

tesse. La vitesse moyenne est voisine de la vitesse de saturation, et l'énergie reste faible, de 

l'ordre de 0.1 eV. Lorsque la tension Vns augmente, le phénomène de survitesse devient de 

plus en plus important. La vitesse dépasse la vitesse de saturation à l'approche de la jonc

tion de drain, comme le montre la figure IV-8. Ce phénomène s'observe pratiquement dans 

tout le canal pour le transistor le plus court (figure IV-9). 
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Figure IV-8 : Vitesse et énergie moyennes des électrons (respectivement en pointillés et en 

traits pleins) calculées sur une profondeur de lOnm sous l'interface Si/Si02 

pour différentes polarisations. 
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Figure IV-9 : Vitesse et énergie moyennes des électrons (respectivement en pointillés et en 

traits pleins) calculées sur une profondeur de 10nm sous l'interface Si,/Si02 

pour différentes polarisations. 

L'énergie moyenne augmente elle aussi, et le maximum observé dans la zone de drain est de 

plus en plus éloigné de la jonction à mesure que la tension augmente. La courbe (d) de la 

figure IV-8 montre une énergie moyenne proche de 0.8 eV pour laquelle des phénomènes 

dus aux porteurs chauds tels que la génération de paires électrons-trous par impact, et donc 

l'apparition d'un courant de substrat, devraient être pris en compte. Cependant, la généra

tion par impact et le courant de substrat qui en résulte disparaissent pour les transistors les 

plus courts. En effet, l'énergie moyenne maximale des électrons diminue à mesure que le 

transistor est miniaturisé [12], comme l'indiquait déjà la figure IV-5. Ceci est dû à la réduc

tion des tensions de polarisation qui accompagne la diminution de la longueur du canal, 

dans le cadre de la miniaturisation à champ électrique maximal constant. Ce point est de 

toute première importance pour l'évaluation de la dégradation du transistor due aux effets 

de porteurs chauds, même s'il doit être relativisé par la réduction de l'épaisseur d'oxyde, 

qui par contre favorise l'injection de charges par effet tunnel. 
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IV-5 COUPLAGE MONTE CARLO/DERIVE-DIFFUSION: APPLICATION A 

L'ETUDE DE TRANSISTORS NMOS FORTEMENT SUBMICRONIQUES 

IV-5.1 Extraction des résultats Monte Carlo 

Dans le schéma de couplage retenu pour simuler les dispositifs MOS submicro

niques, la méthode de Monte Carlo permet d'évaluer les paramètres de tension thermique et 

de mobilité dans les zones hors d'équilibre thermique. Ces paramètres sont ensuite réutilisés 

pour résoudre les équations étendues de dérive-diffusion dans l'ensemble du domaine de 

simulation. Or, la technique de Monte Carlo ne permet de décrire le transport électronique 

que dans les régions où des particules sont effectivement présentes. ll est donc nécessaire de 

définir la zone où les paramètres résultant d'une simulation Monte Carlo doivent être pris en 

compte dans les équations de dérive-diffusion, et la zone où les valeurs analytiques usuelles 

sont mieux adaptées. Ainsi dans les zones à l'équilibre thermique, les composantes du ten-
k8T 

seur de tension thermique sont fixées à - ~ 26m V , pour une température de 300 K. La 
q 

mobilité y est considérée comme scalaire, et calculée à l'aide du modèle de Yamaguchi, tel 

qu'il est décrit au paragraphe II -6.2. 

A partir des résultats Monte Carlo, plusieurs cas sont à considérer. Dans une partie du dis

positif simulé, notamment dans la région du substrat, il n'y a aucune particule présente. ll 

est évident qu'il faut alors prendre la valeur à l'équilibre pour la tension thermique et une 

formulation analytique de la mobilité. 

Dans la partie du dispositif où des particules sont effectivement présentes, les termes de ten

sion thermique et de mobilité calculés aux noeuds du maillage comme des moyennes de 

grandeurs associés aux particules ne sont à prendre en compte que s'ils sont représentatifs et 

significatifs. Pour être représentatives, ces moyennes doivent concerner un nombre suffisant 

de particules. Le critère retenu pour les grandeurs ainsi évaluées en un noeud du maillage 

est qu'il y ait un nombre minimal de particules associée au noeud par pas de temps. De 

manière pratique, ce minimum est fixé à une particule par noeud et par pas de temps. ll est 

toutefois possible de modifier ce critère en fonction du nombre de particules et de la densité 

du maillage. Pour les noeuds où le nombre de particules est trop faible, les valeurs fournies 

par les modèles analytiques sont utilisées. 
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Ce critère de validation est insuffisant pour la mobilité, qui est calculée à partir du quotient 

de la vitesse moyenne par le taux moyen de perte du moment (paragraphe rn -5.2). Or, dans 

les zones où la vitesse moyenne est faible, il s'agit du quotient de deux nombres petits par 

rapport aux valeurs usuelles, et de plus "bruités" du fait du caractère aléatoire des simula

tions Monte Carlo. Le quotient peut alors prendre des valeurs aberrantes, ne représentant en 

rien le mouvement des particules. Ces valeurs non significatives sont éliminées en fixant 

une vitesse moyenne minimale. Pour les simulations utilisées dans ce travail, le minimum a 

été fixé à 1dJ cm/s, sauf indication contraire. 

Pour les noeuds où la vitesse moyenne dans la direction i est inférieure au seuil, deux cas se 

présentent: ou bien la vitesse moyenne dans l'autre cfuection j est elle aussi inférieure au 

seuil, et on considère qu'il y a équilibre thermique, ou bien un courant non négligeable cir

cule selon j, et la valeur de mobilité dans la direction i est prise égale à la mobilité selon j 

(paragraphe rn -5.2). 

Les régions où les résultats Monte Carlo sont pris en compte sont résumées 

schématiquement sur les figures suivantes, dans le cas de la simulation d'un transistor de 

longueur effective de canal de 43 nm, pour Vos= 1Vet Vos= 0.7V. 

* La mobilité selon la direction du canal évaluée lors de la simulation Monte Carlo est 

généralement validée dans les zones de source et de drain ainsi que dans le canal, comme 

l'illustre la figure IV-11. 

* La mobilité selon la direction verticale n'est validée que dans les régions où existe une 

composante de courant verticale (figure IV-12). 

*Les composantes de tension thermique U:xx et Uyy sont prises en compte dès que l'un ou 

l'autre terme de mobilité est validé, c'est-à-dire en général dans la source, le canal et le 

drain. 
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Figure IV-10 : Représentation schématique des zones de source et drain. Chaque lettre ou 

point représente un point du maillage (N: source et drain, C: contact,-: inter

face). Le maillage étant en fait non régulier, cette représentation ne respecte pas 

les proportions. 
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Figure IV-11 : Représentation schématique des zones où la valeur de mobilité ~ prend la 

valeur calculée lors de la simulation Monte Carlo (noeuds marqués par une 

étoile). 
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108 



....... * ................................................ **************** * ** ...................... 0 

***** .............................. ***********************·**·············· 
******** ************************** 

******** ************************** 
******** ************************ 
****** ******************** 
**** .................................................................. ******************* ................. .. 
**** .......... 0 ............................................................ **************** ................. . 
** ...................................................................... *************** .............. .. 

Figure IV-12: Représentation schématique des zones où la valeur de mobilité~ prend la 

valeur calculée lors de la simulation Monte Carlo 

On peut noter sur les deux schémas précédents qu'aux noeuds correspondant 

aux électrodes ainsi qu'aux noeuds immédiatement voisins, ce sont les valeurs classiques du 

modèle de dérive-diffusion qui sont utilisées. Les conditions fixées pour la simulation des 

contacts sont en effet celles de l'équilibre thermique. Les contacts sont constitués ici de 

trois noeuds de maillage placés verticalement sous l'interface Si/Si02, ce qui correspond à 

une troncature du domaine de simulation supprimant une partie des zones fortement dopées 

de source et de drain. 

IV-5.2 Interprétation dans le cadre du formalisme de dérive-diffusion étendu 

IV-5.2.1 Vitesse des porteurs 

Les phénomènes de transport où intervient la survitesse, tels qu'ils ont été 

décrits précédemment, ne sont pas pris en compte dans le formalisme classique de dérive

diffusion. Ainsi, l'extraction de la vitesse moyenne des électrons le long du canal à partir 

des densités de courant et des concentrations, lors de simulations utilisant les équations de 

dérive-diffusion usuelles, fournit des valeurs de l'ordre de la vitesse de saturation, environ 

-- -- - -
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107 cm/s, dès que la tension Vns est assez élevée. La figure IV-13 compare pour différentes 

polarisations la vitesse moyenne évaluée lors de simulations utilisant les méthodes de 

Monte Carlo et de dérive-diffusion, pour un transistor de longueur effective de canal de 

