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INTRODUCTION GENERALE.

Dans le domaine des communications modernes, l'utilisation de composants a base de
semiconducteurs III-V est de plus en plus répandue. C'est par exemple le cas du transistor a effet de
champ, largement utilisé pour remplir les différentes fonctions de la microélectronique:
amplification, logique,...

Dans la plupart des domaines d'application du transistor, une qualité essentielle requise est
sa rapidité de fonctionnement, qui est obtenue en réduisant les dimensions du composant. En dépit
d'une baisse concomittante des tensions de polarisation, la forte réduction des longueurs de grille
fait apparaitre des champs électriques intenses dans le matériau semiconducteur. Ainsi, le champ
électrique peut atteindre des valeurs supérieures a 200 kV/cm, et I'énergie moyenne des électrons,

des valeurs supérieures a 1 eV.

En régime de champ fort, la fonction de distribution des électrons est amenée loin de
I'équilibre thermodynamique. Tout nouveau modele d'étude du transport doit étre capable de
produire une fonction de distribution réaliste de maniére & décrire correctement les phénomeénes de
transport mettant en jeu des événements rares, mais ayant une incidence sur le fonctionnement du
composant. C'est le cas de I'ionisation par choc, phénoméne causé par des porteurs provenant de la
partie hautement énergétique de la fonction de distribution.

L'ionisation par choc qui donne naissance & un courant supplémentaire, le courant
d'ionisation, a un effet parasite dans la plupart des composants, mis a part des composants comme
les photodétecteurs [STI77] et les diodes a avalanche [SZES81,] qui exploitent les forts courants

d'ionisations conduisant & l'avalanche électronique.

Pour prévoir les performances des composants actuels, il est donc essentiel de déterminer le
transport €lectronique a énergie élevée dans le matériau. En dépit des progrés dans les approches
réalisées a l'aide des modeles de dérive-diffusion ('drift diffusion’) et des modéles hydrodynamiques,
la méthode Monte-Carlo demeure la plus précise pour traiter le régime d'électrons chauds
[WANO3]. Pour une étude correcte du transport, il est également nécessaire d'utiliser une relation de
dispersion réaliste quel que soit le domaine d'énergie. L'objet de ce travail est donc d'étudier le
transport €lectronique a I'aide de 1la méthode Monte-Carlo a partir d'un modéle de structure de bande

particuliérement adapté aux hautes énergies.



Le chapitre I présente les fondements théoriques nécessaires a l'étude du transport.
L'équation de transport de Boltzmann régit la dynamique des porteurs, et la méthode statistique de
Monte-Carlo en permet une résolution précise. Pour résoudre l'équation de transport, il faut
connaitre la relation de dispersion donnée par la structure de bande du semiconducteur, ainsi que les
mécanismes d'interaction dont les probabilités dépendent de la structure de bande. En particulier,
I'importance de la dépendance de la probabilité.d'ionisation par choc vis-a-vis de la structure de
bande a haute énergie a été mise en évidence assez récemment.

Des modeles de calcul de la structure de la structure de bande ont €té élaborés. Les plus
fréquemment utilisés sont soit rigoureux mais nécessitent un volume de calculs trés important, soit

simples mais décrivent mal la structure de bande réelle a haute énergie.

Le modéle classique des vallées, fréquemment utilisé a basse énergie pour sa simplicité,
présente l'inconvénient de mal rendre compte de la complexité de la structure de bande réelle a
haute énergie. Il apparait donc nécessaire de proposer un modéle de bande original pour les III-V,
qui ne recourt pas a un impoftant volume de calculs, tout en donnant une description suffisamment
précise de la structure de bande. Il est en particulier nécessaire de bien décrire la courbure de bande
pour obtenir une densité d'états réaliste, conditionnant la section efficace totale de collision. En
outre, la prise en compte de la seconde bande de conduction dans le modéle semble étre rendue
¢galement nécessaire par la mise en évidence récente [STO94] de l'importance des bandes
supérieures sur la probabilité d'ionisation par choc.

Le chapitre II propose un modele original, modele des "vallées étendues", prenant en compte
les principales caractéristiques de la structure de bande a haute énergie dans les matériaux IfI-V,
dont une anisotropie spécifique liée a la localisation des plus hauts maxima de bande.

Le modele proposé est appliqué aux matériaux GaAs et InP. Les probabilités d'interaction en
sont déduites. Pour l'ionisation par choc, il est présenté une méthologie particuliére de détermination
de la probabilité d'ionisation a partir des résultats récents de la littérature. La mise en oeuvre du

modele dans la méthode Monte-Carlo est présentée, avec toutes ses particularités a haute énergie.

Le chapitre III étudie le transport électronique au moyen de la simulation Monte-Carlo,
utilisant le modéle de structure de bande des vallées étendues.

La distribution en énergie est détaillée, car sa bonne prise en compte est nécessaire pour une
description correcte du transport a haute énergie. La comparaison de cette grandeur, avec des

résultats de la littérature utilisant la structure de bande réelle contribuera a valider le modeéle des



vallées étendues. L'étude de la distribution des électrons dans les bandes va permettre de vérifier le
role de la seconde bande de conduction sur le transport & haute énergie.

D'autres grandeurs importantes sont également présentées, comme la population
électronique moyenne, I'énergie moyenne, la vitesse de dérive stationnaire, le libre parcours moyen,
et le coefficient d'ionisation par choc.

Les résultats sur l'ionisation par choc sont analysés. En particulier, l'influence de la seconde

bande de conduction sur ce phénomeéne est précisée.
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INTRODUCTION

Le § I-1 a pour objet de présenter les équations fondamentales permettant de décrire les
phénomeénes de transport dans un matériau semiconducteur.

La description de tout phénoméne de physique du solide passe par la résolution explicite ou
implicite de I'équation de Schrodinger. La notion de quasi-impulsion déduite de I’approximation
semi-classique de I’équation de Schrodinger permet de résoudre indirectement cette équation
compliquée via la résolution de l'équation cinétique de transport de Boltzmann (ETB). Cette
équation caractérise la modification de I'état d'un systeme de particules a travers 1'évolution de la
fonction de distribution particulaire. L’ETB est présentée ainsi que la méthode de Monte-Carlo qui

en permet une résolution stochastique.

Comme la résolution des équations du mouvement dans un semiconducteur nécessite la
connaissance de sa structure de bande, 'objet du § I-II est de présenter des méthodes de calcul de la
structure de bande (SDB).

Un calcul complet de la SDB a pour objet de déterminer, dans une bande, les énergies
associées a chaque point de l'espace réciproque.

Les méthodes de calcul de la SDB sont basées sur la résolution de I'équation de Schrodinger
indépendante du temps. Nous distinguerons trois types de modeles de calcul de la SDB.

Le premier type de modeéle consiste a faire un calcul prenant en compte tous les détails de la
SDB. C'est le cas de la méthode du pseudo-potentiel empirique qui est largement utilisé pour les
études de transport électronique en champ fort.

Le second type de modéle consiste a utiliser la notion de masse effective introduite par la
méthode K.p brievement présentée. C'est le cas du modéle classique des vallées fréquement utilisé
a basse énergie pour sa simplicité.

Malheureusement, lorsque I'énergie de l'électron est €levée, ce qui est le cas en champ fort,
le modele classique des vallées ne peut plus étre utilisé. Il faut alors utiliser un mod¢le plus précis
tel que le modéle du pseudo-potentiel empirique, ou bien développer un modele plus simple qui
rende suffisamment bien compte du transport en champ fort. Ce travail a été réalisé assez
récemment, spécialement pour le Silicium [BRU89] [VOG91] [WAN93]. Ce troisiéme type de
modele est présenté, mais nous verrons que pour des raisons de topologie dans l'espace réciproque,

il ne peut pas étre utilisé tel quel pour les semiconducteurs I1I-V comme GaAs.

Outre la connaissance de la structure de bande (SDB), la résolution des équations du

mouvement suppose de connaitre les mécanismes de diffusion modifiant la section efficace totale de
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collision avec les porteurs libres, qui se traduit par une probabilité de collision par unité de temps
(*). Clest ce qui est réalis€ au § I-I1I.

Les principaux mécanismes de diffusion sont présentés, parmi lesquels l'ionisation par choc
qui est d'une grande importance en champ fort. Ce mécanisme complexe a fait I'objet de
nombreuses études. On distingue trois types de méthodes de calcul de sa probabilité.

Le premier type de méthode calcule la probabilité d'ionisation par choc a partir de son
expression la plus générale, dont la formulation est assez compliquée.

Le second type de méthode considére un moyennage de l'expression générale de la
probabilité d'ionisation par choc par rapport aux états (vecteur d'onde et bande). On obtient alors
une expression ne dépendant que de I'énergie, dont T.Kunikiyo & al. [KUN94] ont montré qu'elle
peut étre utilisée en régime stationnaire.

Ces deux premiers types de méthodes de calcul de la probabilité d'ionisation sont complexes,
car ils utilisent la structure de bande compléte, dont le calcul ne peut étre que numérique.

Le troisieme type de méthodes de calcul de la probabilité d'ionisation par choc, consiste a

effectuer une approximation analytique de la structure de bande.

(*) Dans tout ce qui suit, cette "probabilité par unité de temps" sera désignée par commodité

"probabilité".



I-LA THEORIE DU TRANSPORT ELECTRONIQUE.

I-.1)EQUATION DE TRANSPORT DE BOLTZMANN (ETB).

La connaissance de l'évolution du systéme d’électrons est donnée par la fonction de
distribution f(r,K,t), fournissant la proportion d’électrons libres présents a un instant 't' dans un
volume élémentaire de I’espace des phases autour du point (r,K).

La valeur moyenne d’une grandeur physique observable ‘A’ associée au systéme a un instant

‘t’, peut alors s’en déduire par intégration:
<Aa> = [[[{[[ac K of(r K ,0d*rdK (I-1)
I-1.1.1)EXPRESSION DE L'ETB.
Le point de départ des théories du transport est 1’équation quanto-mécanique de Liouville-

Von Neumann [BAC86]. Le théoréme de Liouville [KIR75], affirme que le volume de phase reste

invariable lorsque le systéme se déplace le long d’une trajectoire de phases:

df(r,K,t)
dt

0

Cette condition conduit a ’'ETB:

(8f(r,K,t)) . (éf(r,K,t)) _of(r,K,t)
ot ch ot coll ot
Dans I’ETB (I-2), le taux de changement de la fonction de distribution di au déplacement

(-2)

des porteurs et a I’accélération des charges par I’action des forces extérieures f, vaut:

(M)} = -v.V f(r,K,t) - f—eva(r,K,t)
ot ch h

Le taux de changement de la fonction de distribution dii aux interactions vaut:

£
(M) = LV (K Y)
ot coll h

Dans cette expression, f; est la résultante des forces intérieures dues aux défauts de toutes

sortes perturbant le champ périodique idéal du réseau: lacunes, atomes d’impureté, vibrations
thermiques du réseau etc..

Le terme de collision associé a la section efficace totale de collision, définit pour un électron
sa probabilité de subir une diffusion. En pratique le terme de collision n'est pas exprimé en fonction
des forces intérieures difficilement explicitables, mais en fonction d’un terme intégral renfermant

les différentes perturbations du potentiel périodique.

Soit w(K,K')d3 K', la probabilité de transition par unité de temps de passer d’un état K au

point r, a un état K'contenu dans le volume d°K'. Le terme de collision s'écrit:
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of(r,K,t) 2 | | ) 3
(T) wil (27) {sz w(K"K)f(r K, 0(1- £(r.K,0)d°K

_ I j j w(K,KHf(r, K, t)(1- f(r,K',t))d°K' (1-3)
BZ
L’intégration du second membre de la relation (I-3) est étendue a toute la zone de Brillouin (BZ).
Si w(K,K")=w(K',K), I’expression du terme de collision (I-2) devient:

of(rK,t)) 2 | o 3'
) e oo

En régime stationnaire, I'ETB (I-2) devient [CON66]:

(af(rétK, t)) . N (af(rétK, t)) _ o

Une fois connue la fonction de distribution, on peut calculer la valeur moyenne des

observables comme 1’énergie ou la vitesse en régime stationnaire.

1-1.1.2)DISCUSSION.

Fondamentalement ’ETB est une équation de continuité¢ dans 1’espace des phases qui est
associée a D’approximation mono-particulaire. Les hypothéses de base sont les suivantes
[BAC82][BACS86]:

i)L’équation de Schrédinger a une particule est applicable.

ii)La théorie des bandes est applicable.

iii)Le champ électrique varie lentement sur une échelle de distance comparable aux

dimensions physiques du paquet d’onde décrivant le mouvement d’une particule.

iv)Les collisions sont supposées instantanées. En particulier, cela impose que-leur durée soit

suffisamment courte pour que l'action des champs extérieurs pendant l'interaction soit

négligeable.

v)Les probabilités de diffusion sont indépendantes du champ électrique appliqué.

Par essence I’ETB est associée a une représentation semi-classique du transport de charge
dans les semi-conducteurs. Le mouvement de I’électron est le résultat d’une série de dérives (ou
vols libres) dues au champ, suivies de diffusions. Le vol libre est déterministe et dépend de la
distribution spatiale du champ. Par contre, la durée de dérive et la nature des processus de diffusion
sont des quantités stochastiques qui peuvent €tre exprimées en terme de taux de transition di aux

différents processus.
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I-1.1.3)INTEGRATION DIRECTE DE L'ETB.

L'intégration directe de 'ETB s’effectue de maniére itérative en partant d’une valeur initiale
de la fonction de distribution. Typiquement, pour résoudre ces équations en régime stationnaire on
part de la fonction de distribution a I’équilibre thermodynamique donnée par la fonction de
distribution de Fermi-Dirac ou de Maxwell-Boltzmann, et pour les résoudre en régime transitoire on
part de la fonction de distribution obtenue en régime stationnaire.

A l'issue d'un processus itératif convergent, la fonction de distribution reflétant 1'état de tout
le systéme de particules est obtenue.

Comme I’ETB est une équation différentielle lourde a intégrer directement, la plupart des
auteurs lui préferent une autre méthode particulaire: la méthode de Monte-Carlo.

Il a été démontré par W.Fawcett & al. [FAW70] que la fonction de distribution résultant de
la méthode de Monte-Carlo, satisfait a ’'ETB.

I.2)METHODE DE MONTE-CARLO.

I-1.2.1)PRINCIPE DE LA METHODE.

La méthode de Monte-Carlo est une méthode statistique de résolution de I’équation de
transport de Boltzmann (ETB), qui consiste a suivre 1’évolution au cours du temps d’un électron ou
d’un ensemble d’électrons dans un matériau semiconducteur.

Le mouvement d’un électron est constitué d’une succession de vols libres sous 1’action du

champ de force extérieur f,., entrecoupés par des interactions instantanées de nature stochastique.

1-1.2.2)DESCRIPTION DE LA METHODE.

Une phase de vol libre est déterminée pour chaque électron en intégrant simultanément par

rapport au temps les équations du mouvement dans I'espace réciproque et dans l'espace réel:

Tt (-4
dr 1

L'équation (I-4) est I'équation du mouvement dans l'espace réciproque. Elle est similaire a la
loi de la dynamique de la mécanique classique, mais avec la masse effective de I'électron a la place
de la masse de l'électron libre, et la quasi-impulsion, p=#K, a la place de la quantité de
mouvement classique.

Sous I'action du champ de force extérieur f,, le vecteur d'onde électronique est modifi€, et
I'électron effectue un vol libre dans I'espace réel suivant I'équation (I-5). Le second membre de cette

équation est l'expression générale de la vitesse de groupe dans le matériau. Elle dépend de la
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relation de dispersion E(K) donnée par la connaissance de la structure de bande du semiconducteur
(SDB).

A l'issue d'un vol libre et sous l'action des forces intérieures, un électron subit une collision
élastique ou inélastique selon qu'il y a échange ou non d'énergie avec un centre de diffusion, avec
une probabilité dépendant de la nature du mécanisme de diffusion.

D'un point de vue pratique, la probabilité de collision associée a un centre de diffusion étant
exprimée sous une forme moyennée en fonction de I'énergie, il est ici aussi nécessaire de connaitre
I'énergie E(K) donnée par la SDB pour calculer cette probabilité.

Lorsqu'une interaction se produit, le vecteur d’onde électronique est réorienté suivant une loi
de distribution angulaire dépendant de I’interaction et de 1’énergie. L'inversion de la relation de
dispersion est alors nécessaire; elle permet de connaitre la nouvelle valeur du vecteur d’onde K en
fonction de l'orientation de ce vecteur et de 1’énergie électronique a I’issue de I’interaction.

Une nouvelle phase de vol libre-interaction peut alors commencer.

REMARQUES.

Dans la méthode de Monte-Carlo de résolution de 'ETB, on détermine directement une
observable A par des moyennes statistiques <A >(t) lors de l'intégration des équations du
mouvement (I-4) et (I-5). La détermination de la distribution électronique f(r,K,t) peut étre
réalisée, mais elle n'est pas obligatoire contrairement aux méthodes de résolution directes de I'ETB,
pour lesquelles la valeur moyenne d'une observable doit étre calculée par la relation (I-1).

Dans une simulation ayant pour objet I’étude physique du transport électronique dans le
matériau en volume, on ne prend en compte le déplacement de 1’électron dans P’espace réel que pour
le calcul du libre parcours moyen, car la connaissance du détail de ce déplacement ne nous
apporterait rien pour cette étude. Par contre, il n’en va pas de méme dans des simulations faisant
intervenir des hétérostructures donc le franchissement de barriéres de potentiels dans I’espace réel,
ou dans une simulation de composant électronique, ol I’on devra en tenir compte.

Les raisonnements précédents portent sur des électrons, mais auraient pu étre également
tenus pour des trous.

La plupart des simulations Monte-Carlo du transport électronique utilisent une
approximation simple de la relation de dispersion E(K) valable a basse énergie. Aux énergies

élevées cette approximation n'est plus valable et il faudra utiliser une description plus précise de la

SDB.



I-IDLA STRUCTURE DE BANDE.

I-1.1)MODELE DU PSEUDO-POTENTIEL EMPIRIQUE. CALCUL DE LA
STRUCTURE DE BANDE REELLE.

I-I1.1.1)DESCRIPTION ET GRANDEURS ASSOCIEES A LA METHODE DU PSEUDO-
POTENTIEL EMPIRIQUE.

Le principe général de la méthode consiste & déterminer 1’énergie E  (K) a I’intérieur d’une
bande n, par la recherche des valeurs propres de 1’équation de Schrodinger dans laquelle on

remplace le potentiel U(r) par un pseudo-potentiel V,(r) décrivant I’environnement de 1’électron.
Le pseudo-potentiel V,(r) est déterminé en utilisant les données expérimentales telles que

le spectre de réflexion ou encore le spectre de la partie imaginaire de la fonction diélectrique.
La connaissance des pics de réflexion permet de calculer les valeurs propres E,(K)
[KIR75].
[’équation de Schrédinger s’écrit:
p’
P v, [ (K) = By (K)¥, (K)
2m,

Le pseudo-potentiel V,(r) s'exprime par:

Vo(r) = 2 V(GS(G)e'™"
Dans cette expression du pseudo-potentiel, G est un vecteur du réseau réciproque, S(G)
représente le facteur de structure, et V(G) est le facteur de forme du pseudo-potentiel.

On montre que le pseudo-potentiel peut se mettre sous la forme:
V,(r =Y G(SS(G)VS(G) + iSA(G)VA(G))e_iG‘r (1-6)

avec S pour symétrique et A pour antisymétrique.
Dans le cas d'un matériau de symétrie du type diamant ou zinc-blende, les facteurs de
structure s’écrivent:

S*(G) = cos(Gt), et S*(G) = sin(Gt)
Dans cette expression, t = a(% ,% ,%) , ou 'a’ est le parameétre de maille,
L'expression (I-6) du pseudo-potentiel, d'un matériau binaire permet également d'obtenir la
structure de bande, en exprimant les facteurs de forme du composé binaire en fonction des facteurs
de forme de chacun de ses deux constituants. Ainsi, les facteurs de forme d'un matériau III-V par

exemple, s'écrivent:

I-10



V3 (6) = (Vin(G) + V(6) 1-7

1
VI = Z(Vin(6) - W(B)) 1-8)
Dans les expression (I-7) et (I-8) des facteurs de forme symétriques et antisymétriques, les
termes Vet V,, désignent respectivement les facteurs de forme des atomes du composé III et du
composé V. C'est le cas en particulier pour le matériau GaAs.
La détermination des potentiels symétriques et antisymétriques se fait par un ajustement de

ces parametres aux valeurs expérimentales des distances inter-bandes, aux principaux points de

symeétrie du cristal.

I-11.1.2)DIAGRAMME DE BANDE.

Un diagramme de bande est souvent associé a un calcul de structure de bande réelle, comme

celle obtenue avec la méthode du pseudo-potentiel, pour en donner un apercu assez synthétique.

I-11.1.2.1)DEFINITION.
Les résultats d’un calcul de structure de bande fournissent la relation E (K) pour chaque

bande L. Pour étre complets, ils devraient étre représentés sur un support & quatre dimensions
puisque dans la relation de dispersion, le vecteur d’onde appartient a 1’espace réciproque a trois
dimensions.

On représente communément la relation de dispersion en fonction de la projection du
vecteur d’onde le long des trois directions cristallographiques principales A, A, et £ de ’espace
réciproque.

La figure I-1 représente la zone de Brillouin avec les points principaux placés dans la zone

réduite constituant 1/48° de la zone de Brillouin compléte, cette derniére s'en déduisant par
symeétrie.

L' annexe I indique la position précise de ces points avec l'ordre et la multiplicité des
directions cristallographiques principales. Le choix de ces directions tient au fait que le champ dans
I’espace réciproque est toujours orienté le long de 1’une de ces trois directions principales.

Le diagramme obtenu est représenté par un ensemble de courbes représentant chacune une
image de la structure de bande le long des trois directions principales.

La figure I-2 représente un tel diagramme de bande dans le cas de GaAs a 300°K, calculé par

une méthode de pseudo-potentiel par M.V Fischetti [FIS88].



I-11.1.2.2)LECTURE DU DIAGRAMME DE BANDE.

On prendra, pour illustrer le propos, le cas de la premiere bande de conduction illustrée par
la courbe inférieure de la figure 1-2.

A partir du centre de la zone de Brillouin situé au point ", sont représentées les projections
du vecteur d’onde le long de chacune des trois directions principales A, A, et X, jusqu’au minimum
d’énergie situé respectivement en L, X, et R. En lisant le diagramme de gauche a droite;

- on part du point L, et on suit la relation de dispersion le long de ’axe principal A jusqu’au

point I, en passant par un maximum intermédiaire,

- du point I", on suit la relation de dispersion le long de 1’axe principal A jusqu’au point X

en passant par un autre maximum intermédiaire d’énergie double du précédent,

- du point X on suit la relation de dispersion le long de I’axe T jusqu’au minimum I, en

passant par un autre maximum intermédiaire d’énergie voisine du précédent.

Le point U est confondu sur le dessin avec le point K, de méme que devrait I’étre le point R,
extérieur & la zone de Brillouin dans la direction X, avec le point X. En réalité ces points ne sont
pas confondus mais pour des raisons de symétrie, la relation de dispersion le long de ’axe XU étant
équivalente a celle le long de I’axe KR [BLAS82], on peut représenter ces points sur le méme

diagramme.

I-11.1.3)NOMBRE TOTAL D'ETATS DANS UNE BANDE ET DENSITE D'ETATS.
I-11.1.3.1)NOMBRE TOTAL D'ETATS.

Le nombre total d’états par bande dépend de la symétrie du cristal et de son paramétre de
maille ‘a’ qui mesure la distance entre deux mailles successives.

Dans un cristal cubique a faces centrées, le nombre total d’états par unité de volume dans

une bande vaut :

I-11.1.3.2)DENSITE D'ETATS.

La densité d’états (DOS) D(g) est une grandeur se déduisant directement de la structure de
bande.
A l'origine, le calcul de la densité d'états a une certaine énergie € s'obtient par dérivation du

nombre d'états N(g) présents du fond de bande a cette énergie:

dN(e)
de

D(e)=
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Figure I-1. Zone de Brillouin . Un plan I'XW est figuré en grisé. Les trois
axes principaux sont représentés dans le premier quadrant, ainsi que les
points principaux dans la zone réduite. Le point R est extérieur a cette zone.

M4

Figure [-2. Diagramme de bande de GaAs a 300°K, obtenu par la méthode du
pseudo-potentiel d’aprés M.V Fischetti [FIS88].



La DOS mesure le nombre maximum d’états disponibles par unité d’énergie et de volume au
voisinage d’une certaine énergie.

Elle peut s'exprimer directement a partir de la relation de dispersion.

Pour des fermions dans un matériau en volume la densité d'états vaut:

2 [[Jdsks(e' (k) - €)

(2n)

D(e) =
Dans cette expression, & est la distribution de Dirac.

I-11.1.3.3)EXEMPLE DE DENSITE D’ETATS.

La figure I-3 présente un exemple de densité d’états dans GaAs massif, incluant I'ensemble
des bandes de conduction, et calculée a partir d’une structure de bande obtenue par la méthode du
pseudo-potentiel empirique. Les deux principaux maxima de densité d'états sont dus aux

contribution de la premiére et de la deuxiéme bande de conduction.
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Figure 1-3. Densité d’états de conduction calculée numériquement
par M.V.Fischetti [FIS88], a partir d'une structure de bande
obtenue par la méthode du pseudo-potentiel empirique.



I-IL.1.4)UTILISATION DE LA STRUCTURE DE BANDE (SDB) REELLE.

I-11.1.4.1)PROBLEMES DE L'UTILISATION DE LA SDB REELLE DANS UN
PROGRAMME MONTE-CARLO.

En pratique, pour mettre en oeuvre la structure de bande réelle dans un programme de
simulation de type Monte-Carlo, il est nécessaire de discrétiser préalablement la zone de Brillouin
en un maillage aux noeuds desquels sont mémorisées ’énergie et la vitesse de groupe.

Pour des raisons de capacité mémoire, il peut étre nécessaire de ne considérer que la zone de

Brillouin réduite, qui rappelons-le, constitue 1/48° de la zone de Brillouin compléte. Lors de
chaque phase de vol libre-interaction, la détermination de I'énergie et de la vitesse de groupe
nécessite alors de ramener le vecteur d'onde élgctronique dans la zone réduite par les opérations de
symétrie appropriées. C'est ce qui est réalisé par la plupart des auteurs, comme H.Shichijo & K.Hess
[SHI81] ou M.V .Fischetti [FIS88].

L'utilisation d'une structure de bande réelle, comme celle obtenue avec la méthode du
pseudo-potentiel, a pour principal inconvénient de consommer beaucoup de temps de calcul. En
effet, la partie la plus coliteuse en temps calcul est relative & la détermination du nouveau vecteur
d’onde apres que I’électron a subi une interaction. On doit en effet déterminer la surface isoénergie
sur laquelle se trouve 1’électron pour y chercher le vecteur d’onde correspondant a sa nouvelle
orientation. Certains auteurs [ WANO93] évaluent ces deux étapes & 95% du temps CPU.

Le temps mis par l'utilisation de la SDB réelle la rend difficilement utilisable dans la

simulation de composants électroniques.

I-11.1.4.2)CHAMP D'APPLICATION PRATIQUE DE LA SDB REELLE.

En champ faible, les régions de I’espace réciproque les plus peuplées sont celles qui sont
situées au voisinage des minima. La méthode du pseudo-potentiel empirique est lourde alors qu'il
est possible d'atiliser une méthode plus simple et rapide basée sur l'approximation de la masse
effective: le modéle classique des vallées.

Par contre en champ fort, les électrons occupent toute la zone de Brillouin, et il n'est plus
possible d'utiliser le modele classique des vallées pour une description physique des phénoménes.
La plupart des auteurs recourent a la structure de bande réelle, souvent calculée par la méthode du
pseudo-potentiel, pour étudier précisément les phénomeénes de transport a haute énergie [SHI81]
[CHAR83] [FIS88] [FIS91] [BUD92] (pour GaAs) [FIS88] [FIS91] [KUN94] [WAN94] (pour Si).

Des auteurs [BRU89][VOGI1][WAN93] ont montré la possibilité d’éviter le recours a la

SDB réelle a haute énergie, par I’utilisation d’une structure de bande associée & une densité d’états
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réaliste. J.Bude & K.Hess [BUD92] ont souligné la nécessité d’une étroite association entre la

densité d’états réaliste et le modéle de structure de bande.

|-11.2)METHODE K.p ET MODELE CLASSIQUE DES VALLEES.

La méthode K.p permet de calculer la structure de bande d'un semi-conducteur au
voisinage des minima d'énergie de I'espace réciproque. Elle introduit la notion de masse effective au
voisinage des ces points, ce qui permet, dans I'Hamiltonien de l'équation de Schrédinger, de
supprimer le potentiel cristallin, et de substituer la masse effective a la masse de I'électron libre. La
masse effective de I'électron inclut donc implicitement 1'effet du potentiel cristallin. On montre plus
généralement [KIR75] que l'approximation de la masse effective est également valable au voisinage
des maxima.

Le modele classique des vallées est un modele purement analytique de la structure de bande
basé sur l'approximation de la masse effective au voisinage des minima. Il permet d'y obtenir
simplement et rapidement une modélisation assez précise de la relation de dispersion. Au voisinage
du minimum d'énergie situé au point central, le modéle des vallées utilise certains résultats

analytiques de la méthode K.p.

I-1L.2.1)DESCRIPTION SOMMAIRE ET PRINCIPAUX RESULTATS ANALYTIQUES DE
LA METHODE K.p.

Si ’on connait les solutions de I’équation de Schrodinger a un électron au voisinage des

minima, il est possible d’obtenir les solutions en leur voisinage immédiat, en considérant la quantité

—K.p comme une perturbation de 1'Hamiltonien de I'équation de Schrodinger [RID81]. Dans
my

cette quantité, my, est la masse de 1'électron libre. Les valeurs propres de 1'équation de Schrédinger
donnent la relation de dispersion au voisinage d'un minimum. La méthode K. p introduit la notion

de masse effective via le tenseur de l'inverse de la masse effective, —-. La relation de dispersion

mij

Tt Q1A

dans une bande 'n' s'écrit:
52
E,(K)=E,(0)+> —5KK; (1-9)
i,j 2mU
Lorsque le tenseur est diagonal, la surface d'isoénergie obtenue a l'aide de la relation de
dispersion (I-9) est un ellipsoide. Les composantes du tenseur sont les inverses des masses

effectives longitudinales et transverses a 'axe principal associé au minimum.

I-16



. * .
La méthode K.p donne une expression analytique de la masse effective mp en fonction de
la masse de l'électron libre m,, de I’énergie Eo du gap, et de ’énergie A, de séparation entre la

bande de trou lourd et la bande de splitt-off, et de I'intégrale de recouvrement 1 Cvz entre la bande de

valence et la bande de conduction:

* mO

mr =
} 1+ 219—"2 ( 2 + : j
31’110 Eor . EOF + AO

La relation de dispersion peut étre approchée au voisinage du point central I, a I'aide de la

(I-10)

masse effective (I-10), aprés avoir posé k=K et e = E:

H2K?

- =s(l+ape+pre’) (1-11)
2mr
1 £\?
ap = —|1- 20 d-12)
Eor m,
2 m; m:i
Br =————L@1--1) (I-13)
Eor" mg Mg

Dans les relations (I-12) et (I-13), aret B sont des coefficients de non-parabolicité,
respectivement du premier et du second ordre.

Dans GaAs a 300°K, le rapport de la masse effective au point central a la masse de 1'électron
*

libre vaut — = 0.063, et le gap vaut Eqr =1.42 eV. On en déduit que les coefficients de non-
m,

parabolicit¢ du premier et du second ordre valent respectivement: o =0.62 eVl et
Br =006 eV

A basse énergie, jusqu'a 0.3 eV, il est possible de limiter le développement du second
membre de la relation de dispersion implicite (I-11) au coefficient de non-parabolicité du premier
ordre a. La quasi totalité des simulations du transport électronique se limite a ce coefficient de
non-parabolicité, car le transport y est étudié a basse énergie.

A haute énergie, l'obtention d'un coefficient du second ordre B négatif dans GaAs, est en
contradiction avec la forme de plus en plus fortement non-parabolique de la bande lorsque 1'énergie
augmente. En outre, d'aprés M.V.Fischetti [FIS88], l'utilisation d'un coefficient du second ordre
positif et isotrope, se heurte a la forte anisotropie de la structure de bande a partir de 0.7 eV. Dans sa
simulation Monte-Carlo, M.V Fischetti [FIS88] a changé la relation de dispersion (I-11) en prenant
une valeur a plus grande a partir de 0.3 eV. Nous verrons au chapitre II, que nous procéderons

différemment pour rendre compte au mieux des €tats situés a un voisinage ¢loigné du point central.
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En conclusion, la méthode K.p, fournit une bonne approximation analytique de la structure

. * .
de bande au voisinage du point central, pour la masse effective m, et pour le coefficient de non-
parabolicité du premier ordre o . Au voisinage des autres minima de l'espace réciproque, les
masses effectives et les coefficients de non-parabolicité doivent étre ajustés aux caractéristiques de

structure de bande (SDB) réelle. C'est ce qui est réalisé par le modéle classique des vallées, avec un

assez bon ajustement de la SDB réelle dans un voisinage assez proche des minima.

I-11.2.3)MODELE DES VALLEES.

I-11.2.3.1)PRESENTATION.

On définit une vallée comme étant I’ensemble des points appartenant au voisinage d’un
minimum de ’espace réciproque.

En pratique les minima choisis par la plupart des auteurs sont les points ['1, L1, et X1 de la
premiére bande de conduction.

Le voisinage d'un point I' 1, qui est unique, constitue une vallée.

Le voisinage des points L1 et X1 situés en bordure de la zone de Brillouin constitue une
demi-vallée latérale. Chaque direction cristallographique principale posséde son homologue dans le
sens oppos€. A chaque axe portant une direction principale, sont donc associés deux minima
symétriques par rapport au point central. On peut donc regrouper les deux demi-vallées associées,
en une vallée, dite vallée latérale ou vallée satellite. La multiplicité d’une vallée latérale est le
nombre de vallées ayant le méme type d'axe de symétrie. Elle correspond a la multiplicité de 'axe
principal associé. Ainsi, la multiplicité d'une vallée 'L' vaut M, =4, et celle d'une vallée 'X' vaut
M, =3.