43 nm. Pour la plus faible valeur de Vos• 0.4 V, les vitesses moyennes fournies par les deux 

types de simulation sont presque semblables, ce qui indique un transport proche de l'équili

bre thermique. Par contre, les vitesses calculées par les deux techniques diffèrent de façon 

flagrante pour les fortes valeurs de tension Vos• alors que le champ électrique auquel sont 

soumis les électrons est sensiblement identique lors des deux simulations, comme le montre 

la figure IV-14. Cette carence des modèles classiques peut être corrigée par l'utilisation du 

formalisme étendu de dérive-diffusion qui permet d'incorporer le phénomène de survitesse, 

tout en conservant des équations du même type. 
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l'interface Si/Si02 pour différentes polarisations 
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Figure IV-14: Champ électrique moyen subi par les électrons, calculé sur une profondeur 

de 10nm sous l'interface Si/Si02 pour différentes polarisations 

IV-5.2.2 Tenseur de tension thermique 

La résolution des équations étendues de dérive-diffusion peut se faire si les 

paramètres de mobilité et de tension thermique sont connus. Ceux-ci sont évalués à l'aide 

de moyennes calculées lors de simulations Monte Carlo. La figure IV-15 présente les diffé

rentes composantes de tension thermique susceptibles d'intervenir dans une simulation 

bidimensionnelle. Elles sont évaluées le long de l'interface Si/Si02, pour le même transistor 

de longueur de canal Leff = 43 nm. Comme cela a été étudié au chapitre précédent, les com

posantes non diagonales du tenseur sont négligeables. 
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Figure IV-15: Tenseur de tension thermique moyen, calculé sur une profondeur de 10nm 

sous l'interlace Si/Si02 

Les figures suivantes sont les profils bidimensionnels des composantes U:xx et UYY' qui per

mettent de localiser la zone de transport hors d'équilibre. Conformément aux courbes de 

vitesse et d'énergie, c'est à l'intérieur de la zone de drain, après avoir traversé la jonction, 

que les électrons atteignent leur énergie maximale. Pour la composante de tension thermi

que Uxx, où x est la direction du canal, on retrouve sur la figure IV-16le maximum situé à 

l'interlace Si/Si02, à l'intérieur de la zone de drain et non à la jonction. Le maximum de la 

composante U YY' quant à lui, est éloigné de 1 'interlace, comme 1 'indique la figure IV-17. Par 

ailleurs, la valeur des composantes Uxx et Uyy dans la zone de source est d'environ 25 mV, 

ce qui correspond à une situation de thermalisation. Dans la zone de drain, elle est légère

ment supérieure, ce qui traduit un retour progressif à l'équilibre thermique des électrons lors 

des simulations. 
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La tension thermique intervient dans les équations étendues de dérive-diffusion 

de deux manières, ainsi que le rappelle l'expression de la densité de courant d'électrons sui-

vante: 

(N-3) 

Elle est présente d'une part dans le terme de diffusion, donnant le coefficient de diffusivité 

par la relation d'Einstein généralisée D xx = llxxUxx• et d'autre part sous forme d'un champ au 
supplémentaire a: auquel sont soumis les électrons. Ce champ est dénommé gradient de 

tension thermique. ll est aussi appelé champ de gradient d'énergie [31], mais cette appella

tion n'est pas rigoureuse, l'énergie et la tension thermique étant des grandeurs différentes. 

La figure IV-18 permet de comparer les composantes selon l'axe x du champ électrique et 

du champ gradient de tension thermique pour différentes polarisations. 
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Figure IV-18 :Moyennes du champ électrique et de la dérivée de la tension thermique subis 

par les électrons dans la direction du canal, calculés sur une profondeur de 

10nm sous l'interface Si/Si02 pour différentes polarisations 
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Dans la zone de drain, les composantes des deux champs s'ajoutent. Par contre, dans le 

canal, ces deux champs d'amplitudes comparables ont des effets antagonistes, ce qui devrait 

diminuer la vitesse des électrons par rapport à la modélisation classique de dérive-diffusion. 

Ce n'est cependant pas le cas, car la mobilité évaluée pour les mêmes simulations est plus 

grande que dans les modèles usuels, comme cela est présenté ensuite à la figure N-19. 

IV-5.2.3 Mobilité et diffusivité 

La mobilité utilisée dans les équations de dérive-diffusion classiques est calcu

lée à l'aide du modèle de Yamaguchi présenté au chapitre II. Par contre, lors des simulations 

Monte Carlo, elle est évaluée à partir de la vitesse moyenne des électrons et du taux de 

changement du moment. La comparaison des valeurs obtenues lors des deux types de simu

lation montre que la mobilité dans le canal est notablement plus grande lors des simulations 

Monte Carlo, ce qui correspond au comportement balistique des électrons. La forte mobilité 

pour le transport hors d'équilibre traduit le fait que les porteurs subissent peu de collisions. 

La mobilité est réduite en surface comme l'indiquent les courbes de la figure N-19 corres

pondant à différentes profondeurs. Le phénomène de réduction de la mobilité par le champ 

électrique dans la direction du canal est également pris en compte. De ce point de vue, les 

mobilités des deux types de simulation ont le même comportement, même si les ordres de 

grandeur sont différents. 
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Figure IV-19: Mobilité selon la direction du canal, le long de l'interface et à différentes 

profondeurs. 

La mobilité dans la direction y n'est pas représentée ici. En effet, le courant est 

pour ce transistor quasiment parallèle à l'interface, au moins en surface. La valeur attribuée 

au terme de mobilité ~ est donc identique à J..lxx, conformément à la remarque du paragra

phe rn -5.2. 

La figure IV-20 présente la diffusivité Dxx selon la direction du canal, pour dif

férentes profondeurs. Ce terme de diffusivité est obtenu par la relation d'Einstein classique 

pour les simulations de dérive-diffusion, et par la relation généralisée utilisant la tension 

thermique U xx dans le formalisme étendu: 

(IV-4) 
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Figure IV-20: Diffusivité selon la direction du canal, le long de l'interface et à différentes 

profondeurs. 

La diffusivité utilisée dans les équations de dérive-diffusion classiques est sim

plement proportionnelle à la mobilité, le coefficient de proportionnalité étant 

V T = 25 m V . Comme cela a été noté à propos de la figure présentant les composantes de 

tension thermique, le transport hors d'équilibre se traduit lors des simulations Monte Carlo 

par des valeurs de Va dépassant largement V T dans le canal et la zone de drain. La diffusi

vité, qui est évaluée en effectuant le produit de la mobilité par la tension thermique, est très 

fortement augmentée dans les zones hors d'équilibre, notamment en surface, où Uxx est 

maximale. 

Le profil de la concentration en électrons à l'intérieur du transistor de longueur 

effective 43 nm est représenté sur la figure IV-21 sous forme d'isovaleurs, lors d'une simu

lation utilisant le formalisme étendu de dérive-diffusion. Ce profil est à comparer avec celui 

obtenu à l'aide des équations classiques (figure IV-22). Les isovaleurs sont pratiquement 

identiques dans la région de la source, à gauche sur ces représentations, mais elles diffèrent 
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notablement dans le canal et le drain, où elles sont plus espacées. Comme cela vient d'être 

remarqué, le maximum de tension thermique se traduit par une diffusivité très fortement 

augmentée par rapport au modèle de dérive-diffusion classique, ce qui entraîne un étale

ment plus important des électrons: le canal est plus profond que lors de la simulation classi

que. Un deuxième élément permettant d'interpréter cette différence de profil de 

concentration est le gradient de la tension thermique, qui s'oppose au champ électrique ver

tical et vient en atténuer les effets. 
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Figure IV-21: Profil bidimensionnel de la concentration en électrons obtenu par une simu

lation utilisant le formalisme étendu de dérive-diffusion. 
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IV-5.3 Influence du modèle d'interactions sur impuretés ionisées 

Un des éléments les plus critiques pour les simulations Monte Carlo est l'éva

luation de la probabilité des collisions sur impuretés ionisées, notamment à forte concentra

tion. Ce point est important car ce type d'interaction est l'un des plus probable, voire le plus 

probable dans la plupart des cas. C'est donc la façon de modéliser ces collisions qui déter

mine en grande partie la validité des résultats de simulation Monte Carlo. Une première 

approche utilise la formulation de Brooks-Herring simplifiée, indépendante des concentra

tions, donnée par l'équation (II-49). Cette expression présente l'avantage d'éviter le calcul 

des concentrations en impuretés et en électrons aux positions occupées par chaque particule 

simulée, et donc de réduire un peu le temps de simulation. La modélisation complète de 

Brooks Herring (TI-45) et celle de Conwell-Weisskopf (II-46) constituent les deux autres 

approches retenues. Ces trois façons de modéliser les interactions sur impuretés ionisées 

sont comparées ci-dessous dans le cas de simulations de transistors nMOS. Le traitement de 

ce type de collisions influence en effet la simulation du transport électronique à l'intérieur 

des dispositifs et l'estimation de leur comportement électrique général. 

IV-5.3.1 Impact sur les paramètres de transport 

Le dispositif de longueur effective 43 nm a été simulé à l'aide des trois modèles 

dans les conditions de polarisation suivantes: V GS = 0.7 V, Vns variant de 0.2 à 1.0 V. Les 

trois jeux de courbes de la figure IV-23 présentent la vitesse et à l'énergie moyennes des 

électrons. Les résultats sont sensiblement les mêmes quel que soit le modèle utilisé. La 

seule différence notable concerne la vitesse à faible tension source drain, pour laquelle le 

modèle complet de Brooks-Herring donne des valeurs plus grandes. 
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Figure IV-23 :Vitesse et énergie moyennes des électrons (respectivement en pointillés et en 

traits pleins) calculées sur une profondeur de 10nrn sous l'interface Si/Si02 

pour différentes polarisations. 



Les courbes de la figure IV-24 représentent la mobilité évaluée le long du tran

sistor à une profondeur de 1 nm, c'est-à-dire juste sous l'interface Si/Si02. Pour chacun des 

trois modèles, elles donnent l'influence de la tension de drain. La comparaison des deux 

premières séries de courbes montre que lorsque les concentrations en électrons et en impu

retés ionisées sont considérées comme égales, approximation qui est utilisée pour le modèle 

de Brooks-Herring simplifié, la mobilité est largement sous-estimée dans le canal: la con

centration en électrons étant en fait plus élevée que celle en dopants dans la zone d'inver

sion, l'effet d'écrantage est sous-estimé. 