Les vallées latérales d'une bande, ayant un axe de symétrie de méme type sont appelées

vallées équivalentes.

-11.2.3.2)EXPRESSION DE LA RELATION DE DISPERSION EN VALLEE.

On considére une relation de dispersion de type non parabolique et sphérique ou ellipsoidal
au voisinage de chaque minimum I 1, L1, et X1 de la premiére bande de conduction.

La non-équivalence des vallées implique [’existence d'une relation de dispersion pour
chaque type de vallée.

Les calculs par une méthode de pseudo-potentiel empirique [COH66][CHE76][FIS91]
établissent que les vallées latérales peuvent étre approchées par des ellipsoides au voisinage du fond

de vallée.
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2 2 2 2
h_[ ki KL *,,}‘HJ = o1+ o) (1-14)
2 \m, my

Dans l'expression (I-14), l'indice ‘//* désigne la composante paralléle a I’axe principal de la
masse effective ou du vecteur d'onde, et les indices 'L1', ' 12 désignent les composantes dans deux

directions transverses a 1’axe principal et mutuellement perpendiculaires. La masse effective

* . r . ’ hY
transverse, m, , est une valeur moyenne décrivant les états situés dans un plan transverse a l'axe

b M ¢ 7N 7 r * * *
principal associé a la vallée latérale: m ;| =m,, =m, .

La grandeur o est le coefficient de non-parabolicité, qui décrit la courbure de bande.
L'utilisation en vallée centrale I 1, de masses longitudinales et transverses permet de décrire
une anisotropie moyenne de la masse effective, reflétant partiellement l'anisotropie réelle existant le

long des axes principaux de symétrie A, A ou X.

APPLICATION AU MATERIAU GaAs.
Dans I’ Arséniure de Gallium, le point I" 1 est le point de plus basse énergie, suivi des points

L1 puis X1.

La plupart des auteurs utilisent actuellement pour 1’arséniure de Gallium des modeles multi-
vallées non équivalentes. Les vallées latérales L1 et X1 sont décrites dans l'approximation de la

relation de dispersion (I-14).

En vallée centrale I'l, la méthode K.p fournit, sous forme analytique, une bonne
approximation de la relation de dispersion pour des énergies pas trop élevées, typiquement
inférieures a environ 0.3 eV dans GaAs a 300°K (I’origine des énergies étant prise au minimum de
la premi¢re bande de conduction). La relation de dispersion est assez bien décrite a basse énergie en
supposant la masse effective de fond de vallée isotrope: dans la relation (I-14), les masses effectives

longitudinale et transverse sont égales. La relation de dispersion en vallée centrale devient:

n2k?
= - Ir (S)
2mr

Dans cette expression, yr(g) = 8(1 + ocrs) .

Le coefficient de non-parabolicité o[ s’exprime par la méthode K.p en fonction de la

*
masse effective m et de I’énergie de bande interdite (gap) E,, par:

* 2
e =L {_mr
: Eor Mg
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En vallées latérales, dans GaAs, les modéles utilisant une relation de dispersion a isoénergies
sphériques au voisinage d’un minimum font I’hypothése que les énergies sont suffisamment élevées
pour que les processus de diffusion soient dominés par les interactions sur phonons, et
particuliérement sur phonons inter-vallées. Le vecteur d’onde électronique est orienté de facon
aléatoire et les effets de structure de bande sont supposés étre gommés. Seule la densité d’états
compte et une relation de dispersion basée sur cette derniere et introduisant la masse de densité
d’états peut étre utilisée. La masse effective est isotrope et donc les masses longitudinale et

transverse sont égales.

I-11.2.3.3)DENSITE D'ETATS AU VOISINAGE D'UN EXTREMUM.

L'approximation de la masse effective permet souvent de ramener les surfaces d'isoénergies
a des ellipsoides ou a des sphéres. Le calcul de la densité d'états est alors plus aisé.

Dans le cadre du modéle classique des vallées, au voisinage de ’énergie de fond de vallée, la
densité d’états peut s’exprimer simplement en fonction des parametres de vallées, méme pour une
dimensionalité autre que volumique. Pour cela, G.Gombos [GOM93] fournit une expression de la
densité d'états pour une structure de bande avec des coefficients de non parabolicité o, et B, dans le
cas d'une dimensionalité 'N' paire ou impaire du matériau. La relation de dispersion au voisinage du
fond de vallée 'v' s'exprime par:

n’k?

% YV(S)

2m,,

*
On obtient, avec 'g' le degré de dégénérescence de spin et my, la masse de densité d'états de
fond de vallée 'v', la densité d'états au voisinage du fond de vallée 'v'":

(N-2)

* IN/2
N d R
2g (Zmg) " N YV(S)YV(S) 2 pour N impair

Nir) N2 BN 2 de

DNV(S) =9 (Iﬂ;Z)

g @my)"’Ndiy,e
¥ ——""y . (e) 2 , pourN pair

Nien) V2 AN 2 de

Pour des électrons ou des trous qui sont des fermions, g=2.

Dans le cas du matériau massif qui nous intéresse, N=3, on obtient:

2
1 | 2my, | dy,(e)
D3v(8): 27t2 hZV (;8 '\/Yv(g)-

Pour avoir la densité d'états dans la bande, on somme les densités d'états en vallées, chacune

d'entre elles étant bien évidemment nulle pour une énergie inférieure a celle de fond de vallée E, :
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Do (E Dy.(E~E )O(E—E.). ol ® 0, pourx <0
NT )—; w(E—Eq)OE-E,,), ot O(x) = L pourx 20’

Pour les matériaux massifs III-V, nous verrons que le modele de structure de bande élaboré
afin d'étudier le transport a haute énergie, utilise cette possibilité d’exprimer simplement la densité

d’états au voisinage des extrema: aussi bien des minima que des maxima. Nous en déduirons une

expression s’étendant sur toute une bande.

|-11.2.3.4)PROBLEMES DU MODELE CLASSIQUE DES VALLEES AUX ENERGIES
ELEVEES.

Il est possible d’utiliser un tel modele de relation de dispersion non-parabolique sphérique
ou ellipsoidale et fournissant une densité d’états correcte dans le domaine d’énergie étudié a partir
du moment ou la section efficace totale de diffusion est respectée.

Le modele classique des vallées donne ainsi de bons résultats a des champs suffisamment
faibles pour que la distribution de porteurs tres énergétiques soit négligeable.

Pour les grands vecteurs d'onde électroniques, la relation de dispersion du modéle des
vallées tend a surestimer |'énergie associ€e, ce qui fausse 1'étude du transport en champ fort.

En outre, dans le modéle classique des vallées, le vecteur d’onde et I’énergie peuvent croitre
indéfiniment avec le champ imposé, ce qui est incompatible avec ’existence d’une périodicité non
infinie de la zone de Brillouin.

Le modele des vallées n'étant pas valable a haute énergie, il faut recourir & un modele
physique aussi bien a bas champ qu'a champ fort. Ces derniéres années, ont été développé pour le
Silicium, des modéles de SDB également valables a haute énergie. Leur description nous permettra
d'élaborer un modele s'en inspirant pour les III-V. Ce modéle tient compte assez bien de
l'anisotropie des points de plus haute énergie W, dont dépend la relation de dispersion a haute

énergie, et donc la densité d'états associée.

I-1.3)MODELES DE BANDES A HAUTE ENERGIE DANS LE SILICIUM.

A haute énergie le modele classique des vallées ne pouvant plus physiquement décrire le
transport électronique a cause du non respect de la densité d'états réelle, des auteurs ont élaboré des
modeles de bande s'inspirant du modele des vallées au voisinage des minima et des maxima, et en
tenant compte d'une densité d'états réaliste sur toute une bande de maniere & bien refléter les
phénomeénes de transport en champ fort. Une telle démarche a I'avantage de pouvoir étre mise en
oeuvre rapidement, et de rendre plus rapide la résolution des équations du mouvement.

En conclusion on verra briévement en quoi ces méthodes ne sont pas adaptées pour 1'é¢tude des III-V
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Pour les matériaux massifs III-V, nous verrons que le modele de structure de bande élaboré
afin d'étudier le transport a haute énergie, utilise cette possibilité d’exprimer simplement la densité
d’états au voisinage des extrema: aussi bien des minima que des maxima. Nous en déduirons une

expression s’étendant sur toute une bande.

I-11.2.3.4)PROBLEMES DU MODELE CLASSIQUE DES VALLEES AUX ENERGIES
ELEVEES.

Il est possible d’utiliser un tel modéle de relation de dispersion non-parabolique sphérique
ou ellipsoidale et fournissant une densité d’états correcte dans le domaine d’énergie étudi€ a partir
du moment ou la section efficace totale de diffusion est respectée.

Le modele classique des vallées donne ainsi de bons résultats a des champs suffisamment
faibles pour que la distribution de porteurs trés énergétiques soit négligeable.

Pour les grands vecteurs d'onde électroniques, la relation de dispersion du modele des
vallées tend a surestimer 1'énergie associée, ce qui fausse 1'étude du transport en champ fort.

En outre, dans le modéle classique des vallées, le vecteur d’onde et I’énergie peuvent croitre
indéfiniment avec le champ imposé, ce qui est incompatible avec ’existence d’une périodicité non
infinie de la zone de Brillouin.

Le modéle des vallées n'étant pas valable a haute énergie, il faut recourir a un modéle
physique aussi bien a bas champ qu'a champ fort. Ces derni¢res années, ont été développés pour le
Silicium, des modeéles de SDB également valables a haute énergie. Leur description nous permettra
d'élaborer un modéle s'en inspirant pour les III-V. Ce modéle tient compte assez bien de
l'anisotropie des points de plus haute énergie W, dont dépend la relation de dispersion a haute

énergie, et donc la densité d'états associée.

I-11.3)MODELES DE BANDES A HAUTE ENERGIE DANS LE SILICIUM.

A haute énergie le modele classique des vallées ne pouvant plus physiquement décrire le
transport €lectronique & cause du non respect de la densité d'états réelle, des auteurs ont ¢laboré des
modeles de bande s'inspirant du modéle des vallées au voisinage des minima et des maxima, et en
tenant compte d'une densité¢ d'états réaliste sur toute une bande de maniére a bien refléter les
phénomenes de transport en champ fort. Une telle démarche a l'avantage de pouvoir étre mise en
oeuvre rapidement, et de rendre plus rapide la résolution des équations du mouvement.

En conclusion on verra bri¢vement en quoi ces méthodes ne sont pas adaptées pour I'étude des III-V
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I-11.3.1)MODELE DE R.BRUNETTI & C.JACOBONI [BRUS89].
R.Brunetti & C.Jacoboni [BRU89] furent les premiers 4 avoir introduit un modéle de
structure de bande analytique pour le Silicium qui approche la densité d’états réelle dans une bande.

La relation de dispersion au voisinage d'un minimum X est de type non-parabolique sphérique:

#2K2
*
2m

=g(l+ag) (I-15)

La masse de densité d'états en fonction de 'énergie s'exprime simplement en fonction du

coefficient de non-parabolicité o et de la masse effective de 'électron, par:

m(e) = (1+0e)m (I-16)
La relation de dispersion (I-15) peut alors s'écrire a 'aide de la masse de densité d'états (I-16):
7212

=g
2m(e)
Au voisinage du maximum [', la formulation de la relation de dispersion est identique mais

(1-17)

les termes figurant dans la relation de dispersion (I-17) sont exprimés relativement a ce point, a la
maniere de la relation de dispersion de type vallée au voisinage d'un maximum d'une bande de
trous.

L'énergie aux points de croisement des deux relations de dispersion locales aux extrema, est
I'énergie pour laquelle le module du vecteur d'onde dans une direction A (<100>) relativement au
fond de vallée X, égale le module du vecteur d'onde relativement au maximum I” dans cette méme
direction.

A partir de ces relations, la formulation de la densité d'états est alors simple puisqu'elle est

de type vallée.

I-11.3.2)MODELE DE T.VOGELSANG & W.HANSCF , vOG91].

Pour obtenir une meilleure approximation . la densité d'états que dans le modele de
R.Brunetti & C.Jacoboni [BRUS89], T.Voge!" .g & W.Hiansch [VOG91] adoptent la démarche
inverse, en partant de la densité d'états .tle, calculée par une méthode de.type pseudo-potentiel
empirique, pour en déduire une - _.aon de dispersion a un type de vallée: les vallées X, étendues
jusqu'au maximum [". P~ _ela, les auteurs calculent la masse de densité d'états a partir de la
densité d'états réelle.

Chez T.Vogelsang & W.Hénsch, la relation de dispersion ne s'exprime explicitement qu'en
fonction de la densité d'états réelle, le calcul étant réalisé relativement & un extremum de bande, X

oul:
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L'utilisation de l'expression de la masse de densité d'états (I-18) dans l'expression (I-17)

(1-18)

permet d'en déduire la relation de dispersion du modele de T.Vogelsang & W.Hénsch.

Au voisinage du maximum d'énergie de bande, on a une formulation du méme type que la
relation (I-18) mais relativement au maximum d'énergie, tout comme R.Brunetti & C.Jacoboni
[BRU89]. L'intégration de la densité d'états dans l'expression de la masse de densité d'états (I-18),
se fait par rapport au maximum d'énergie.

Pour tenir compte de I’anisotropie ellipsoidale des vallées X en premicre bande de
conduction les auteurs appliquent la transformation de C.Herring & E.Vogt [HER56] pour trouver

la relation de dispersion sur I’ellipsoide a partir de celle définie sur la sphere par la relation (I-17).

*
ki = TUkJ
i 1/2 ]
7 I
m,
m 2
Dans cette expression, T;; =| -0 ( 2 ] 0
mj
112
oo ()
] my,

T.Vogelsang & W .Hénsch prennent en compte jusqu’a 4 bandes de conduction du Silicium.

I-11.3.3)MODELE DE X.WANG & AL. [WAN93].

X.Wang & al. [WANO93] reprennent la formulation de R.Brunetti & C.Jacoboni [BRU89],
mais en prenant en compte l'ellipticité des vallées, ainsi que davantage de points de symétrie, pour
mieux refléter I'effet de la structure de bande réelle sur le transport. Ces auteurs ajustent les rela.tions
de dispersion longitudinales relatives aux axes principaux, a celles obtenues a I’aide d’un calcul par
la méthode du pseudo-potentiel.

La méthode, décrite pour le Silicium, est complexe et ne donne pas une expression explicite

de la densité d’états.

I-11.3.4)NECESSITE D'UN AUTRE MODELE POUR LES MATERIAUX III-V.
Contrairement au Silicium, dans les matériaux III-V, comme GaAs ou InP, le point " est un
minimum d'énergie de la bande de conduction, et le maximum d'énergie de bande est situé en un

point W. Il faudra donc tenir compte des principales caractéristiques topologiques de ces points,
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pour décrire correctement la structure de bande (SDB) réelle aux plus hautes énergies. Il sera
proposé un tel modéle de SDB, s'inspirant des modeles pour le Silicium quant a la décomposition en
deux expressions de la relation de dispersion: I'une de ces expressions €tant considérée relativement

a un minimum d'énergie, et I'autre, relativement a un maximum.

I-IINLES MECANISMES D’INTERACTION.
IH11.1)LES PRINCIPAUX MECANISMES PHYSIQUES.

Les principaux mécanismes physiques dans le semiconducteur sont des mécanismes de
diffusion dus a l'existence de centres de diffusion qu'une particule est susceptible de rencontrer.

La particule considérée, dans les développements suivants, est un électron de conduction
interagissant avec un des différents centres de diffusion dans le matériau massif. On peut réaliser
une classification des mécanismes de diffusion, en distinguant les mécanismes de diffusion dus au
réseau cristallin, aux désordres du réseau, et aux porteurs:

- réseau cristallin:
- phonons: -phonons de la branche optique:-phonons optiques polaires
(matériaux polaires exclusivement)
-phonons optiques non polaires
-phonons de la branche acoustique
-phonons inter-vallées
-piézoélectricité
- désordres du réseau:
-impuretés: -atomes d’impuretés ionisées
-atomes d’impuretés neutres

-lacunes

-défauts ponctuels

-dislocations

-désordre d’alliage (pour les matériaux ternaires et quaternaires).

- porteurs:

-électrons

-frous
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I-[IL.1.1)DESCRIPTION SOMMAIRE DES PRINCIPAUX MECANISMES DE
DIFFUSION ET DES PHENOMENES MODIFIANT LE NOMBRE DE PORTEURS
LIBRES.

Les mécanismes de diffusion correspondant aux trois principales classes précédemment

définies, réseau cristallin, désordres du réseau et porteurs, seront brievement décrits.

I-111.1.1.1)RESEAU CRISTALLIN.
Ces centres de diffusion sont associés a la périodicité du cristal: les atomes, et les quanta de
vibration de ces derniers: les phonons, ainsi que la piézoélectricité dans les matériaux polaires

comme les composés I1I-V. Ils comportent les centres de diffusion suivants:

Les phonons sont les quanta de vibrations du réseau cristallin. Plus la température augmente,
plus les atomes vibrent autour de leur position d’équilibre et plus cette interaction devient

importante.

Dans GaAs, l'interaction sur phonons optiques polaires a un impact décisif sur le transport en
champ faible au voisinage du centre de la zone de Brillouin en premiére bande. Cette interaction
inélastique est caractérisée par une forte anisotropie des états finals probables. A énergies élevées,

les états correspondant a une déviation quasi-nulle du vecteur d’onde sont favorisés.

Dans le modéle de structure de bande trois vallées, I’interaction sur phonons optiques non-

polaires n’est présente qu’en vallée L [KAS79]. Elle est inélastique et réoriente le vecteur d’onde de

facon aléatoire.

L'interaction intervallée fait passer le vecteur d'onde d'une vallée & une autre vallée. Elle est
inélastique et provoque une déviation aléatoire du vecteur d'onde.

Puisque la possibilité de passer continiment d’un minimum de la zone de Brillouin a un
autre n’existe pas dans les modéeles utilisant une structure de bande multi-vallées, les phonons inter-
vallées permettent donc a la fois de rendre compte de la randomisation du vecteur.d’onde, et de la
possibilité concomitante de passer du voisinage d’un minimum a un autre lors de ces collisions.
Bien entendu, cette possibilité existe également dans les modéles de transport utilisant la structure
de bande réelle, mais alors, ce sont les phonons optiques et acoustiques, avec une relation de
dispersion de phonon plus réaliste, qui interviennent.

Les phonons intervallées sont des phonons moyens appartenant a la branche optique ou

acoustique.
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L'interaction intervallée joue un rdle prépondérant a énergie élevée car elle s’accompagne
d'une forte discontinuité d’énergie cinétique donc de la vitesse de groupe. Cette interaction est ainsi
responsable du phénoméne de mobilité différentielle négative observée dans la plupart des semi-

conducteurs I1I-V.

L'interaction acoustique est une interaction sur les quanta de vibration du réseau cristallin. A
température ambiante de 300°K, l'interaction acoustique peut étre considérée comme élastique car
I'énergie du phonon acoustique (quelques meV) est négligeable par rapport a I'énergie thermique de

vibration du réseau. Apres interaction, le vecteur d’onde est réorienté de fagon quasiment aléatoire.

La piézoélectricité produit une déformation du réseau cristallin due a la polarité de la maille
cristalline. Cette déformation produit une perturbation du potentiel cristallin qui agit comme un

centre de diffusion.

I-111.1.1.2)DESORDRES DU RESEAU.

Dans un semiconducteur, des défauts de toutes sortes perturbent le potentiel cristallin. Ceux
dus aux impuretés ionisées sont intentionnels pour rendre le matériau conducteur. Les interactions
sur atomes d’impuretés interviennent surtout pour de forts dopages.

Les autres centres de diffusion de désordre du réseau, sont les impuretés neutres et les
défauts de toute sorte apparus lors de la fabrication ou du raffinage du matériau. Ils sont inévitables,
mais en quantité variable suivant la qualité du processus de fabrication; c'est le cas des lacunes,

défauts ponctuels, et dislocations.

[-111.1.1.3)PORTEURS.

Les centres de diffusion sont aussi bien des électrons de la bande de conduction que de la
bande de valence ou méme des trous. Comme le matériau est supposé de type N, on ne considérera
que les interactions subies par des électrons. L'absence de dopant de type P, permet de négliger
l'interaction électron de conduction-trou.

La description qui suit sera symétrique pour des trous dans un matériau de type P.

Les collisions électron de conduction-électron de conduction interviennent pour de trés

fortes concentrations électroniques.
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I-111.1.1.4)PHENOMENES PHYSIQUES MODIFIANT LE NOMBRE DE PORTEURS
LIBRES.

Le nombre de porteurs dans une bande peut étre modifié lorsque le champ est suffisamment
fort pour faire passer un électron d’une bande a l'autre; on parle d’effet tunnel [KANS59] dans
I’espace réciproque. Il peut s'agir du franchissement du gap par un électron de valence (cas d'un
électron au point 'o' passant au point 'B' sur la figure I-4), ou du passage d'un électron de
conduction d'une bande a la bande supérieure (sur la figure I-4, cas d'un électron de valence de
GaAs, situé au point 'a' et passant au point 'b', d'aprés H.D.Law & C.A.Lee [LAW77)).

En pratique le franchissement de la bande interdite n’est pas observé dans les matériaux a
grand gap comme le Silicium ou I’ Arséniure de Gallium, mais plutot dans ceux a petit gap comme

InSb [KAN59] [CHA93] (E,,, =0.225 eV & T=77°K), ou InAs.

En outre, la concentration électronique en bande de conduction peut étre augmentée par
l'ionisation par choc, mécanisme de diffusion se produisant lorsque des électrons de conduction
gagnent suffisamment d'énergie, pour "libérer" des électrons de valence.

L’ionisation par choc est traitée séparément car elle est primordiale dans notre étude a

champ fort, pour les matériaux a grand gap GaAs et InP.

REMARQUE.
Dans un composant semiconducteur, l'électron de valence libéré en bande de conduction

participe a un courant supplémentaire appelé courant d'ionisation. Ce courant a un effet parasite
excepté dans les composants qui tirent parti de cette effet, comme les diodes a avalanche.

Dans les matériaux a petit gap, ’effet tunnel "bande & bande" et I’ionisation par choc
peuvent se produire simultanément; on aura donc a la fois un courant tunnel "bande a bande", et un

courant d'ionisation.

1-27



7 b T / ! U o ¥
6} , , GoAs : \
& 0-0-C K ."::

E(eV)

_4 - i .
L r X K r

Figure 1-4. Points 'a' et 'B' de passage entre la bande de valence et la bande de

conduction et points ‘a’ et ‘b’ de passage possible par effet tunnel dans Il'espace
réciproque, entre les deux premiéres bandes de conduction, sur un diagramme de bande
obtenu par la méthode du pseudo-potentiel par M.L.Cohen & T.K.Bergstresser [COH66].

I-I11.1.2)EXPRESSIONS GENERALES DES PROBABILITES D’ INTERACTION.
Les probabilités de diffusion sont calculées dans le cadre de la théorie des perturbations du

premier ordre par la regle d’Or de Fermi.

I-11.1.2.1)EXPRESSION GENERALE.

L’expression générale de la probabilité d'interaction vaut:

2 N
W= [SE(EIH, |5 8(E, ~E))ds, (1-19)

Dans cette expression, les indices i et f désignent respectivement 1’état initial et 1’état final. Le terme
dS; est un élément d’intégration dans l'espace réciproque des états finals.

L'expression (I-19) suppose implicitement que la probabilité de survenue d'une interaction
est proportionnelle a la densité d'états disponibles.

A haute énergie, le modele classique des vallées ne permet pas une bonne description de la
structure de bande. Cela se traduit par une mauvaise prise en compte de la densité d'états et donc des
probabilités d'interaction. La prise en compte de la densité d'états réelle est donc nécessaire pour

avoir une description physique correcte des mécanismes de diffusion.

I-111.1.2.2)APPROXIMATIONS USUELLES.

Pour avoir le détail des principales probabilités d’interaction, on se reportera a W.Fawcett

[FAW70] ou a A Kaszynski [KAS79]. Dans leur approche I’interaction sur phonons est traitée en
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considérant un phonon moyen échangé et en supposant la structure de bande de type multi-vallées
classique.

On se trouve souvent dans des situations ou 1’énergie, fournie aux électrons par un champ
extérieur appliqué ou simplement par agitation thermique, est suffisante pour arracher les électrons
des impuretés donneuses. On considére alors en pratique, a 300°K, que quasiment tous les atomes
d’impuretés sont ionisés. On peut alors négliger les interactions sur les impuretés neutres.

L’interaction sur impuretés est élastique.

L'interaction électron de conduction-électron de conduction, qui "apparait”" pour de trés
fortes concentrations en impuretés donneuses, est généralement négligée.

A 300°K et en régime stationnaire, les temps de génération-recombinaison sont assez longs
devant les temps caractéristiques du transport. Ce mécanisme est donc généralement négligé.

La probabilité de passage d'une bande de conduction & une autre par effet tunnel "bande a
bande", d'un point 'a' & un point 'b' (voir figure I-4), est supposée négligeable par rapport a la
probabilité de transition inter-bande par diffusion sur phonons. Cette hypothése est justifiée par la
faible densité d'états au point d'instabilité 'a’. La probabilité de transition par effet tunnel "bande a
bande" dans l'espace réciproque est donc négligée, tant pour les électrons de valence que de
conduction.

Les collisions électron de conduction-électron de valence ne sont traitées que pour des

électrons de conduction fortement énergétiques, dans le cadre de 1’ionisation par choc.

I-111.2)L'IONISATION PAR CHOC.

I-IIL.2.1)DESCRIPTION PHYSIQUE.

L'ionisation par choc dans un matériau de type N, est un mécanisme de diffusion entre un
électron de haute €nergie d'une bande de conduction, et un électron d'une bande de valence. On
parle d’ionisation par choc provoquée par les électrons, ou d’ionisation par choc dans la bande de
conduction.

Le principe est le méme pour un matériau de type P, dans lequel l'ionisation par choc est
provoquée par des trous de tres haute énergie (en valeur absolue) interagissant avec des électrons de
conduction.

Dans tout ce qui suit, le raisonnement portera sur l'ionisation par choc provoquée par des
électrons. Les deux particules avant interaction, I'électron de conduction et I'électron de valence,
sont appelées particules primaires ou particules diffusantes. L’électron de conduction primaire est

¢galement appelé électron ionisant. Les deux particules aprés diffusion sont appelées particules

I-29



secondaires ou particules diffusées. La figure [-5 représente un tel processus entre un électron de la
seconde bande de conduction d'un matériau a gap direct, approximée par une vallée parabolique, et

un électron de valence, placé dans la bande de trou.

ENERGY

EV(RT) uholeu

(a) (b}

WAVE VECTOR WAVE VECTOR

Figure I-5. Processus d’ionisation par choc hypothétique d’apres
C.L.Anderson & C.R.Crowell [AND72].

(a): particules primaires avant ionisation

(b): particules secondaires immédiatement aprés ionisation. Le processus
décrit concerne un électron de conduction de la seconde bande,
approximée par une vallée parabolique au voisinage du point central.

L’¢lectron diffusant de la bande de valence apparait aprés interaction sous la forme d’un

électron secondaire dans la bande de conduction. 1l laisse alors la place & un trou dans la bande de

valence.

L'ionisation par choc doit satisfaire aux équations de conservation de 1'énergie et du vecteur

d'onde.

Si on désigne par 'l', '2','3' et '4' respectivement 1’électron de conduction primaire, 1’électron
de valence primaire, 1’¢lectron de conduction primaire aprés diffusion, et 1’électron secondaire
provenant de la bande de valence, les équations de conservation de I'énergie (I-20) et du vecteur
d'onde (I-21) s'écrivent:

E,+E, =E;+E,, (I-20)
{K1+K2=K3+K4 + Gy, I-21)
Le terme G, du second membre de l'équation (I-21) est un vecteur de 1’espace réciproque

qui raméne les vecteurs d’onde dans la premiére zone de Brillouin. Ce vecteur peut étre nul si les

vecteurs d’onde sont tous dans cette zone.
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Ces deux équations devraient permettre de fournir un critére sur les états des particules
permettant de réaliser I’ionisation par choc. Le vecteur d’onde a partir duquel il est possible de
réaliser I’ionisation par choc, dans une direction cristallographique donnée, est appelé vecteur
d’onde de seuil d’ionisation. L’énergie associée est 1’énergie de seuil d’ionisation ou plus
rapidement énergie de seuil. Un électron dont I'énergie est supérieure a I’énergie de seuil est

susceptible, avec une certaine probabilité, de provoquer une ionisation.

I-I11.2.2)PROBABILITES D’IONISATION PAR CHOC.

I-111.2.2.1)METHODE GENERALE.

Dans la méthode générale, I'expression de la probabilité d'ionisation par choc est compliquée
a cause de la prise en compte de la SDB réelle. L'expression générale de la probabilité d'ionisation
dépend du vecteur d'onde et de la bande des quatre particules impliquées dans l'ionisation par choc.
Cette expression est toutefois un passage obligé pour tous les auteurs qui réalisent un calcul
simplifi€¢ de la probabilité d'ionisation par choc. Nous allons en donner la formulation, puis nous
verrons comment la simulation Monte-Carlo assez récente de T.Kunikiyo & al. [KUN94] a établi
que cette expression peut étre utilisée de maniére simplifiée en régime stationnaire.

La probabilité pour un électron d’ioniser ou probabilité d’ionisation est fournie par la reégle

d’Or de Fermi (théorie des perturbations dépendantes du temps au premier ordre)[STO94]:

Pii(Kl,ul)z%t[ Q} > [T T [[TdsKodsKdsK o[ M(1,2:3.4)

(2“)3 V;.,..V4 BZ BZ BZ

8(Eu(K\)+E,,(K;) ~E,(K;) -~ E(K,)) (1-22)
Dans 'expression de la probabilité d'ionisation par choc moyennée (I-22), le terme Q est le

volume du cristal, et le terme M(1,2;3,4) est I’élément de matrice de I’interaction de Coulomb, ou
intégrale de recouvrement. Ce dernier s'exprime en fonction de la fonction d’onde ' de I’électron

i dans la bande v,, et de I’énergie potentielle de Coulomb V par:

M(1,2334) = (y*ry 2

Vyory®) (1-23)
L’¢€lectron de conduction diffusant 'l appartient a la bande de conduction v,, et 1’électron

de valence diffusant '2' appartient a la bande de trou L,. Les particules secondaires '3' et '4"
correspondent respectivement aux particules précédentes apres diffusion. Elles appartiennent toutes

deux aux bandes de conduction v, et v,.
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I-111.2.2.2)EXPRESSIONS GENERALES MOYENNEES.

L'intérét d'utiliser une expression moyennée de l'expression générale de la probabilité
d'ionisation par choc, est d'obtenir une expression plus simple d'utilisation, car la probabilité
résultante ne dépend que de 'énergie.

Cette probabilité d'ionisation par choc en fonction de I'énergie pourra facilement faire I'objet
de comparaisons, selon qu'elle a été calculée avec telle ou telle hypothese, par tel ou tel auteur.

Le premier auteur a avoir donn€ une expression générale moyennée est E.O.Kane [KAN67]
pour le Silicium.

Assez récemment, M.Stobbe & al. [STO94] ont calculé la probabilité d'ionisation générale
pour GaAs, et en on déduit une expression analytique simple d'ajustement, qui s'accorde également
avec la probabilité d'ionisation moyenne en fonction de l'énergie.

Par la suite, N.Sano & A.Yoshii [SAN95] ont fourni une fonction intégrale de la probabilité
d'ionisation ne dépendant que de la densité d'états de la bande de conduction. Leur étude sur
plusieurs matériaux a permis d'établir que la probabilité d'ionisation des différents semiconducteurs
est assez voisine a trés haute énergie. Leurs résultats sur GaAs confirment ceux de M.Stobbe & al.

[STO94].

I-111.2.2.2.1)MODELE DE E.O.KANE [KAN67].

E.O.Kane [KANG67] utilise la régle d’Or de Fermi avec des fonctions d’onde et des bandes
calculées par la méthode du pseudo-potentiel. Il considére une interaction coulombienne entre
électrons dont la constante diélectrique dépend de la fréquence et du vecteur d’onde suivant
’approximation de phase aléatoire [ADL63][EHR59].

Aprés avoir moyenné sur tous les vecteurs d'onde K, et avoir normalisé par rapport a la
densité d’états a ’énergie E = E, de labande v, de I’électron 'l', il obtient pour la probabilité

d’ionisation:

o v W fljaskidsKadskadsK S(E (K ) - E)
o) 2

P (E)=2"" > BZ BZ BZ BZ
nlen’) 2, > [[JdsKd(E () -E)
v BZ
(B (K,) + By (K )~ B (K) ~ By (K ) ML M - L (FRVIRSVRYM) (1-24)

M, = M(1,2;3,4)

Dans cette expression, :
M, =M(1,2;4,3)
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L'intégrale de recouvrement M de l'expression générale (I-24) de la probabilité d'ionisation,
dépend du potentiel V qui s'exprime par:

eZ

V(r - 1) (1-25)

471'](”['1 - r:;“
Dans l'expression (I-25) du potentiel V, la fonction diélectrique « est utilisée en écrivant

les fonctions d’onde du pseudo-potentiel sous la forme:

ei(Ki+G)ri

) = (G,K,)——
WKi(rl) %:um( ) \/ﬁ

En exprimant le potentiel V(r; —r;) dans I’espace des K, E.O.Kane trouve:

2 .
VK, -K;) =Y — = ¢ien=r)

7 o Qx(q,0)

L’intégrale de recouvrement devient dans cette représentation:

62

M(1234)= > u,(G,K3)uy3(G,K;

) 2 UU3(G, K3)uu4(Gv K4)
G1.G3.G4 la]" Qx(q, »)

q=K;+G -K;-G;
avec (ho = E,((K;) - E3(K3)
' G, +G, +Gy = G +Gy, (I1-26)

La conservation du vecteur d’onde (I-21) en conjonction avec l'expression (I-26), donne le
vecteur d’onde G, du trou résultant.