L'étude de la mobilité à champ et concentration uniformes avait déjà permis de constater 

que le modèle de Brooks-Herring complet surestimait la mobilité par rapport aux autres for

mulations et par rapport aux valeurs expérimentales, à fortes concentrations. Cette lacune se 

retrouve lors de la simulation de dispositifs, comme le montre la comparaison du deuxième 

jeu de courbes de la figure IV-24 avec les résultats obtenus à l'aide de la formulation simpli

fiée de Brooks-Herring et du modèle de Conwell-Weisskopf. 

Le modèle de Conwell-Weisskopf, qui fournit les résultats présentés dans la troisième partie 

de la figure, semble le plus cohérent du point de vue de l'évaluation de la mobilité des élec

trons, à la fois dans le canal et dans les zones de source et de drain à forte concentration. 

Les différences d'évaluation de la mobilité à l'intérieur des dispositifs se tradui

sent également au niveau des courants de source et de drain, auxquels est consacré le para

graphe suivant. 
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Figure IV-24: Mobilité selon la direction du canal, calculée sous l'interface Si/Si02 pour 

différentes polarisations. 
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IV-5.3.2 Dépendance des caractéristigues électrigues 

Un des objectifs de la simulation de dispositif, outre une compréhension 

détaillée du comportement électrique des composants, est d'aider à l'optimisation en étu

diant entre autres 1' influence des paramètres technologiques qui déterminent la géométrie et 

les profils de dopage. La validation des outils de simulations peut se faire par comparaison 

de grandeurs calculées et mesurées telles que les caractéristiques I0 (V05) et la transconduc

tance. L'objet de ce paragraphe est d'étudier l'impact des modèles d'interactions avec les 

impuretés ionisées sur de telles caractéristiques électriques. 

Les phénomènes de génération-recombinaison par impact ne sont pas pris en 

compte lors des simulations concernant le transistor de longueur de canal Leff = 43 nm. 

Leur occurrence est en effet peu importante compte tenu des faibles polarisations utilisées 

pour ce type de transistor. Un électron ne peut en effet gagner suffisamment d'énergie pour 

entraîner la création d'une paire électron-trou. Le courant de substrat est donc nul pour les 

dispositifs considérés. D'autre part, les conditions imposées aux électrodes lors des simula

tions Monte Carlo garantissent la conservation de la quantité de charge totale, ce qui se tra

duit par l'égalité des courants de source et de drain, en valeur absolue (cf. paragraphe III -

4.4). 

L'évaluation du courant source drain peut alors se faire de deux façons lorsque 

la méthode de Monte Carlo est utilisée: comptabiliser les particules injectées dans la source 

ou sortant du drain par unité de temps, ou bien calculer le courant moyen le long du transis

tor de la façon suivante: 

J
;ymax 

l(x) = W 
0 

Jx(x,y) ·dy (IV-5) 

où W est la largeur du transistor, prise ici égale à 1 micron, n la concentration en électrons, 

lx la densité de courant dans la direction du canal et y la direction verticale. Ces deux 

méthodes donnent des résultats tout à fait cohérents, à quelques pour cents près, quand la 

durée de la simulation permet d'atteindre un régime stationnaire. 

La figure IV-25 donne le courant en fonction de la tension Vos pour une tension 
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V GS fixée à 0.7V, tel qu'il est extrait de simulations Monte Carlo. De façon tout à fait cohé

rente avec les remarques précédentes, le courant est plus important lorsque le modèle com

plet de Brooks-Herring est utilisé, la mobilité étant surestimée, notamment dans les zones 

de source et de drain. Plus généralement, le courant est plus important que ce qui est calculé 

à l'aide du formalisme classique de dérive-diffusion. On retrouve là l'influence du phéno

mène de survitesse, qui provoque une augmentation du courant que les simulations classi

ques ne prennent pas en compte. 
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Figure IV-25 : Courant calculé lors de simulations Monte Carlo utilisant différents modèles 

de collision sur impuretés ionisées. La courbe obtenue par une simulation utili

sant le formalisme classique de dérive-diffusion est donnée pour comparaison. 
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Les résultats des simulations Monte Carlo ont été utilisés pour simuler le même . 

dispositif en utilisant le formalisme de dérive-diffusion étendu. Les courbes de courant en 

fonction de la tension entre le drain et la source sont représentées à la figure N-26. Là 

encore, les résultats sont cohérents avec les remarques faites sur les modèles de collisions 

sur impuretés ionisées sous-jacents. Le modèle complet de Brooks-Herring surestime la 

mobilité dans les zones fortement dopées, alors que sa version simplifiée la sous-estime 



dans le canal. Les différentes estimations conduisent à des valeurs de courant plus élevées 

que le modèle de dérive-diffusion classique à forte tension de polarisation. A faible tension 

V0 s, la zone de transport hors d'équilibre diminue, les critères d'utilisation des résultats 

Monte Carlo sont tels que le modèle de dérive-diffusion classique est utilisé dans la plus 

grande partie du dispositif, et il n'est donc pas surprenant que les courbes se rapprochent de 

celles obtenues à l'aide de simulations de dérive-diffusion usuelles. 
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Figure IV-26: Courant calculé lors de simulations utilisant le formalisme de dérive-diffu

sion étendu. 

IV-5.4 Convergence du couplage Monte Carlo/dérive-diffusion 

La cohérence entre les résultats Monte Carlo et ceux fournis par le formalisme 

de dérive-diffusion étendu est influencée par les critères de validation des valeurs de mobi

lité et de tension thermique extraites des simulations Monte Carlo, comme le montre la 

figure IV-27. Le nombre de particules minimal par noeud est fixé à une particule par pas de 

temps. Les termes de mobilité sont validés en utilisant le même seuil pour les composantes 
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de la vitesse moyenne. Diminuer ce seuil en dessous de 106cm/s n'a pratiquement aucune 

influence sur le courant calculé: les résultats Monte Carlo sont validés dans l'ensemble de la 

source, du drain et du canal, comme indiqué au paragraphe IV -5.1. Augmenter le seuil à 

2 106cm/s permet d'obtenir des résultats proches du courant obtenu lors des simulations 

Monte Carlo à forte tension Vos· La zone où les valeurs Monte Carlo sont prises en compte 

est alors restreinte à la région hors d'équilibre du canal et du drain. Ce critère est cependant 

trop restrictif à faible tension V0 s, lorsque la vitesse est plus faible, et l'intensité du courant 

source drain est sous-estimée. Afin d'étudier la cohérence entre les simulations Monte Carlo 

et celles qui utilisent le formalisme de dérive-diffusion étendu, il faudrait examiner plus en 

détailla continuité des termes de mobilité et de tension thermique entre les régions à 1' équi

libre et celles qui sont hors d'équilibre. 
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Figure IV-27 : Courant calculé lors de simulations utilisant le formalisme de dérive-diffu

sion étendu, avec pour critère de validation différentes valeurs minimales de 

vitesse moyenne. 
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Un avantage important du couplage entre les techniques de Monte Carlo et de 

dérive-diffusion étendue est que la résolution des équations de dérive-diffusion permet une 

mise à jour rapide des concentrations en porteur, alors qu'une simulation Monte Carlo 

demande une durée de simulation de plusieurs picosecondes pour atteindre une situation 

stable [32] [33]. Pour permettre de réduire la durée des simulation Monte Carlo, les infor

mations concernant les particules (position, vitesse et énergie) sont conservées pendant la 

résolution des équations étendues de dérive-diffusion. Les concentrations sont corrigées à 

l'itération suivante en supprimant ou en dupliquant des particules dans chaque maille du 

domaine de simulation. La convergence rapide de cette méthode est illustrée par la figure 

suivante, où une simulation Monte Carlo de 15000 particules pendant 1 picoseconde est réa

lisée à chaque itération. 
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4 5 

Figure IV-28: Courant calculé lors des cinq premières itérations Monte Carlo-formalisme 

de dérive-diffusion étendu. (Modèle de Conwell-Weisskopf pour les interac

tions sur impuretés ionisées) 

128 



La valeur du courant obtenu par la simulation Monte Carlo lors de la première 

itération est plus élevée que les suivantes. Il s'agit d'un effet transitoire: la simulation 

débute avec des particules en équilibre thermique, ce qui ne reflète pas le comportement des 

électrons dans le transistor à la polarisation considérée. Les résultats sont rapidement sta

bles lors des itérations suivantes, le courant obtenu par les équations de dérive-diffusion res

tant pratiquement à la même valeur qu'à la première itération. Cette convergence rapide est 

due à la mise à jour des concentrations par la résolution des équations de dérive-diffusion et 

au fait que les paramètres utilisés pour le couplage, les termes de tension thermique et de 

mobilité, dépendent peu des concentrations en électrons et en trous. lls sont faiblement 

modifiés suite aux corrections apportées aux concentrations, comme l'illustrent les courbes 

suivantes. 
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"';' e 1 u 
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c:: 10 2 -------· Leff=43nm 
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-25.0 0.0 25.0 50.0 75.0 100.0 
Distance à partir de la jonction de source (nm) 

Figure IV-29 : Concentration en électrons le long de l'interface Si/Si02 calculée lors des 

cinq premières itérations Monte Carlo-formalisme de dérive-diffusion étendu. 
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La concentration en électrons évolue dans la région du drain, zone hors d'équilibre thermi

que. La résolution des équations de dérive-diffusion permet de trouver les valeurs de con

centration en régime permanent plus rapidement que la seule méthode de Monte Carlo pour 

laquelle plusieurs picosecondes de simulation seraient nécessaires. De ce fait, le profil de 

concentration le long de l'interface ne varie plus notablement lors des itération suivantes. 

La figure IV-30 indique 1' évolution de la composante U xx de la tension thermique le long de 

l'interface Si/Si02 lors des itérations. De la même façon, le terme de mobilité~ est pré

senté à la figure IV-31. Ces paramètres nécessaires au couplage sont stables dès la troisième 

itération. ll faut noter que l'on ne peut pas réduire la durée de la première simulation Monte 

Carlo en dessous de une picoseconde, qui est 1' ordre de grandeur du temps de relaxation en 

énergie, et donc également celui de la période transitoire liée aux conditions initiales de 

simulation. Une fois passé ce délai, la convergence de la méthode de couplage est rapide. 
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Figure IV-30: Composante de tension thermique Uxx le long de l'interface Si/Si02 calcu

lée lors des cinq premières itérations Monte Carlo-formalisme de dérive-diffu

sion étendu. 
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Figure IV-31: Composante de mobilité J.lxx le long de l'interface Si/Si02 calculée lors des 

cinq premières itérations Monte Carlo-formalisme de dérive-diffusion étendu. 

Les deux figures suivantes, IV-32 et IV-33, présentent le courant en fonction de 

la tension drain source obtenu lors de trois itérations, avec des modèles différents pour les 

collisions sur impuretés ionisées. Comme cela a déjà été précisé, le modèle choisi pour les 

interactions sur les impuretés ionisées a une influence sur la mobilité des électrons et donc 

sur le courant simulé. Les deux modèles permettent cependant une convergence rapide pour 

l'estimation du courant source-drain, et ce pour toutes les valeurs de Vos considérées. En 

effet, pour ce qui concerne les simulations utilisant le formalisme étendu de dérive-diffu

sion, la deuxième et la troisième itération donnent des intensités de courant source drain 

quasiment identiques alors que des écarts sont constatés entre les deux premières itérations, 

dus à la mise à jour du profil de concentration en électrons. 
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Figure IV-32 : Courant calculé lors des trois premières itérations Monte Carlo-formalisme 
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Figure IV-33: Courant calculé lors des trois premières itérations Monte Carlo-formalisme 

de dérive-diffusion étendu. (Modèle de Conwell-Weisskopf pour les interac

tions sur impuretés ionisées) 
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IV-5.5 Caractéristiques électriques obtenues par la méthode de couplage 

Le couplage entre les simulations Monte Carlo et les équations étendues de 

dérive-diffusion permet de simuler les phénomènes de survitesse lorsqu'ils interviennent 

dans le fonctionnement du dispositif. A faible tension Vns• l'utilisation du formalisme clas

sique de dérive-diffusion fournit des informations suffisamment précises. A plus forte ten

sion Vns. la méthode de couplage donne de bons résultats, à condition que le courant soit 

assez élevé, ce qui est le cas pour les transistors passants. La méthode de Monte Carlo sem

blerait également la mieux adaptée pour simuler le comportement sous le seuil à fort Vns 

puisque le champ électrique longitudinal élevé introduit des effets balistiques. Le problème 

est que pour de tels dispositifs, le nombre de particules, qui s'élève à quelques dizaines de 

milliers, est du même ordre de grandeur que le nombre d'électrons en bande de conduction. 

Un courant de 1.6 J..LA correspond à une dizaine d'électrons, et donc de particules, traversant 

le dispositif lors d'une simulation de une picoseconde. Or, les résultats obtenus par la tech

nique de Monte Carlo sont d'autant plus précis que le nombre de particules mis en jeu est 

grand. Même en se contentant d'une précision médiocre, il n'est donc pas possible de simu

ler les caractéristiques à très faible courant par cette méthode. Par contre, pour un dispositif 

passant et donc pour des courants non négligeables, la méthode de couplage permet d' obte

nir des informations tout à fait cohérentes sur le comportement électrique global, ainsi que 

le montrent les résultats présentés dans ce paragraphe. 



N-5.5.1 Réseaux de caractéristiques IQ(V0 s}_ 

Le couplage entre les simulations Monte Carlo et les équations étendues de 

dérive-diffusion permet le calcul du réseau de caractéristiques In(Vns) d'un dispositif. La 

première partie de la figure N-34 est le résultat de simulations Monte Carlo du dispositif de 

longueur effective de canal 43nm alors que la partie suivante présente le réseau de caracté

ristiques calculé à l'aide du formalisme étendu de dérive-diffusion. La mobilité et la tension 

thermique nécessaires à la résolution des équations étendues de dérive-diffusion sont éva

lués lors des simulations Monte Carlo. TI est à noter que les courants obtenus à V GS élevé 

sont notablement supérieurs à ceux calculés par le modèle classique de dérive-diffusion, 

comme l'indique la comparaison avec le troisième réseau de courbes. Ceci est dû au trans

port hors d'équilibre caractérisé par le phénomène de survitesse. L'écart est d'autant plus 

grand que les tensions de polarisation sont élevées. Pour V GS = 0.3V, c'est-à-dire pour des 

conditions où l'influence de la survitesse est faible, les courants issus des simulations 

Monte Carlo et de dérive-diffusion classique sont pratiquement identiques. Ces résultats 

montrent que le couplage de la méthode de Monte Carlo et du formalisme de dérive-diffu

sion étendu fournit un outil de simulation de dispositif efficace permettant la prise en 

compte de phénomènes de transport hors d'équilibre. 
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Figure IV-34 : Caractéristiques I0 (V os) obtenues par la méthode de Monte Carlo, par le 

formalisme de dérive-diffusion étendu et par le formalisme de dérive-diffusion 

classique. 

-~ ------------ --- - ~ ---
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IV-5.5.2 Transconductance 

La transconductance a été calculée d'après les simulations Monte Carlo et de 

dérive-diffusion classique, à V DS = 1 V et à V GS = O. 7 V, pour quatre longueurs de canal 

(figure IV-35). La transconductance obtenue par les simulations Monte Carlo est visible

ment plus élevée que ce que la méthode de dérive-diffusion permet de calculer, ce qui cons

titue une illustration supplémentaire du phénomène de survitesse [35]. L'estimation de la 

transconductance à partir des équations de transport classiques ne peut dépasser COx v Sat [3] 

[15], ce qui pour un transistor dont l'épaisseur d'oxyde est 45 Â est inférieur à 770 J..LSIJ..Lm, 

valeur calculée en prenant la vitesse de saturation égale à 10 7 cm/s. Or cette valeur de trans

conductance est nettement dépassée pour les faibles longueurs de canal. Cela signifie que le 

phénomène de survitesse peut être mis à profit pour obtenir des transistors de transconduc

tance plus élevée que la limite théorique donnée par la vitesse de saturation [14]. Les perfor

mances en vitesse de ces circuits sont alors plus élevées que les prédictions des modèles 

classiques [15]. 
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Figure IV-35: Transconductance gm en fonction de la longueur du canal. 
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N-5.5.3 Influence des zones résistives 

Les courbes présentées ci-dessus sont relatives à des transistors pour lesquels 

les zones de source et de drain sont tronquées de façon à limiter le nombre de particules 

nécessaires lors des simulations Monte Carlo. Une meilleure prise en compte des résistan

ces d'accès corrigerait les valeurs de transconductance à la baisse, comme l'indiquent les 

courbes suivantes, sans toutefois supprimer l'influence du phénomène de survitesse. 

La figure IV-36 donne les courbes In(Vns) calculées par la méthode de Monte 

Carlo pour un transistor de longueur effective 43 nm où les électrodes de source et de drain 

sont placées à 0.12 micron de la jonction au lieu de 0.07 micron lors des simulations réali

sées jusqu'ici. On retrouve globalement le même comportement que pour le dispositif pré

cédent, mis à part une diminution du courant due à la chute de potentiel dans les zones 

résistives de source et de drain et une baisse de la transconductance à environ 700 ~/Jlm. 

Les caractéristiques calculées à 1' aide du formalisme étendu de dérive-diffusion sont repor

tées à la figure IV-37. Elles montrent une plus grande cohérence avec les résultats de simu

lations Monte Carlo que celles du paragraphe N -5.5.1, illustrant l'importance de la prise 

en compte d'une partie suffisante des zones fortement dopées afin de simuler correctement 

les contacts ohmiques. 

--- ........_ ________ - ... - _... -- ---- ......_. 
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Figure IV-36: Caractéristique I0 (Vos) issue de simulations Monte Carlo. La longueur des 

zones de source et de drain est augmentée de 0.05 micron. 
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Figure IV-37: Caractéristique I0 (V0 s) issue de simulations utilisant le formalisme de 

dérive-diffusion étendu. La mobilité et la tension thermique sont évalués lors 

des simulations Monte Carlo dont les résultats sont donnés à la figure IV-36. 
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IV-5.6 Conclusion 

La méthode de Monte Carlo prend en compte les effets balistiques survenant 

dans le fonctionnement des dispositifs submicroniques. La technique de couplage entre les 

simulations Monte Carlo et le formalisme étendu de dérive-diffusion permet de simuler les 

phénomènes de survitesse lorsqu'ils interviennent dans le fonctionnement d'un dispositif, 

ainsi que le montrent les résultats présentés dans ce chapitre. Le couplage a également 

1' avantage de permettre une convergence rapide des simulations, la résolution des équations 

de dérive-diffusion réalisant une mise à jour des concentrations en porteurs plus rapide que 

la simple méthode de Monte Carlo. Outre des informations détaillées sur les phénomènes de 

transport à l'intérieur des dispositifs, il est également possible de simuler leurs caractéristi

ques électriques, ce qui est d'un grand intérêt pour la compréhension du fonctionnement des 

transistors fortement submicroniques et leur optimisation. Les simulations présentées ci

dessus montrent ainsi que le phénomène de survitesse peut être mis à profit pour améliorer 

certaines caractéristiques électriques et notamment augmenter la transconductance des tran

sistors. Ces différents atouts font du couplage de la méthode de Monte Carlo et du forma

lisme de dérive-diffusion étendu un outil efficace de simulation de dispositif. 