[’intégration du second membre de la probabilité d'ionisation par choc (I-24) étant difficile,
E.O.Kane [KAN67] propose l'approximation K -aléatoire. Cette approximation considére le vecteur
d'onde de ['électron de valence primaite K, , comme étant une variable aléatoire dont la probabilité
p, de se trouver dans un intervalle d’énergie dE,, au voisinage de son énergie E ,(K,), est
proportionnelle a la densité d’états dans la bande:

_ Dy(E\p)dE,,
p2 =
IDz(Euz )E,

(1-27)

L'intégrale au dénominateur de la probabilité (I-27) est étendue sur toute la bande v,. Elle
représente le nombre total d’états dans la bande de trou occupée par I'électron de valence primaire,

compte tenu des états spin orbitaux (D'aprés S.M.Sze [SZE81], dans GaAs, le nombre total d'états

2
dans une bande vaut gNzc = 443x102em™).
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En posant A, = Y 8N , et D;(E,;) la densité d'états

dans la bande v; de I'électron ', E.O.Kane obtient une formulation plus simplifiée de la probabilité
d’ionisation par choc:

Pi(E) = A, [[Dy(E,,)Ds(E,)Dy(E,, WE, dE,, (1-28)
EUZ = EF S'Eul >EU3’EU4

avec Er D'énergie de Fermi qui peut étre prise égale a I'énergie au maximum de la bande de

valence.

D'aprés la conservation de I'énergie: E,, =E 3 +E 4 -E,

E.O.Kane obtient la probabilit¢é moyenne d’ionisation pour le Silicium en intégrant
I’équation (I-28) par la méthode d’intégration de Monte-Carlo.

Etant donné la complexité de cette formule il est nécessaire de faire des approximations sur
I’état des particules participant au processus d’ionisation pour en avoir une expression simplifiée.

Dans une simulation Monte-Carlo utilisant une structure de bande réelle du Silicium, avec
une probabilité d’ionisation par choc calculée par la régle d’Or de Fermi, directement a partir de la
structure de bande, T.Kunikiyo & al. [KUN94] ont montré que le coefficient d’ionisation par choc
est indépendant de I’orientation du champ appliqué en régime stationnaire. Tout se passe comme si
la probabilité d’ionisation d’un électron ne dépendait que de son énergie.

Cette simulation compléte valide la méthode K -aléatoire de E.O.Kane [KANG67] faisant
apparaitre une probabilité d’ionisation ne dépendant que de I’énergie.

Des études théoriques récentes [BUD92'|[STO94] ont confirmé I’expression de la
probabilité d’ionisation obtenue par E.O.Kane [KAN67], excepté au voisinage de 1’énergie de seuil,
d'aprés J.Bude & al. [BUD92'], & cause du fort phénoméne d'étalement par collision ("collisional

broadening") ou incertitude sur l'énergie due aux collisions électron-phonon et au champ appliqué.

I-111.2.2.2.3)MODELE DE M.STOBBE & al. [STO94].

La méthode M.Stobbe & al. [STO94] permet d’obtenir une probabilité d’ionisation par choc
proche de celle de J.Bude & K.Hess [BUD92] a haute énergie.

M.Stobbe & al. [STO94] calculent numériquement la probabilité d'ionisation par choc a
l'aide de la formule générale (I-22), puis en déduisent un modele d'ajustement analytique. Ces
auteurs calculent ensuite la probabilité moyenne d'ionisation par choc.

Le calcul de la probabilit¢ d'interaction a l'aide de la formule générale présente les

principales particularités suivantes:
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- la structure de bande est calculée par la méthode du pseudo-potentiel empirique local,
étendue aux trois premiéres bandes de conduction.
- les auteurs mettent en évidence I’importance de la dépendance de la fonction diélectrique

vis-a-vis du vecteur d’onde par comparaison avec leur étude antérieure [STO91].

M.Stobbe & al. [STO94] ajustent la probabilité d'ionisation par choc réelle a l'aide d'une

expression analytique, pour chaque direction principale:
P;(K},0)) = P[Ey(K ) - Ey[* (1-29)
Dans l'expression de la probabilité d'ionisation par choc (I-29), les trois paramétres P, a et
E, permettent l'ajustement au calcul numérique complet issu de l'expression générale.
Les auteurs réalisent également un calcul de la probabilité d'ionisation moyennée sur toutes
les directions de I’espace des K, par la relation suivante:

> [[[d3KB(E (K - E)r(Ky,v0p)

P;(E)= LBL (1-30)
> ”J.d3K15(Eul(K1) —-E)
v; BZ
Les auteurs montrent que cette expression est bien approchée par la formule d'ajustement

(I-29) qui peut étre réécrite simplement en fonction de 1'énergie:

Pi(E)=P[E-Ey4]" (I-31)
La formulation (I-31) est justifiée par I'étude récente de T.Kunikyio & al. [KUN94] qui
montrent qu'en régime stationnaire le coefficient d'ionisation par choc ne dépend pas de

|'orientation.

REMARQUE.
Contrairement a E.O.Kane [KANG67], l'intégration par M.Stobbe & al. [STO94] de

l'expression (I-30) de la probabilité d'ionisation par choc moyennée, n'est pas réalisée par la
méthode de Monte-Carlo par un maillage régulier de la premiére zone de Brillouin, mais en n'y
considérant que quelques points particuliers, suivant la méthode de génération de. points spéciaux

¢élaborée par D.J.Chadi & M.L.Cohen [CHA73].

APPLICATION DU MODELE DE M.STOBBE & AL. [ST0O94] AU MATERIAU GaAs.
Les calculs de M.Stobbe & al. sont appliqués & GaAs de type N a 300°K avec une

concentration d'impuretés de 10'®/cm?.
Les auteurs montrent que dans ce matériau, les points de I'espace réciproque satisfaisant aux

conditions d'ionisation sont essentiellement issues des bandes supérieures.

I-35



1013

I <100 >

1011

ionization rate

1010

109 . | N A4 N N .
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
normalized wave vector

1015
10"}

101

jonization rate

12 p
10 < 110>

101 1 N ¢ N . .
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
normalized wave vector

1015
101‘é < 111 >

10"}

ionization rate

10"}

10M L P . )
0 0.2 0.4 0.6 08 1
normalized wave vector

Figure I-6. Probabilité¢ d’ionisation par choc de M.Stobbe & al. [STO94].
-pointillés: expression générale le long des trois directions principales
A, I, et A, respectivement <100>, <110> et <111>.

- traits pleins: formule d’ajustement analytique.
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Les trois paramétres P, a et E,, de la probabilité d'ionisation par choc (I-31) valent:
P=2x10%s"lev™?
a=4
E; =21eV

La figure I-6 présente la probabilité d'ionisation par choc le long des trois directions
principales A (<100>) , £ (<110>) , et A(<111>). Elle a été calculée d'une part a l'aide de
l'expression générale (I-22), et d'autre part a I'aide de la formule d'ajustement (I-31).

La figure I-7 présente la probabilité d’ionisation par choc moyennée en fonction de I'énergie,
et la contribution a cette probabilité de la probabilité d'ionisation le long des trois directions
principales. Cette courbe montre que chacune des trois directions principales contribue a I'ionisation
par choc dans un domaine d'énergie particulier recouvrant peu le domaine d'une autre direction.

-un axe A contribue a l'ionisation dans le domaine d'énergie s'étendant jusqu'a 3 eV.

-un axe A contribue a l'ionisation dans le domaine d'énergie de 2.9 eV a3.8 eV.

-un axe X contribue a l'ionisation dans le domaine d'énergie de 2.8 eV a 5.7 eV.

La formule d'ajustement (I-31) permet donc de représenter correctement la probabilité

d'ionisation par choc dans tout le domaine d'énergie.

10‘5

jonization rate [ 1/sec ]

i

2.0 2.5 3.0 3.5 4.0 45 5.0 5.5

initial electron energy [eV]

Figure I-7. Probabilité¢ d’ionisation par choc dans GaAs par rapport & I’énergie de M.Stobbe
& al. [STO%4].

- pointillés: calcul le long des trois directions principales<100> (cercles), <110> (points
noirs) et <111>.(losanges). La correspondance avec l'énergie est fournie par la relation de
dispersion réelle le long de ces directions principales.

- trait plein: formule d’ajustement.
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I-111.2.2.2 .4)APPROXIMATION DE N.SANO & A.YOSHII [SAN95].
N.Sano & A.Yoshii [SAN95] ont exprimé la probabilité¢ d'ionisation par choc en supposant

2
, terme du second ordre de la

constant le carré de l'intégrale de recouvrement |M(1,2;3,4)
probabilité d'ionisation par choc: c'est 'approximation CME. Cette premiére hypothése est basée sur
le fait que le nombre d'états finals s'accroit rapidement une fois que l'électron dépasse I'énergie de
seuil, ce qui entraine un moyennage de l'intégrale de recouvrement vis-a-vis du vecteur d'onde
lorsque I'énergie est suffisamment importante. La probabilité¢ d'ionisation par choc devient alors:

0?2
(2m)

La probabilité (I-32) est réécrite en fonction de la densité d'états dans la bande de

Py(E,,) = —2}13‘- =M _U””S(E] +E, -E, -E,, )d3K3d3K4 (1-32)

conduction:

n Q7 2 3
Pii(EVl)=%(2n)3 M [[[D(E,, +E,, -E,, Jd°K, (1-33)

Dans la deuxieme approximation des auteurs, la probabilité (I-33) est considérée en

supposant que les énergies Ev‘ et E,, , des électrons de conduction et de valence, ne dépendent pas

des états K5 et K, des électrons finals. La troisieme hypothese est que I'énergie de 1'électron de
valence s'exprime en fonction de celle de I'électron de conduction a partir de I'énergie du gap 'E,, ",

de I'énergie de seuil 'E;, ', et d'une constante 's', par la relation:

E,, = ~Egp —5x(E, -Ey)

La probabilité¢ d'ionisation s'exprime alors en fonction de la densité d'états réelle a l'aide

d'une intégrale simple, aprés avoir posé C; = ;—h Qz}Mlz :

Pi(E,,) = C; [dED(E)D(E,, +E, (E, .Egp.E.5)~E) (1-34)

Les auteurs obtiennent, par l'expression (I-34), une formulation intégrale de la probabilité
d'ionisation par choc dépendant de la densité d'états, avec les parametres 'Cy;', "Eyy, ', et 's".
La figure [-8 présente la probabilité d’ionisation par choc dans GaAs d’aprés N.Sano &
A.Yoshii [SAN95], avec comme parameétres:
C;; =61x10eVem® /s
Eip =Egp =14V
s= 055
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La formule analytique de M.Stobbe & al. [STO94] constitue un compromis entre théorie
[BUD92][STO94][SANY5], et expérience [EKL92] méme si elle s’approche davantage des courbes
théoriques [BUD92][SAN9S].

10'° r r -+
w04 L present model
-------- Stobbe et al.

1013 - CME approx.

_ lonization probability (sec™')
)
P
F

10" | GaAs 1
10" | 1

10° L
1 2 3 4 5

Enei‘gy (eV)

Figure I-8. Probabilité d’ionisation par choc dans GaAs.

- trait plein: calcul de N.Sano & A.Yoshii [SAN95]

- pointillés: calcul de M.Stobbe & al. [STO94]

- gros points: ancien calcul de N.Sano & A.Y oshii (approximation CME)

L'expression de N.Sano & A.Yoshii permet donc d'obtenir une fonction intégrale de la
densité d'états réelle et du gap, et des parameétres 'C;;' et 's'. Ces deux paramétres sont a priori
inconnus en absence de calcul complet pour un matériau quelconque. Un tel calcul permettra par
exemple de lever l'indétermination liée a l'un de ces paramétres, sachant que la plupart des
semiconducteurs ont leurs probabilités d'ionisation par choc voisines aux trés hautes énergies

d'apres un calcul de N.Sano & A.Yoshii.
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I-11.2.2.3)METHODES BASEES SUR UNE APPROXIMATION ANALYTIQUE DE LA
STRUCTURE DE BANDE.

La complexité de la relation de dispersion rend impossible toute recherche d’une solution

analytique en I’absence d’approximations portant sur la forme de la relation de dispersion.

I-111.2.2.3.1)APPROXIMATION DE L.V.KELDYSH [KEL65].

L.V Keldysh [KEL65] est le premier a fournir une expression analytique simple de la
probabilité d’ionisation. Son modele suppose que les bandes de conductions et de valence sont
paraboliques et sphériques. Il suppose également que le semiconducteur est a gap direct: il obtient
une relation de la forme:

E
Pi(E) = C(z—-D
th

Dans cette expression, n=1,2 ou 3. Pour la plupart des semiconducteurs usuels, n=2.

C est une constante qui mesure I’amplitude de probabilité d’ionisation par choc pour le matériau, et
E, est’énergie de seuil d’ionisation.

Lorsque la constante C est telle qu’au voisinage de I’énergie de seuil la probabilité
d’ionisation par choc est du méme ordre de grandeur que la probabilité sur phonons on parlera de
seuil dur. Dans le cas ou elle est nettement plus faible on parlera de seuil doux. Si l'on est amené a
utiliser une probabilité d'ionisation avec un seuil dur, l'ionisation apparait brutalement au voisinage
de I'énergie de seuil (le seuil dur refléte "l'effet de seuil" a proprement parler) ce qui correspond a

une distribution des électrons limitée au voisinage de 1'énergie de seuil.

Avec sa constante de couplage, C=25x 10'° /s, M.V Fishetti [FIS88][FIS91] trouve un
seuil d'ionisation dur. Toutefois, la plupart des auteurs ayant récemment étudié l'ionisation par choc
[BUD92J[STO94][SAN9S5] ont montré que le seuil d'ionisation est doux, donc que l'ionisation ne se

concentre pas au voisinage de I'énergie de seuil.

I-11.2.2.3.2)APPROXIMATION DE B.K.RIDLEY [RID87].

B.K.Ridley [RID87] fournit une expression analytique voisine de celle de Keldysh mais sans
parametre d’ajustement C.

L’auteur fait dans un premier temps ’hypothése de bandes paraboliques et d’une énergie
électronique située au voisinage du seuil d’ionisation. Dans ces conditions, et aprés avoir utilisé la

théorie de D.J.Robbins [ROB80}, B.K.Ridley obtient pour la probabilité d’ionisation par choc:

2 % 202 2
E-
Pii(E)=W0[80) T IC IV 3[ Eth]
2

B/ M0 (1 L9y, \ P
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*

, m . e . X
Dans cette expression, y = —= est le rapport de la masse effective de I'électron ionisant a

mV
celle de I'électron de valence, et avec I, =1 (K ,Kj)et I, =1.(K,,K3), les intégrales de
recouvrement des ¢tats électroniques.

La formule analytique de B.K.Ridley [RID87] a I'avantage d'étre simple tout en n'ayant que
I'énergie de seuil pour parametre.

B.K.Ridley montre qu’une variation quadratique de 1’énergie avec le vecteur d’onde aboutit
a I, =0, puisque les fonctions d’onde de la bande de valence ont des orbitales de type p et les
fonctions d’onde de la bande de conduction ont des orbitales de type s. Ce qui aboutirait a
I’impossibilité d’ioniser. Il utilise alors un modéle de structure de bande de type K.p a quatre

bandes et obtient au voisinage du seuil:

*
[2.3me 1+m(1+v)
Y 2m, mt 1+ 2y

Pour GaAs, avec I, = 091, et en prenant I, =1, B.K.Rydley obtient:

2
E-E
P, (E) =50 x 10‘2£—-—i’] 5!
Egap
Comme ['énergie de bande interdite est du méme ordre de grandeur que l'énergie de seuil,

I'expression trouvée par B.K.Rydley est semblable a celle de L.V.Keldysh [KEL65], mais avec
C~50x10"s7!. Cette faible valeur du facteur de proportionnalité par comparaison avec celui de

M.V Fishetti [FIS91] (C=25x 101 s'l), traduit le caractére de seuil doux de la probabilité
d'ionisation de B.K.Rydley. On peut expliquer ces écarts importants, d'une part pour B.K.Rydley
par I'hypothése simplificatrice sur I'approximation parabolique de la structure de bande, et d'autre
part pour M.V Fishetti [FIS88][FIS91] par l'ajustement de C au coefficient d'ionisation par choc
expérimental, lors d'une simulation Monte—Carlo du transport utilisant la structure de bande réelle

mais limitée a la premiére bande de conduction.

Si les résultats obtenus par la formule de Keldysh-Rydley ne sont pas fortement erronés au
voisinage de |'énergie de seuil, (ce qui est normal puisque les hypothéses sur la structure de bande y
sont moins erronées), ils sont de moins en moins valables a mesure que 1'énergie de I'électron

lonisant augmente, car I'hypothése de bandes paraboliques n'est plus valable.
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I-111.2.2.3.3)APPROXIMATION DE W.QUADE & al. [QUA93].

La plupart des simulations utilisent une énergie de seuil isotrope alors que la structure de
bande est fortement anisotrope & haute énergie. Récemment W.Quade & al. [QUA93] ont donné une
condition d'ionisation, ainsi que l'expression de la probabilité d'ionisation par choc, en ne faisant pas
d'’hypotheses sur la forme de la structure de bande de I'électron ionisant avant interaction. Les
auteurs font toutefois les hypothéses suivantes:

1) I'électron ionisant avant interaction relaxe en vallée parabolique, la bande de trou étant

supposé€e ¢galement parabolique, de méme que celle des électrons diffuses.

i) le terme de recouvrement ICZIV2 est constant avec 0 < ICZI\,2 <I.
ii1) le calcul est limité aux semi-conducteurs non dégénérés.

La probabilité¢ d'ionisation par choc dépend de l'orientation du vecteur d'onde. Son allure
dans une direction cristallographique donnée, est voisine de celle obtenue a l'aide de la formule de
L.V Keldysh [KEL65]. L'énergie de seuil d'ionisation par choc dépend également de l'orientation, et
sa valeur peut étre calculée de maniére indirecte par une inéquation dans laquelle intervient le
vecteur d'onde.

Le probléme de nature quantitative de la formule de W.Quade & al. [QUA93], est qu'aux
énergies suffisamment éloignées.de I'énergie de seuil, I'énergie de I'électron de conduction primaire
aprés ionisation est trop élevée, d'aprés le principe de conservation de 1'énergie, pour que sa vallée
d'arrivée aprés ionisation puisse encore étre supposée parabolique.

Les résultats qualitatifs suivants peuvent toutefois étre mis en évidence, toutes choses étant
¢gales par ailleurs:

- plus le gap de la vallée de 1'¢lectron ionisant est élevé, plus I'énergie de seuil d'ionisation par
choc est élevée.

- plus le gap de la vallée de 1'électron ionisant est indirect, plus 'énergie de seuil est basse.

- lorsque l'électron ionisant se trouve en vallée centrale, plus le rayon de courbure est
important, plus 1'énergie de seuil d'ionisation est élevée.

- lorsque l'électron ionisant se trouve en vallées latérales, plus le rayon de courbure est
important, plus 1'énergie de seuil d'ionisation est bas.

- lorsque I'électron ionisant se trouve en vallées latérales, I'énergie de seuil augmente et la
probabilité d'ionisation par choc diminue a mesure que le vecteur d'onde de I'électron s'éloigne
de la direction principale associée a la vallée.

- la probabilité d'ionisation par choc dépend faiblement de la concentration électronique.
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APPLICATION AU MATERIAU GaAs.

En vallée centrale I'l, le calcul de la probabilité d’ionisation par choc de W.Quade dans
GaAs le long d'une direction <100> du diagramme de bande de M.V Fischetti [FIS88], fournit une
énergie de seuil de 1.7 eV. A partir du point I'l jusqu'au maximum située dans une direction
<111> ou <110>, la probabilité d'ionisation par choc est nulle.

La figure I-10, compare la probabilité¢ d'ionisation obtenue avec la formule de W.Quade
en vallée X3, située a 0.88 eV d'aprés J.Blakemore [BLLA82], a celle plus réaliste d'un calcul
complet de M.Stobbe & al. [STO94] prenant en compte les trois premieres bandes de conduction.
Elle montre que le seuil d'ionisation avec la probabilit¢é de W.Quade est situé a 3 eV dans une
direction principale <100> associée a la vallée, alors qu'il est situé vers 2.1 eV d'aprés
M.Stobbe & al., pour lesquels la contribution de la premicre bande est négligeable.

A mesure que le vecteur d'onde relatif en vallée s'éloigne de I'axe principal, I'énergie de seuil
augmente et la probabilité d'ionisation diminue. La formule de W.Quade & al. [QUA93] fait
apparaitre un angle de coupure quand le vecteur d'onde en vallée s'écarte de la direction principale;
a partir de cet angle, l'ionisation n'est plus possible.

Les probabilités d'ionisation par choc de M.Stobbe & al. [STO94] et de W.Quade & al.
[QUA93} sont comparables dans un secteur angulaire d'environ 30° autour de I'axe principal, et sur

une gamme d'énergie allant de 3eV a3.4eV.

PROBRBILITE D’ IONISATION PAR CHOC
DANS LA SECONDE BANDE

Pr1(E)(1EL2/8)
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Figure I-10. Probabilité d'ionisation par choc en vallées X3 de GaAs avec la formule
analytique de W.Quade & al. [QUA93] pour différents angles par rapport a 1'axe
principal associée a ce type de vallées (trait plein gras et traits discontinus), comparée a
un calcul complet de M.Stobbe & al. [STO94] (trait plein fin).
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I-111.2.2.3.4)APERCU DE MODELES DE DETERMINATION ANALYTIQUE DU SEUIL
D'IONISATION PAR CHOC.

Nous avons vu que les hypothéses des théories analytiques de l'ionisation par choc, de type
L.V .Keldysh [KEL65], sont valables pour des matériaux dans lesquels l'ionisation se produit a des
énergies suffisamment basses, donc pour des matériaux a petit gap. Pour des matériaux & grand gap
comme le Silcium, J.Bude & al. [BUD92'] ont montré l'existence d'une grande incertitude sur
I'énergie de seuil d'ionisation par choc.

Des auteurs ont tenté de déterminer analytiquement I'énergie de seuil d'ionisation a partir des
théories analytiques valables pour des matériaux a petit gap. Les valeurs d'énergie de seuil

d'ionisation présentées pour des matériaux a grands gap le seront donc a titre purement indicatif.

APPROXIMATION PARABOLIQUE DE C.L.ANDERSON & C.R.CROWEL [AND72].
Dans les années 1970, C.L.Anderson & C.R.Crowel [AND72] calculent les énergies de seuil

Ey,, pour cinq matériaux binaires: Si, Ge, GaAs, GaP, InSb respectivement égales a 1.1, 0.8, 1.7,
2.6, et 0.2 eV, en prenant respectiverﬁent pour les énergies de bandes interdites Egp: 1.1, 0.7, 1.4,
23,et0.2eV.

Les relations de dispersion dans les bandes de conduction et de valence sont supposées
paraboliques. Les semi-conducteurs sont supposés €tre a gap direct; ce qui est en réalité faux pour le
Silicium ou les minima de basse énergie sont situés aux points X, de méme que pour le Germanium
ou ils sont situés aux points L [QUA93]. En outre les particules secondaires sont supposées étre
situées dans la méme bande de conduction que I’électron de conduction primaire.

En appliquant les multiplicateurs de Lagrange a la contrainte de minimisation de 1’énergie:

E,(K)=_min_ (E, (K)+E,(K,)-E, (K,)K = K,+K,-K,+G,) (-35)

5.K;,0:1=2,4
ou U, est 'indice de bande de la particule i et ou le vecteur d’onde de seuil d’ionisation K, de la

particule 1onisante, et les autres vecteurs d’onde K, , K; et K, satisfont a la conservation du
vecteur d’onde et de I’énergie:
K = K,+K, -K, +G,
Eu,(Kl )= EU}(K3 )+ EW(K[‘)—— EUZ(Kz)
G, est un vecteur de I’espace réciproque, les auteurs obtiennent comme condition

nécessaire d’ionisation I’égalité des vitesses de groupe:

1 1 1
gVKEUz (K,)= EVKEUI (K, )=£VKEU4(K4).
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Compte tenu de ces hypotheses les auteurs fournissent une expression analytique simple de

I’énergie de seuil en bande de conduction:

1+2y
En =( T4y ngap

*

. m . % * . . .
Dans cette expression y = —i ,ou m,, et m,, désignent respectivement la masse effective

m,

de l'électron de la bande de valence, et celle de I'électron de la bande de conduction.

Plus tard des auteurs [LANS88] ont amélioré ce modele en introduisant un coefficient de non-
parabolicité pour la bande de conduction de {’électron primaire pour aboutir & une expression
analytique plus réaliste.

D’autres auteurs [BEA88][QUA93] ont pris en compte le caractére indirect du gap pour des
semiconducteurs comme le Silicium mais en reprenant des hypothéses de C.L.Anderson &
C.R.Crowell dont celle concernant la forme parabolique d'au moins une bande de conduction
impliquée dans l'ionisation.

J.Bude & K.Hess [BUD92] montrent que I’anisotropie vis-a-vis du vecteur.-d’onde dans la
théorie de C.L.Anderson & C.R.Crowell est exagérée. Ils montrent que la condition (I-35)
détermine bien si oui ou non un.électron dans une certaine direction ionise, mais que la recherche

des solutions par ces derniers auteurs restreint le domaine de recherche utile en avangant que pour
une certaine valeur K, la minimisation sur K, , K; et K, est atteinte par des vecteurs d'onde
colinéaires:

K, K3 K,
Ko K| K4

(1-36)

La recherche par C.L.Anderson & C.R.Crowell des états satisfaisant aux égalités (I-35) se

restreignant a ceux satisfaisant également a (I-36) est considérablement simplifiée, alors qu’en fait il
faudrait rechercher les solutions parmi toutes les valeursK, , K; et K,

J.Bude & K.Hess [BUD92] montrent, en considérant le cas d’une bande de conduction
ellipsoidale et d'une bande de valence sphérique, que des états satisfaisant a la colinéarité des
vecteurs d'onde ([-36) ne sont possibles que si la bande de conduction est également isotrope.

En prenant ’exemple du Silicium, J.Bude & K.Hess montrent en utilisant un calcul
s’inspirant de la méthode de E.O.Kane {[KAN67] que I’approximation analytique de C.L.Anderson

& C.R.Crowell n’est pas bonne pour ce type de matériau a grand gap.
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APPROXIMATION NON PARABOLIQUE DE P.T.LANDSBERG & Y.J.YU [LAN8S].

Dans l'approximation de P.T.Landsberg et Y.J.Yu [LAN88], la bande de conduction des
électrons primaires et secondaires est supposée a gap direct.

Ces deux auteurs [LAN88] supposent que la bande de 1’électron de conduction primaire a la
forme non parabolique du modéle classique des vallées. Les €lectrons secondaires sont en bande
parabolique.

Les auteurs trouvent pour |’énergie de seuil:

Pour GaAs, Eg,, #1424 eV, aE,,, ~1, vy =0149, I'énergie de seuil d’ionisation est

estiméea Ey, = 195€eV.

Avec ’hypothése d’une bande de conduction de I’électron primaire parabolique, I"utilisation
de la formule de C.L.Anderson & C.R.Crowel [AND72] avec les mémes parametres que ci-dessus
donne:E, ~161eV. Ce résultat confirme que l'augmentation du rayon de courbure de bande,
résultant ici de la prise en compte d'un coefficient de non-parabolicité positif, augmente I’énergie de
seuil, conformément a ce que nous avons vu dans le cadre du modele de W.Quade & al. [QUA93].

Les hypothéses concernant les bandes des électrons secondaires sont considérées valables
par les auteurs étant donné qu’apres 1’ionisation I’électron de conduction primaire est supposé avoir
perdu suffisamment d’énergie pour que son nouvel état puisse étre considéré comme un état de fond
de bande, pour lequel 1’approximation parabolique est justifiée.

Les auteurs supposent également que 1’électron diffusé provenant de la bande de valence se
trouve dans un état de basse énergie.

L'énergie de seuil trouvée pour GaAs avec ces approximations est assez proche de celle
obtenue par M.Stobbe & al. [STO94]. Cependant les résultats de calculs numériques obtenus par ces
derniers auteurs montrent que la contribution a la probabilité d’ionisation par choc des €lectrons de
la premiére bande est négligeable, par rapport a ceux des bandes supérieures, et en particulier de la
seconde bande dont le minimum d'énergie se trouve en un point X, donc dans une vallée a gap
indirect. Il convient donc d'étre prudent sur l'utilisation des expressions analytiques ne faisant pas

intervenir le caractere indirect du gap.
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I-111.2.2.3.5)LIMITE PRINCIPALE DES MODELES ANALYTIQUES.

Les modéles analytiques de l'ionisation par choc sont basés sur I'hypothése que I'énergie de
I'électron de conduction primaire aprés ionisation, est suffisamment basse pour que la vallée de son
état final puisse étre supposée parabolique. Or nous avons vu que plus le gap est élevé plus I'énergie
d'ionisation et I'énergie de 1'état final sont élevées, et donc moins cette hypothese se trouve

satisfaite.

I-111.2.2.4)COMPARAISON DE DIFFERENTES PROBABILITES D'IONISATION.

La figure I-10 présente la probabilité d'ionisation par choc dans GaAs a 300K calculée soit
avec la méthode générale utilisant la structure de bande réelle avec un moyennage par rapport aux
états, soit avec des méthodes analytiques basées sur une approximation simple de la structure de
bande de type vallée [RID87][FIS91].

A titre de comparaison, nous avons présenté la premiére tentative de détermination

expérimentale de la probabilité d'ionisation par choc due & E.A.Eklund & al. [EKL92].

Les méthodes completes de mioyennage par rapport au vecteur d'onde
[STO91][BUD92][STO94] aboutissent toutes a des probabilités d'ionisation par choc en fonction de
|'énergie assez voisines.

Les résultats expérimentaux s'approchent mieux des probabilités d'ionisation théoriques
calculées avec.la structure de bande réelle que de ceux obtenus & l'aide d'une approximation
analytique de la structure de bande. L'écart entre théorie réaliste et expérience s'amenuise a mesure
que 1'énergie augmente. On peut l'expliquer en partie par une meilleure statistique de 'ionisation par

choc a haute énergie a cause du plus grand nombre d'événements ionisants.

Les probabilités d'ionisation basées sur une approximation analytique de la structure de

bande sont soit nettement surestimées (cas de la probabilité d'ionisation de L.V.Keldysh [KEL65]

de la simulation de M.V Fischetti [FIS91] avec pour parameétres C=2.5 x 10'°/s et Eth=1 .7eV), soit
nettement sous-estimées dans la formule de B.K.Ridley [RID87]. Comme cette derniére formule a
pour parametre ajustable la seule énergie de seuil, que la plupart des méthodes.analytiques de
détermination de I'énergie de seuil se situe vers 1.7 eV, nous pouvons considérer que la formule de
B.K.Ridley [RID87] est emblématique des approximations des théories analytiques les plus
réalistes. Nous en déduisons que ce type d'approximation conduit & une sous-estimation de la

probabilité d'ionisation par choc pour un matériau a grand gap comme GaAs.
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PROBABILITE D’ IONISATION PAR CHOC
DANS GARS EN FONCTION DE L’ENERGIE
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Figure I-10. Probabilité d'ionisation par choc dans GaAs 4 300K.

- pointillés: calcul avec la formule analytique de B.K. Ridley [RID87]

- traits mixtes: calcul de M.V Fischetti [FIS91] avec la formule analytique de
L.V.Keldysh [KEL65]

- traits mixtes doubles: calcul numérique de M.Stobbe & al. [STO91]

- carrés: détermination expérimentale de E.A.Eklund {EKL92]

- tirets: calcul numérique de J.Bude & K.Hess [BUD92]

- trait plein: calcul numérique de M.Stobbe & al. [ST094]
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CONCLUSION.

L'ionisation par choc qui est le principal mécanisme de diffusion en champ fort a fait I'objet,

dans la littérature, d'une étude assez détaillée.

Nous avons vu que l'expression générale de la probabilité d'ionisation par choc peut, en
régime stationnaire, étre simplifiée en une expression moyennée ne dépendant que de I'énergie de

I'électron ionisant.

Les modéles de calcul de la probabilité d'ionisation bas€s sur une approximation parabolique
d'une vallée impliquée dans l'ionisation par choc, comme le modéle de W.Quade & al. [QUAD?93],
donnent des résultats qualitatifs intéressants pouvant servir au choix d'un matériau pour une
application particuliére en champ fort. Malheureusement, dans ce type de modele l'approximation
sur la structure de bande, est trop simplificatrice a trés haute énergie d'ionisation donc pour des
matériaux a grand gap comme GaAs. Pour ces matériaux, il faut donc recourir & un calcul plus

général utilisant la structure de bande réelle.

L'expression moyennée de la probabilité d'ionisation par choc de N.Sano & A.Yoshii
[SANO95] permet de retrouver un étalement par collision ("collisional broadening") vers les basses
¢nergies, déja mis en évidence par J.Bude & al. [BUD92'], confirmant l'incertitude sur 1'énergie de
seuil. La probabilité d'ionisation par choc de N.Sano & A.Yoshii ne dépend que de I'énergie, sous la
forme d'une fonction-intégrale simple de la densité d'états réelle. La comparaison de leur probabilité
d'ionisation dans GaAs avec celle issue du calcul général moyenné de M.Stobbe & al. [STO94], a

permis de confirmer les résultats de leur calcul.

L'expression analytique d'ajustement de la probabilité d'ionisation par choc de M.Stobbe &
al. [STO9%94], donne une formulation analytique simple de la probabilité d'ionisation par choc, dont
les parametres pourront étre ajustés aux calculs numériques obtenus avec l'expression de N.Sano &

A.Yoshii [SAN9S].
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INTRODUCTION.

Le transport électronique dans un matériau cristallin semiconducteur de type N est
essentiellement dii aux électrons situés en bande de conduction dont la relation de dispersion est
déterminée par le modéle de structure de bande (SDB). En champ fort, donc a haute énergie, nous
avons vu au chapitre I qu'un modéle analytique simple développé au voisinage des minima d'énergie,
comme le modéle classique des vallées, doit étre abandonné, car, a haute énergie, il ne restitue ni une
SDB correcte, ni par conséquent une densité d'états (DOS) correcte.

Pour avoir une représentation correcte du transport électronique, il faut utiliser, soit un
modéle complet de calcul de la SDB réelle, comme la méthode du pseudo-potentiel empirique, soit
un modele plus simple, en rendant assez bien compte au voisinage des minima I, L, X et des
maxima W, et permettant de déterminer rapidement l'inversion de la relation de dispersion
[BRU89][VOGI1][WANI93] donnant le vecteur d'onde de 1'électron en fonction de son énergie, la
bande qu'il occupe, et son orientation. Rappelons que cette partie du traitement est la plus cofiteuse
dans une simulation Monte-Carlo utilisant une SDB réelle du type pseudo-potentiel empirique,

puisqu'elle y accapare pres de 95% du temps CPU, d'aprés X.Wang & al. [WAN93].