- ..._ -- --
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CHAPITRE V 

TRANSISTORS SUBMICRONIQUES NON PLANS 

La miniaturisation des dispositifs de base des circuits intégrés s'accompagne de 

la recherche de compromis liés aux différents effets de la réduction des dimensions [1] [2] 

[3] [ 4]. Ainsi, le dopage de substrat des transistors MOS est augmenté afin de restreindre la 

taille de la zone de déplétion du canal, ce qui par contre dégrade le pouvoir de coupure, 

diminue la tension de claquage source-drain et accentue les effets canaux courts. L'épais

seur de la couche d'oxyde tend à diminuer comme les autre dimensions, au prix d'un con

trôle plus difficile de sa qualité et de son uniformité et d'une plus grande sensibilité au 

claquage qui interdisent de descendre en dessous de 3 nm [5]. La profondeur des jonctions 

est réduite, ce qui tend à augmenter les résistances d'accès et pose le problème technologi

que de la réalisation de jonctions ultra-fines. Selon la plupart des stratégies de miniaturisa

tion, les tensions de polarisation sont diminuées et la tension de seuil doit alors être mieux 

maîtrisée afin de garantir des marges de bruit suffisantes. Globalement, la miniaturisation 

entraîne souvent une plus grande sensibilité aux paramètres technologiques tels que dose et 

énergie d'implantation, température et durée des diffusions et oxydations, qui se répercutent 

sur les performances des dispositifs. Le contrôle des effets canaux courts devient alors plus 

difficile pour les transistors MOS classiques au dessous de 0.1 micron. Au prix de techni

ques de fabrication plus complexes, il est cependant possible d'obtenir des dispositifs peu 

sensibles à ces effets canaux courts en adoptant une géométrie différente [5]-[16], tout en 

conservant un comportement satisfaisant à fort courant, comme le montrent les résultats 

présentés dans ce chapitre. 
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V-1 TRANSISTORS NON PLANS 

La fabrication de dispositifs MOS à grille enterrée est bien sûr différente de 

celle des transistors plans conventionnels. Les articles de Tanaka, Kirnura [12] [13], et de 

Lee [9] présentent deux techniques permettant d'obtenir des structures auto-alignées après 

gravure de la zone de canal. L'utilisation de gravure fine permet d'obtenir une longueur de 

canal inférieure à 0.1 micron. 

Les dispositifs simulés sur lesquels porte la suite de cette première partie sont représentés 

schématiquement en figure V-1. Pour le transistor plan conventionnel, la profondeur des 

jonctions notée xj est de 1' ordre de 10 nm, ce qui représente la limite technologique actuelle. 

La longueur effective du canal est simplement définie par la distance entre les deux jonc

tions. Pour le dispositif non plan, tent désigne la profondeur à laquelle la grille est enterrée. 

L'épaisseur d'oxyde est t0xo de même que pour le transistor plan. La profondeur de jonction 

xj peut par contre être positive ou négative, selon que l'interface entre oxyde et silicium est 

plus haute ou plus basse que la jonction: quand la profondeur de gravure est plus grande que 

l'épaisseur des zones de source et de drain, xj est négatif, comme indiqué sur le deuxième 

schéma. Enfin, la topologie est caractérisée par deux paramètres essentiels: ex qui est l'angle 

entre l'horizontale et la partie oblique de l'interface Si/Si02, et Leff qui est la longueur du 

canal prise entre les deux jonctions de source et de drain, le long de l'oxyde de grille. 

tox -1~:------n+ 
-~-l n+ X·> o -r J 

(1) substrat p 

!ent 
1-!; -l _"P"'I~n ~ 
1----T- -~-~-"~-... _ ~--+ Xj < 0 

ll:~_L_eff __ 1f 

(2) substrat p 

Figure V-1 : Représentation schématique des transistors plans (1) et à grille enterrée (2). 
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V-2 ETUDE A FAffiLE POLARISATION 

La tension de seuil est définie pour les transistors longs comme la tension à 

appliquer sur la grille pour amorcer l'inversion du canal, ce qui permet la mise en conduc

tion du dispositif [1]. Pour les transistors courts, la zone de déplétion du canal subit l'effet 

de champ induit par la grille, mais aussi l'influence des jonctions source-substrat et drain

substrat. La tension de seuil devient alors une notion relative, dépendant des paramètres 

géométriques tels que la longueur effective et la forme des jonctions [2]. Par simplicité, on 

appelle ici tension de seuil, notée V TH• la valeur de V GS qui permet d'obtenir un courant de 

10 nA par micron de largeur. 

V-2.1 Effet de coin 

La forme du canal, dans le cas d'une grille enterrée, permet de générer aux 

angles une barrière de potentiel qui limite le courant source-drain [15]. Cet effet est illustré 

par la figure V-2 qui présente le potentiel à l'interface, le long du canal, pour les deux types 

de dispositifs. Les distributions de potentiel correspondent ici à V GS =V m. la tension de 

drain augmentant de 0.2 V à 2 V. On observe clairement la présence des barrières de poten

tiel aux coins de la grille du dispositif non plan. De plus, 1 'augmentation de la tension de 

drain se répercute plus dans la zone de drain que dans le canal, contrairement à ce qui se 

produit pour le transistor plan. L'effet de champ, principe de fonctionnement du transistor 

MOS, est donc commandé plus efficacement par la grille, ce qui constitue une première 

explication à la diminution des effets liés à la réduction de la longueur du canal. 

--------- -----
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Figure V-2: Potentiel de surface le long du canal à V GS =V rn pour les transistors plan 

(a) et à grille enterrée (b). (t0x = 2.8 nm, Nsub = 2 1017cm"3) 

V-2.2 Réduction de la tension de seuil et pouvoir de coupure 

La figure V-3 représente pour plusieurs épaisseurs d'oxyde de grille la variation 

de la tension de seuil fi V TH lorsque la longueur du canal diminue, avec pour référence le 

dispositif de 0.25 micron. Les courbes se rapportant à la structure plane indiquent une dimi

nution de la tension de seuil, ce qui s'explique par le contrôle plus important exercé par la 

zone de charge d'espace de la jonction drain-substrat sur la zone du canal. La structure à 

grille enterrée, quant à elle, garde pratiquement la même tension de seuil, sans influence 

notable de l'épaisseur d'oxyde. 

------
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Figure V-3 : Variation de la tension de seuil en fonction de la longueur effective du canal. 

Vos= 0.1 V, Nsub = 2 1017 cm-3; dispositif non plan: xj = -5 nmet a= 30°. [15] 

Un autre paramètre important pour décrire le fonctionnement des dispositifs 

MOS est l'inverse de la pente sous le seuil S, qui est la différence de tension de grille à 

appliquer pour accroître le courant d'une décade. Un bon pouvoir de coupure correspond 

donc à une valeur de S la plus faible possible, la limite à température ambiante étant 
kT 

Smin = ~ln ( 10) = 60 mV/dec. L'expression de S donnée ci-dessous, dérivée du com
q 

portement "canal long", permet d'interpréter l'influence de l'épaisseur d'oxyde: 

kBT l CDJ S =-ln (10) 1 +-
q cox 

(V-1) 

où CD et Cox sont respectivement les capacités de déplétion et d'oxyde. Lorsque l'épais

seur d'oxyde t0 x est réduite, la capacité Cox augmente et S diminue. Le pouvoir de coupure 

est amélioré par la réduction de l'épaisseur d'oxyde, comme le montre la figure V-4 qui 

donne également l'évolution de S avec la longueur de canal pour les deux types de transis-

tors. 

La structure plane dévie clairement du comportement "canal long". En effet, selon 1' équa-
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tion (III-1), la longueur ne devrait pas influencer le pouvoir de coupure. Dans le cas des 

transistors non plans, S est globalement moins affecté par la longueur du canal. Pour les très 

faibles longueurs, inférieures à 50 nm, la structure enterrée a ainsi un meilleur pouvoir de 

coupure, pour les différentes épaisseurs d'oxyde considérées . 

-0 
Q) 

:g 
> e -

120.0 

110.0 

100.0 

90.0 

80.0 

70.0 

• • • • • 

.__.... structure enterrée 

•- .. structure plane 

• • • • . \ 
'• \~ tox= 5.3 nm . '~·~ ·•. . ..... .. .. --.......__ 

....... ~.~:···· ••. :::: .• ::":1 
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Figure V-4 : Evolution du facteur S en fonction de la longueur effective du canal. 

Vns = 0.1 V, Nsub = 2 1017 cm-3; dispositif non plan: xj = -5 nm et a= 30°. [15] 

V-2.3 Influence de la forme du canal 

Les deux figures suivantes traduisent l'influence de la profondeur de jonction xj 

et de la pente de l'interface a sur la tension de seuil et sur le pouvoir de coupure. Alors que 

l'angle a n'a aucune influence sur les variations de la tension de seuil, l'augmentation de 

1' effet de coin entraîne une dégradation du pouvoir de coupure: S augmente quand a se rap

proche de 90°, c'est-à-dire lorsque la grille devient rectangulaire. 
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Figure V-5 : Influence de l'inclinaison de l'interface Si/Si02 sur les variations du pouvoir 

de coupure et de la tension de seuil en fonction de la longueur de canal. 

Comme le montre la figure V-6, 1 'effet de coin peut aussi être renforcé en enter

rant plus profondément la grille, ce qui se traduit par une augmentation de lx}. On retrouve 

alors un décalage plus prononcé de la tension de seuil, mais cette fois dans le sens d'une 

augmentation. Pour xj faible, entre 0 et -5 nm, la tension de seuil est peu sensible aux varia

tions de la longueur du canal. D'autre part, le pouvoir de coupure se dégrade lui aussi plus 

rapidement lorsque lx} augmente. 
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Figure V-6 : Influence de la profondeur de jonction sur les variations du pouvoir de cou

pure et de la tension de seuil en fonction de la longueur de canal. 

Pour garantir une bonne immunité de la tension de seuil par rapport aux fluctua

tions de la longueur du canal ainsi qu'un pouvoir de coupure suffisant, la forme de canal la 

plus adaptée doit être caractérisée par une pente faible de l'interface (a= 30~ qui limite 

l'effet de coin, et une jonction au même niveau que le bas de l'interface (xj négatif, proche 

de 0) 

V-2.4 Influence de la concentration du substrat 

Pour les transistors plans conventionnels, la concentration en dopants du subs

trat influence à la fois la tension de seuil et les caractéristiques sous le seuil [1]. Ceci est 

d'ailleurs mis à profit pour ajuster la tension de seuil en réalisant éventuellement un implant 

supplémentaire dans la zone de canal. Le fonctionnement sous le seuil est habituellement 
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modifié dans le sens d'une augmentation deS et donc d'une détérioration du pouvoir de 

coupure quand le dopage augmente [1]. En effet, une plus grande concentration du substrat 

contribue à augmenter la capacité de déplétion CD. La figure V-7 présente ce type de dépen

dance pour les transistors plans les plus longs. Lorsque la longueur du canal est inférieure à 

50 nm, la tendance s'inverse et les résultats ne peuvent plus être interprétés à l'aide des 

équations dérivées des modèles de type "canal long". 

Pour les dispositifs non plans, la figure V-8 indique que le facteur S augmente avec la con

centration pour toutes les longueurs de canal considérées. L'évolution est donc la même que 

celle suivie par les transistors classiques longs, ce qui dénote un excellent contrôle de l'effet 

de champ par la grille. 
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Figure V-7 : Evolution du facteur S en fonction de la concentration du substrat, pour les 

dispositifs plans [15]. 
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Figure V-8 : Evolution du facteur S en fonction de la concentration du substrat pour les 

transistors non plans. 

La figure V-9 ci-dessous donne l'influence de la concentration de substrat et de 

la longueur de canal sur la tension de seuil. Pour les deux types de dispositifs, la variation 

de la concentration permet l'ajustement de la tension de seuil à la valeur souhaitée. Les 

courbes de cette figure confirment également que la tension de seuil des transistors non 

plans est peu influencée par les fluctuations de longueur du canal, ce qui est loin d'être le 

cas pour les structures conventionnelles. 
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V-3 ETUDE A FORTE POLARISATION 

Afin de limiter l'effet des résistances de source et de drain, le dispositif plan est 

modifié et les simulations sont réalisées avec une structure LDD1 pour laquelle la profon

deur de la jonction est x_;= 10 nm dans la zone d'extension. Les transistors à grille enterrée 

ne sont par contre pas modifiés, la profondeur de diffusion de la source et du drain étant suf

fisante. 

j_ 
X·>O -r J 

(1) substrat p 

-'-----·--......~ lent Ïox [ ....,_,n..,.. -r----r -----
(2) substrat p 

Figure V-10 : Représentation schématique des dispositifs simulés à forte polarisation. 

V-3.1 Simulations classiques de dérive-diffusion 

Ces simulations réalisées à l'aide du formalisme de dérive-diffusion classique 

donnent quelques indications précieuses sur le fonctionnement des dispositifs fortement 

submicroniques, au moins du point de vue qualitatif, même si les modèles utilisés sont mis 

en défaut à forte polarisation. 

Une des qualités recherchées pour ces transistors est un courant résiduel suffisamment fai

ble dans l'état bloqué, c'est-à-dire à faible Vas. afin de limiter la puissance consommée 

[ 17]. La figure V-11 donne des caractéristiques ID(V as) pour les deux types de structures. à 

1. LDD: Lightly Doped Drain. La source et le drain sont réalisés à l'aide de deux implantations (voir 
le paragraphe N-3 et la référence [3]). 
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faible Vns (0.1 V) et à fort Vns (1.2 V). Le courant à Vas élevé, dans la zone de saturation, 

est plus élevé dans le transistor plan. A V GS faible, le courant dépend moins de la tension de 

drain pour le dispositif non plan. Ceci confirme ce qui a déjà été observé lors de l'étude à 

faible polarisation, à savoir que le canal subit moins l'influence du drain que dans les struc

tures planes, y compris pour des tensions Vns importantes. 

Vas (V) 

Figure V-11 : Caractéristiques In(V as) pour les deux types de dispositifs. Transistor non 

plan: Xj = -5 nm et a = 300 . 

Cette tendance est également illustrée par les courbes suivantes [16] qui don

nent la tension de seuil (tension de grille permettant d'obtenir un courant de 10 nA dans un 

transistor de largeur 1}lm) en fonction de la longueur du canal, à Vns = 1.2 V. D'après les 

résultats de simulations classiques de dérive-diffusion, néanmoins soumis à réserve à forte 

polarisation, la tension de seuil des dispositifs à grille enterrée dépend moins de la longueur 

du dispositif. 

- - ........_ __ ..-..., 
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Figure V-12 : Evolution de la tension de seuil en fonction de la longueur effective du canal. 

Vos = 1.2 V .Dispositif non plan: xj = 0 nm et a= 30°. 

V-3.2 Effets balistiques: étude par la méthode de Monte Carlo 

Les structures non planes et les dispositifs classiques plans diffèrent en termes 

de contrôle des effets canaux courts et d'amplitude des courants maximaux de saturation. 

Ces points peuvent être interprétés par une étude plus fine du transport électronique dans le 

canal des différents dispositifs, à l'aide de la méthode de Monte Carlo. 
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La figure V-13 représente la vitesse moyenne des électrons le long des transistors. La 

courbe de vitesse du dispositif plan est classique, montrant clairement un phénomène de 

survitesse prononcé. La figure V-14 concernant l'énergie indique d'ailleurs que l'on appro- · 

che des limites de validité des modèles, l'énergie moyenne culminant à environ 0.75 eV. 
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Figure V-13: Composante de la vitesse parallèle à l'interface Si/Si02. Moyenne calculée 

sur une profondeur de 10 nm. (Les crénaux de vitesse observés dans les zones 

de source et de drain correspondent aux extensions de la structure LDD.) 

Pour les dispositifs non plans, les barrières de potentiel présentes aux angles de l'interface 

s'opposent au passage des électrons. Ceux qui franchissent l'obstacle en contournant la 

grille voient leur vitesse se réorienter dans la direction du champ électrique, ce qui se traduit 

par un fort pic de la vitesse moyenne. Les électrons sont ensuite accélérés dans le canal et 

gagnent de l'énergie cinétique (figure V-14) avant de subir l'influence de la deuxième bar

rière de potentiel. 
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Figure V-14: Energie moyenne des électrons le long de l'interface Si/Si02. Moyenne cal

culée sur une profondeur de 10 nm. 

Quelques remarques s'imposent quant à l'interprétation de ces résultats: 

* D'abord, la réalisation de dispositifs à grille enterrée ne peut donner de profil géométrique 

vraiment anguleux. Les pics ne seront donc pas aussi marqués que ce qu'indiquent les résul

tats de simulation. 

*En second lieu, l'amplitude des phénomènes de transport balistique est fortement limitée 

par rapport aux transistors plans. Ce point doit cependant être relativisé, dans la mesure où 

les collisions des électrons sur les parties obliques de l'interface sont traitées comme des 

interactions diffuses lors de ces simulations, ce qui contribue à diminuer les effets balisti-

ques. 

* Enfin, contrairement à ce qui se produit dans les transistors plans, les électrons perdent de 

l'énergie dans le canal. En effet, le champ parallèle à l'interface est extrêmement faible dans 

la zone du canal, comme le montre la figure V-15, ce qui confirme le peu d'influence exer

cée par le drain sur les électrons de la zone du canal, y compris à forte polarisation. 
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Figure V-15: Champ électrique moyen subi par les électrons le long de l'interface Si/Si02, 

calculé sur une profondeur de 10 nm. 

Le transport balistique est mis en évidence dans le formalisme étendu de dérive

diffusion par la valeur que prend la tension thermique. Ses différentes composantes éva

luées lors d'une simulation Monte Carlo sont représentées à la figure V-16le long de l'inter

face. Comme sur les courbes de vitesse et d'énergie, on retrouve deux zones hors 

d'équilibre situées près des angles de la grille. Dans la région de drain où les lignes de cou

rant ne sont pas dirigées selon les axes principaux x et y mais obliques, les termes non dia

gonaux du tenseur de tension thermique ne sont pas nuls, même si leur valeur reste bien 

inférieure à celle des composantes diagonales U xx et U YY" Le signe négatif des termes U xy et 

Uyx s'explique par le fait que le courant est dirigé vers le drain (x> 0) et vers la surface 

(y < 0, par convention) 
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Figure V-16: Composantes du tenseur de tension thermique le long de l'interface Si/Si02: 

moyennes calculées sur une profondeur de 10nm. 

Le terme de mobilité !lxx est tracé le long du canal en figure V-17. La courbe en 

trait plein correspond à la mobilité calculée sans tenir compte des collisions à l'interface 

pour l'évaluation du taux de perte du moment (cf. Chapitre ill) alors qu'elles sont compta

bilisées pour la courbe en pointillés. Pour les deux évaluations, la mobilité est plus élevée 

dans la zone du canal, où la concentration en dopants est plus faible. Contrairement à ce que 

l'on observe pour les dispositifs plans (IV-5.2.3) [18], il n'y a pas de réduction de mobilité à 

1 'approche du drain due au champ électrique longitudinal , cette composante du champ étant 

nulle dans le canal. La différence entre les deux courbes dans les zones de source et de drain 

illustre la difficulté rencontrée pour modéliser les interactions des électrons avec l'interface. 