Le § II-I propose un modéle analytique de SDB satisfaisant & ces conditions, et développé
pour les matériaux de type III-V. Ce mod¢le sera dit des vallées étendues, parce qu'il prolonge le
modele classique des vallées aux énergies les plus élevées d'une bande.

La mise en évidence du role des bandes supérieures, par M.Stobbe & al. [STO94], nous a
conduit a prendre en compte la seconde bande de conduction par l'intermédiaire des vallées de
symétrie X de cette bande. Le modele de SDB proposé est le premier modeéle analytique & tenir
compte de la seconde bande de conduction pour I'étude du transport dans les I1I-V.

Les principales caractéristiques de structure de bande (SDB) sont présentées pour les
matériaux GaAs puis InP. La présentation de ces grandeurs calculées a partir du modele proposé suit
grosso modo le méme cheminement pour les deux matériaux semiconducteurs.

Les parametres de SDB sont présentées. Dans le matériau GaAs, dont la connaissance de la
SDB fait globalement 1'objet d'un consensus unanime, les relations de dispersion dans les directions
principales sont également présentées.

La DOS calculée a partir du modele de SDB est comparée a différents calculs de la
littérature. Elle est ensuite détaillée pour connaitre les contributions respectives des deux premiéres

bandes et des vallées qui y sont modélisées.
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Pour avoir un apergu de la SDB a haute énergie, les isoénergie sont présentées dans un plan

['XW de la zone de Brillouin, contenant les points de plus haute énergie W.

Nous avons vu au chapitre I, que le transport électronique dans l'espace réciproque ayant un
caractére stochastique, il est nécessaire de déterminer les probabilités d'interaction a partir du modéle
de SDB. C'est ce qui est fait au § II-11.

L'explicitation analytique assez simple des probabilités d'interaction dans le cas de
l'approximation de la structure de bande (SDB) par le modéle classique des vallées, est adaptée a
haute énergie au modele des vallées €tendues, pour rendre compte de la décroissance de la densité
d'états (DOS) réelle.

La comparaison des différentes probabilités d'interaction prises en compte donne, a haute
énergie, une idée de leur importance relative.

Pour GaAs, les ordres de grandeur des probabilités d'interaction sont vérifiés par
comparaison avec les résultats de publications. Par contre pour InP, la comparaison est difficile étant
donné le peu de résultats de la littérature.

Une attention particuliére est portée a l'ionisation par choc, pour laquelle J.Bude & K.Hess
[BUD92], ont montré, dans GaAs, que la simulation réaliste de ce processus nécessite la prise en
compte d'une probabilité¢ nettement plus faible que celle utilisée par des simulations se limitant a
I'étude du transport dans la premiere bande [SHI81] [BRE84] [FIS88] [FIS91]. La description d'un
événement ionisant est détaillée, et les grandeurs physiques intervenant dans ces calculs sont

précisées.

L'étude portant sur le transport dans le matériau massif, nous avons vu au chapitre I que les
phénomeénes de transport peuvent étre entiérement décrits dans l'espace réciproque par une
succession d'interactions et de vols libres, sous l'action du champ appliqué, modifiant le vecteur
d'onde et I'énergie de 1'électron.

La mise en oeuvre de la simulation du transport électronique dans la cadre de I'équation de
transport de Boltzmann, est réalisée a l'aide de la méthode de Monte-Carlo. Elle est exposée au § II-

III, compte tenu des caractéristiques des interactions et du modele de SDB des vallées étendues.
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II-I)LE MODELE DE STRUCTURE DE BANDE ET SON
APPLICATION AUX MATERIAUX GaAs ET InP.

II-I-1)MODELE DES VALLEES ETENDUES INCLUANT LA DEUXIEME
BANDE DE CONDUCTION.

[I-1.1.1)FORMULATION GENERALE.

La modélisation de la structure de bande est réalisée en décomposant les bandes étudiées en
vallées. La premiére bande de conduction est décrite par la vallée centrale I'l et les vallées latérales
L1, et X1. La seconde bande de conduction est décrite par les vallées latérales X3.

Chaque vallée est décomposée en deux parties: l'une relativement au minimum d'énergie, et
l'autre relativement a un maximum d'énergie. Il s'agit donc de vallées "étendues" puisque leur
description va bien au dela des minima correspondant. En cela, elles différent profondément des
vallées du modele classique des vallées dont la validité est limitée au voisinage des minima.

Chaque relation de dispersion en vallée (RDV) s'exprime en deux parties, 1'une étant calculée
relativement a un minimum, l'autre relativement 4 un maximum d'énergie. La RDV est donc elle
méme décomposée en deux relations de dispersion locales (RDL): 'une inférieure en fond de vallée
(RDLi), l'autre supérieure (RDLS). L'ensemble des RDV constitue la relation de dispersion de la
structure de bande.

La courbe en trait plein a la figure II-1 représente la RDV avec le modéle proposé dans une
direction contenant un maximum principal, et la courbe en pointillés, qui en fond de vallée est
confondue avec la précédente, représente la RDV avec le modele classique des vallées.

Le passage de la RDLi a la RDLs se fait en un point (k.; €.) , appelé point de croisement.

Une grandeur "X " s'exprime relativement a un extremum (kg;€,), qui est soit un minimum (0;0),

dans ce cas "X =x ", soit un maximum (K, ;€may) > dans ce cas "X = X". La RDV s'exprime par:

k.
—~ =7(8) (II-1)
2m
N P vy
1(e) = 8(1 +oe +pe ) (ki€g) = (0;0) pour 0<k <k,
avec 1k; = [k; — ko] s et 2 (kp;€0) = (KaxsEmax) POUr k. <k < k..
E=lg—¢ k
l 0‘ kc ~ _-max
2

Le polynéme y du modeéle proposé est de degré 3 pour assez bien rendre compte de la SDB a

haute énergie. Dans certains cas, pour traduire l'incorporation d'états de haute énergie ne pouvant pas
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étre décrits par les seuls coefficients o et B d'ordres respectifs 1 et 2, il sera nécessaire, au niveau de
la RDLi, de considérer un polynéme y de degré 4, a I'aide d'un coefficient de non-parabolicité¢ ©
d'ordre 3.

La RDV (II-1) pour les III-V est analogue a celles de R.Brunetti & C.Jacoboni [BRU89] pour
Si, mais avec, pour ces auteurs, l'utilisation au second membre de (II-1), d'une fohction v donnée
par le modele classique des vallées: y(g) = s(l+&8). Ces auteurs montrent que c'est la prise en
compte de la RDLs qui permet de mieux décrire la SDB que dans le modele classique des vallées,
dans lequel k, — .

De méme que dans le modele de R.Brunetti & C.Jacoboni [BRUS89], les vallées sont
supposées périodiques, avec une période égale au vecteur d'onde maximum dans la direction
considérée. La surface décrite par les extrémités de 1'ensemble des plus grands vecteurs d'onde, pour

toutes les orientations possibles, constitue la frontiére de la vallée.
A e /

k
>

0 K. K

Figure II-1. Relation de dispersion locale en vallée dans une direction
pour laquelle il existe un maximum principal relativement au fond de
vallée.
La relation de dispersion locale en vallée avec le modéle proposé est
comparée a celle obtenue en pointillés avec le modele classique des
vallées.

max

La RDV du modéle proposé permet de calculer directement le vecteur d'onde en fonction de
'énergie. Elle permet également de calculer analytiquement ['énergie en fonction du vecteur d'onde,

puisque le second membre des RDL est un polyndme du troisiéme degré de 1'énergie (du quatriéme
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degré dans certains cas). Les énergies sont donc les racines d'équations polynomiales dont les
solutions usuelles sont présentées en annexe II.

Les paramétres de bande apparaissant dans une RDV, sont déterminés en tenant compte de
considérations de continuité a 1'énergie de croisement des RDL dans une direction contenant un
maximum principal, et par des caractéristiques de bande du matériau: diagramme de bande et/ou
données matériau du modele classique des vallées, et caractéristiques de densité d'états réelle.

Les équations de continuités du vecteur d'onde et de sa dérivée par rapport a l'énergie sont

présentées en annexe III. Elles permettent d'établir une expression assez simple des coefficients o,

5 . . * %
et B en fonction des paramétres de bande, m , o, B, ®, €, ou k € et m . Ce sont ces

max > max °
derniers parameétres qui sont ajustés aux caractéristiques de bande du matériau, trouvées dans la
littérature.

La formulation des relations de dispersion locales donne une expression analytique assez

simple de la densité d'états:

3
N
A o 1 |2ty |%2 dY(E) ==
D(§) = d JI(E 11-2
(&) ey i Y(€) (I1-2)

A * [ '3 hY . o7
ou my est la masse de densité d'états a I'extremum de bande considéré.

L'application de la densité¢ d'états (II-2) a l'ensemble des vallées, permet de calculer une

densité d'états globale voisine de la densité d'états réelle.

REMARQUES.

Les coefficients a et P, s'expriment analytiquement en fonction des autres grandeurs de

SDB du modele, d'apres l'annexe III, & 1'aide du changement de variable (II-3), par les relations (I1-4)

et (II-5) respectivement. Ne = &, r(Ee) (11-3)
(€ )
3 a2
Ne —1+(n, ~3)[5sc simg =2
(2—nc)8c
= . (11 - 4)
m
LimyvE) ,sin, =2
€lm &
1 ’ (
~ m €
By |14 8D () a-s)
€ m &
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21,2

Une relation de la forme + = Y(e), permet d’exprimer analytiquement la masse effective
2m

v'(e)’ s
v'(e) = 2y(e)y"'(¢)

Avec y(g) = s(1+ocs +Bsz), la masse effective peut présenter un point de discontinuité

*
en fonction de 1’énergie d'aprés l'annexe IV: m (g) =

dont I'énergie est simplement calculable analytiquement par I'expression établie en annexe V.

II-1.1.2)FORMULATION EN VALLEE CENTRALE ['1.

[1-1.1.2.1)RELATION DE DISPERSION EN VALLEE CENTRALE I'l.
La vallée centrale étendue I'l est décrite par le minimum d'énergie 'l situé au centre de la
zone de Brillouin, et par les points intermédiaires entre ce minimum et chacun des maxima d'énergie
associé a chacun des axes cristallographiques principaux 6 = A, A, et Z.

La relation de dispersion a pour expression:

i S
—~ = V5(8)

2m5
s oa_al1. A AL B a2
Ya(8)~8(1+“88+568 ) % = x et (Kgs;€05) = (0,0) pour 0 <k <k,

avec Jk; =|k; — kg et 4% =X et (Kos:€05) = Kpax 53 Emaxs) POUr kg <k <k s

A e E
€ IS 805‘ kc6 — m;xS

Le point (Kmaxs:Emaxs) €St le maximum dans la direction du vecteur d'onde k , et k.. 5 est
le module du vecteur d'onde maximum dans la direction principale & associée a k .

A partir de la connaissance de la relation de dispersion le long de chacune des trois directions
principales, une fagon assez simple de reconstituer la RDV dans toutes les directions, consiste, pour
un vecteur d'onde donné, a considérer la relation de dispersion associée a la direction principale

d=A, A ou X, laplus proche de l'orientation du vecteur d'onde.

Soit k le vecteur d'onde k ramené dans le premier quadrant (ky > 0, ky > 0, k; > 0):

k)

La direction principale & associée au vecteur d'onde k, est telle que:

ky

b b4

lV‘:(‘kx

ks =Sup(f< A,E A,EZ) , ou les termes du second membre représentent les projections du vecteur

d'onde k le long des directions principales A, A, et T . Leur expression est donnée par:
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v =5 (x| + eyl + ez )
EA =[kz]|

Ky = —=(ky|+Ikz))

REMARQUES.

Considérons la relation de dispersion le long d'une direction principale de symétrie &.
L'utilisation de I'une ou l'autre des trois expressions de la relation de dispersion implique qu'il existe
un secteur angulaire dans lequel sont situés les états associés a la direction 9 .

Si l'on suppose pour simplifier que la vallée centrale est isotrope, il faut introduire dans la
RDLi, un coefficient de non-parabolicité «® d'ordre 3 (transformant y5 en polyndome de degré 4),

pour traduire la forte densité d'états a haute énergie.

11-1.1.2.2)DENSITE D'ETATS EN VALLEE I'l.

Le calcul de la densité d'états en vallée I'l est compliqué a haute énergie a cause de
l'anisotropie des directions principales. Il est toutefois possible d'en déterminer une expression semi-
empirique prenant en compte les caractéristiques de SDB dans ces directions. La densité d'états
obtenue est une moyenne pondér-ée de chaque densité d'états f)5 (e), exprimée par la relation (1I-2),
qu'on aurait en supposant la vallée isotrope, avec comme relation de dispersion, l'expression
considérée le long de la direction principale & = A, A, ou Z. La densité d'états en vallée I'l a pour

expression générique approchée au voisinage des extrema:
A2, A ~ ~
Y M;.D5%(8).0(E 5 - £)

2 A =AM, AL

Dr(g) = P —

r® 5 M5By (®)
6=A, A, X

O pourx <0

, ou O(x) ={

1 pourx >0’

et My est la multiplicité de la direction 8 (M, =8, M, =6, et My =12).

1i-1.1.2.3)MODALITES DE CHOIX DES PARAMETRES DE STRUCTURE DE BANDE EN
VALLEE CENTRALE I'1.

Le point I'l, est situé au centre de la zone de Brillouin. Son énergie de fond de vallée est
trouvée dans la littérature dans le cadre du modele classique des vallées, ou bien elle est donnée par

le diagramme de bande.
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Le maximum principal (€55 Kmaxs) Situé dans la direction 8 est également fourni par le

* * .,
diagramme de bande. La masse effective y est isotrope: mg = mr . Elle est trouvée dans la littérature

ou ajustée au diagramme de bande.
Le coefficient de non-parabolicité du premier ordre de fond de vallée est donné par la

méthode K.p:

Les coefficient de non-parabolicité du second ordre Bg, (éventuellement celui du troisiéme

.. ~ ¥ o,
ordre ®), ainsi que la masse effective au voisinage du maximum principal, mg, sont ajustés au

diagramme de bande a l'aide de la relation de dispersion.

I1-1.1.3)FORMULATION EN VALLEES LATERALES L1, X1 ET X3.

Les vallées étendues L1, X1, et X3 sont respectivement définies par les minima L1, X1, et
X3, ainsi que par les points intermédiaires entre ces minima et les maxima d'énergie de bande situés
aux points W. Ces vallées fournissent 1'essentiel de la contribution a la densité d'états globale a haute

énergie. Leur description réaliste est donc particuliérement importante.

1-1.1.3.1)DESCRIPTION AUX POINTS PRINCIPAUX ASSOCIES AUX VALLEES L1, X1
ET X3.

[1-1.1.3.1.1)ANISOTROPIE DE BANDE AU VOISINAGE D'UN POINT L1, X1 OU X3.
De nombreux modeles classiques de type vallée, font I'hypothése que les états de fond de
vallées latérales peuvent €tre approchés avec une symétrie sphérique de la RDV. Ils utilisent par

conséquent une masse effective unique pour toutes les directions. Cette masse est identique a la

. 14 7 L4 *
masse de densité d'états de la vallée, m .

Pour rendre compte de fagon plus précise de la SDB le long de l'axe cristallographique
associé a la vallée, la relation de dispersion locale en fond de vallée (RDLi) est approchée par une
expression présentant une symétrie elliptique, avec une symétrie de révolution autour de l'axe

cristallographique associ¢ a la vallée.

REMARQUE.

En réalité I'axe principal est un axe de symétrie d'ordre supérieur a 1, et la RDLi présente une

anisotropie dans la direction transverse.
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Dans le modéle nous admettrons que l'axe cristallographique principal associ€ a un minimum
L ou X est un axe d'ordre 1 dans l'approximation d'une symétrie ellipsoidale de révolution par
rapport a cet axe. A une énergie donnée, tous les états situés dans un plan affine transverse a cet axe
appartiennent a un cercle. Il y a donc isotropie de la relation de dispersion en fond de vallée
transversalement & l'axe principal.

Méme I'hypothése moins simplificatrice d'une forme ellipsoidale des isoénergies de fond de
vallée latérale revient donc quand méme a réaliser un moyennage des états situés dans les directions

transverses a l'axe cristallographique principal associ¢ a la vallée.

[I-1.1.3.1.2)ANISOTROPIE DE BANDE AU VOISINAGE DES MAXIMA W.

Dans les matériaux I1I-V, les points principaux W ont pour particularité d'étre les maxima de
plus haute énergiec de bande. Pour modéliser tous les états de la structure de bande, il faut en
particulier modéliser la relation de dispersion au voisinage de ces points.

Comme en témoigne la zone de Brillouin reproduite a la figure II-2, & un point L peuvent étre
associés six points W, et a un point X peuvent en €tre associ€s quatre. Les points W peuvent étre
représentés sur un cercle situé dans le plan affine transverse a un axe cristallographique principal A
ou A portant respectivement un point L ou X. Les vallées latérales L et X, étendues aux hautes
énergies, ont donc en commun que les maxima W puissent leur €tre associés.

Supposons que la RDLs au voisinage d'un maximum W ait la méme formulation qu'au
voisinage d'un minimum. L'annexe VI montre que l'utilisation d'une densité d'états réaliste introduit
nécessairement une anisotropie particuliére de la relation de dispersion. Elle montre aussi qu'en
supposant la RDLi elliptique, sa symétrie doit étre de révolution pour que les maxima W soient bien

localisés sur un cercle. Leur distribution y est uniforme dans le mode¢le.

La prise en compte de 'anisotropie particuliére due a la localisation des points W, produit un
déplacement de la frontiere des états de plus grand vecteur d'onde vers les plus petits vecteurs
d'onde. C'est ce que montre la figure II-3 représentant une section de la frontiere d'une vallée latérale
avec (courbe en trait plein) et sans (courbe en tirets) prise en compte de cette anisotropie. La section
est réalisée dans un plan contenant l'axe principal associé a la vallée. La symétrie de révolution
autour de cet axe permet de reconstituer la frontiére compléte.

La frontiere de la vallée sans prise en compte réaliste des points W est un ellipsoide dont tous

les points ont I'énergie des points W. I1 y a donc surestimation du nombre d'états de haute énergie.
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La figure II-4 montre la dépendance angulaire des états accessibles en fonction de l'énergie
dans le modele de SDB proposé. En pointillé sont figurées les intersections, avec un plan contenant
l'axe principal, des ellipsoides d'isoénergies qu'on aurait si a l'énergie considérée, toutes les
directions étaient accessibles; en traits pleins, sont présentées les intersections avec les parties utiles

des ellipsoides d'isoénergie.

Figure I1-2: zone de Brillouin et plan T XW en grisé
contenant les points de plus haute énergie W.

Pour une énergie donnée, inférieure a I'énergie du pic de densité d'états €, , toutes les
orientations sont accessibles (cas (a)). Pour une énergie intermédiaire entre €., et I'‘énergie
maximale de bande €, , correspondant a I'énergie d'un point W, seuls sont accessibles les états
vus du minimum de la vallée sous un angle solide de 4w cos(8) Steradian (cas (b)).

A I'énergie maximale (cas (c)), seuls les états pour lesquels B = /2, sont accessibles. Ces

états correspondent aux points W. Ils sont uniformément répartis sur un cercle. L'angle solide sous

lequel ils sont vus vaut 0 Steradian.

Réciproquement 1'énergie maximale € = €., accessible dépend de l'orientation via l'angle
B . Elle varie de I'énergie €, au pic de densité d'états, a 1'énergie maximale de bande €, , .
La frontieére de la vallée est la surface décrite par les extremités des plus grands vecteurs

[} 1' r M .7 ] A hY tr - t
d'ondes dont I'énergie associée €,,,(P) s'accroit & mesure que ces vecteurs s'éloignent de l'axe

principal pour tendre vers les états W l'angle B par rapport a 1'axe principal s'écarte alors de 0 ou n

pour tendre vers it /2.
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Figure II-3. Intersection de la frontiére d'une vallée
latérale avec un plan contenant la direction principale
associée a la vallée, avec (trait plein) et sans (tirets)
prise en compte de l'anisotropie associée a la
localisation des points de plus haute énergie W
(anisotropie de haute énergie).

S W

— ~
e k// > N

/ N
/ \
/ axe AouA "\

Figure I1I-4. Variation de I'angle B maximal par rapport 4 I'axe
principal sous lequel sont visibles des états d'énergie
g, S&<g . . (traits pleins). - tirets: états qu'on aurait en
absence d'anisotropie liée aux points W.
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11-1.1.3.2)RELATION DE DISPERSION EN VALLEES LATERALES L1, X1 ET X3

La relation de dispersion en vallée latérale v =1L1, X1 ou X3 s'exprime en coordonnés
sphériques par:

Rk ..
Ak - Yv(s) 3
m\/
k; =|k; - Koyl X=X, (Koy;&gy) = (0;0), pour 0 <k <k,
avec {él )8 18 ‘Ovl ,et X=X, (Kgy:€0y) = (Emaxv;ﬁmaxv) pourk., <k <k .. -
= —_— 0 _
’ k. = kmaxv
cv 2

Dans l'expression de la relation de dispersion en vallée latérale, les différents termes peuvent

s'expliciter de la fagon suivante:
- pour les vallées X1 et L1 nous avons ¥,,(€) = é(l +0,€ + ﬁvéz) :

- Pour les vallées X3, la représentation de la seconde bande de conduction dans un modeéle multi-

vallées équivalentes, implique la prise en compte, dans le terme y, de la RDL1i, d'un coefficient de

non-parabolicité de fond de vallée ®, d'ordre 3, pour traduire l'incorporation a ces vallées, des états

de haute énergie qui ne sont pas de symétrie X: y, () =¢[l +a e+ ¢? +w.g’). La RDLs yala
. v Y Y v

méme forme qu'en vallées L1 et X1.

- d'aprés l'annexe VII, la masse effective dans une direction quelconque s'exprime en fonction des

. . . A * A * ~ . .
masses effectives longitudinales m,,, et transverses m,,,, et de I'angle B par rapport a la direction
principale associée a la vallée par:

Lk 1

"SR, s )

*

A

my, myy,

- le point (k;e), de la vallée v, peut s'exprimer par rapport au point central I'l:

(k;e),=(K-K,,; E-E,,),ou (K,,; E;,) estle minimum de vallée v.

- le point (K vs Emaxy) dans la direction du vecteur d'onde k, est situé sur l'ellipsoide virtuel
d'isoénergie €,,.,, quon aurait en absence d'anisotropie liée a la localisation des points W:
€maxv = Emaxv — Eovs avec E .., I'énergie maximale de la bande a laquelle appartient la vallée v.
- le point (Kpaxvs €maxy) dans la direction du vecteur d'onde k, est situé sur la frontiere de la
vallée. D'apres I'annexe VI, son énergie ¢€,,,,, augmente a mesure que le cosinus directeur de k

avec la direction principale, tend vers 0, ce qui correspond a l'orientation vers un point W:
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(kmaxv; gmaxv) = (Emaxv - E(Emaxv’Wa(P); gmaxv - gmaxv)
ol y et @ sont les angles en coordonnées elliptiques, et €,,,, est la valeur absolue de I'énergie par
rapport a 1'énergie maximale de bande.
~ ~—] 4‘COS(W)W(§dpic)
€maxv = Vv 3
(1 + \cos(\p)\)

Dans cette derniére expression, Ygl(y) =x correspond a l'inversion de la relation

Y (x) = ui se rameéne ici a 'éguation du troisiéme degré
Yv Yy,

K(1+8,x+ B - 4ICOS(W)‘Y(8‘*P“2) =0
(l + |cos(\p)|)

La racine de cette équation du troisieme degré est l'énergie €., ., -

II-1.1.3.3)DENSITE D'ETATS EN VALLEES LATERALES L1, X1 ET X3.

La densité d'états en vallée v est calculée & partir de la masse de densité d'états

* * *2)1/3

my, = (M, m,)" " par l'expression générique (II-2):

£ \23
A 1 | 2my dy,(€) ~
D;(e) = A4 Y €
v(€) 2n2[ 2 J & VYv(E)

11-1.1.3.4)MODALITES DE CHOIX DES PARAMETRES DE BANDE.

Les valeurs des paramétres de bande du modeéle sont fixées dans un premier temps en
fonction des parameétres-matériau du modéle classique des vallées et des caractéristiques de la
densité d'états. Dans un second temps, l'expression des RDV permettant un calcul de la densité
d'états globale et du nombre total d'états, ces résultats seront comparés a la densité d'états réelle.
Pour un matériau dont la valeur de la masse longitudinale est publiée, une comparaison des relations
de dispersion le long des directions principales avec celles du diagramme de bande sera réalisée.

Les valeurs initialement estimées, seront corrigées pour satisfaire au mieux aux différentes
caractéristiques de bande.

Le modele a été défini, il peut maintenant étre appliqué aux matériaux GaAs et InP.

REMARQUE.

. * ~ * . 3 - ~
Le rapport des masses effectives m,, / M, apparaissant dans l'expression des coefficients a,,

et EV est celui de deux masses effectives de méme nature d'aprés I'annexe III. L'absence de valeurs

* * o . .
dans la littérature pour les masses m,,,, et i, , propres au mode¢le, conduit a choisir le rapport,
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* * 1 e Y 7 * Y Lt V
my, / My, , de la masse de densité d'états de fond de vallée, my,, a la masse de densité d'états au

. 7 Ay r N* N
voisinage des points W de plus haute énergie associés a la vallée, My, . Cette derni¢re masse est

choisie identique pour toutes les vallées d'une bande a partir de la densité d'états réelle au voisinage

de I'énergie maximale de bande atteinte aux points W.

1I-.2)APPLICATION DU MODELE A GaAs.

I-1.2.1)VALEURS DES PARAMETRES DE BANDE DE GaAs.

11-1.2.1.1)CHOIX DES VALEURS DES PARAMETRES DE BANDE DE GaAs.

Les valeurs des paramétres de structure de bande (SDB) sont choisies en fonction de
caractéristiques de bande fournies dans la littératures: densité d'états (DOS) calculée a partir d'une
structure de bande réelle de type pseudo-potentiel empirique, valeurs de paramétres matériaux du

modéle classique des vallées et/ou du diagramme de bande.

I1-1.2.1.1.1)CHOIX DES PARAMETRES EN VALLEE CENTRALE I'l DE GaAs.
Les paramétres de bande relatifs a la courbure de la vallée centrale ont été ajustés de maniere

a retrouver la relation de dispersion le long des trois directions principales A, A, et £ suivant le

diagramme de bande de M.V Fischetti [FIS88].

Le point central I'l, origine des énergies, est situé¢ a 1.423 eV au-dessus de la bande de
valence a 300°K d'aprés J.Blakemore [BLA82]. C'est le point de plus basse énergie des bandes de

conduction.

La valeur de la masse effective de fond de vallée est prise égale a celle de M.V Fischetti
[FIS88] dans le cadre du modéle classique des vallées: m = 0.063 m,,.
Le long d’un axe A, le vecteur d'onde tiré du diagramme de bande de M.V Fischetti [FIS88]

correspondant au maximum d'énergie €,,,, 2 = 2.07 eV, vaut k., o =031x 10® /cm. Dans ces

conditions la valeur de B qui ajuste au mieux le diagramme de bande dans cette direction vaut
By =007 eV2. En raisonnant de la méme fagon pour un axe A, le maximum étant situé en
(kpaxa = 0.30x 108 /cm; E€maxa = 111eV), le coefficient de non parabolicit¢ B, trouvé vaut
Br =08 eV . Enfin, dans une direction £ le maximum étant situé en (K5 = 0.62 x 108/ cm;

Emax s = 2.25 V), le coefficient de non parabolicité B trouvé vaut By = 0.66 ev2,
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1I-1.2.1.1.2)CHOIX DES PARAMETRES EN VALLEES LATERALES L1 ET X1.

_— 3(2 . .y
Le point L1 est situé en bordure de zone de Brillouin en \/; (—E) , et le point X1 est situ€
a

. 2
au voisinage de la bordure de zone de Brillouin en 0.91 (—73) [FIS91]. Ces valeurs permettent de
a

déterminer avec une certaine précision les paramétres de fond de vallée sur le diagramme de bande.

Les énergies inter-vallées I'l-L1 et I['1-X1 sont prises voisines de celles obtenues par
M.V Fischetti [FIS91]. Le choix de I’énergie de fond de vallée s’est porté sur la valeur
expérimentale de 0.284 ¢V obtenue par D.E.Aspnes [ASP76] et citée par J.Blakemore [BLAS82]. En
vallée X1, on prend exactement la valeur de 0.447 eV fournie par M.V Fischetti [FIS91] qui la tient
¢galement d’une mesure expérimentale.

Les valeurs des masses de densités d’états de fond de vallées latérales L1 et X1 ont été
choisies proches de celles trouvée dans la littérature.

En vallée L1, on a choisi 0.27m,, valeur supérieure a celle de 0.222 myutilisée par

D.E.Aspnes [ASP76] puis par M.A Littlejohn [LIT77] mais voisine de celle choisie a 0.277 m; par

% * 2

1/3
T.Wang & K.Hess [WANS5] (my , = (m//um L ) avec myy ; = 147 mget m,;, = 012 my).

En vallée X1 nous choisissons la valeur de K.F.Brennan & D.H.Park [BRES88] prise égale a
0.43m,. On peut remarquer que cette valeur est voisine de 0.41 m, la valeur expérimentale de
G.D.Pitt [PIT70] et utilisée par D.E.Aspnes [ASP76], mais s’écarte nettement de celle a 0.58 m,

ajustée par M.A Littllejohn [LIT77] a la caractéristique de vitesse de dérive stationnaire aux

environs de 100 kV/cm.

Les valeurs des coefficients de non-parabolicité du premier ordre a sont fixées égales a

celles fournies par M. A Littlejohn [LIT77]: ap; = 0.461 eVl et oy = 0204 evl

L'énergie au premier pic de densité d’états est voisine de 1.7 eV [BRE84] [BUD92].

L’énergie maximale dans la bande est fixée & 4.4 eV.
Les valeurs des coefficients de non-parabolicité du second ordre By, et By;, sont ajustées
de maniére a trouver a la fois une densité d’états globale en premiére bande d’allure correcte, et un

nombre total d’états en premicre bande N, voisin du nombre réel total d’états dans une bande, de

44310% /cm?® (%, avec a =5653A): Ny, =442 102 /em?.
a

Enfin, les valeurs des masses longitudinales m,,;; =13 m,, et m;;x; = 0.9 my, By, sont ajustées

au diagramme de bande de M.V fischetti [FIS88].
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11-1.2.1.1.3)CHOIX DES PARAMETRES EN VALLEES LATERALES X3 DE GaAs.

_— 2
Le point X3 est situé en bordure de zone de Brillouin en 1 (_n) .
a

En deuxiéme bande de conduction, l'énergie inter-vallée ['1-X3 retenue est celle de

J.Blakemore [BLAS82]: 0.88 eV.

Pour restituer correctement la densité d'états en fond de vallée, on doit prendre mz =03 m,
pour la masse de densité d'états.

Les diagrammes de bande fournis par J.Blakemore [BLAS82] et M.V.Fischetti
[FIS88][FIS91], ainsi que I'énergie du second pic de densité d'états permettent d'en déduire les
paramétres de bande en fond de seconde bande.

La forme parabolique de la deuxiéme bande de conduction bien au dela du voisinage

immédiat d'un point X3, permet d'imposer pour les coefficients de non-parabolicité o et B:

a=0eV! et B=0 evV?. A énergie €levée il convient de tenir compte du coefficient de non-

parabolicit¢ ® . Pour bien restituer le pic de DOS situé a environ 3.4 eV d'apres J.Bude & K.Hess

[BUD92], il convient de prendre ® = 0.53 eV,
Apres I'énergie au pic de densité d'états, une énergie maximale de 5.5 eV permet d'assez bien

reconstituer la DOS pour les tres hautes énergies.

Le nombre total d'états calculés dans la bande vaut alors 4.49 x 10%? / cm? pour un nombre

théorique réel d'états de 4.43 x 10?2 / cm?.

Enfin, la valeur de la masse longitudinale (le long d'un axe A dans cette bande) est ajustée a

m7/ =04 m,, a la partie concernée des diagrammes de SDB de J.Blakemore [BLAS82], et de
M.V Fischetti [FIS91].
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1-1.2.1.2)TABLEAUX DES PARAMETRES DE BANDE DE GaAs.
Nous présentons pages suivantes les valeurs des parametres de structure de bande (SDB),

nécessaires a I'étude du transport dans le matériau GaAs en volume.

Le tableau II-1 présente les paramétres de SDB en vallées latérales L1, X1 de la premiére
bande, et en vallées X3 décrivant la seconde bande de conduction.

A partir des paramétres de SDB, il est possible de déduire d'autres grandeurs de bande; c'est
le cas de la masse effective transverse qui se déduit de la masse effective de densité d'états et de la

masse effective longitudinale.

Le tableau II-2 présente les paramétres de bande de la vallée centrale I'l de la premiére
bande de conduction.

Ils sont pris en considérant la relation de dispersion le long de chacune des trois directions
principales A, A, et Z.

En outre, une grandeur de SDB dérivée des parametres de SDB est présentée: le coefficient
de non-parabolicité¢ de fond de vallée du premier ordre o qui se déduit de la masse effective de fond

de vallée et de I'énergie de bande interdite par une formule de la méthode K.p.

Le tableau II-3 présente les paramétres de SDB en supposant la vallée centrale I'1 isotrope.
Les coefficients de non-parabolicité § et ® ont été ajustés a la densité d'états dans cette

vallée, calculée par la relation semi-empirique du modéle en supposant la vallée anisotrope.
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PARAMETRES DE STRUCTURE DE BANDE
DE CONDUCTION DE GaAs A 300°K

lI-1.2.1.2.1)PARAMETRES DE BANDE DE GaAs EN VALLEES LATERALES
L1, X1 (PREMIERE BANDE) ET X3 (SECONDE BANDE).

n° de bande 1 2

Vallée v

Parameétre L1 X1 X3
de bande

Multiplicité de la vallée 4 3 3
M

Vv

Energie par rapport au

fond de la premiére 0.284 [BLAS2] 0.447 [FIS91] 0.88 [BLAS82]

bande de conduction

AEri-,(eV)

Masse effective de

densité d’états 0.27 0.43 [BRESS] 0.30

*
mgy (mo)

Masse effective
longitudinale

1.3 0.90 0.40

*
my;, (mo)

Masse effective %3 *3 %3
transverse Mgy Mary Myx3
% ——0123 % —0.297 % =0.260

*
m,,(m,) my my/x1 my;x3

Non-parabolicité alpha

a, eV 0.461[LIT77] 0.204 [LIT77] 0.0

Non-parabolicité béta

Bv(ev—Z) 025 0.0 0.0

Non-parabolicité oméga

0. (V) 0.0 0.0 0.053

Masse de densité
d’états a ’énergie
& 0.1 0.1

*
maximale Mg, (m, )

Energie au pic de
densité d’états

E_,(cV) 1.7 3.4

Energie maximale de

bande 4.4 55
E naxv(€V) ' '

Tableau II-1.
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II-1.2.1.2.2)PARAMETRES DE BANDE DE GaAs EN VALLEE CENTRALE
'l (PREMIERE BANDE).

Direction
rincipale & A A 3
Parametre
de bande
Multiplicité de I’axe
cristallographique 8 6 12
M;
Energie de bande
interdite E 5, (eV) 1.423 [BLAS2]
Masse effective
* 0.063 [FIS91]
m (m,)
%\ 2
Non-parabolicité alpha (1 - m]
a (V) Mo —0617
gap
Non-parabolicité béta
~ . . 0.6
B (VD) . 0.8 0.07 6
Non-parabolicité oméga
Masse effective a
g . .
cnereie maximale 0.0805 | 0.0040 | 0.20
mg (m o )
Vecteur d’onde a
Hénergle maximale 0.30 0.31 0.62
kmax6 (10 / m)
Energie maximale
e s (V) 1.11 2.07 2.25

Tableau I1-2.
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II-1.2.1.2.3) PARAMETRES DE BANDE DE GaAs EN VALLEE CENTRALE
I'l (PREMIERE BANDE) APPROCHEE PAR UNE RELATION DE DISPERSION ISOTROPE.

Direction

rincipale & A A )

Paramétre
de bande

Multiplicité de I’axe
cristallographique 8 6 12
M;

Energie de bande

interdite E g, (6V) 1.423 [BLAS2]

Masse effective

0.063 [FIS91]

m’ (m,)

2
*
Non-parabolicité alpha [1 _ _m_J

o (VT M0/ 0617

gap

Non-parabolicité béta
-2
B (V) - 0.2

Non-parabolicité oméga

05 (V) 0.265

Masse effective a
I'énergie maximale
o 0.176
mg (m, )
Vecteur d’onde a
I’énergie maximale
Kg max (10'°/m)
Energie maximale

25 max (€V) 2.25

0.63

Tableau II-3.
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JI-1.2.2)DENSITES D'ETATS ELECTRONIQUES DE GaAs.

La densité d'états est calculée & partir du modele de structure de bande (SDB) proposé avec
les paramétres de bande précédemment fournis. La densité d'états (DOS) du modele est comparée
avec des DOS de la littérature. La contribution des différentes vallées a la densité d'états globale est

ensuite présentée.

lI-1.2.2.1)DENSITE D'ETATS GLOBALE DE GaAs.

La figure II-5 présente la DOS dans GaAs, obtenue a partir de la structure de bande calculée
par la méthode du pseudo-potentiel empirique sur une ou plus de deux bandes, et par le mod¢le
proposé sur deux bandes.

Dans le modéle bi-bandes proposé, le nombre total d’états est calculé par la méthode

d’intégration numérique de Simpson. Il vaut, pour la premiére bande et la seconde bande de
conduction, respectivement 4.42 x 10%%2 / em® , et 449 x 10%2 /cm®. Ces deux valeurs sont toutes

deux assez voisines de la valeur théorique, pour chacune des deux bandes, de 4.43 x 102 /cm’.

Dans la mesure ou l'allure générale de la DOS réelle est bien respectée, l'erreur sur le
nombre total d'états disponibles qui est ici inférieure a 2 %, peut donner une idée de l'erreur sur la
DOS. |

Jusque vers 0.8 eV, la densité d’états obtenue a ’aide du modele, est confondue avec celle
de M.V Fischetti [FIS88], tout en étant intermédiaire entre les DOS de J.Bude & K.Hess [BUD92],
et celle mono-bande de K.Brennan & K.Hess [BRE84]. A partir de cette valeur, la DOS du modéle
s’approche d’avantage de celle du modéle de K.Brennan & K.Hess [BRE84] jusqu’au premier
maximum. A partir de 0.88 eV, intervient la contribution de la seconde bande de conduction dont la
faible contribution jusqu’au premier maximum de densité d’états, permet de comparer la DOS
globale a la DOS mono-bande. A partir de I'énergie de ce premier pic de DOS, il convient de
comparer la DOS réelle avec celle calculée, en prenant en compte plusieurs bandes. La figure II-5
montre que globalement, la DOS du modéle de SDB proposé est intermédiaire entre celle de
M.V Fischetti [FIS88], et celle de J.Bude & K.Hess [BUD92].

La DOS calculée par J.Bude & K.Hess [BUD92] au voisinage du second maximum de
densité d’états, vers 3.4 eV, est notablement plus forte que celle des autres auteurs. Cela semble
provenir de la prise en compte par J.Bude & K.Hess des bandes situées au dela de la seconde bande
de conduction. Par contre, il semblerait que M.V .Fischetti [FIS88] sous-estime la densité d’états
globale aux hautes énergies, bien que cet auteur fasse intervenir plus de deux bandes dans le calcul

de la DOS globale.
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DENSITE D’ETATS DANS GAAS
DC(E)(1E227eV-7cm3)

=== BRENNANB4
(BANDE 1)

- - FISCHETTBS
=== BUDES2

= MODELE
(BI-BANDE)

ECeV)

Figure 11-5. Densité d'états (DOS) de GaAs calculée avec le modele de structure
de bande (SDB) des vallées étendues, en comparaison avec des DOS de la
littérature calculées a partir d'une SDB de type pseudo-potentiel empirique.

- trait plein: DOS calculée a partir du modéle

- tirets gras: calcul de J.Bude & K.Hess [BUD92]

- traits mixtes: calcul de M.V Fischetti [FIS88]

- tirets fins: calcul de K.Brennan & K.Hess [BRE84] limité a la premiére bande
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11-1.2.2.2)CONTRIBUTION DES VALLEES A LA DENSITE D'ETATS DANS GaAs.

La figure II-6 présente le détail de la DOS dans chaque bande. La DOS est répartie, pour la
premiére bande, entre les trois types de vallées contributives du modeéle proposé, I'l, L1, et X1, et
pour la seconde bande, entre les vallées X3.

L’expression donnant la DOS en vallées latérales L1, X1, et X3 est du type de celle utilisée
pour une relation de dispersion du type de R.Brunetti & C.Jacoboni [BRU89], mais en considérant
des coefficients de non-parabolicité d’ordres supérieurs.

En premiére bande et aux hautes énergies, la DOS en vallées latérales domine nettement
celle en vallée centrale. La DOS en vallées L1 dépasse de plus en plus celle des autres vallées de la
premiére bande jusqu'au premier pic de DOS a 1.7 eV. A partir de cette énergie l'écart de
contribution a la DOS globale des différentes vallées de la premiére bande s'amenuise.

La contribution a la DOS de la premiére bande devient voisine de celle en deuxi¢me bande
vers 2.5 eV. La densité d'états en premiére bande devient faible par rapport a celle en deuxiéme

bande a partir de 3 eV, puis négligeable a partir de 3.5 eV.

lI-1.2.2.3)DENSITE D'ETATS EN VALLEE CENTRALE I'l DANS GaAs.

La figure II-7 présente la contribution & la DOS globale de la vallée centrale T'1 (ou DOS en

vallée['1) obtenue a 1’aide de l'expression semi-empirique du modéle de SDB proposé prenant en

compte les trois directions principales.

La DOS en vallée I'l ainsi calculée est, par rapport au modéle classique des vallées, prés de
deux fois plus forte vers 1.2 eV, et entre 3 et 4 fois plus forte vers 1.7 eV. A partir de cette valeur
’écart se réduit pour s’annuler vers 2.1 eV, a cause de la non prise en compte par 1’ancien modéle

de la décroissance de la DOS réelle.

Il a été présenté également la DOS obtenue en supposant la vallée centrale parabolique et
isotrope. Un coefficient de non-parabolicité du premier ordre o fut introduit 4 la fin des années 60
pour mieux décrire la bande a des énergies de quelques centaines de meV. La prise en compte d'un
coefficient de non-parabolicité du second ordre [ anisotrope est aujourd'hui justifiée par la forte
non-parabolicité et la forte anisotropie des vallées a des énergies d'au moins 0.5¢V, largement

dépassées lorsque se produit I'ionisation par choc.
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Le calcul semi-empirique obtenu en prenant en compte les trois directions principales peut
étre approché par un calcul classique de type R.Brunnetti & C.Jacoboni [BRU89] en considérant la

vallée isotrope, mais en prenant en compte un coefficient de non parabolicité «® du troisieme ordre.

Dans le modéle classique des vallées, la DOS en vallée centrale croit indéfiniment.
Dans le modéle de SDB proposé, la DOS décroit a partir d'environ 1.7 eV puis s'annule a I'énergie
maximale en vallée I'l, qui est atteinte le long d'une direction X .

La forte valeur de la DOS du modele proposé des vallées étendues, par rapport a celle du
modéle classique des vallées, au voisinage du pic de DOS, s'explique par la prise en compte de la

relation de dispersion fortement non-parabolique dans les directions X .

II-I.2.3)ISOE‘NERGIES DANS UN PLAN ' XW DE LA ZONE DE BRILLOUIN DANS
GaAs.

L'intersection des surfaces d'isoénergies avec un plan '’XW constitue des courbes contenant
les points de plus hautes énergies W. Elles sont présentées d'une part dans la premiére bande de
conduction, et d'autre part dans la seconde bande. Elles ont été tracées en trait plein du minimum au

maximum d'énergie de bande, tandis que la frontiére des vallées a été tracée en pointillés.

11-1.2.3.1)ISOENERGIES EN PREMIERE BANDE DE CONDUCTION DANS GaAs.

La figure II-8 présente les isoénergies dans un plan I'XW des vallées I'l et X1 de la
premi¢re bande de conduction, centrées aux points I' et X de la zone de Brillouin réelle
(I'X=2x/a).

En vallée centrale, le mod¢le impose une variation discontinue de la frontiére, correspondant
a la prise en compte: soit de la relation de dispersion (RD) le long d'une direction principale
A (direction I'X), I'énergie variant de 0 & 2.07 , soit de la RD le long d'une direction £ (direction
I'K)), I'énergie variant de 0 a 2.25 eV. Les courbes d'isoénergies sont des arcs de cercle dans les
directions A et X, dont la réunion a basse énergie forme un cercle car la RD y est quasiment
isotrope.

En vallées X1 les courbes d'isoénergies sont des ellipses, de 0.447 eV, énergie de fond de
vallée, jusqu'a 1.7 eV, énergie au pic de densité d'états. Au-dela de cette derniére énergie, ce sont

des arcs d'ellipses dont la longueur diminue a mesure que I'énergie tend vers 1'énergie des maxima

de bande W, situés vers 4.4 eV,

Les points W du mod¢le sont situés un peu au-dela des points W réels.
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DENSITE D’ETATS DANS CGRAS
DES DEUX PREMIERES BANDES DE CONDUCTION
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Figure 1I-6. Contribution a la densité d'états globale (trait plein) des vallées et des bandes.

- traits mixtes gras: premiére bande (constituée des vallées vallées étendues X1 en traits mixte fins,
L1 en tirets fins, et I'1 en pointillés fins)

- tirets gras: seconde bande (constituée des vallées étendues X3)

DENSITE D'ETATS DANS GARS EN VALLEE 1
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Figure II-7. Densité d'états en vallée centrale.
Modele classique des vallées avec m*=0.063 m: - pointillés: vallées parabolique; - tirets:

vallées non-paraboliques avec o = 0.618/¢V .

Modele des vallées étendues: - trait plein: prise en compte des relations de dispersion le long des
3 directions principales; - traits mixtes: hypothése d'une vallée isotrope avec ajustement des
coeff. de non-parabolicité sur la densité d'états en tenant compte des 3 directions principales.
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11-.2.3.2)ISOENERGIES EN DEUXIEME BANDE DE CONDUCTION DANS GaAs.

La figure II-9 présente les isoénergies dans un plan ['XW de la deuxieme bande de
conduction, représentée par des vallées X3, centrées aux points X de la zone de Brillouin réelle
(I'X =2x/a). Les isoénergies ont été tracées du minimum au maximum d'énergie dans la bande.

Les courbes d'isoénergie sont des ellipses, de 0.88 eV, énergie de fond de vallée, jusqu'a
3.4eV, énergie au pic de densité d'états. Au-dela de cette derniére énergie, ce sont des arcs d'ellipses
donf la longueur diminue & mesure que I'énergie tend vers 1'énergie des maxima de bande W situés
vers 5.5 eV.

Les point W du modéle sont situés bien au-dela des points W réels par comparaison a la
premiére bande de conduction. Cela s'explique par la prise en compte uniquement des minima de
symétrie X dans cette bande, comme auparavant R.Brunetti & C.Jacoboni [BRU89] ou T.Vogelsang

& W.Hinsch [VOG91] pour leur modélisation de la premiere bande de conduction du Silicium.

I1-1.2.4)COURBES DE DISPERSION LE LONG DES DIRECTIONS PRINCIPALES DANS
GaAs. COMPARAISON AVEC LA LITTERATURE.

lI-1.2.4.1)COURBES DE DISPERSION EN VALLEE CENTRALE I'l DANS GaAs.

La vallée centrale I'l est la vallée de plus basse énergie.

La figure II-10 représente la relation de dispersion en vallée centrale de la premiére bande de
conduction le long des trois directions principales A (<111>), A (<100>), et = (<110>), calculée
par M.V Fischetti [FIS88]. Les trois relations de dispersion sont représentées dans un méme plan de
maniere a pouvoir étre comparées les unes aux autres. Sont également représentées, les relations de
dispersion du modele qui, comme on peut le constater, ajuste parfaitement les courbes calculées par
M.V Fischetti [FIS88], ainsi que la relation de dispersion obtenue par le modeéle classique des
vallées avec les parametres de M. A Littlejohn [LIT77]. Cette derniére courbe est une approximation
de la relation de dispersion le long d'un axe A, joignant le point I a un point X.

Comme la courbure de bande est plus forte le long de la direction A, on en déduit que la

considération de cette relation de dispersion a hautes énergies, sous-estime la densité d'états.
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Figure II-8. Isoénergies dans un plan I'’XW de GaAs, en premiére bande de
conduction (traits pleins). Les tirets sont la frontiére d'une vallée.

Figure 11-9. Isoénergies dans un plan I'’XW de GaAs, en seconde bande
de conduction (traits pleins). Les tirets sont la frontiére d'une vallée.
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lI-.2.4.2)COURBES DE DISPERSION EN VALLEES LATERALES L1 DANS GaAs.

La vallée latérale de plus basse énergie est la vallée L1.

La figure II-11 représente la relation de dispersion le long de l'axe principal A d'une vallée
LI1.
La courbe de M.V Fischetti [FIS88] a été obtenu par la méthode du pseudo-potentiel.

Les parametres de bande, E;;=0323¢eV, m//LT= 1538 m, [FIS88][FIS91] et
op; =040 evl [FIS91] ont été fournies par l'auteur pour une simulation Monte-Carlo de type

vallées classiques. Les valeurs m//;-—- 147 mg et oy =044 eV’ ont été fournies par T.Wang &
K Hess [WANB5] également dans le cadre du modéle classique des vallées.

La courbe du nouveau modele utilise comme paramétre de bande de basse énergie:
% . < e
m, 4= 13mg, o, = 0461 eV'l, et un coefficient de non-parabolicit¢é du second ordre

By =025 eV pour mieux ajuster la caractéristique de SDB réelle.

La caractéristique du. nouveau modéle ainsi que celles de l'ancien présentent des états
d'énergie supérieures a celle du maximum le long de l'axe principal A , réellement situé vers 1.1 eV.
L'existence de ces états est inhérente & l'ancien modeéle qui permet théoriquement a des électrons
d'atteindre des énergies infinies.

A la différence du modéle classique des vallées, le modele proposé présente un maximum le
long de I'axe principal, situé a 1.7 eV, énergie au pic de densité d'états dans la bande.

On peut voir que le modéle classique des vallées dinsi que le modéle proposé approchent trés
bien la relation de dispersion pratiquement jusqu'au maximum réel d'énergie le long de l'axe A |, et
situé vers 1.1 eV. A partir de cette énergie, le modele classique des vallées surestime I'énergie en

fonction du vecteur d'onde par rapport au modéle des vallées étendues.

I-.2.4.3)COURBES DE DISPERSION EN VALLEES LATERALES X1 DANS GaAs.

La vallée X1 est la vallée de plus haute énergie du mod¢le classique trois vallées.
La figure II-12 présente la relation de dispersion le long de 1'axe principal A d'une vallée

X1. Elle a été obtenue par M.V Fischetti [FIS88] a I'aide de la méthode du pseudo-potentiel. Les

valeurs Ey; = 0447 eV, m//XT= 1987 m, [FIS88][FIS91] et ay; =055 eV [FIS91] ont été

fournies par l'auteur pour une simulation Monte-Carlo de type vallées classiques. Les valeurs
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Ex; =052¢V, m//XT= 158 mget ay; =036 eV'! ont éé fournies par T.Wang & K. Hess
[WANS5] également dans le cadre du modele classique des vallées.

La courbe du nouveau modéle utilise comme parametre de SDB de basse énergie:

Ex; =0447 eV, m//XT= 09 my, a, =0204 eV, et un coefficient de non-parabolicité du

second ordre B, =025eV 2, pour mieux ajuster la relation de dispersion réelle. La caractéristique

du modele proposé ne présente pas d'états au-dela de 1.7 eV dans une direction principale A,
énergie correspondant au pic de densité d'états bien qu'il existe en réalité des états jusque vers
2.1eV. Les résultats du modéle classique des vallées sous-estiment nettement I'énergie en fonction
du vecteur d'onde a partir de 1 eV, contrairement a ceux du modele des vallées étendues qui permet

de bien approcher la caractéristique réelle.

i-.2.4.4)COURBES DE DISPERSION EN VALLEES LATERALES X3 DANS GaAs.
La figure II-13 présente la relation de dispersion calculée par M.V Fischetti [FIS88] et

J.Blakemore [BLA82] en deuxi¢éme bande de conduction dans une direction A au voisinage d'un
point X3. Remarquons que le premier auteur place I'énergie de fond de vallée a 0.747 eV, tandis que
le second la situe 4 0.88 eV.

La courbe de dispersion obtenue a l'aide du modéle approche assez bien les deux calculs dus

a la méthode du pseudo-potentiel empirique. Les paramétres de bande de basse énergie utilisés dans
le modéle proposé sont Ey; =088eV, m//Xzz 13m , ox;=0 eV, By3=0eV2, et

®y3 =0053eV™. La nullité des coefficients de non-parabolicité du premier et du second ordre
a3 €t Py; du modele des vallées étendues est due a la forme quasi-parabolique de la relation de

dispersion de 0.88 eV jusque vers 1.5 eV.

11-1.2.4.5)PREMIERS POINTS DE CHANGEMENT DE SIGNE DE LA MASSE
EFFECTIVE EN VALLEES DANS GaAs.

Le tableau II-4 présente I'énergie pour chaque vallée, des premiers points de changement de
signe de la masse effective. Elle est donnée par rapport au fond de la premiére bande de conduction.

Ces valeurs donnent une idée des énergies a partir desquelles le rayon de courbure de bande
subit une accentuation appréciable pouvant influencer le transport électronique en champ fort.

Ces énergies sont déterminées graphiquement, mais peuvent étre simplement calculées

relativement au fond de vallée en supposant que I'énergie de croisement de la relation de dispersion

11-32



est infinie. Pour >0 et ® =0, 1'énergie au point d'inflexion relativement au fond de vallée vaut

1243 -3
81= T

On remarque qu'en vallée centrale et en vallées L1, la modification de courbure apparait le

alors:

plus tot. En deuxi¢me bande, elle apparait a haute énergie vers 2.9 eV. En vallées X1, la masse
effective garde un signe positif sur pratiquement tout le domaine énergétique. En réalité il existe un

point d'inflexion bien plus bas, vers 2 eV, comme le montre la relation de dispersion réelle.
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RELATION DE DISPERSION SUIVANT TROIS
DIRECTIONS PRINCIPALES DANS GARAS
EN VALLEE 1
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Figure II-10. Relation de dispersion au voisinage du point I'l, le iong des trois directions
principales A (<111>), A(<100>), et £ (<110>). Modele classique des vallées avec
m*=0.063m, et o.=0.618/eV: - pointillés. Méthode du pseudo-potentiel calculée par
M.V Fischetti [FIS88]:- traits mixtes gras doubles pointillés: <110>; -traits mixtes gras:
<100>; tirets gras: <I111>. Calcul par le modele des vallées étendues: - tirets fins: <100>;
traits mixtes fins: <110>; traits mixtes doubles fins: <l111>. Les deux caractéristiques dans la
direction A sont confondues.

RELATION DE DISPERSION LONGITUDINALE
DANS CGAAS EN VALLEE L1
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Figure II-11. Relation de dispersion au voisinage d'un point L1 le long de la direction
principale A associée. Modele des vallées étendues: - trait plein.

Modele classique des vallées: - pointillés: T.Wang & K.Hess [WANSS] (m* = 147 m,, et

o = 044 /eV );- tirets: M.V.Fischetti [FIS91] (m* = 1.538 m,, et o = 040/¢V).
Méthode du pseudo-potentiel calculée par M.V Fischetti [FIS88]: - traits mixtes.

1I-34



RELATION DE DISPERSION LONGITUDINALE
DANS GARS EN VALLEE X1
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Figure II-12. Relation de dispersion au voisinage du point X1 le long de la direction principale A
associée. Modele des vallées étendues: - trait plein. Modéle classique des vallées: - pointillés:

T.Wang & K.Hess [WANS85] (m* = 1.58 m et a = 0.36/eV); - tirets: M.V Fischetti [FIS91]

(m*=1987m, et a =055/eV). Méthode du pseudo-potentiel calculée par M.V Fischetti
[FIS88]: - traits mixtes.

RELATION DE DISPERSION LONGITUDINALE
DANS GAARS EN VALLEE X3
DE LA SECONDE BANDE DE CONDUCTION
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Figure 1I-13. Relation de dispersion au voisinage d'un point X3 dans la direction principale A

associée. Modele des vallées étendues: trait plein. Méthode du pseudo-potentiel: - tirets:
M.V Fischetti [FIS88]; - traits mixtes: J.Blakemore [BLAS82].
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direction principale A A )
vallée
Tl 0.17 0.58 0.19
L1 0.59
X1 4.21
X3 2.85

Tableau II-4. Energie (eV), par rapport au fond de la premiére bande de
conduction, des premiers points de changement de signe de la masse effective en
vallées.

1-1.2) APPLICATION DU MODELE DE STRUCTURE DE BANDE A InP.

IL.1.2.1)VALEURS DES PARAMETRES DE BANDE DE InP.

1.1.2.1.1)CHOIX DES VALEURS DES PARAMETRES DE BANDE DANS InP.
111.2.1.1.1)CHOIX DES PARAMETRES DE BANDE EN VALLEE I'l DE InP.

Les paramétres de bande relatifs a la courbure de bande en vallée centrale, sont ajustés au
diagramme de bande de M.V Fischetti [FIS91] le long des trois directions principales A, A, et T.

Le point central I'l a pour énergie 1.34 eV a 300°K [FAU80]. C'est le point de plus basse
énergie.

La masse effective de fond de vallée est prise égale a celle utilisée par R.Fauquembergue

[FAU80] dans le cadre du modeéle classique des vallées: m =0078 my.

Le long d’'un axe A, le vecteur d'onde tiré du diagramme de bande de M.V Fischetti [FIS88]

correspondant au maximum d'énergie €, o =238 eV, vaut k., ., =042 x 10®/cm. Dans ces

conditions la valeur de  qui ajuste au mieux le diagramme de bande dans cette direction vaut
By =020 eV, En raisonnant de la méme fagon pour un axe A, le maximum étant situé en
(kpaxa =037 x 108/ cm; Emaxa = L7 €V), le coefficient de non parabolicité B, trouvé vaut
B, = 0.60 eV, Enfin, dans une direction £ le maximum étant situé en (Kpaxs = 071x10% / cm;

Emax s = 249 €V), le coefficient de non parabolicité B trouvé vaut Py = 0.55 V2.
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C.1.2.2)CHOIX DES PARAMETRES DE BANDE EN VALLEES L1 ET X1 DE InP.
Les énergies de fond de vallées ainsi que les masses effectives de densité d’états des vallées

L1 et X1 ont été fixées identiques a celles utilisées par R.Fauquembergue [FAU80]: E; | = 0.61eV,

my, = 04 my et Ey, = 08eV, my, = 04 m,.

L’énergie correspondant au maximum de densité d’états avoisine 1.7 eV, d’aprés la courbe
de densité d’états en premiére bande de K.Brennan & K.Hess [BRE84].

L’énergie de maximum de bande a été fixée a 4.0 eV.

Les paramétres de bande intermédiaires, o,_; oux1 €t By=L1, ou x1> SONt ajustés de maniere
a retrouver une allure correcte de la densité d’états globale en premiére bande pour avoir un nombre

022

. . 8
total d’états accessibles N ,, avoisinant 3.96x 107/ cm’ (=, avec a=587 A). Compte tenu du
a

fait que 'allure générale de la densité d'états (DOS) réelle est respectée, avec un nombre total d'états
calculés de N ,, = 3.94 x 10?2 /em®, on peut estimer que l'erreur sur la DOS est faible.

Les masses effectives longitudinales en vallées L1 et X1, sont ajustées a la courbure de
bande du diagramme de bande calculé par la méthode du pseudo-potentiel par M.V .Fischetti

[FIS91]. Les masses effectives longitudinales sont prises identiques a celles utilisées pour GaAs:

* *
m//Ll =13 mO . et m//Xl =09 mO .

11-1.3.1.2.3)CHOIX DES PARAMETRES EN VALLEES X3 DE InP.
A partir de I’énergie de fond de vallée X1, Ex; = 08eV [FAUB8O], et de I’écart énergétique
entre la vallée X1 et la vallée X3, AEx;_x3 =0.2 eV, obtenue d’aprés un diagramme de bande

calculé par la méthode du pseudo-potentiel [VIN88], on en déduit 1’énergie de fond de deuxiéme

bande: Ex3 =1.0¢eV.

L’allure parabolique au voisinage du fond de bande permet d’annuler les coefficients de non-

parabolicité du premier ordre ay; , et du second ordre By;: oyx3 =0 eVl et Bx3 =0 ev?,

L’énergie maximale de bande a été fixée a 5.0 eV, et la masse de densité d’états au sommet

M 7z r r hY o *
de bande, vue des points X3, a été fixée comme dans GaAs a fMyx; = 0.1 m,.
A des énergies assez €loignées d’un fond de vallée X3, il faut tenir compte d’un coefficient

de non-parabolicité¢ du troisiéme ordre wys3, dont la valeur est ajustée de maniére a trouver un
nombre total d’états accessibles N, . voisin de la valeur réelle de 3.96x 10 /cm’®. En fixant

@x3 = 012 eV?, ontrouve Ny, =392 x 107 /cm’ .
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11.1.2.1.1)TABLEAUX DES PARAMETRES DE BANDE DANS InP.

Nous présentons dans les pages suivantes les valeurs des principaux parameétres de bande,
nécessaires a l'étude du transport dans le matériau InP en volume. De ces parametres, on peut en

déduire d'autres grandeurs de bande par des relations analytiques: ce sont les grandeurs dérivées.
g p yuq g .

Le tableau II-5 présente les principaux parametres de bande en vallées latérales L1, X1 de la
premiére bande, et X3 de la seconde bande.

La grandeur dérivée présentée est la masse effective transverse qui se déduit de la masse
effective de densité d'états et de la masse effective longitudinale.

Remarquons que la seconde bande de conduction est enticrement décrite dans une

approximation multi-vallées équivalentes X3 étendues sur toute la bande.

Le tableau [1-6 présente les principaux paramétres de bande de la vallée centrale I'l de la
premicre bande de conduction.

Ils sont pris en considérant la relation de dispersion le long de chacune des trois directions
principales A, A, et X.

La grandeur de bande dérivée présentée est le coefficient de non-parabolicité de fond de
vallée du premier ordre o, qui se déduit de la masse effective de fond de vallée et de I'énergie de

bande interdite par une formule de la méthode K.p.
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PARAMETRES DE STRUCTURE DE BANDE
DE CONDUCTION DE InP A 300°K

II-1.3.1.1.1)PARAMETRES DE BANDE DE InP EN VALLEES LATERALES
L1, X1 (PREMIERE BANDE) ET X3 (SECONDE BANDE).

n° de bande 1 2

Vallée v

Parameétr L1 X1 X3
de bande

Multiplicité de la vallée 4 3 3
M

A%

Energie par rapport au

fond de la premiére 0.61 [FAUS0] 0.8 [FAUS80] 1.0

bande de conduction

AEr;_,(eV)

Masse effective de

der}ksité d’états 0.4 [FAUS0] 0.4 [FAU80] 0.2
Mg, (mo)

Masse effective
longitudinale

1.3 0.9 0.2

*
m//v(mo)

Masse effective * * *
tr mdgl mdgl md>3<3
ansverse
* 20222 % =0267 % =02
my 11

%
m,(m,) my/x1 my/x3

Non-parabolicité alpha

o, (eVh 0.6 0.204 [FAUS0] 0

Non-parabolicité béta

B,(eV72) 0.25 0 0

Non-parabolicité oméga

mv(eV‘3) 0 0 0.12

Masse de densité
d’états a I’énergie
& 0.1 0.1

*
maximale My, (m,, )

Energie au pic de
densité d’états

E. (eV) 1.7 3.4

Energie maximale

E max v (€V) 4.0 5.0

Tableau II-5.
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li-1.3.1.1.2)PARAMETRES DE BANDE DE InP EN VALLEE CENTRALE

['l (PREMIERE BANDE).

Direction

rincipale O
Paramétre
de bande

Multiplicité de I’axe
cristallographique

M5

Energie de bande
interdite E g, (€V)

1.34 [FAUS0]

Masse effective

m; (m,)

0.078 [FAUS0]

Non-parabolicité alpha

xs (eV_l)

Non-parabolicité béta

Bs (eV™?)

0.60 0.20 0.55

Non-parabolicité oméga

05 (eV7)

0.0

Masse effective &
I'énergie maximale

X
mg (mo)

0.114 0.0053 0.194

Vecteur d’onde a
I’énergie maximale

Koaxs (10'0/m)

0.37 0.42 0.71

Energie maximale
€max 8 (eV)

1.7 2.38 2.49

Tableau I1-6.
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I11-1.3.2)DENSITES D'ETATS ELECTRONIQUES DANS InP.

1I-1.3.2.1)DENSITE D'ETATS GLOBALE DANS InP

La figure II-14 présente la densité d’états dans InP, obtenue a partir de la structure de bande
calculée par la méthode du pseudo-potentiel empirique sur une ou plus de deux bandes, et par le
modele proposé sur deux bandes.

La densit¢ d'états globale fait nettement apparaitre les deux maxima principaux
correspondant aux maxima de densité d'états des deux premicres bandes.

La densité d'états calculée par le modéle de bande, s'approche de celle obtenue par
T.Vinchon [VIN88] et K.F.Brennan & K.Hess [BRE84].

La densité d'états (DOS) calculée sur plusieurs bandes par M.V Fischetti [FIS91], s'écarte
trés nettement des autres, méme a des énergies ou la seconde bande n'intervient pas (avant 1 eV).
On peut l'expliquer par la nette différence d'énergie de fond de vallées latérales L1 et X1, pris par
M.V Fischetti [FIS91], qui les situe respectivement a 0.832 eV et 1.492 eV, au lieu de 0.6 eV et
0.8eV.

Dans le modéle bi-bandes proposé, le nombre total d’états est calculé par la méthode

d’intégration numérique de Simpson. Il vaut, pour la premiére bande et la seconde bande de
conduction, respectivement 394 x 102 / cm® , et 392 x 1022 /cm®. Ces deux valeurs sont toutes

deux trés voisines de la valeur théorique, pour chacune des deux bandes, de 3.96 x 10%%/ em®.
Dans la mesure ou I'allure générale de la DOS réelle est bien respectée, l'erreur sur le

nombre total d'états disponibles qui est ici inférieure a 1%, peut donner une idée de I'erreur sur la

DOS.

1-1.3.2.2)CONTRIBUTION DES VALLEES A LA DENSITE D'ETATS GLOBALE DANS
InP.

La figure II-15 donne le détail de la densité d’états dans chaque bande. La densité d'états est
répartie, pour la premiére bande, entre les trois types de vallées du modele, I'1, L1, et X1, et pour
la seconde bande, entre les vallées X3.

L’expression donnant la densité d’états en vallées latérales L1, X1, et X3 est du méme type
de celle utilisée pour une relation de dispersion du type de R.Brunetti & C.Jacoboni [BRU89], mais
en considérant des coefficients de non-parabolicité d’ordre supérieur.

En premiere bande et aux hautes énergies, la densité d’états en vallées latérales domine
nettement celle en vallée centrale. La densité d'états en vallées L domine celle des autres vallées
jusque vers 2.5 eV ou elle devient égale a celle en deuxieme bande. A partir de 3 eV, la densité

d'états en premiére bande devient négligeable par rapport a celle en deuxiéme bande.
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Figure II-14. Densité d'états dans InP. Calcul issu d'une structure de bande (SDB) de type pseudo-
potentiel: - pointillés: calcul de M.V .Fischetti [FIS91]; - tirets: calcul de K.Brennan [BRE84] limité a la
premiére bande; - traits mixtes: calcul de T.Vinchon [VIN88]; - trait plein: calcul & partir de la SDB des
vallées étendues aux deux premieres bandes.