Lorsque ces collisions sont traitées comme des réflexions lors des simulations Monte Carlo, 

elles n'ont pas d'influence sur la mobilité, car elles ne "freinent" pas les particules. Si au 

contraire elles sont simulées comme des diffusions entraînant un changement aléatoire de 

direction, elles contribuent à la diminution de la mobilité, comme l'indique la comparaison 

des courbes dans les régions de source et de drain. Le traitement des collisions sur l'inter-
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face oblique par redistribution aléatoire de la direction de la vitesse tel qu'il a été réalisé 

s'accompagne d'une réduction de mobilité sans aucun doute surestimée pour les électrons 

proches de l'interface. Un travail de modélisation reste à effectuer sur ce point précis afin de 

mettre au point un traitement plus réaliste de l'interface. 

600.0 
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Cil 

~ 400.0 Vas-Vm M 

5 =Vos ......... 
'0 ..... = 1.2V .... -.... ..0 
0 
~ 200.0 
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-50.0 0.0 50.0 100.0 150.0 

Distance à partir de la jonction de source (nm) 

Figure V-17: Mobilité des électrons sous l'interface Si/Si02 calculée en tenant compte (a) 

ou pas (b) des collisions à l'interface. 

V-3.3 Influence de la longueur du canal 

D'après l'étude réalisée à forte polarisation à 1' aide du formalisme classique de 

dérive-diffusion, au paragraphe V-3.1, les caractéristiques électriques des dispositifs non 

plans dépendent peu de la longueur du canal. Des transistors ayant les mêmes paramètres 

géométriques (a= 300, Xj = 0 nm) mais des longueurs différentes ont été simulés par la 

méthode de Monte Carlo pour des polarisations semblables. Les profils de vitesse moyenne 

obtenus (figure V-18) sont peu différents: on observe simplement une translation du pic de 

vitesse coYncidant avec le deuxième angle de la grille. 
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Figure V-18: Composante de la vitesse parallèle à l'interface Si/Si02. Moyenne calculée 

sur une profondeur de 10 nm. 
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Figure V-19: Champ électrique moyen subi par les électrons le long de l'interface Si!Si02, 

calculé sur une profondeur de 10 nm. 

164 



Ceci peut s'expliquer par le profil du champ électrique présenté à la figure V-19: 

le champ longitudinal retombe rapidement à une valeur quasiment nulle dans le canal, dont 

la longueur a par conséquence peu d'influence. Globalement, même à forte polarisation, le 

courant source-drain est totalement contrôlé par l'effet de coin. 

Dans les transistors plans, au contraire, le drain exerce une influence croissante 

sur le transport dans le canal à mesure que la longueur effective diminue. Le phénomène de 

survitesse, localisé à proximité de la jonction de drain pour les dispositifs les plus longs, se 

produit dans l'ensemble du canal pour les très faibles longueurs. Ceci amène une augmenta

tion de la vitesse moyenne des électrons, ce qu'indique la figure V-20. Cette évolution est 

liée au champ électrique longitudinal croissant dans le canal, représenté à la figure V-21. Ce 

phénomène de survitesse conduit ainsi à une augmentation du courant maximal et de la 

transconductance lorsque la longueur du canal est réduite. 
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Figure V-20: Transistors plans: composante de la vitesse parallèle à l'interface Si/Si02. 

Moyenne calculée sur une profondeur de 10 nm. 
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Figure V-21: Transistors plans: champ électrique moyen subi par les électrons le long de 

l'interface Si/Si02, calculé sur une profondeur de 10 nm. 

V-3.4 Influence de la polarisation 

Ce paragraphe est consacré à l'influence des tensions de polarisation Vos et 

V GS sur le transport hors d'équilibre dans les dispositifs à grille enterrée. L'ensemble des 

résultats Monte Carlo est fourni pour deux types de traitement des collisions avec les parties 

obliques de l'interface. Le premier les assimile à des collisions diffuses: la direction de la 

vitesse après le choc contre l'interface est tirée au sort, et toutes les directions possibles diri

gées vers le silicium sont équiprobables. Le second traitement permet de conserver aux col

lisions un caractère spéculaire: il consiste en une réflexion effectuée sur la direction du 

vecteur vitesse et en une correction de la norme du vecteur d'onde et de la vitesse garantis

sant la conservation de l'énergie. 

V-3.4.1 Influence de la tension drain-source Vos 

Les effets balistiques sont limités aux angles de l'interface et à la zone de drain, 

comme cela a déjà été mentionné. L'augmentation de la tension drain-source se traduit par 
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de plus grandes valeurs de champ électrique longitudinal, mais presque uniquement dans la 

région du drain, le champ dans le canal demeurant pratiquement nul, ainsi que l'illustrent 

les courbes suivantes. 
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Figure V-22: Moyenne du champ électrique subi par les électrons dans la direction du 

canal, calculée sur une profondeur de lOnm sous l'interface Si/Si02 pour diffé

rentes polarisations. Les deux séries de courbes correspondent aux deux traite

ment des parties obliques de l'interface. 
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Ceci se répercute évidemment sur la vitesse des électrons, présentée à la figure 

V-23, qui diminue quand la tension de drain décroît, ainsi que sur l'énergie moyenne. ll y a 

cependant peu d'influence sur la zone du canal, contrairement à ce qui est observé pour les 

transistors plans. Ces différentes observations illustrent une fois de plus le contrôle efficace 

réalisé par l'effet de coin. 
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Figure V-23: Vitesse moyenne calculée sur une profondeur de 10nm sous l'interface Si/ 

Si02 pour différentes polarisations du drain 
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La comparaison des réseaux de courbes (a) et (b) de la figure V-23 montre éga

lement l'influence du type de traitement retenu pour l'interlace sur l'amplitude du phéno

mène de survitesse dans le drain. La même observation peut être faite à propos de l'énergie 

moyenne des électrons représentée en figure V-24: les effets balistiques sont moins impor

tants lorsque l'on considère que les électrons sont diffusés par les parties obliques de l'inter

face Si/Si02. 
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Figure V-24: Energie moyenne calculée sur une profondeur de 10 nm sous l'interlace Si/ 

Si02 pour différentes polarisations de drain 
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Les deux méthodes de traitement des parties obliques de l'interface permettent de cerner un 

phénomène physique réel, qui est la réduction de mobilité due à la rugosité. Alors que le 

traitement spéculaire ne les prend pas en compte, le recours aux collisions diffuses en exa

gère sans doute l'importance. Quelque soit la méthode retenue, les conclusions concernant 

l'influence de la polarisation Vns sont identiques: les effets balistiques sont localisés dans 

la région du drain, mettant en évidence 1 'effet de coin généré par la grille enterrée. 

Les courbes d'énergie moyenne tracées à la figure V-24 présentent une anomalie dans la 

zone de source, où l'énergie est plus faible que la valeur à l'équilibre thermique. C'est une 

région où des électrons s'accumulent sous l'effet de la barrière de potentiel et pour laquelle 

la description des mécanismes d'interaction devrait être complétée pour tenir compte des 

fortes concentrations. 

V-3.4.2 Influence de la tension grille-source V GS 

Les trois séries de courbes présentées ci-dessous illustrent l'influence de la ten

sion de grille V GS• à tension Vns constante. Une réduction de la tension de grille corres

pond à une augmentation de la tension drain-grille, et donc à un champ électrique plus 

intense, comme l'indiquent les courbes de la figure V-25. Ceci se répercute sur la vitesse 

(figure V-26) et l'énergie des électrons par une extension de la zone de drain où intervien

nent des effets balistiques. Le pic d'énergie moyenne observé à la figure V-27 est ainsi de 

plus en plus important à mesure que la tension V GS diminue, le traitement spéculaire de 

l'interface donnant ici aussi les valeurs les plus élevées. C'est donc à forte tension de drain 

et faible tension de grille que sont générés les électrons les plus chauds. Cette remarque est 

très importante du point de vue du vieillissement des dispositifs, d'autant plus que la réali

sation d'une structure enterrée soulève le problème du claquage de l'oxyde aux angles de la 

grille. 
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Figure V-25: Moyenne du champ électrique subi par les électrons dans la direction du 

canal, calculée sur une profondeur de 10nm sous l'interface Si/Si02 pour diffé

rentes polarisations. li est à noter que le traitement de l'interface a peu 

d'influence sur le profil du champ électrique. 
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Figure V-26: Vitesse moyenne calculée sur une profondeur de 10nm sous l'interface Si/ 

Si02 pour différentes polarisations 
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Figure V-27: Energie moyenne calculée sur une profondeur de 10nm sous l'interface Si/ 

Si02 pour différentes polarisations 
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V -3.5 Performances en courant des dispositifs non plans 

Pour le dispositif à grille enterrée caractérisé par une inclinaison de l'interface 

a= 30° et une profondeur de jonction Xj = 0 nm, le réseau de caractéristiques In(Vns) a été 

calculé de deux façons, à 1' aide du formalisme classique de dérive-diffusion et par la 

méthode de Monte Carlo. 

"1 4.0 
0 -* 

3.0 

2.0 

1.0 

0.0 

Nsub = 7.1017cm-3 

a = 30° Xj = 0 nm 

0.0 0.2 0.4 0.6 

Vns(V) 

0.8 1.0 1.2 

Figure V-28: Caractéristiques In(Vns) calculées par la méthode classique de dérive-diffu-

sion. 