DENSITES D’ETATS DANS INP
DES DEUX PREMIERES BANDES DE CONDUCTION

5 DCE)(1E227€eV-/cm3)

llﬂ_llllllllllI]T]]llfllllllTT1llIrl1ll‘llll

1.5

2

2.3

3

ECeV)

3.3

4

4.5

on

m— LOBALE
== BANDE 1
== VALLEES X]
=== VALLEES L1
°°°°° VALLEE 1
mas BONDE 2

VALLEES X3

3.5

Figure II-15. Contribution a la densité d'états, des bandes (bande 1: traits mixtes gras; bande 2: tirets gras)
et des vallées constitutives (I'1: pointillés; L1: tirets fins ; X1: traits mixtes fins; X3: idem bande 2).
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11-1.3.3)ISOENERGIES DANS UN PLAN I'XW DE InP.

L'intersection des surfaces d'isoénergies avec un plan I'’XW constitue des courbes contenant
les points de plus hautes énergies W. Elles sont présentées d'une part dans la premiére bande de
conduction, et d'autre part dans la seconde bande. Elles ont été tracées en trait plein du minimum au

maximum d'énergie de bande, tandis que la frontiére des vallées a été tracée en pointillés.

1-1.3.3.1)ISOENERGIES EN PREMIERE BANDE DE CONDUCTION DANS InP.

La figure II-16 présente les isoénergies dans un plan I'XW des vallées I'l et X1 de la
premiére bande de conduction, centrées aux points I’ et X de la zone de Brillouin réelle
(IX=2x/a).

En vallée centrale, le modéle impose une variation discontinue de la frontiere, correspondant
a la prise en compte: soit de la relation de dispersion (RD) le long d'une direction principale A
(direction I'X), I'énergie variant de 0 eV a 2.38 eV, soit de la RD le long d'une direction X
(direction 'K ), I'énergie variant de 0 eV a 2.49 eV. Les courbes d'isoénergies sont des arcs de
cercle dans les directions A et X, dont la réunion a basse énergie forme un cercle car la RD y est
quasiment isotrope.

En vallées X1 les courbes d'isoénergies sont des ellipses, de 0.8 eV, énergie de fond de
vallée, jusqu'a 1.7 eV, énergie aﬁ pic de densité d'états. Au-dela de cette dernicre €nergie, ce sont
des arcs d'ellipses dont la longueur diminue & mesure que I'énergie tend vers I'énergie des maxima
de bande W, situés vers 4 eV.

Les points W du mod¢le sont quasiment situés a la méme distance des minima X1 que les

points W réels.

11-1.3.3.2)ISOENERGIES EN DEUXIEME BANDE DE CONDUCTION DANS InP.

La figure II-17 présente les isoénergies dans un plan I'XW de la deuxi¢éme bande de
conduction, représentée par des vallées X3, centrées aux points X de la zone de Brillouin réelle
(I'X =27/a). Les isoénergies ont ¢té tracées du minimum au maximum d'énergie dans la bande.

Les courbes d'isoénergie sont des ellipses, de 1 eV, énergie de fond de vallée, jusqu'a 3.4 eV,
énergie au pic de densité d'états. Au-dela de cette derni¢re énergie, ce sont des arcs d'ellipses dont la
longueur diminue a mesure que 1'énergie tend vers I'énergie des maxima de bande W situés vers
SeV.

Les point W du modéle sont situés bien au-dela des points W réels par comparaison a la
premiére bande de conduction. Cela s'explique par la prise en compte uniquement des minima de
symétrie X dans cette bande, comme auparavant R.Brunetti & C.Jacoboni [BRU89] ou T.Vogelsang

& W.Hinsch [VOG91] pour leur modélisation de la premiére bande de conduction du Silicium.
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Figure 1I-16. Isoénergies dans un plan IXW de InP, en premiére bande de

conduction (traits pleins). Les tirets sont la frontiere d'une vallée.

Figure II-17. Isoénergies dans un plan I'XW de InP, en seconde bande
de conduction (traits pleins). Les tirets sont la fronti¢re d'une vallée.
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II41)LES INTERACTIONS DANS LE MODELE DE STRUCTURE DE BANDE
PROPOSE.

I1-1.1)DESCRIPTION GENERALE DES INTERACTIONS.

II-II.1.1)LES INTERACTIONS AUTRES QUE L'IONISATION PAR CHOC.
II-I1.1.1.1)HYPOTHESES ET MECANISMES D'INTERACTION ENVISAGES.

Le matériau a grand gap de type N est considéré a la température ambiante de 300°K.
Les lacunes, défauts ponctuels, et dislocations, sont négligés.

Dans notre étude a I'énergie thermique, tous les donneurs sont supposés €tre ionisés; la

concentration d'électrons de conduction est donc la méme que celle des atomes d'impuretés

donneuses. La concentration de ces impuretés est prise égale a 10" /cm’. Cette valeur est
suffisamment faible, pour qu'on puisse négliger la contribution des électrons de conduction a
I'interaction électron de conduction-électron de conduction. La contribution a cette interaction des
électrons de conduction provenant de la bande de valence a l'issue de l'ionisation par choc, est

¢galement négligée. L'interaction électron de conduction-€lectron de conduction est donc négligée.

Le matériau étant a grand gap, le transfert d'un électron de valence dans la bande de

conduction par effet tunnel dans l'espace réciproque peut €tre négligé.

L'effet tunnel dans D’espace réciproque [KANS59] entre les deux premiéres bandes de
conduction s'ajoute & l'interaction interbandes avec échange de phonons. Etant donné la faible
densité d'états au point de transfert de I'espace réciproque par cet effet, il nous semble légitime de

négliger ce mécanisme.
Les mécanismes de génération-recombinaison sont négligés.

Les interactions prises en compte dans le matériau cristallin étudié sont les suivantes:
- phonons: acoustiques, optiques, optiques polaires et intervallées (et/ou interbandes)
- impuretés ionisées
- piézo-électricité

- ionisation par choc
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II-11.1.1.2)PROBABILITES D'INTERACTION.

D’aprés la régle d’Or de Fermi, la probabilité d’interaction par unité de temps est
proportionnelle a la densité d’états (DOS) disponible. Comme la probabilité d’interaction est
proportionnelle a la DOS, nous allons utiliser les expressions de W.Fawcett & al. [FAW70] et de
A Kaszynski [KAS79] établies dans le cadre du modele classique des vallées, en y substituant
simplement la DOS obtenue dans ce modele, par la DOS plus réaliste du modéle de structure de
bande des vallées étendues proposé au chapitre II-I.

Rappelons que les probabilités d'interaction obtenues a partir des expressions habituelles de
W.Fawcett & al. [FAW70], D.L.Rode [ROD75] et A.Kaszynski [KAS79], sont calculées dans le
cadre du modéle classique des vallées considérant un phonon moyen échangé pour chaque

interaction sur phonon. Ces probabilités ne dépendent que de I'énergie.

I1-11.1.1.3)CHOIX DES PARAMETRES D’INTERACTION HORS IONISATION PAR CHOC.

Dans la premiere bande de conduction et a basse énergie, tous les parameétres d'interaction,
autres que les potentiels de déformation intervallées, sont choisis dans la littérature. Les potentiels
de déformation intra-premicre-bande sont ajustés a la caractéristique de dérive stationnaire du
matériau. _

Dans la seconde bande de conduction, ne disposant pas de données-matériau concernant les
paramétres d'interaction pour les interactions autres que l'ionisation par choc dans GaAs [STO94],
ces parametres sont fixés de maniére a trouver a haute énergie, une section efficace totale de
diffusion réaliste, via la probabilité totale de diffusion sur phonons. A haute énergie,
comparativement a l'ionisation par choc et a l'interaction sur phonons intervallées, les autres
interactions ont, en général, des probabilités plus faibles de plus d'un ordre de grandeur. Par
conséquent, en vallées X3, elles sont choisies, identiques a celles existantes en vallées X1.

Les paramétres d'interaction a déterminer sont les potentiels de déformations: potentiel de
déformation intra-seconde-bande (potentiel de déformation intervallées a l'intérieur de la seconde
bande), et constante de couplage interbande.

Le potentiel de déformation intra-seconde-bande est fixé dans un premier temps de maniére
a retrouver une probabilité totale du méme ordre de grandeur que la probabilité totale sur phonons
publiée dans la littérature [SHI81][FIS88][BUD92]. Il est ensuite corrigé a partir de la valeur
précédemment fixée, en méme temps que sera ajustée la constante de couplage interbande, de telle
sorte que l'ajustement de ces deux parametres a deux valeurs expérimentales du coefficient

d'ionisation par choc, fournisse une caractéristique correcte du coefficient d'ionisation.
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II-11.1.2)L’TONISATION PAR CHOC.

[1-11.1.2.1)EXPRESSION DE LA PROBABILITE D’IONISATION PAR CHOC.

L'expression de la probabilité d’ionisation par choc utilisée dans la simulation, est celle de

M.Stobbe & al. [STO94]. Elle est calculée en fonction de I'énergie E, de I'électron de conduction

primaire en bande v,, et s'exprime par:

Pi(Ey) = P[Ey, ~E] 1-7)
Dans la probabilité d'ionisation (II-7), les mémes paramétres, P, a, et Efﬁo , sont appliqués

pour les deux premiéres bandes de conduction.
Les paramétres de Stobbe sont ajustés a la caractéristique obtenue avec l'expression
moyennée de N.Sano & A.Yoshii [SAN9S5], s'exprimant essentiellement en fonction de la densité

d'états (DOS), et de I'énergie E,, de I'électron de valence '2' par:

Pi(E, ) = C;; [dED(E)D(E,, +E,, —E) (I1-8)

Comme l'indique la figure II-18, représentant la probabilité d'ionisation de Si, GaAs, InAs,

et GagysIngs3As, les calculs de N.Sano & A.Yoshii [SAN95], montrent que la plupart des

matériaux semiconducteurs ont des probabilités d'ionisation trés voisines a haute énergie. Cette
propriété va pefmettre d'ajuster le facteur multiplicatif C;; pour les différents matériaux.

La méme probabilité d'ionisation par choc sera appliquée pour les bandes 1 et 2.

La figure II-19 présente l'énergie E, du trou généré '2' (€lectron de valence avant
lonisation) en fonction de I'énergie E, de I'électron primaire 'l', dans GaAs, Si, In 53Gag 47As, et

InAs, dans l'ordre des gaps décroissanfs, d'aprés N.Sano & A.Yoshii [SAN9S5].

Pour les différents matériaux, 1'énergie E, (E,) du trou généré peut s'exprimer par:

E, =-Egp—sx(E, —Eg" (11-9)

Dans l'expression (1I-9), Eﬁ,a" est I'énergie de seuil doux, prise égale au gap par les auteurs:

S
Etlim = Egap
A haute énergie, la ou la statistique est la meilleure, les pentes 's' de la fonction E, (E,)

sont sensiblement les mémes pour des matériaux de gap voisin. On remarque que la valeur de 's'

diminue lorsque le gap diminue.
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Figure II-18. Probabilité d'ionisation par choc pour les matériaux Si,
GaAs, InAs, Ing 3Gag ;As, d'apres N.Sano &A.Yoshii [SAN9S].
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entre parentéses pour distinguer les courbes) en fonction de 1'énergie de
I'électron de conduction primaire, dans Si, GaAs, InAs, et

Ing 53Gag 47As, d’aprés N.Sano & A.Yoshii [SAN9S].
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[1-11.1.2.2)APPLICATION AU MATERIAU GaAs.
La probabilité d'ionisation par choc dans le matériau GaAs a €té assez bien étudiée par
M.Stobbe & al. [STO94]. Comme N.Sano & A.Yoshii [SAN9S], trouvent des résultats proches de

ceux obtenus par Stobbe, les valeurs de parameétres de Stobbe & al. pour ce matériau seront utilisées
telles quelles a 300°K:
EJ° =21eV
a=4
P=2x 10%evas!
En utilisant le gap du modé¢le, I'énergie de seuil doux de la formule de Sano, égale au gap
vaut: B3 =1424 eV .

Les pentes pour les matériaux a grand gap GaAs et Si étant assez voisines, la méme valeur
de 's' pour GaAs que pour Si est choisie: s=0.4. Compte tenu de la densité d'états du modéle des

vallées étendues; la valeur de C;; trouvée est:
Ci; =4.0x103'evem® /s

II-11.1.2.3)APPLICATION AU MATERIAU InP.

Pour InP, ne disposant pas de parametres récents nous avons utilisé la formule de N.Sano &
A.Yoshii avec E3*" = Egpp =134 eV, et C; =8.0x 103 evem® s,

Ne disposant pas de la possibilité de déterminer la grandeur 's' par des résultats de la
littérature, InP et GaAs ayant des gaps voisins, la méme valeur de 's' que dans GaAs a été prise:
s=0.4.

Les paramétres de la formule de M.Stobbe & al. [STO94] sont ajustés pour retrouver la
probabilité d'ionisation par choc de N.Sano & A.Yoshii [SAN9S5]. s valent:

ER’ = 05eV
a=10
P=4x 107eV 3!

Les grands écarts entre les différentes énergies de seuil, E;Q}fm, et Etsﬁ", traduisent le

caractere de seuil doux qui rend douteuse la notion méme d'énergie de seuil d'ionisation [BUD92'].

II-11.1.2.4)TABLEAU RECAPITULATIF DES PARAMETRES D'IONISATION DE GaAs ET
DE InP ET COURBES DE PROBABILITE D'TONISATION.

Le tableau II-8 récapitule les paramétres d'ionisation par choc avec l'expression de M.Stobbe
& al. [STO94], et avec celle de N.Sano & A.Yoshii [SAN9S].

La figure I1-20 représente la probabilité (ou taux) d'ionisation par choc dans GaAs et InP
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matériau
R GaAs InP
parametres
1.424 1.34
E3" = E gap €V)
S 0.4 0.4
C;; (107'eVem®/s) 4 8
a 4 10
P (102 evisTh 2 4x107°

Tableau II-8. Parametres d'ionisation par choc de GaAs et InP, des
expressions de N.Sano & A.Yoshii [SAN9S] (Eg", s, C;), et de M.Stobbe
& al. [STO%4] (E}°, a, P).

TAUX D’ IONISATION PAR CHOC (FORMULE DE
SAND9S APPLIQUEE A LA DENSITE D’ETATS DE
GARS ET INP DU MODELE, RVEC POUR GCRAS
Eth=Egap=1.424eV, ET POUR INP

Eth=Egap=1.34eV). C11(1E-3ieVembrs)
P11(EJ)C1E1245) s=0.4
00
100 -
(o] =
1L GRAS
- F — 5T094(2. 1
L ,4,2)
0-1F == (C1124.0
i INP
0.01 - --- 5T094(0.5
- ,10,4E-9)
oomb—mo o A e C11=8.0
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ECev) (LES PARAMETRES DE LA FORMULE DE
STOBBES4 SONT RJUSTES A CELLE DE SANO9S

Figure 11-20. Probabilit¢ d'ionisation par choc dans GaAs et InP. Pour GaAs:- trait plein: expression
analytique de M.Stobbe & al. [STO94] avec: (E5° =21eV; a=4; P=2x 10%eV ™). - traits

mixtes: fonction-intégrale de N.Sano & A.Yoshii [SAN95] avec (Cj; =4.0x10""evem® /'s;

San

P E ., = 1424 eV s=0.4). Pour InP: -tirets: expression analytique de M.Stobbe & al. avec
(Ei:o =05eV; a=10; P=4x 10'eV ™). -pointillés: fonction intégrale de N.Sano &

A.Yoshii avec (Cjj =80 x 10~ eVem® /55 BX" = E,, = 134 eV ; 5=0.4).
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obtenue avec les paramétres du tableau II-8. On remarque que pour GaAs les caractéristiques

calculées avec la formule de Stobbe et avec celle de Sano, sont confondues.

II-11.1.2.5)TRAITEMENT DE L’IONISATION PAR CHOC.

Le traitement de l'ionisation par choc permet d'obtenir I'état énergétique des particules
impliquées dans le mécanisme d'ionisation. Lorsque I’électron provoque une ionisation il perd au
moins 1’énergie de la bande interdite d’apres le principe de conservation de I’énergie. Nous allons
déterminer une expression approchée de I’énergie finale de I’électron ionisant a partir des énergies
moyennes des électrons secondaires grace une simulation compléte sur le Silicium, réalisée par
T.Kunikiyo & al. [KUN94], en paramétrisant leurs résultats en fonction de 1’énergie de bande
interdite et de 1’énergie de seuil d’ionisation par choc du matériau étudié. Ces auteurs obtiennent
une relation linéaire entre les énergies Ide particules mises en jeu dans I'ionisation par choc:

Ey, = B ~5x(Ey, ~Eqn) (I1 - 10)
Evy =hx(Ey, ~Eq) (1-11)
ou, v; désigne la vallée de I'électron '{', et les indices ‘2’ et ‘4> désignent respectivement, 1’électron
de la bande de valence laissant la place a un trou, et I’électron de conduction secondaire, état final
de I’électron de valence. L’indice ‘1’ désigne 1’électron de conduction primaire ou électron ionisant.

L'indice '3' désignant I'énergie de 'électron ionisant aprés ionisation, I'application de la conservation

de I'énergie s'écrit:

E, +E, =E, +E, (I-12)
La variation d’énergie de I’électron ionisant s'écrit donc:
AE, =E, -E, =E, -E,, (II-13)

On déduit des relations (1I-10), (II-11), (II-12), et (II-13), I'expression de son énergie perdue:

AE,, = ~Egp, = (s+h) x (E,, ~Ey| (II-14)

Aprés une ionisation, la réduction d'énergie de I’électron de conduction ionisant, donnée par

la relation (II-14), peut s'accompagner d'un changement de vallée. L’électron est alors placé dans la

vallée accessible de plus haute énergie de telle sorte qu'un électron ionisant dans la seconde bande
aboutisse préférentiellement dans cette bande plut6t que dans la premiére.

[’orientation du vecteur d’onde est choisie de maniére aléatoire, dans le domaine des états

disponibles.

L'évolution de l'énergie de I'électron de valence en fonction de celle de I'électron de
conduction primaire étant sensiblement la méme pour les matériaux & grand gap, il est possible

d'utiliser les mémes valeurs de s et de h pour ces matériaux. Le matériau de référence choisi est le
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Silicium, pour lequel, rappelons-le, N.Sano & A.Yoshii [SAN9S5] ont trouvé s=0.4. Ces auteurs
n'ayant pas donné de valeurs pour h, nous prendrons celle obtenue a partir des résultats de
T.Kunikiyo & al.[KUN94]: h=0.2. Ces valeurs de s et h seront appliquées pour les matériaux GaAs

et InP.

II-1.2)LES PROBABILITES EN VALLEES DANS GaAs.

II-11.2.1)TABLEAU DES PARAMETRES D'INTERACTION DANS GaAs.

Les jeux de paramétres ont ét€ séparés en deux tableaux, de maniere a isoler les parametres

non directement dépendant des vallées I'l, L1, X1, et X3, de ceux qui en dépendent directement.

Le tableau II-9 présente les propriétés du matériau massif. Elles sont caractérisées par les

parameétres suivants: le paramétre de maille 'a’, la densit¢ du matériau 'p', la constante
1

pi€zoélectrique 'Ce,", I'énergie de phonon optique polaire 'Am,,', la vitesse du son 'V(', la

constante diélectrique statique 'k ', et la constante diélectrique optique '« ".

Le tableau II-10 présente les parameétres dépendants explicitement des vallées. Ce sont: les

potentiels de déformation intervallées D, _y, ,ou'v;"estla vallée de I'¢lectron avant interaction, et

'v¢', sa vallée aprés interaction, les énergies de phonon intervallées 'hw vi—v; » l& potentiel de
1

déformation acoustique ' @5’ ou 'd ' est la vallée de 1'électron avant et aprés interaction, I'énergie de

phonon optique non polaire 'Aw 5 ', et les paramétres d'ionisation 'Ep5 ', 'a', et 'P', de la formule de

M.Stobbe & al. [STO94].
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Paramétre de maille & (A)

5.65 [BRES8]

Densit¢ P (g/ cm3)

5.36 [LIT77]

Constante piézo-€électrique CpieZ(C / m2)

0.052[BOU91]

Energie du phonon optique polaire h(,O op (meV)

35.36[LIT77]

Vitesse du son VS (103m / s)

5.24[LIT77]

Constante diélectrique statique Kg (k)

12.90[LIT77]

Constante diélectrique optique K, (xq)

10.92 [LIT77]

Tableau I1-9. Propriétés du matériau massif dans GaAs.

n° de bande 1 2
Vallée & I'l L1 X1 X3
Paramétres
Pot. de déformation inter -
vallées (10'° eV/m)
DFI-S ) DU—“ DXl—rl Dx3-r1
DLI-S 9 10 DXl—Ll DX3—L1
DX1-6 9 5 11 D X3-X1
Dx;3.5 5.5 6.0
Energie de phonon inter -
vallées (meV)
hory.s - ho LI-T1 ho X1-T'1 ho X3-T'i
ho| 15 27.8 [LIT77] 29.0 [LIT77] Ao, ho
ho .5 29.9 [LIT77] 27.3 [LIT77] 23.9 [FAUS0] O 4
ho x3.5 ho <I-F1 ho XI-LI hw X1-X1 Ao xi-x
Pot. de déformation
acoustique D5 (V) 7 [LIT77] 5 [FIS91] D.x
Pot. de déform. optique non
pol. D05 (10'° cV/m) 0 [Lit7n 3 [LIT77] 0 [LIT77] D oxi
Energie de phonon non
polaire A® npod (meV) 34.3 [FAUSO] ho npoX1
Par. d'ionisation de Stobbe
[Eny:ag: P ] [2.1;4;200] [2.1;4;200]
(eVi—=1010ev2571) [STO9%4]

Tableau II-10. Paramétres-matériau dépendant des vallées dans GaAs.
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I1-11.2.2)COURBES DES PROBABILITES DANS GaAs.

Les probabilités d'interaction en fonction de l'énergie en vallées I'l. L1, et X1 de la
premiére bande, et en vallées X3 de la seconde bande, sont représentées respectivement sur les
figures II-17 a [1-21. Nous avons représenté les interactions:

- piézo-€lectrique

- sur phonons acoustiques

- sur phonons intervallées

- sur phonons optiques non-polaires (vallées L1)
- sur phonons optiques polaires

- sur impuretés ionisées

- sur électrons de valence par ionisation par choc

, ainsi que l'interaction résultante hormis la contribution de l'ionisation par choc.

II-11.2.2.1)PROBABILITES EN VALLEES I'l, L1 ET X1 (PREMIERE BANDE).

La figure II-21 présente les probabilités d'interaction dans la vallée centrale I'l. Les
probabilités d'interaction intervallées dominent toutes les autres interactions a partir de 0.5 eV. La
trés faible probabilité¢ d'ionisation en vallée centrale est due a la fois a la douceur du seuil
d'ionisation, et a la limitation a 2.25 eV de I'énergie maximale dans cette vallée.

Les figures I1-22 et 1I-23 présentent les probabilités en vallées latérales L1 et X1. L'énergie
peut y atteindre la valeur maximale de 4.4 eV, ce qui permet a la probabilité d'ionisation d'atteindre,
a partir de 3 eV, des valeurs du méme ordre de grandeur que les interactions telles que: interaction
piézo-électrique, sur impuretés, sur phonons acoustiques, sur phonons optiques polaires. Mais
méme a 3 eV, elle est encore nettement plus faible que les probabilités d'interaction sur phonons
intervallées. Elle devient du méme ordre que ces derniéres, vers 4 eV.

Dans les vallées L1 et X1, le second maximum de probabilité d'interaction est dii au

couplage avec la seconde bande de conduction.

11-11.2.2.2)PROBABILITES EN VALLEES X3 (DEUXIEME BANDE).

La figure 1I-24 présente les probabilités d'ionisation en deuxi¢me bande de conduction.
L'interaction sur impuretés domine en fond de vallée, mais entre 0.9 eV et 1 eV, elle baisse
brutalement, et tout comme les autres interactions, devient négligeable par rapport aux probabilités
d'interactions intervallées. L'ionisation par choc devient comparable a l'interaction de plus faible

amplitude, l'interaction piézo-électrique, vers 3 eV. C'est seulement vers 4 eV, qu'elle devient du
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méme ordre de grandeur que les autres interactions, exceptées les probabilités sur phonons
intervallées, auxquelles elle devient comparable vers 4.5 eV.
Le premier maximum de probabilité d'interaction est di au couplage avec la premiere bande

de conduction.

I1-11.2.3)COMPARAISON AVEC LA LITTERATURE.

1I-11.2.3.1)COMPARAISON AVEC LA PROBABILITE DE ].BUDE & K.HESS [BUD92].

La probabilit¢ moyenne d'interaction en fonction de I'énergie d'un électron est calculée par
intégration sur I'ensemble des vecteurs d'onde et bandes possibles, compte tenu de la distribution
réelle de porteurs dans le semiconducteur. Comme a haute énergie l'interaction sur phonons domine,
certains auteurs parlent de probabilité totale d'interaction sur phonons ("total phonon scattering
rate") car elle regroupe la totalité des interactions sur phonons. Cette probabilité d'interaction peut
étre utilisée dans l'approximation mono-phonon qui considére une seule interaction moyenne avec
un unique phonon moyen.

Dans le modele des vallées, la probabilité totale d'interaction dans une vallée est la somme
de toutes les probabilités d'interaction dans cette vallée. A une énergie donnée la somme des
probabilités d'interaction sur phonons en vallées ne donne pas une probabilité moyenne
d'interaction, car celle-ci dépend de la fonction de distribution qui n'est pas connue a priori.
Toutefois une connaissance approchée de la densité d'états (DOS) des différentes vallées peut
donner une idée sur la répartition des porteurs entre ces vallées, et donc sur la probabilifé moyenne

d'interaction.

La figure II-25 présente la probabilité totale d'interaction d'un électron dans les deux
premieres bandes du modele proposé des vallées étendues I'l, L1, X1, et X3, comparée a la
probabilit¢ moyenne de diffusion sur phonons de J.Bude & K.Hess [BUD92] obtenue par un
ajustement au coefticient d'ionisation par choc.

Les trois maxima de la probabilit¢ moyenne sur phonons de J.Bude & K.Hess sont dus aux

maxima de DOS des trois premiéres bandes. Dans le domaine des énergies supérieures a 1 eV, la
probabilit¢ moyenne de J.Bude & K.Hess, oscille autour d'une valeur moyenne de 2 x 10" /s

[BUD92], avec des pics de 3 x 10M/s.
On peut remarquer une forte valeur de la probabilité d'interaction en vallée centrale a partir
de 1 eV, due au couplage avec les vallées latérales L1 et X1. Comme aux énergies élevées, la DOS

dans la premiére bande est plus faible, la contribution de cette vallée a la probabilité totale moyenne
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PROBABILITE D’ INTERARCTION DANS GARRS
DANS LA PREMIERE BANDE DE CONDUCTION
EN VALLEE M1 ETENDUE
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0.01 | POLAIRE
- - = IMPURETES
0.001 . === IONI. CHOC
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Figure 1I-21.
PROBABILITE D’ INTERACTION DANS GARS
DANS LA PREMIERE BANDE DE CONDUCTION
EN VALLEES L1 ETENDUES
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Figure I1-22.
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PROBABILITE D’ INTERACTION DANS GARAS
DANS LA PREMIERE BANDE DE CONDUCTION
EN VRLLEES X1 ETENDUES
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Figure 11-23.
PROBABILITE D’ INTERACTION DANS GARS
DANS LA SECONDE BANDE DE CONDUCTION
(VALLEES X3 ETENDUES)
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Figure I1-24.
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est faible par rapport a celle des vallées latérales L1 et X1 de la premiére bande et X3 de la seconde
bande, toutes ces vallées ayant des probabilités assez voisines jusqu'aux environs de 2.5 eV. Leur
valeur moyenne est donc également voisine. Les probabilités totales en vallées latérales, et donc la
probabilité moyenne dans le modéle des vallées étendues, sont assez voisines de la probabilité

moyenne de J.Bude & K.Hess.

A partir de 2.5 eV, les probabilités totales d'interactions en vallées L1 et X1 sont encore
voisines mais prés de deux fois plus faibles que celle en vallées X3, mais sont par contre assez
voisines de la probabilité moyenne de J.Bude & K.Hess. A ces énergies, les probabilités en vallées
L1 et X1 sont essentiellement dues au couplage avec la seconde bande.

Comme aux hautes énergies, la DOS dans la seconde bande domine en ne décroissant qu'a
partir de 3.4 eV, la plupart des électrons se trouvent en deuxieme bande, et la contribution a la
probabilité moyenne d'interaction est essentiellement due aux électrons de cette bande. Les
probabilités de J.Bude & K.Hess sont pratiquement identiques a celles qu'on obtient jusque 4 eV. A
partir de cette énergie la comparaison n'est plus vraiment possible a cause de l'influence de la

troisiéme bande de conduction, non prise en compte dans le mod¢le.

En conclusion, le modéle des vallées étendues fournit des probabilités comparables a celles

de J.Bude & K.Hess dans la gamme d'énergie exposée.

11-11.2.3.2)COMPARAISON DE LA PROBABILITE DE J.BUDE & K.HESS [BUD92] AVEC
CELLE DE H.SHICHIJO & K.HESS {SHIS81].

La figure 11-26 présente la probabilité totale d’interaction sur phonons d’aprés H.Shichijo &
K.Hess [SHI81], et celle de J.Bude & K.Hess [BUD92]. H.Shichijo & K.Hess limitent la simulation
du transport électronique a la premiére bande calculée par la méthode du pseudopotentiel, c'est ce
qui explique la limitation a 3 eV de leur représentation de la probabilité. Leur probabilité totale est
calculée en sommant les probabilités intervallées de M.A Littlejohn [LIT77], et en supposant une

décroissance quadratique a partir de 1.5 eV. Il semblerait que la surestimation de leur probabilité

d'interaction, déja signalée par F.Capasso & al. [CAP81], avec un pic & 4.5x 10M*/s soit due a
l'addition aritmétique des probabilités en vallées, sans prise en compte de la distribution réelle des
porteurs.

Comme les probabilités obtenues avec le modeéle sont proches de celles de J.Bude & K.Hess,
la comparaison des probabilités du modele avec celles de H.Shichijo & K.Hess, est équivalente a la

comparaison des probabilités de J.Bude & K. Hess avec celles de H.Shichijo & K.Hess.
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PROBABILITE TOTALE D’ INTERACTION SUR
PHONDNS DANS GARS ET REPARTITION EN
VALLEES
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Figure II-25. Probabilité totale sur phonons d'un électron, dans les deux premiéres
bandes du modéle proposé, des vallées I'l (pointillés), L1 (traits mixtes doubles), X1
(traits mixtes simples; et X3 (tirets), comparée & la probabilité totale de diffusion sur
phonons (trait plein) de J.Bude & K.Hess [BUD92].

PROBRBILITE TOTALE D’ INTERACTION SUR
PHONONS D’ APRES H.SHICHIJO&K.HESSISHIBI1]
ET D’APRES J.BUDE&K.HESS (BUDSZ2]
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Figure 1I-26. Probabilité totale d’interaction sur phonons, d'aprés J.Bude & K.Hess [BUD92]
(trait plein) et d’apres H.Shichijo & K.Hess [SHI81] (tirets).
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1I-11.3)PROBABILITES EN VALLEES DANS InP.

II-11.3.1) TABLEAU DES PARAMETRES D'INTERACTIONS DANS InP.
Les jeux de paramétres ont été séparés en deux tableaux de maniere 4 isoler les paramétres

non directement dépendant des vallées, évalués au tableau II-11, et qui sont les propriétés du
matériau massif, de ceux en dépendants directement et évalués au tableau II-12. La description des

parametres est la méme que dans GaAs.

[I-11.3.2)COURBES DES PROBABILITES DANS InP.

Les probabilités d'interaction en fonction de I'énergie dans InP en vallées I'l, L1, et X1 de la
premiére bande, et en vallées X3 de la seconde bande, sont représentées respectivement sur les
figures I1-27 a I1I-30. Ce sont les interactions:

- piézo-électrique

- sur phonons acoustiques

- sur phonons intervallées

- sur phonons optiques non-polaires (vallées L1 uniquement)

- sur phonons optiques polaires

- sur impuretés ionisées

- sur électrons de valence par ionisation par choc

, ainsi que l'interaction résultante hormis la contribution de l'ionisation par choc.

1I-11.3.2.1)PROBABILITES EN VALLEES I'l, L1 ET X1 (PREMIERE BANDE).

La figure 1I-27 présente les probabilités d'interaction dans la vallée centrale I'l. Aux
énergies élevées, les probabilités d'interaction inter-vallées dominent toutes les autres interactions a
partir de 0.8 eV. La tres faible probabilité d'ionisation en vallée centrale est due a la fois a la

douceur du seuil'd'ionisation et a la limitation & 2.49 eV de I'énergie maximale dans cette vallée.

Le maximum de la probabilité d'interaction, d'environ 7 x 10" /s, est situé a environ 1.7 eV
Les figures I1-28 et I1-29 présentent les probabilités en vallées latérales L1 et X1. L'énergie
peut y atteindre la valeur maximale de 4 eV, ce qui permet a la probabilité d'ionisation d'atteindre, a
partir de 3 eV, des valeurs du méme ordre de grandeur que les interactions telles que: interaction
piézo-électrique, sur impuretés, sur phonons acoustiques, sur phonons optiques polaires. Mais
méme a 3 eV, elle est encore nettement plus faible que les probabilités d'interaction sur phonons

intervallées. Elle devient a peine du méme ordre que ces dernicres, vers 4 eV.
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Dans les deux vallées, le second maximum de probabilité¢ d'interaction est dii au couplage

avec la seconde bande de conduction.

I1-11.3.2.2)PROBABILITES EN VALLEES LATERALES X3 (SECONDE BANDE).

La figure II-30 présente les probabilités d'ionisation en deuxiéme bande de conduction.

L'interaction sur impuretés domine en fond de vallée, mais a partir de 1.1 eV, elle diminue
brutalement, et tout comme les autres interactions, exceptée l'interaction sur phonons acoustiques et
sur phonons optiques polaires, elle devient négligeable par rapport aux probabilités d'interactions
inter-vallées. Aux plus hautes énergies, les plus fortes probabilités d'interactions sont dues a
l'interaction sur phonons acoustiques, sur phonons optiques polaires, et sur phonons intervallées. A
ces énergies, ces trois interactions sont assez voisines.

Vers 2.4 eV, la probabilité d'ionisation par choc devient voisine de la plus faible probabilité
d'interaction qui est la probabilité d'interaction piézo-électrique. C'est seulement vers 4.5 eV, qu'elle
devient voisine des plus fortes probabilités d'interaction.

Le premier maximum de probabilité d'interaction est dii au couplage avec la premiére bande

de conduction.
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Paramétre de maille  (A) 5.87 [FAUS80]
4.83 [FAUS0]

0.0134 [FAaU30]
43.2 [FAU8O0]

Densité P (g/ cm3)

Constante piézo-électrique Cpiez(C / mz)

Energie du phonon optique polaire ho op (meV)

Vitesse du son Vg (103m / s) 5.16 [FAUSO]

Constante diélectrique statique Kg (xp)

12.5 [FAUS0]

Constante diélectrique optique K, (kg)

9.56 [FAUS0]

Tableau II-11. Propriétés du matériau massif InP.

n° de bande 1 2
Vallée & Il L1 X1 X3
Paramétres
Pot. de déformation inter -
vallées (10'° eV/m)
Drys Diin Dy Dysri
Di1s 13.7 [FAUS0) 5.6 [FAUS0] Dy Dy
Dy 12.5 [FAUS0] 8.4 [FAUS0] 9.9 [FAUS0] Dysx
Dxs.5 4.0 6.0
Energie de phonon inter -
vallées (meV)
hory - Ao LI-T1 ho X1-T1 ho X3-T1
hoy 1.5 33.7rauso] | 33.7 [FAUS0] hoy, |, ho 4,
ho 1.5 33.7 [FAUS0] 33.7 [FAUS0] 23.9 [FAUS0] ho 4,
hﬂ) X3-8 hco X1-T'1 h(l) X1-L1 hw X1-X1 hm X1-X1
Pot. de déformation
acoustique D5 (V) 7 [FAUS0] 12 [FAUS0] 11 [FAUS0] Dy
Pot. de déform. optique non
pol. @ (10" eV/m) 0 [FAUS80] 6.7 [FAUSO] 0 [FAUS0] D oxi
Energie de phonon non
polaire Ao npod (meV) 43 [FAUS0] h(D npoX
Par. d'ionisation de Stobbe
[<ns>255Ps | [0.5;10;0.001] [0.5;10;0.001]
(eVi—10'0eva5™!y

Tableau II-12. Parametres-matériau dépendant des vallées dans InP.
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PROBABILITE D’ INTERACTION DANS INP
DANS LA PREMIERE BANDE DE CONDUCTION
EN VALLEE 1 ETENDUE
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Figure II-27.
PROBABILITE D’ INTERACTION DANS INP
DANS LA PREMIERE BANDE DE CONDUCTION
EN VALLEES L1 ETENDUES
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Figure II-28.
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PROBABILITE D’ INTERACTION DANS INP
DANS LA PREMIERE BRNDE DE CONDUCTION
EN VALLEES X1 ETENDUES
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Figure 11-29.
PROBABILITE D’ INTERARCTION DANS INP
DANS LA SECONDE BANDE DE CONDUCTION
(VALLEES X3 ETENDUES)
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Figure I11-30.
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II-I‘II)LA MISE EN OEUVRE DU MODELE DANS LA METHODE MONTE-
CARLO.

L'étude portant sur le transport dans la matériau massif, nous avons vu dans le chapitre I, que
les phénomeénes de transport peuvent étre entierement décrits dans l'espace réciproque.

Le transport électronique dans un matériau cristallin semiconducteur de type N est
essentiellement dii aux électrons situés en bande de conduction. Nous avons vu qu'il est caractérisé a
la fois par l'action des forces extérieures dues au champ appliqué, et par les mécanismes de collision
dus a la présence du réseau cristallin. La simulation du transport électronique est réalisée a l'aide de

la simulation Monte-Carlo également exposée de manicre générale au chapitre 1.

Dans la simulation réalisée, le temps est discrétisé en pas réguliers dont la durée At est
faible devant la durée de vol libre qui sépare deux interactions successives. La simulation du
comportement de chaque électron au cours du temps consiste alors en une succession de traitements
¢lémentaires a chaque pas de temps. Le traitement commence par la phase de vol libre ou I’électron
n’est soumis qu’a ’action du champ, et se termine éventuellement par une interaction instantanée
due a une collision.

Le transport électronique, donc le traitement de la simulation Monte-Carlo, dépend de la
structure de bande (SDB), tant au niveau du vol libre que de I’interaction instantanée.

Le chapitre I a montré que la prise en compte réaliste de la SDB a haute énergie nécessite
une description correcte des états W de plus haute énergie, ce qui a été réalisé dans le modéle de
SDB des vallées étendues. L'anisotropie de haute énergie qui en résulte doit étre prise en compte
dans le choix du vecteur d’onde final aprés interaction. Le probléme de la sélection du vecteur
d'onde aprés interaction due & l'anisotropie de SDB aux hautes énergies a été signalé par X.Wang &

al. [WANO93] pour le Silicium.

Le § II-III.1 décrit la mise en oeuvre de la simulation Monte-Carlo, et le § II-II[.2 présente
brievement, pour les matériaux GaAs et InP, des grandeurs statistiques liées au temps dans la

simulation.
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1-11.1)TRAITEMENT DE LA METHODE MONTE-CARLO.

II-111.1.1)VOL LIBRE. ACTION DU CHAMP EXTERIEUR APPLIQUE.

Le champ électrique extérieur est appliqué le long d’une direction principale de l'espace
réciproque.

Son action tend a orienter le vecteur d'onde électronique dans sa direction. L'évolution du
vecteur d'onde K en fonction du champ extérieur F, suit I'équation du mouvement:

dK _aF (11-15)
dt &

 L'intégration de cette équation du mouvement est réalisée a chaque pas de temps A t.

De maniére générale dans I'étude du matériau massif, 'état de l'électron est caractérisé par
son vecteur d'onde K dans l'espace réciproque relativement au centre de la zone de Brillouin, et par
son énergie E par rapport a celle du point central I'1 situé en premiére bande de conduction. Il s'agit
de I'état absolu de I'électron.

Le modele de SDB proposé au chapitre II est le mod¢le dit des vallées étendues car il étend
aux hautes énergies, le modeéle classique des vallées. C'est un modeéle de type vallée ou le vecteur
d'onde et 1'énergie peuvent étre aisément déterminés relativement au fond de vallée.

Un minimum principal de la zone de Brillouin est un minimum d'énergie situé¢ en K, dans
l'espace réciproque, et dont I'énergie E; dépend de la bande occupée. Un état dont I'énergie est
calculée relativement au minimum de la vallée associée est un état relatif. L'état absolu ( K ,E) peut
donc se déduire de 1'état relatif (k , € ) par:

{E = EO(Vb) +€

1I-16
K=K0(Vb,n)+k ( )

ou n est le numéro de la vallée de multiplicité M,, , repérée par la valeur vy, et ou b est l'indice

cristallographique de bande.

En vallée centrale, de multiplicité Mrb =1, I'état absolu est confondu avec 1'état relatif. En
vallées latérales de multiplicité M,, > 1, I'état absolu n'est pas confondu avec I'état relatif.
D'aprés la deuxiéme relation du systeme (I1I-16), I'équation du mouvement (II-15), s'exprime

en fonction du vecteur d'onde relativement au fond de vallée par:

k ¢F
dk _aF (I1-17)
dt &
L'intégration de l'équation du mouvement (III-17) donne: k, =k, + ﬂ;‘_ At

ou k; et k; sont respectivement les vecteurs d’onde avant et aprés l'action du champ.
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L'équation du mouvement (I1I-17) ne peut s'appliquer que si le vecteur d'onde k et le champ
extérieur appliqué F, sont exprimés dans le méme repére, en l'occurrence le repere de la vallée. 11
faut donc exprimer le champ F dans le repére relatif de la vallée. Pour cela, seule la connaissance
de l'orientation du vecteur d'onde au minimum Kg(vy.n), est nécessaire. L'annexe VIII donne les
expressions du champ dans les différentes vallées L et X. L'action du champ dépend donc du type

de la vallée, et, en vallées latérales, du numéro de la vallée occupée.

Etant donné le caractére périodique et anisotrope particulier & hautes énergies des vallées
dans le modele proposé, un champ fort peut produire une modification suffisante du vecteur d'onde
pour produire une sorte de processus Umklapp au niveau de la vallée. Le vecteur d'onde k, sera
alors modifié, et le nouveau vecteur d'onde vaudra: k;'=k, + g, avec g vecteur d'onde ramenant
I'électron dans la "premiere zone de vallée", par analogie avec la premiére zone de Brillouin dans la
structure de bande réelle.

Une fois que le vecteur d'onde de l'électron est déterminé aprés l'action du champ, son
énergie peut étre calculée par le modéle de SDB, ¢ = gy, (K).

L'état de 1'électron étant déterminé a l'issue du pas de temps, il est possible de savoir si une
interaction a lieu grace aux probabilités d'interaction qui s'expriment en fonction de I'énergie

relative gy, (K).

II-111.1.2)ACTION DES INTERACTIONS.

[1-111.1.2.1)OCCURENCE D'UNE INTERACTION.

Aprés l'action du champ a l'issue d'un pas de temps, il faut savoir si une interaction s'est
produite. La vérification d'une telle éventualité nécessite de connaitre la loi de probabilité¢ de
l'interaction. Le chapitre II a donné une fagon assez simple d'exprimer les probabilités du modéle
classique des vallées a partir de la densité d'états réelle calculée avec le modele de structure de
bande des vallées étendues. Ces probabilités dépendent de 1'énergie relative en fond de vallée:

e =¢, (k). Rappelons qu'en vallée centrale, il y a un choix de l'expression de la relation de

dispersion a appliquer en fonction de I'orientation du vecteur d'onde.

Pour savoir si une interaction a lieu, un- nombre aléatoire est tiré dans un intervalle unitaire
dans lequel sont rangées successivement les différentes probabilités. La valeur tirée permet de
déterminer si une interaction a lieu ou pas, et, dans le premier cas, de déterminer sa nature.

Lorsqu'une interaction se produit, ['état final de 1'électron dépend de son état initial, de la

structure de bande (SDB) du semiconducteur, et de la nature de I'interaction.
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11-111.1.2.2)EFFET D’'UNE INTERACTION.
11-111.1.2.2.1)MODIFICATION DE L’ENERGIE.

Une interaction est élastique lorsqu'il n'y a pas modification de I'énergie de I'électron a
I'issue de cette interaction. Une interaction est inélastique dans le cas contraire. L'énergie échangée,
Ag , dépend alors de la nature de l'interaction. Cette énergie varie de l'ordre de quelques dizaines de
milli-électronvolt (meV) pour les interactions sur phonon par exemple, a plusieurs électronvolt (eV)
pour l'ionisation par choc, phénomene de haute énergie.

Pour traiter des mécanismes comme l'ionisation par choc, fortement inélastiques, ou les
interactions sur phonons intervallées, qui dépendent de I'énergie totale, il faut connaitre 1'énergie par
rapport 4 une référence unique, en l'occurrence ici I'énergie absolue E. La connaissance de l'énergie

de fond de vallée E, s'impose donc.

II-111.1.2.2.2)MODIFICATION DU VECTEUR D’ONDE.

Toutes les collisions provoquent une modification plus ou moins importante de l'orientation
du vecteur d'onde et de son module. Lorsque la nouvelle orientation du vecteur d'onde est
conditionnée par une loi de distribution non uniforme, l'interaction est non-randomisante. Elle est
randomisante dans le cas contraire. C'est le cas de l'interaction sur phonons intervallées. Lorsqu'une
telle interaction se produit, la prise en compte de 'orientation des vallées nécessite de déterminer la

vallée finale par un tirage aléatoire parmi les vallées accessibles.

REMARQUES.

Lorsqu'on suppose que les vallées sont a symétrie sphérique il n'est pas nécessaire, au cours
d'une interaction intervallées, d'effectuer de changement de repere. du champ extérieur, car toutes les

directions sont équivalentes.

MODIFICATION DE L’'ORIENTATION DU VECTEUR D’ONDE.

A des énergies ou toutes les orientations sont accessibles, l'utilisation de la loi de distribution
angulaire du vecteur d'onde déterminée dans le cadre du modéle classique des vallées, permet de
trouver un vecteur dévié réellement existant dans les limites topologiques de la vallée. A des
énergies élevées, ce n'est pas nécessairement le cas. Comme a ces énergies la contribution a la
densité d'états (DOS) de la vallée centrale I'l est négligeable par rapport a celle des vallées
latérales, le nombre d'électrons y atteignant ces énergies sera faible. On peut donc, pour simplifier,
appliquer la méme loi de distribution angulaire en vallée centrale que dans le mod¢le classique des

vallées. Par contre, la contribution des vallées latérales a la DOS étant importante, il est a priori
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nécessaire de prendre en compte une déviation correcte du vecteur d'onde dans ces vallées, en
prenant en compte 1’anisotropie de haute énergie due a la localisation des points W.

Aprés une interaction, le vecteur d'onde initial est dévié, et le vecteur d'onde final s'exprime
dans le repére propre du vecteur d'onde initial en fonction des angles AP et Ay . L'angle AB
correspond a la déviation du vecteur d'onde dans le plan contenant |'axe principal associé 5 la vallée

et le vecteur d'onde initial. L'angle Ay est 'angle azimutal autour du vecteur d'onde initial.

DEVIATION DU VECTEUR D'ONDE AUX BASSES ENERGIES.

Aux basses énergies, c'est-a-dire avant I'énergie de croisement des deux expressions de la
relation de dispersion en vallée, l'angle azimutal Ay fait l'objet d'un tirage uniforme dans
l'intervalle [—-m;+7].

L'angle de déviation AP est déterminé par une loi de distribution angulaire dans l'intervalle
[0; m], dépendant de la nature de l'interaction, de la vallée et de I'énergie de I'électron. Elle est

identique 4 la loi de distribution du modéle classique des vallées, avec pour paramétres de fond de

. o, ., s s * Ce v e,
vallée: la masse effective de densité d’états my, et le coefficient de non-parabolicité a,. De

maniére générale, cette loi de distribution n'est pas uniforme. C'est le cas de la distribution angulaire
de I’interaction optique polaire, ou de la distribution angulaire de l'interaction acoustique étudiée
par A.Kaszinski [KAS79].

La figure I1-31 représente le vecteur d'onde initial k,, et le vecteur d'onde final k. apres une

telle interaction.

DEVIATION DU VECTEUR D'ONDE AUX HAUTES ENERGIES.

Aux hautes énergies la nouvelle orientation du vecteur d’onde dans le cadre du modéle des
vallées étendues est plus compliquée qu'aux basses énergies, car il faut tenir compte de 1’anisotropie
de haute énergie due aux points W en vallées latérales L et X. Nous avons vu au chapitre II-I, que
cette anisotropie se traduit dans le modéle des vallées étendues par le fait que pour un électron dont
I'énergie dépasse typiquement 1'énergie au pic de densité d'états, toutes les orientations du vecteur
d'onde ne sont pas possibles. Seuls sont autorisés les états électroniques pour lesquels l'angle du

vecteur d’onde par rapport a I’axe principal apres interaction, appartient & l'intervalle:

I=[Bjim (8); 7 = Biim (8)]

avec Py, € [0;%] . L'angle By, est le demi-angle au sommet d'un c6ne a deux nappes symétriques

par rapport au centre de la vallée, et contenant les orientations accessibles a 1'énergie considérée.
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L’utilisation de la loi de distribution angulaire de I’angle de déviation AP, du modéle
classique des vallées, peut étre effectuée a condition de restreindre la variation angulaire de 1’angle
azimutal Ay a intervalle [-Ayin:+Axim] avec Ayjin €[0;7], de manicre a ce que I'angle B
aprés interaction appartienne bien a l'intervalle I, comme I'indique la figure II-32 qui décrit le
mécanisme dans le demi-espace supérieur.

L’annexe [X montre que 'angle limite Ay, peut s’exprimer en fonction de I’angle f
avant interaction, de I’angle de déviation AP, et de I’angle limite By, aprés interaction, par la

relation analytique suivante:

cos(P) cos(AB) — COS(Blim)j

AYjim = ArC co{ - -
sin(B) sin(AB)

L'expression en fonction de I'énergie, de l'angle limite f,,, par rapport a l'axe

cristallographique principal associé a une vallée latérale v, est donnée en annexe VI:

. sin{y ; 1
Sln(Blimv) = * WhmV) » avec cOS(\I"limv) = ~(~ ) 3
m v(e
1+ ( N{I{X - 1} COSZ (\Vlimv) (2 7,7% - 1)
my,

L'angle de déviation AP est déterminé a partir de la méme fonction de distribution angulaire
u’a basse énergie.
g
Que ce soit aux basses ou aux hautes énergies, 'orientation en vallée du vecteur d'onde aprés

interaction est exprimée en coordonnées sphériques (8,0 ), a I'aide d'un changement de repére.

MODULE DU VECTEUR D'ONDE APRES INTERACTION.

Le modele de SDB proposé donnant une expression analytique assez simple de la relation de
dispersion en coordonnées sphériques, le nouveau vecteur d’onde de 1’électron est directement
déterminé a partir de son énergie et de son orientation au moyen des changements de variables

appropriés.

[1-111.2.3)ORGANIGRAMME DE LA SIMULATION MONTE-CARLDO.

Le schéma II-1 récapitule, sous la forme d'un organigramme, le déroulement de la simulation

Monte-Carlo.
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Figure II-31. Vecteur d'onde initial k; et vecteur d'onde final k, aprés une
interaction en vallée centrale, ou a basse énergie en vallées latérales.
L'angle de déviation AP suit une loi de distribution angulaire dépendant de
I'interaction subie. L'angle azimutal Ay est distribué uniformément dans
l'intervalle [—m;+7].

Ll

Figure II-32. Nouvelle orientation du vecteur d'onde aprés interaction a haute
énergie en vallée latérale L ou X, dans le modéle des vallées étendues.

Le vecteur d'onde initial k;, est repéré par les angles sphériques (8,0). A
haute énergie, les orientations dans le secteur grisé sont inaccessibles. La
restriction au domaine [~AX;,;+AX;,] de l'angle azimutal Ay de
réorientation du vecteur d'onde aprés interaction kg, est due a la prise en
compte des points W.
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L_t=0 |

|
[Initialisation k(0) |
|

Champ F exprimé dans le repére de la vallée
I

Effet du vol libre: k(t+ At) =k(t) + % At
I

épassement de la frontiére de EWI—I

Vallée périodique: k(t+ At) =k(t+At)+¢g

1
Energie € calculée, aprés changements de variables, par
n2k?

¥
2m,

la relation y (&) =

Calcul des probabilités d'interaction P;(e * Ae;)

avec Ag; I'énergie échangée lors de I'interaction j

!

ot i : : L T oui
————@ven’mclle interaction: I'interaction j a-t-elle été tirée 7 ———|

Tirage de I'angle AP suivant la distribution g;(e,AB)

Tirage de l'angle Ay uniformément dans [—Ay i, (€)5+A% jim (€)]

Calcul du vecteur d'onde k, aprés changements de variables,

par la relation k= ~—h——y(s)

oui 5 non
t< ttotal : I

|

Shéma II-1. Organigramme de la simulation Monte-Carlo avec le modéle des vallées étendues.
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I1-111.2)STATISTIQUE LIEE AU TEMPS DANS LA SIMULATION.

Pour une bonne statistique, il convient d'optimiser le nombre total d'€vénements donc le
rapport N't, ../At, ou t ., est la durée de simulation, N le nombre d'électrons, et At la durée du
pas de temps. Dans une simulation matériau ou le principe de l'ergodisme s'applique, un seul
électron peut étre simulé. L'optimisation de t,, et de At a été surtout réalisée en champs ionisants
de 250 kV/cm & 500 kV/cm. Elle consiste a prendre la valeur la plus faible possible de la durée
totale de simulation et la plus forte possible de la durée du pas de temps tout en ayant une bonne
statistique. En particulier, en champ fort, la durée de simulation doit étre assez longue pour observer

suffisamment d'ionisations.

Les figures II-30 et [I-31 montrent 1'évolution du pas de temps et de la durée de simulation
avec le champ extérieur appliqué.

La simulation utilise un pas de temps constant pour chaque valeur du champ électrique
appliqué. Le pas de temps ne doit pas étre trop court sinon I’électron réalisera un nombre excessif de
phases de vol libre sans interaction, ce qui sera coliteux en temps calcul. D’un autre coté, si le pas
de temps est trop long la statistique sera d’emblée mauvaise du fait de la non prise en compte

d’interactions pouvant survenir pendant ce pas de temps.

Les figures 11-32 et II-33 présentent la fréquence moyenne de collision par pas de temps,
dans GaAs et InP, obtenue a l'aide de la simulation Monte-Carlo. Le pas de temps, DT=At, et la

durée totale de simulation, T=t,;,, ont été prises identiques dans les deux matériaux, excepté a

tota
250kV/cm. La durée plus longue de simulation pour ce champ dans InP, est due a l'absence
d'éveénements ionisants observés lorsqu'on prend la méme durée que dans GaAs. On doit donc
augmenter la durée de simulation dans InP afin d'y améliorer la statistique pour l'ionisation par
choc. Cela est dii au plus faible coefficient d'ionisation dans InP par rapport & GaAs.

Dans la gamme de champ choisi, la fréquence des interactions varie trop fortement pour
pouvoir prendre un pas de temps optimal identique pour tous les champs. Un pas de temps variable
est choisi. Il est ajusté pour obtenir une fréquence moyenne d’interaction de l’ordre d’une

interaction tous les dix pas de temps. On remarque dans InP, que la fréquence des collisions est

sensiblement identique a celle obtenue dans GaAs.

REMARQUE.
A statistique identique, une simulation multi-électrons a fourni le méme résultat qu'une

simulation mono-électron. Par la suite nous utiliserons une simulation mono-électron.
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DUREE DU PAS DE TEMPS ET DUREE TOTALE
DE SIMULATION DANS GHRS
EN FONCTION DU CHRMP ELECTRIGUE

T (ns) DT (fs)
8 8
] T
6 —46
i 4
4 — q
2 — 2
. . 1 =+
O | 1 i P T I L L ] L 2 1 ] i } O — DT
o 100 200 300 400 500
F (kVscm)
Figure 1I-30. Evolution du pas de temps et de la durée de
simulation avec le champ extérieur appliqué dans GaAs.
DUREE DU PRS DE TEMPS ET DUREE TOTALE
DE SIMULATION DANS INP
EN FONCTION DU CHAMP ELECTRIQUE
T (ns) DT (fs)
8 8
6 — 6
4 — 4
2 —2
] B
\*H~ _ 1 =
O ] 1 el L L ] ] L . ] 1 A 1 D — DT
8] 100 200 300 400 300
F C(kvscm)

Figure 1I-31. Evolution du pas de temps et de la durée de
simulation avec le champ extérieur appliqué dans InP.

11-74



POURCENTAGE MOYEN D’ INTERACTIONS
PAR PAS DE TEMPS

Nscatt/Npas(”)
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F (kvVscm)

Figure 11-32. Fréquence moyenne de collision par pas de temps,
obtenue a l'aide de la simulation Monte-Carlo dans GaAs.

POURCENTAGE MOYEN D’ INTERACTIONS
PAR PAS DE TEMPS DANS INP

SNscat t/Npas(%)

10

100 200 300 400

F (kVscm)

Figure I1-33. Fréquence moyenne de collision par pas de
temps, obtenue & l'aide de la simulation Monte-Carlo dans InP.
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INTRODUCTION.

Ce chapitre présente les caractéristiques physiques en régime stationnaire, des bas champs
aux champs fortement ionisants, obtenues a l'aide de la simulation Monte-Carlo et utilisant le
modéle de structure de bande (SDB) et les probabilités d'interaction, présentés aux chapitres II. Ces
caractéristiques sont principalement la population électronique en vallées, l'énergie moyenne, le
coefficient d'ionisation par choc, la vitesse de dérive, la distance et le temps de libre parcours
moyen.

Les paragraphes III-I et III-II sont respectivement consacrés & GaAs et a InP.

Le matériau GaAs étant mieux connu, certaines caractéristiques de transport, comme des
résultats de nature qualitative valables pour la plupart des III-V, ne sont détaillés que pour ce
matériau. Compte tenu de ces restrictions, l'organisation du paragraphe III-II consacré a InP, suit
globalement la méme décomposition que celui consacré a GaAs.

La simulation du transport de GaAs, réalisée avec un champ électrique extérieur appliqué,
orienté dans une direction A (<100>) ou A (<111>), donnant des résultats voisins, dans tout ce qui

suit, les résultats correspondent & une orientation du champ dans une direction A .

Comme on l'a vu au chapitre I, toutes les grandeurs physiques découlent de la fonction de
distribution. Comme la plupart des grandeurs physiques dépendent de 1'énergie, il est pratique de
considérer la distribution énergétique, moyenne de la fonction de distribution sur les états
disponibles, ainsi que la population électronique moyenne.

Les paragraphes III-1.1 et III-II.1 présentent les distributions énergétiques et la population
électronique moyenne, en détaillant particuliérement ces caractéristiques en champs forts. Dans
GaAs, les distributions énergétiques pour différents champs forts sont comparées a celles obtenues
par la simulation de J.Bude & K.Hess [BUD92] prenant en compte la structure de bande réelle et
des probabilités d'interaction également réelles y compris pour l'ionisation par choc. Le détail des
contributions des différentes vallées permet de connaitre l'influence de la seconde bande de
conduction sur les électrons les plus énergétiques.

L'énergie moyenne des €lectrons est une grandeur assez mal connue en champs forts dans les
[II-V.

Les paragraphes III-1.2 et III-I.2 présentent l'énergie moyenne avec la contribution des

vallées des deux premieres bandes de conduction. Dans GaAs, l'énergie moyenne globale est
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L'un des principaux phénoménes physiques en champ fort est lionisation par choc. Le
coefficient d'ionisation par choc donne une idée de l'amplitude du phénoméne d'ionisation, principal
phénomeéne physique en champ fort. La méconnaissance de valeurs de paramétres matériaux relatifs a
la seconde bande sera levée, par un ajustement de ces grandeurs au coefficient d'ionisation par choc
expérimental.

Les paragraphes III-1.3 et ITI-IL.3 présentent le coefficient d'ionisation par choc dans GaAs et
InP. La distribution des électrons ionisants est présentée ainsi que leur énergie moyenne.

L'influence sur le coefficient d'ionisation par choc de I'anisotropie de haute énergie de la SDB,
due a la prise en compte réaliste des maxima de bande W, est étudiée dans GaAs par comparaison
avec les résultats de la méme simulation mais en I'absence de la prise en compte de cette anisotropie,

c'est a dire en supposant les vallées a symétrie purement elliptique jusqu'a I'énergie maximale.

La vitesse de dérive stationnaire est une grandeur physique mesurable expérimentalement
pour des champs n'excédant pas, en pratique, guére plus de 200 kV/cm. Comme l'ionisation par choc
se déroule précisément a des champs bien supérieurs a 200 kV/cm que ce soit dans GaAs ou InP, la
modélisation correcte du transport dans cette gamme de champs est nécessaire pour connaitre
I'évolution de la vitesse de dérive pour ces trés forts champs.

Les vitesses de dérive stationnaire de GaAs et InP sont présentées respectivement aux
paragraphes III-1.4 et III-11.4. Dans GaAs, linfluence des phénomeénes de haute énergie est étudiée
par comparaison avec d'autres simulations modélisant la SDB en se limitant a la premiére bande de
conduction. Le role de la prise en compte de la seconde bande de conduction sur la vitesse de dérive

peut ainsi étre précisé.

La distance et surtout le temps de libre parcours moyen sont des grandeurs rarement
publiées. Elles sont présentées au paragraphes III-1.5 et IILIL.5. Dans GaAs, la distance de libre
parcours moyen est comparée aux résultats de H.Shichijo & K Hess [FIS81] utilisant la structure de

bande réelle, mais limitée a la premiére bande de conduction.
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HI-DETUDE DU TRANSPORT ELECTRONIQUE DANS GaAes.

l1I-.1)DISTRIBUTION DES PORTEURS ET POPULATION
ELECTRONIQUE MOYENNE EN VALLEES DANS GaAs.

Les distributions énergétiques des €lectrons sont présentées, d'une part pour des champs non
ionisants ou bas champs, et d'autre part pour des champs forts, ionisants ou proches d'€tre ionisants,
pour lesquelles la distribution énergétique est particulierement détaillée. La population électronique

moyenne est enfin présentée en fonction du champ.

I1I-1.1.1)DISTRIBUTION ENERGETIQUE A BAS CHAMP DANS GaAs.

La ﬁguré [II-1 présente la distribution énergétique bas champ a 1 kV/cm et a 4 kV/cm. La
caractéristique de la distribution énergétique a 1 kV/cm est de type Maxwell-Bolzmann, avec une
décroissance exponentielle a énergie élevée. A 4 kV/cm la distribution n'est plus du type Maxwell-
Boltzmann. Elle est déformée a cause du transfert des électrons en vallées L 1.

La figure III-2 présente 1'étalement de la distribution énergétique du coté des hautes énergies
lorsque le champ appliqué passe de 10 kV/cm a 100 kV/cm, champs intermédiaires entre les bas
champs et les champs forts. La largeur de la distribution énergétique mesurée a 0.001 /eV passe
ainsi de 0.6 eV pour 10kV/cm, & 1.6 eV pour 100 kV/cm. Cet étalement énergétique est dii a
l'accentuation, avec le champ, du transfert des électrons de la vallée centrale ['1 vers les vallées

latérales L1.

DISTRIBUTION ENERCETIQUE BRS CHAMP ETALEMENT DE LA DISTRIBUTION ENERCETIQUE
DANS GARS
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Figure IlI-1. Distribution énergétique bas champ a

1kV/em (trait plein) et 4 4 kV/cm (tirets).

Figure I1I-2. Etalement de la distribution énergétique pour
des champs de 10 kV/cm (traits mixtes) et 100 kV/ecm
(tirets), intermédiaires entre les bas champs et les champs

forts.
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III;I.1.2)DISTRIBUTION ENERGETIQUE EN CHAMP FORT DANS GaAs.
Expérimentalement [BUL83], les phénoménes d'ionisation par choc sont observés, dans
GaAs, pour des champs couvrant une gamme de valeurs allant de plus de 200 kV/cm a environ
500kV/cm. Le champ de 200 kV/cm est une valeur limite inférieure pour laquelle pratiquement
aucun événement ionisant n’est observé. Le champ élevé de 500 kV/cm correspond a une valeur

située peu avant le champ de claquage d'environ 600kV/cm.

[11-1.1.2.1)DISTRIBUTION AVEC ET SANS IONISATION PAR CHOC A 200 kV/cm ET
500 kV/cm.

La figure III-3 présente la distribution énergétique dans I'Arséniure de Gallium, avec et sans
prise en compte du phénoméne d’ionisation par choc pour des champs électriques de 200kV/cm et
500kV/em. A 200kV/cm, les deux caractéristiques sont confondues, ce qui s'explique par l'absence
d'événements ionisants. A 500kV/cm, champ fortement ionisant, on constate que la prise en compte
de l'ionisation par choc se traduit par une diminution de I'énergie maximale accessible, par contre,
I'écart énergétique des caractéristiques avec et sans ionisation par choc s'accentue lorsque l'énergie
augmente.

Comme aux hautes énergies, d'aprés N.Sano & A.Yoshii [SAN9S5], les différentes
probabilités d'ionisation sont voisines pour la plupart des matériaux semiconducteurs d'intérét
pratique, on peut s'attendre a ce que pour de tels matériaux, le comportement global de la

distribution énergétique, suive des évolutions semblables.

La figure III-4, présente la distribution énergétique d'une simulation Monte-Carlo multi-
bandes réelles dans de Silicium, réalisée par H.Kunikiyo & al. [KUN94], avec et sans prise en
compte du phénomene d’ionisation par choc, pour des champs électriques de 200kV/cm et
500kV/cm. Pour chacun de ces champs, on constate un décalage énergétique de la fonction de
distribution avec et sans ionisation par choc qui augmente avec l'énergie. En outre, ce décalage

énergétique augmente également avec le champ.

La comparaison des figures III-3 et I1I-4 montre que le décalage énergétique de la fonction

de distribution avec et sans ionisation par choc, suit des évolutions comparables dans GaAs et Si.

En conclusion, l'ionisation par choc se traduit par une légere troncature de la distribution
énergétique du c6té des hautes énergies, s'accentuant avec le champ. Ceteffet s'explique par la
probabilité d'ionisation par choc qui s'accroit fortement avec 1'énergie, 1'ionisation s'accompagnant
d'une forte réduction d'énergie. Ainsi, lorsque le champ augmente, 1'énergie des €lectrons augmente,

ce qui accroit le nombre d'événements ionisants, et donc la perte d'énergie due a l'ionisation.
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COMPARAISON DE LA DISTRIBUTION
ENERCETIQUE RAVEC ET SANS PRISE EN COMPTE
DE L’ IONISATION PAR CHOC DANS GARAS
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Figure III-3. Distribution énergétique avec et sans ionisation par choc (1.C.) dans GaAs, a
200 kV/em (avec 1.C en trait plein fin, et sans 1.C. en traits mixtes fins)., et & 500 kV/cm
(avec 1.C. en trait plein gras, et sans [.C. en tirets gras).

COMPARAISON DE LA DISTRIBUTION ENERGET!QUE AVEC
ET SANS IONISATION PAR CHOC DANS LE SILICIUM
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Figure I1I-4. Distribution énergétique dans le Silicium avec (trait plein) et sans
(tirets) ionisation par choc dans Si, & 200 kV/cm et a 500kV/cm, d’aprés une
simulation Monte-Carlo de T.Kunikiyo & al. [KUN94].
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I1I-1.1.2.2)CONTRIBUTION DES VALLEES A LA DISTRIBUTION ENERGETIQUE A
500kV/cm DANS GaAs.

La figure III-5 présente la contribution des vallées 2 la distribution énergétique a 500 kV/cm
dans GaAs.

La plus haute énergie atteinte en vallée centrale se situe vers 1.7 eV, dépassant le maximum
de 1.1eV accessible dans une direction A, mais inférieur aux maxima de 2.1 eV et 2.3 eV
accessibles respectivement dans les directions A et .

En prerﬁiére bande de conduction, la vallée centrale T'1 est nettement moins peuplée que les
vallées latérales a partir de 0.6 eV, a cause de la forte densité d'états locale qui régne dans ces
vallées. Les vallées L1 demeurent davantage peuplées que les vallées X1, a cause d'une plus forte
densité d'états dans les premiéres. Aux énergies les plus élevées, les deux sous-distributions se
rejoignent car les masses effectives au voisinage des maxima sont les mémes vues des points L et X.