La figure V-28 correspondant au formalisme de dérive-diffusion indique un 

comportement classique de la structure non plane. Les courbes de la figure V-29 sont issues 

de simulations Monte Carlo où les interactions avec les parties obliques de l'interface sont 

assimilées à des collisions diffuses. Elles gardent la même allure, avec toutefois des intensi

tés de courant réduites de plus d'un facteur deux. Ceci est à relier à la remarque sur la mobi

lité du paragraphe V-3.2. La simulation de l'interface à l'aide de collisions diffuses entraîne 

une réduction dramatique de la mobilité le long des parties obliques, et une forte diminution 

du courant. Le traitement spéculaire de l'interface conduit aux caractéristiques présentées 

en figure V-30. 
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Figure V-29: Caractéristiques I0 (V08) calculées par la méthode de Monte Carlo. 10 est la 

valeur moyenne du courant dans le canal. 
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Figure V-30: Caractéristiques I0 (V0 s) calculées par la méthode de Monte Carlo. 10 est la 

valeur moyenne du courant dans le canal. 



Les valeurs de courant sont dans ce cas plus grandes que celles obtenues par le formalisme 

classique de dérive-diffusion, environ d'un facteur deux. 

L'obtention d'informations quantitatives plus précises sur le courant passe donc 

par une meilleure description de l'interface Si/Si02 et notamment de ses parties obliques, 

de manière à prendre en compte l'influence des rugosités de la surface sur la mobilité des 

électrons. 

V -4 CONCLUSION 

L'étude à faible polarisation montre que la mise à profit de l'effet de coin généré 

par la grille enterrée permet de supprimer ou d'atténuer fortement les effets indésirables de 

la réduction de la longueur de canal: peu de variation de la tension de seuil due au change

ment de longueur, pouvoir de coupure variant moins que pour les structures planes avec la 

taille des dispositifs. Le pouvoir de coupure est d'ailleurs meilleur que celui des dispositifs 

classiques pour les très faibles longueurs. L'utilisation d'un dopage modéré pour le substrat, 

qui a un effet bénéfique sur les caractéristiques sous le seuil, permet de plus de limiter la 

réduction de mobilité liée aux fortes concentrations. 
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L'effet de coin permet un contrôle plus efficace du canal par la grille, ce qui est 

confirmé également à forte polarisation. Les tendances indiquées par les simulations de 

dérive-diffusion classiques en terme de réduction de tension de seuil et de pouvoir de cou

pure sont meilleures que pour les transistors plans. Les simulations Monte Carlo montrent 

que les effets balistiques sont peu influencés par la longueur du canal. lls sont pratiquement , 

absents dans le canal, le champ électrique longitudinal ne prenant de valeur importante que 

dans la zone de drain. 

Ces résultats font du transistor non plan une structure très intéressante pour la 

miniaturisation du MOS sous l'échelle de 0.1 micron. 
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CHAPITRE VI 

CONCLUSIONS 

L'évolution des composants microélectroniques est liée à une progression régu

lière en terme de miniaturisation, de densité d'intégration et de vitesse. Ces progrès dépen

dent du développement rapide des techniques de fabrication, et notamment de la 

lithographie haute résolution qui permet de réaliser des structures géométriques dont les 

motifs peuvent descendre en dessous de 0.1 Jllll. 

La miniaturisation des dispositifs est également liée à une connaissance approfondie de leur 

fonctionnement. Cette compréhension du comportement électrique des dispositifs et des 

phénomènes de transport qui s'y produisent, ainsi que leur optimisation, s'appuient sur 

l'utilisation d'outils de simulation. 

Les principaux points abordés dans le cadre de ce travail sont résumés ici: 

*Une première partie porte sur la description du transport électronique dans le silicium par 

l'équation de Boltzmann et sur les méthodes de résolution couramment utilisées en simula

tion de dispositifs. Suite à la comparaison de ces différentes méthodes, un simulateur de dis

positifs nMOS par la technique de Monte Carlo a été élaboré. En effet, la réduction des 

dimensions fait apparaître des champs électriques intenses, présentant de brusques varia

tions spatiales et temporelles, ce qui introduit des effets balistiques que la méthode de 

Monte Carlo permet d'appréhender de façon satisfaisante. 

* Le simulateur Monte Carlo a été validé d'une part en étudiant le phénomène de survitesse 

dans un matériau homogène où les électrons sont soumis à un échelon de champ électrique, 
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et d'autre part en comparant les résultats de simulations de dispositifs nMOS submicroni

ques avec des données publiées [1]. 

*L'approche de type Monte Carlo a été complétée par la mise au point d'une technique de 

couplage avec la résolution d'équations étendues de dérive-diffusion. Outre une interpréta

tion du transport en termes usuels de champs subis par les électrons, de mobilité, de tension 

thermique et de diffusivité, le couplage permet une mise à jour rapide des concentrations de 

porteurs et la prise en compte de phénomènes intervenant à des échelles de temps différen

tes. 

* La méthode de couplage a été appliquée à la simulation de dispositifs fortement submicro

niques, montrant que le phénomène de survitesse peut être mis à profit pour améliorer cer

taines caractéristiques électriques et notamment augmenter la transconductance. Un autre 

point important pour les effets liés aux porteurs chauds est que l'énergie maximale atteinte 

par les électrons diminue lorsque les dispositifs sont miniaturisés, dans la mesure où les ten

sions de polarisation sont réduites. 

*La mise au point d'une stratégie de miniaturisation en deçà de 0.1 micron se heurte à des 

limites technologiques. L'épaisseur d'oxyde peut difficilement être réduite en dessous de 

3 nm afin d'éviter le claquage par effet tunnel. La garantie de marges de bruit suffisantes 

pour les portes logiques interdit de réduire les tensions d'alimentation en dessous de 1.5-

1.0 V [2] [3]. Le recours à une structure de transistor non plane, à grille enterrée, permet de 

réduire de façon importante les effets canaux courts par rapport aux dispositifs plans classi

ques. Ceci est rendu possible par un meilleur contrôle du canal par la grille, dû aux barrières 

de potentiel générées aux angles de l'interface Si/Si02. Un autre avantage de cette structure 

est que le dopage de substrat peut conserver des valeurs modérées, ce qui évite la réduction 

de mobilité causée par les fortes concentrations. 
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Quelques constats effectués au cours des études présentées ci-dessus permettent 

de dégager des perspectives à moyen terme: 

* Les modèles de collisions sur impuretés ionisées utilisés lors des simulations Monte Carlo 

demandent à être affinés pour les fortes concentrations. Ce point est important pour l' obten

tion d'informations quantitatives sur les caractéristiques électriques des dispositifs submi

croniques, où de forts dopages sont employés. 

*De même, la description des rugosités et des défauts de l'interface Si/Si02 et la prise en 

compte de leur influence sur la mobilité peuvent être améliorés. Ces éléments permettront 

de poursuivre l'étude du dispositif à grille enterrée comme structure susceptible d'être 

miniaturisée au dessous de 0.1 micron de longueur effective. 

* ll est possible d'appliquer aux transistors pMOS la méthode de couplage Monte Carlo/ 

dérive-diffusion étendu. ll est nécessaire pour cela d'utiliser une modélisation de la struc

ture de bande de valence du silicium ainsi que des probabilités d'interaction correspondan

tes [ 4]. La transposition des équations étendues de dérive-diffusion au transport par les trous 

est par contre immédiate. 

*Dans la cadre d'une utilisation intensive des outils de simulation pour l'optimisation de 

composants, il est intéressant d'automatiser au maximum la procédure de couplage entre les 

programmes Monte Carlo et de dérive-diffusion. 

D'autre remarques constituent des pistes à plus long terme: 

* La limite à laquelle se heurte la réduction de l'épaisseur d'oxyde de grille pousse à envisa

ger d'autres matériaux isolants, notamment des molécules organiques [5]. 

* Les forts champs électriques qui apparaissent sous la grille des transistors MOS peuvent 

se traduire par des effets quantiques non négligeables, qui devront être considérés dans le 

fonctionnement des dispositifs. 

* La prise en compte des effets latéraux sur les caractéristiques électriques des composants 

submicroniques devra passer par le développement d'outils de simulation tridimensionnels, 

avec les difficultés de modélisation, de maillage et de discrétisation que cela suppose. Des 
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travaux dans ce sens ont déjà été effectués [6], et le recours aux simulateurs 3D devrait se 

répandre lors des prochaines années. 

*La miniaturisation des composants à l'échelle nanométrique s'accompagne d'une réduc

tion du nombre de porteurs présents dans la zone active des dispositifs. Le nombre des élec

trons dans la bande de conduction d'un transistor MOS de 0.1 micron de longueur effective 

et de 1 micron de largeur est ainsi de quelques dizaines de milliers. L'équation de Boltz

mann, qui fournit une description statistique du transport pourrait ainsi se trouver en défaut. 

D'autres limites de validité de la formulation de l'équation de Boltzmann utilisée entre 

autres par la méthode de Monte Carlo sont atteintes sous l'échelle nanométrique. Les 

interactions subies par les électrons ne peuvent plus être considérées comme instantanées. 

De plus, la séparation entre forces macroscopiques et interactions n'est plus valide si le 

champ électrique présente de fortes variations sur une distance de l'ordre de la longueur 

d'onde de de Broglie de l'électron. C'est là le fondement même des méthodes usuelles de 

simulation de dispositifs qui est mis en cause. La modélisation des composants futurs, qui 

auront des principes de fonctionnement vraisemblablement différents des transistors 

actuels, devra intégrer des éléments de physique encore plus fondamentaux. 
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