A partirde 2.3 eV,ilya inversion de la population €lectronique entre les deux premieres
bandes de conduction au profit de la seconde bande. A 2.8 eV, cette derniére bande contient déja

90% des électrons de cette énergie.

l1I-1.1.2.3)REPARTITION DES ELECTRONS DANS LA SECONDE BANDE (VALLEES
X3 ETENDUES) DANS GaAs:

La figure III-6 présente les contributions a la distribution énergétique, de trois secteurs
angulaires de 30° chacun, repérés par rapport a la direction principale associée a une vallée X3.

On constate une troncature de la distribution & haute énergie lorsque les électrons
s'approchent de 'axe principal. L'anisotropie de la structure de bande a haute énergie, localisant les
états de plus hautes €nergies W dans un plan tranverse a I'axe principal, explique la troncature vers
les hautes énergies de la distribution lorsque les électrons s'éloignent de ce plan en se rapprochant
de l'axe principal.

La comparaison des sous-distributions montre que les électrons ont tendance a privilégier le
secteur intermédiaire de 30° a 60°, et le secteur de 60° a 90°, perpendiculaire a la direction
principale, a celui de 0° & 30° autour de la direction principale. Il existe approximativement un
facteur 2 entre la sous-distribution le long du secteur principal [0;30[ et celle des deux autres
secteurs. La faible anisotropie de fond de vallée ne peut pas a elle seule expliquer un tel écart dans
la distribution spatiale des électrons entre la direction principale et les directions transversales. On
peut expliquer que les directions transverses a l'axe principal ont tendance, en moyenne, a étre
privilégices par le fait que le moyennage concerne les 6 demi-vallées X3 équivalentes. En effet,

comme le champ est appliqué dans une direction <100>, les axes principaux des 2 demi-vallées
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situées le long des axes <100> et < 100 >, sont paralléles au champ, mais ceux des 4 autres demi-
vallées en sont perpendiculaires. Les états transverses a l'axe principal d'une vallée X3

indifférenciée, sont donc a peu prés 2 fois plus favorisés que les états paralléles.

DETRIL DE LR DISTRIBUTION ENERGETIQUE
NORMALISEE A UN DANS GARS A S00kV~/cm
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Figure III-5. Répartition entre vallées et bandes de la distribution énergétique dans
GaAs a 500 kV/cm. La distribution globale (trait plein) comprend la sous-distribution
en premiere bande (traits mixtes gras) (dont celle des vallées I'l (pointillés), L1 (tirets
fins), et X1 (traits mixtes fins)), et celle en seconde bande (vallées X3) (tirets gras).

DISTRIBUTION ENERGETIQUE DE CARS
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Figure H1-6. Répartition angulaire de la distribution énergétique globale
(trait plein) dans la seconde bande de conduction (vallées X3) de GaAs, a
500 kV/cm. L'orientation moyenne comptée par rapport a I'axe principale,
est divisées en trois secteurs angulaire autour de l'axe principal: 0° a 30°
(tirets), 30° a 60° (pointillés), et 60° & 90° (traits mixtes).
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[l-1.1.2.4)COMPARAISON DES DISTRIBUTIONS ENERGETIQUES EN CHAMPS
FORTS AVEC UNE SIMULATION UTILISANT UNE STRUCTURE DE BANDE REELLE
DANS GaAs.

La figure III-7 présente la distribution énergétique normalisée a un, pour quatre champs forts

ionisants ou quasi-ionisants de 200 kV/cm, 300 kV/cm, 400 kV/cm et 500 kV/cm.

A 200 kV/cm on remarque qu'au dela du maximum de la distribution énergétique, situé vers
0.7 eV, cette derniére présente une décroissance exponentielle.

A 300 kV/cm le peuplement de la seconde bande provoque un étalement de la distribution
énergétique du coté des hautes énergies avec un écrasement aux basses énergies, a cause de la
conservation du nombre total d'électrons.

A 400 kV/cm et a 500 kV/cm, les effets observés a 300 kV/cm s'accentuent car le champ
fournit de plus en plus d'énergie aux électrons. L'effet est renforcé par la densité d'états qui devient
trés faible vers 3 eV dans la premiére bande comparée a la deuxieme bande; le transfert ¢lectronique

s'effectue ici en direction des vallées X3 de la seconde bande.

La largeur de la distribution énergétique augmente avec le champ a cause de l'énergie de
plus en plus importante apportée par le champ.

L'examen des queues de distributions a haute énergie pour des champs de 300 kV/cm,
400kV/cm, et 500 kV/cm montre une diminution de plus en plus forte et une accentuation du
rapprochement des distributions énergétiques lorsque le champ appliqué augmente.

On peut ’expliquer par la saturation de 1'énergie maximale accessible causée par l'ionisation
par choc de plus en plus intense lorsque le champ, donc I’énergie des électrons, augmente. En effet,
la probabilité d’ionisation par choc augmente fortement avec 1’énergie, ce qui augmente d’autant la
probabilité de perdre de 1’énergie pour les électrons qui parviennent aux plus hautes énergies. En
particulier, 'examen de la probabilité d’ionisation par choc dans la seconde bande au chapitre II,
montre qu'entre 4.5 et 5 eV, cette probabilité dépasse si fortement la probabilité sur phonons que les
quelques électrons atteignant de telles énergies ont de fortes chances d'ioniser.

A haute énergie, lorsque les champs deviennent de plus en plus intenses, la saturation
énergétique des électrons est donc due a la réaction de blocage en énergie causée par l'ionisation par
choc.

La comparaison des figures II-7 et 1I-8 montre que les distributions issue du modéle de

structure de bande (SDB) des vallées étendues sont voisines de celles issues d’une SDB réelle.
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REMARQUE.

La probabilit¢ d'ionisation par choc réelle provoque une troncature de la distribution
énergétique, due a la forte amplitude de la probabilit¢ d'ionisation par choc aux hautes énergies.
Dans une simulation mono-bande de type H.Shichijo & K.Hess [SHI81], il n'y a plus d'états au dela
de 2.5 eV. Cela implique une troncature de la distribution énergétique a 500 kV/cm de prés de 2 eV
par rapport a celle de la présente simulation. Avec une énergie de seuil dur a 1.7 eV dans la formule
de L.V Keldysh [KEL65], la probabilité d'ionisation est fortement surestimée a partir de 2 eV. On
aboutit donc a une nette anticipation de la coupure brutale de la fonction de distribution, ce qui

s'explique par l'absence d'états au dela de 2.5 eV.

I11-1.1.3)POPULATION ELECTRONIQUE MOYENNE EN VALLEES DANS GaAs.

La figure III-9 représente la population électronique moyenne par vallée, 'Ny, /N, ' (N, est
le nombre total d'électrons et N, le nombre d'électrons en vallées considérées), en fonction du
champ, en vallées I'l, L1, et X1, de la premiere bande, et en vallées X3 de la seconde bande.

Lorsque leur énergie est suffisante, les électrons d'une vallée peuvent peupler la vallée

supérieure. Par conservation du nombre total de porteurs, la vallée de départ se dépeuple.

Jusqu'a 4 kV/cm, pratiquement seule la vallée centrale I'l est peuplée par des électrons de
basse énergie. A partir de ce champ, I'augmentation de 1'énergie moyenne des électrons permet de
plus en plus a ces derniers de transférer en vallées latérales L1, de plus basse énergie (0.284 eV
[BLAS82)).

Entre 8 kV/cm et 10 kV/cm, l'inversion des populations électroniques entre la vallée centrale
I'1, et les vallées satellites L1 de forte masse effective, permet d’expliquer la mobilité différentielle
négative propre a la plupart des matériaux I1I-V. La décroissance de la population en vallée centrale
se poursuit jusqu'aux champs les plus élevés, cette vallée comprenant, a 500 kV/cm, environ 1 % de
la population totale. Entre 30 kV/cm et 50 kV/cm, la population des vallées L1 s'accroit jusqu'a un
maximum d'environ 75 % du total des électrons, puis décroit jusqu'a une valeur palier de 60 % pour
un champ de 100 kV/cm. La population redécroit a partir de 300 kV/cm, pour constituer vers

500kV/cm, environ 50% du total des électrons.
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Distribution Function {Arb. Units)
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Figure IH-7. Distribution énergétique normalisée & un dans GaAs, obtenue
a l'aide de la simulation Monte-Carlo utilisant le modele bi-bande des
vallées étendues, pour quatre champs forts: 200 kV/cm (trait plein), 300

kV/cm (pointillés), 400 kV/cm (traits mixtes), et 500 kV/cm (tirets).
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Figure III-8. Distribution énergétique dans GaAs, d’aprés une simulation
Monte-Carlo de J.Bude & K.Hess [BUD92] utilisant la structure de bande
réelle, pour quatre champs forts: 200 kV/cm (trait plein), 300 kV/cm
(pointillés), 400 kV/cm (traits mixtes), et 500 kV/cm (tirets).
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POURCENTRGE D’ELECTRONS DANS LES
DEUX PREMIERES BANDES DE CONDUCTION
ET CONTRIBUTION DES VALLEES
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Figure HI-9. Contribution a la population électronique moyenne dans GaAs,
de la bande 1 (traits mixtes gras) (vallées 'l (pointillés), L1 (tirets fins), X1

(traits mixtes fins)), et de la bande 2 (tirets gras) (vallées X3).
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Le peuplement des vallées latérales X1 commence a partir d'environ 20 kV/cm. Vers
50kV/cm, la population de ces vallées, totalise environ 10 % de la population globale, égale a celle
de la vallée centrale. La population des vallées X1, s'accroit jusqu’a un maximum de 35 % de la
population globale a 200 kV/cm, puis décroit jusqu'a 25 % de la population totale a 500 kV/cm.

Jusqu'a 200 kV/cm, les électrons peuplent quasi exclusivement la premiere bande.

Le peuplement de la seconde bande de conduction devient significatif avec environ 5 % des
électrons vers 250 kV/em. De 300 kV/em a 500 kV/cm, la population électronique en seconde
bande de conduction s'accroit brutalement en passant respectivement d'un peu plus de 5 % a environ
25 % du total des électrons. Ainsi, a 500 kV/cm, la population de la seconde bande de conduction
dépasse-t-elle, en premiére bande, la population de la vallée centrale I'1, égale celle des vallées X1,

mais n'atteint pas celle des vallées L1.

I11-1.2)ENERGIE MOYENNE DANS GaAs.

II1-1.2.1)COMPARAISON AVEC UNE SIMULATION NE PRENANT EN COMPTE QUE
LA PREMIERE BANDE DE CONDUCTION DANS GaAs.

La figure III-10 représente I'énergie moyenne simulée prenant en compte une structure de
bande réaliste incluant la seconde bande de conduction, ainsi que I'énergie moyenne simulée par
H.Shichijo & K.Hess [SHI81] utilisant la structure de bande réelle en ne tenant compte que de la

premiére bande de conduction.

De maniére générale, l'accroissement du champ fournit aux électrons une énergie
supplémentaire qui provoque 'augmentation de 1'énergie moyenne.
La comparaison rapide des deux simulations montre que les allures générales des deux

courbes sont identiques, mais avec un net écart en champs forts.

A 5 kV/cm la simulation Monte-Carlo réalisée fournit une énergie moyenne voisine de
0.2eV, alors que H.Shichijo & K.Hess [SHI81] obtiennent environ 0.3 eV. A 10 kV/cm, I'énergie
moyenne obtenue approche 0.3 eV, tandis que la simulation de H.Shichijo & K.Hess [SHI81],
fournit une valeur voisine de 0.4 eV. De 10 kV/cm a 50 kV/cm, ces auteurs obtiennent une énergie
moyenne quasiment constante, avec un treés faible accroissement amenant I'énergie moyenne
légeérement au dessus de 0.4 eV & 50 kV/ecm. A ce champ les deux simulations donnent des résultats

identiques.
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A partir de 50 kV/cm, les deux simulations fournissent des résultats qui s'écartent de plus en
plus a mesure que le champ augmenté; la présente simulation incluant la deuxiéme bande donne des
énergies de plus en plus élevées par rapport a la simulation se limitant au transport dans la premiere
bande. Ainsi 4 100 kV/cm. la simulation réalisée fournit une énergie moyenne voisine de 0.6 eV
tandis que celle, mono-bande de H.Shichijo & K.Hess [SHI81] donne une énergie moyenne voisine
de 0.5 eV. A ce champ, I'écart relatif n'est pas encore trés important, et il est méme moins important
qu'a bas champ;

A 200 kV/cm, la simulation réalisée fournit une énergie moyenne voisine de 0.8 eV, ce qui

fait passer a 0.2 eV, I'écart énergétique entre les deux courbes.

A 500 kV/cm, la simulation donne une énergie moyenne située entre 1.6 eV et 1.7 eV, tandis
que celle de H.Shichijo & K.Hess [SHI81] fournit une énergie moyenne ne dépassant pas 0.9 eV.

Ces écarts s'expliquent par la non prise en compte de la seconde bande de conduction, dans
la simulation de H.Shichijo & K.Hess [SHI81], de méme que dans celles de M.V .Fischetti
[FIS88][FIS91]. Ces auteurs négligent la probabilité de transition entre les deux premiéres bandes
de conductions, donc le transport dans la seconde bande. Comme dans ces simulations, seule
intervient la densité d'états (DOS) due & la premiére bande, décroissante dés 1.7 eV, cela a pour
conséquence de limiter le nombre d'électrons pouvant accéder aux plus hautes énergies. Cela

explique l'obtention d'énergies moyennes bien plus faibles qu'en réalité.

II1-1.2.2)CONTRIBUTION DES VALLEES A L'ENERGIE MOYENNE DANS GaAs.

La figure III-11 représente 1'énergie moyenne globale, et la contribution a I'énergie moyenne,
des différentes vallées et des bandes que ces vallées constituent.

La contribution a I'énergie moyenne dépend du peuplement des vallées, qui lui-méme
dépend de la courbure de la structure de bande en vallée. Plus la vallée s'écarte de la forme
parabolique (plus le rayon de courbure augmente), plus l'acces aux hautes énergies est difficile.

C'est le cas dans toute vallée a mesure que I'énergie augmente.

La vallée centrale contribue quasi exclusivement a I'énergie moyenne jusqu'a 4 kV/cm.

A partir de 4 kV/cm, interviennent les vallées latérales L1, dont la contribution égale celle de
la vallée centrale vers 6 kV/cm. A partir de ce champ, la contribution de la vallée centrale va en
décroissant lorsque le champ augmente, a cause du peuplement des vallées latérales au détriment de

la vallée centrale. La contribution a I'énergie des vallées latérales 1.1, augmente avec le champ a

1i-16



mesure qu'elles se peuplent. On observe une stabilisation vers 50 kV/cm, lorsqu'intervient le

peuplement des vallées latérales X1.

En champs forts au voisinage de 200 kV/cm, I'énergie moyenne vaut 0.8 eV. A cette énergie,
la densité d'états en vallées L1 est plus forte que celle en vallées X1, a cause d'un plus fort rayon de
courbure de bande, d'une énergie de fond de vallée plus basse, et d'une plus grande multiplicité des
vallées L1. Ceci explique que méme en champs forts, la contribution des vallées X1 ne finisse pas
par surpasser celle des vallées L1, malgré une plus forte masse effective en fond de vallée X1.

La contribution de la seconde bande, représentée par des vallées X3 situées a 0.88 eV
[BLAS82], est nulle jusqu'a 200 kV/cm. Ces vallées commencent a se peupler entre 200 kV/cm et
300 kV/em.

L'énergie moyenne due aux vallées X3, augmente assez fortement entre 300 kV/cm et

500kV/cm, a cause de la forme quasi-parabolique de la bande au voisinage d'un minimum X3.

On remarque que la contribution de la premiére bande de conduction a I'énergie moyenne du
modéle bi-bandes, est trés proche de I'énergie moyenne obtenue par H.Shichijo & K.Hess [SHI81]

qui ne tiennent compte que du transport dans cette bande.

L'examen de la contribution de la seconde bande de conduction montre que 1'écart entre les
énergies moyennes globales obtenues par les deux simulations, est due a la prise en compte du

transport dans la seconde bande.
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Figure ITI-10. Energie moyenne dans GaAs, dans la simulation utilisant le modele bi-
bandes des vallées étendues (trait plein), et dans la simulation de H.Shichijo & K.Hess
[SHI81] utilisant un modéle mono-bande de la structure de bande réelle (tirets).
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Figure I1I-11. Energie moyenne (trait plein) dans GaAs, et contribution
de la bande ! (traits mixtes gras) (vallées I'l (pointillés), L1 (tirets
fins), X1 (traits mixtes fins), ainsi que de la bande 2 (tirets gras)
(vallées X3).
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I11-1.3)IONISATION PAR CHOC DANS GaAs.

Le coefficient d'ionisation par choc est l'une des rares grandeurs accessibles a l'expérience en
champ ionisant dans GaAs. C'est la connaissanée de cette grandeur physique qui permet de
déterminer le couplage entre les deux premiéres bandes, via un potentiel de déformation inter-
bandes, ainsi que le potentiel de déformation intra-seconde-bande. Ces deux grandeurs ont été
ajustées a partir de deux points de la‘caracte’ristique expérimentale du coefficient d'ionisation par

choc correspondant aux champs de 250kV/cm et 500 kV/cm.

I11-1.3.1)COEFFICIENT D'IONISATION PAR CHOC DANS GaAs.

En champ fort, une simulation doit retrouver la caractéristique de coefficient d'ionisation par

choc expérimentale. C'est ce qui a été réalisé avec la caractéristique expérimentale de G.Bulman &

al. [BULS3].

Le coefficient d’ionisation par choc de la simulation de J.Bude & K.Hess [BUD92] utilisant
une structure de bande réelle avec des probabilités d'interaction réalistes, est comparée a notre

simulation ainsi qu’a la caractéristique expérimentale de G.Bulman.

La figure I1I-12 compare la caractéristique de coefficient d’ionisation par choc calculée, a
celle, expérimentale de G.Bulman & al. [BULS83], et a la caractéristique de simulation de J.Bude &
K.Hess [BUD92]. Compte tenu de la dispersion des mesures de coefficient d'ionisation par choc
[SHI81], nous pouvons constater que ces trois caractéristiques sont assez proches les unes des
autres. La caractéristique obtenue avec le modéle de bande proposé, est légérement plus proche de

la caractéristique expérimentale, que ne l'est celle de J.Bude & K.Hess [BUD92].

1 . D . .
A 250 kV/cm (F:4 cm/MV) le coefficient d'ionisation par choc simulé vaut environ

800/cm. celui simulé par J.Bude & K.Hess [BUD92] vaut environ 200/cm et le coefficient
d'ionisation expérimental vaut environ 2000/cm. Ces écarts s'expliquent par le faible nombre
d'électrons ionisants rendant la statistique moins bonne pour un nombre identique d'événements

considérés.

1 . D :
A 500 kV/ecm (E=2 cm/MV), le coefficient d'ionisation par choc simulé vaut entre

50000/cm et 60000/cm, celui simulé par J.Bude & K.Hess [BUD92], ainsi que I’expérimental,

valent environ 50000/cm.
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Comme nous avons vu que les distributions obtenues sont également proches de celles de
J.Bude & K.Hess [BUD92], nous pouvons en déduire qu'il y a une intime corrélation entre le
coefficient d'ionisation par choc et la distribution énergétique. On aurait ainsi tout aussi bien pu
ajuster les paramétres de bandes évoqués plus haut au coefficient d'ionisation par choc qu'a la

distribution énergétique, pour les deux champs considérés.

I11-1.3.2)COMPARAISON DU COEFFICIENT D'IONISATION PAR CHOC AVEC ET
SANS PRISE EN COMPTE DE LA SECONDE BANDE DE CONDUCTION DANS GaAs.

La figure III-13 compare, dans la simulation Monte-Carlo utilisant des probabilités
d'ionisation par choc et d'interaction sur phonons réalistes, le coefficient d'ionisation par choc avec

et sans couplage entre les deux premiéres bandes.

La non prise en compte de la seconde bande de conduction aboutit a une sous-estimation du

coefficient d'ionisation par choc.

Pour expliquer le faible coefficient d'ionisation obtenu en négligeant le transport dans la
seconde bande de conduction, nous allons vérifier, lorsqu'on tient compte du transport dans cette

bande, que la proportion d'électrons ionisants est bien plus faible dans la premiére bande que dans la

seconde.
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Figure III-12. Coefficient d'ionisation par choc dans GaAs, simulé (présente
simulation en traits plein, et simulation de J.Bude & K.Hess [BUD92] en traits
mixtes), et expérimental (par G.Bulman & al. [BUL83] en tirets).
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Figure I11I-13. Coefficient d'ionisation par choc dans GaAs, avec (trait plein) et sans
(traits mixtes) couplage entre les deux premiéres bandes de conduction.
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I11-1.3.3)FREQUENCE DE L'IONISATION PAR CHOC DANS GaAes.

La figure III-14 présente la fréquence d'ionisation par choc (nombre d'ionisations par choc
par unité de temps) dans GaAs, et le détail pour les deux premiéres bandes de conduction.

La fréquence de l'ionisation par choc fait apparaitre le caractére d’événement rare de
l'ionisation, ainsi que la prépondérence de la fréquence d'ionisation en seconde bande de conduction.

Elle s'accroit fortement avec l'augmentation du champ.

A 250 kV/cm, la fréquence de I’ionisation par choc vaut prés de 5 ns™!. Sur la durée de
simulation de 1.5 ns, seulement 8 ionisations se sont produites, dont aucune en premiére bande.

L'erreur commise est assez forte a cause du faible nombre d'événements ionisants pour ce champ.

A 500 kV/cm, la fréquence de l'ionisation par choc vaut prés de 450 ns. Elle est

essentiellement due a la seconde bande. En premiére bande, la fréquence d'ionisation ne vaut que

10ns™". Sur la durée de la simulation de 1.5ns, un peu moins de 700 ionisations se sont produites,
dont seulement une quinzaine en premiére bande.

Etant donné que, dans la simulation, la probabilité d’ionisation par choc est la méme dans les
deux bandes, la faible fréquence d’ionisation dans la premiére bande par rapport a la seconde bande
provient du plus faible nombre d’électrons de haute énergie dans la premiére bande. Le rapport de la
fréquence d’ionisation en seconde bande a la fréquence globale d’ionisation donne donc le
pourcentage d’électrons ionisants dii a la seconde bande. Ainsi, pour tous les champs, au moins 95%

des électrons qui ionisent proviennent de la seconde bande de conduction.
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Figure III-14. Fréquence de l'ionisation par choc dans GaAs (trait plein), et
contribution de la bande 1 (trait mixte) et de la bande 2 (tirets).
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III-1.3.4)DISTRIBUTION ET ENERGIE MOYENNE DES ELECTRONS IONISANTS
DANS GaAs.

I11-1,3.4.1)DISTRIBUTION ENERGETIQUE DES ELECTRONS IONISANTS A 400 kV/cm
ET A 500 kV/cm.

La distribution en énergie des électrons ionisants renseigne sur l'énergie de seuil effective
d'ionisation par choc. La figure III-15 présente la distribution énergétique normalisée a un des
électrons ionisants pour les deux champs ionisants de 400 kV/cm et 500 kV/cm.

La comparaison des deux distributions montre un déplacement de la distribution vers les
hautes énergies lorsqu'on passe de 400 kV/cm a 500 kV/cm.

De maniére générale on peut constater que les deux caractéristiques sont assez bruitées, a

cause du faible nombre d'électrons ionisants.

La distribution a 500 kV/cm, pour laquelle la statistique est meilleure, présente une forme
assez nettement gaussienne.
Compte tenu de la statistique de la simulation, I'énergie des électrons ionisants observés,

s'étend d'environ 2.5 eV, a prés de 4.5 eV.

Si l'on considére limportance des erreurs statistiques, au voisinage de 2.5 eV, la forme
gaussienne de la distribution énergétique réelle devrait théoriquement permettre a une faible
proportion d'électrons d'ioniser au voisinage de I'énergie de seuil de 2.1 eV, définie par la probabilité
d'ionisation de la formule de M.Stobbe & al. [ST094], et utilisée dans la simulation.

L'importante largeur énergétique de la distribution des électrons ionisants, environ 2 eV,
caractérise la douceur du seuil d'ionisation par choc. Les électrons ionisants sont trés énergétiques
puisqu'ils ont des énergies comprises entre 2.5 eV et 4.5 eV, et qu'a peine 10% d'entre eux ont une
énergie inférieure a 3 eV. 1l est remarquable qu'a cette énergie, ou le nombre d'électrons ionisants
devient significatif, la probabilité d'ionisation par choc devient comparable a la probabilité totale sur

phonons.

On peut constater qu'a 400 kV/cm, la distribution commence vers 2.7 eV au lieu de 2.5 eV.
Cette différence s'explique par une plus mauvaise statistique & 400 kV/cm qu'a 500 kV/cm, donc a

fortiori au voisinage de 2.5 eV ou il y a peu d'électrons ionisants.
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lil-1.3.4.2)ENERGIE MOYENNE DES ELECTRONS IONISANTS POUR LES CHAMPS
IIONISANTS DE 250 kV/cm A 500 kV/cm.

La figure I1I-16 présente I'énergie moyenne des électrons ionisants, avec la contribution des
deux premieres bandes de conduction.

L'énergie moyenne des électrons ionisants augmente lentement de 3.1 eV a 3.4 eV entre
250kV/cm et 500kV/cm, c'est-a-dire loin de I'énergie de seuil d'ionisation proposée par
M.V Fischetti [FIS91] a 1.7 eV, ou de celle 4 2.1 eV proposée par M.Stobbe & al. [STO94].

L'énergie moyenne d'ionisation en premiére bande est relativement imprécise a cause du faible
nombre d'électrons contribuant a I'ionisation dans cette bande.

La faible variation de I’énergie moyenne des électrons ionisants s'explique par le phénomene
d'ionisation par choc lui-méme. En effet, plus le champ augmente plus augmente I'énergie des
électrons en général et des électrons ionisants en particulier. Cet accroissement est ralenti par le
nombre de plus en plus important d'électrons qui perdent de l'énergie a la suite de l'ionisation par

choc.

III-L3.5)EFFET DE L'ANISOTROPIE SUR LE COEFFICENT D'IONISATION PAR
CHOC DANS GaAs.

Le modéle de structure de bande (SDB) des vallées étendues rend compte de l'anistropie des
vallées. Le modéle permet également de supposer que les vallées sont a symétrie sphérique. La
comparaison de deux simulations utilisant la méme densité d'états (DOS) va permettre d'analyser

l'influence de l'anisotropie sur le coefficient d'ionisation par choc.

111-1.3.5.1)COEFFICIENT D'IONISATION PAR CHOC AVEC ET SANS PRISE EN
COMPTE DE L'ANISOTROPIE DE BASSE ENERGIE DANS GaAs.

Pour voir l'influence de l'anisotropie de basse énergie en vallée, dans le cas isotrope les
modifications suivantes sont apportées aux paramétres de SDB du modéle anisotrope:
- en vallées latérales: les masses effectives longitudinales et transverses de fond de vallée sont
remplacées par la masse de densité d'états, ce qui donne la méme DOS que dans le cas anisotrope.
- en vallée centrale, les coefficients de non parabolicité de fond de vallée, qui normalement dépendent
de l'orientation, sont fixés indépendamment de l'orientation de maniére a restituer la DOS obtenue
dans le cas anisotrope.

La figure III-17 présente les coefficients d'ionisation avec et sans prise en compte de
I'anisotropie de basse énergie.

Lorsque l'on considére que les vallées sont isotropes a basse énergie, on observe une

diminution du coeficient d'ionisation par choc, variant de 20 % a 50 %.
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Figure III-15. Distribution énergétique des électrons ionisants
normalisée 3 un dans GaAs, a 400 kV/cm (tirets) et 500 kV/cm (trait
plein).
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Figure I1I-16. Energie moyenne des électrons participant a l'ionisation par choc dans
GaAs, globalement (trait plein), dans la seconde bande (tirets), dans la premiére bande
(carrés). La dispersion de l'énergie moyenne en premiére bande est due au faible
nombre d'¢lectrons ionisants dans cette bande.
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[1-1.3.5.2)COEFFICIENT D'IONISATION PAR CHOC AVEC ET SANS PRISE EN
COMPTE DE L'ANISOTROPIE DE HAUTE ENERGIE EN VALLEE LATERALES DANS
GaAs.

Rappelons que dans la structure de bande (SDB) réelle l'anisotropie de haute énergie
correspond a la localisation des maxima de bande W associés aux vallées latérales L ou X. Apres
action du champ, un électron, dont l'orientation du vecteur d'onde est situé hors du domaine
angulaire accessible associé a son énergie initiale, ne pourra pas atteindre des énergies aussi élevées
qu'a l'intérieur du domaine. Au contraire, la non prise en compte de l'anisotropie de haute €énergie
implique que dans une direction quelconque, toutes les énergies sont accessibles (approximation
utilisée par R.Brunetti & C.Jacoboni [BRU89] pour le Silicium).

Mise a part cette anisotropie, les deux simulations étant réalisées toutes choses égales par
ailleurs, densité d'états comprise, la comparaison des coefficients d'ionisation par choc, va permettre
de mettre en évidence l'influence de la non prise en compte de la localisation des points W sur

I'ionisation.

La figure III-18 présente le coefficient d'ionisation par choc avec et sans prise en compte de
l'anisotropie de haute énergie. On constate que la non prise en compte de l'anisotropie de haute
énergie entraine une valeur nettement plus forte du coefficient d'ionisation par choc. Pour les
champs ionisants de 250 kV/cm & 500 kV/cm, le coefficient d'ionisation par choc est ainsi 4 a 5 fois
plus fort sans prise en compte de I'anisotropie de haute énergie. L'anisotropie de haute énergie liée a

la localisation des points W, a donc une influence trés importante sur le coefficient d'ionisation par

choc.

Comme nous l'avons vu au cours des paragraphes précédents, l'ionisation par choc est causée
par des électrons trés énergétiques. A haute énergie, la non prise en compte de l'anisotropie associée
a la localisation des points W, se manifeste sur le coefficient d'ionisation par choc, car elle offre a
des électrons déja assez énergétiques, la possiblité d'atteindre des énergies encore plus élevées a la
suite de la réorientation du vecteur d'onde sous l'action du champ appliqué. Cette surestimation de

I'énergie des €lectrons provoque une surestimation de 'ionisation par choc.

I11-26
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Figure III-17. Coefficient d'ionisation avec (trait plein) ou sans (tirets) prise en
compte de l'anisotropie de basse énergie.

COEFFICIENT D’ IONISATION PAR CHOC
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Figure II1-18. Coefficient d'ionisation par choc avec (trait plein) et sans (traits mixtes)
prise en compte de 'anisotropie de haute énergie liée a la localisation des points W.
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ITI-1.4)VITESSE DE DERIVE STATIONNAIRE DANS GaAs.

III-1.4.1) VITESSE DE DERIVE STATIONNAIRE AVEC ET SANS PRISE EN COMPTE
DE L'TONISATION PAR CHOC DANS GaAs.

La figure III-19 présente la vitesse de dérive avec et sans ionisation par choc.

Les deux caractéristiques sont confondues jusqu'a environ 300 kV/cm, a 0.7 x 107cm /s ou

elle est minimale en I'absence d'ionisation. A partir de ce champ la caractéristique obtenue sans prise

en compte de l'ionisation par choc continue sa décroissance, avec une vitesse de 0.6x10 cm /s

pour 500 kV/cm, tandis que lorsque l'ionisation par choc est prise en compte, la vitesse de dérive

augmente lentement a 0.8 x 107cm /s pour ce méme champ.

L'augmentation de la vitesse de dérive a partir de 300 kV/cm, coincide avec I’apparition
d’une valeur significative du coefficient d’ionisation par choc. On peut I’expliquer de la maniére
suivante: a champ fort, les électrons peuplent les états de haute énergie ou la courbure de bande leur
confére une faible vitesse de groupe. Lorsqu’un événement ionisant se produit 1’électron perd une
énergie supérieure a I’énergie de bande interdite ce qui ’améne a un état énergétique ou le rayon de
courbure de bande est moins accentué, ce qui augmente sa vitesse de groupe. La vitesse de dérive
stationnaire s’en trouve augmentée, mais modérément étant donnée la faible proportion d’électrons

impliqués dans I’ionisation par choc.

I1I-1.4.2)CONTRIBUTION DES VALLEES A LA VITESSE DE DERIVE DANS GaAs.

La figure III-20 représente la vitesse de dérive en régime stationnaire dans GaAs (trait plein),
obtenue a l'aide de la simulation Monte-Carlo, les autres courbes représentant les contributions des

différentes vallées a cette vitesse.

Jusqu'a la vitesse pic vers 4 kV/cm, les électrons étant situés a basse énergie, seule la vallée

centrale contribue a la vitesse de dérive.

Les vallées L1, vallées latérales de plus basse énergie, commencent a contribuer a la vitesse
de dérive vers 4 kV/cm en provoquant la décroissance de la vitesse stationnaire globale.

Cet effet s'explique par la forte variation de masse effective des électrons qui transférent en
vallées L1. Cette forte variation de masse effective s'accompagne d'une forte variation de la vitesse
de groupe. En effet, en fond de vallées latérales ou les électrons transférent la vitesse de groupe est
tres faible car le rayon de courbure est plus important.

Les vallées L1 apportent leur contribution maximale vers 50 kV/cm. A ce champ ces vallées

contribuent aux deux-tiers de la vitesse totale.
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Les vallées L1 apportent leur contribution maximale vers 50 kV/cm. A ce champ ces vallées

contribuent aux deux-tiers de la vitesse totale.

Les vallées supérieures suivantes sont les vallées X1, qui commencent a contribuer a la
vitesse de dérive a partir de 50 kV/cm. La contribution maximale est atteinte vers 300 kV/cm, mais
elle est deux fois plus faible qu'en vallées L1.

La figure III-20 montre, une corrélation entre la contribution des vallées latérales et la
réduction de la vitesse de dérive.

A partir de 300 kV/cm, on observe une décroissance peu marquée de la vitesse stationnaire

due au peuplement des vallées latérales L1 et X1.

Les vallées contributives suivantes sont les vallées X3, de la seconde bande de conduction.

Leur contribution commence vers 300 kV/cm. Elle est égale a celle des vallées L1 vers
400k V/cm, puis devient supérieure pour des champs supérieurs.

L'augmentation de la vitesse a partir de 300 kV/cm semble a premiére vue, due aux électrons
des vallées X3. Dans ce cas, cela proviendrait, a I'énergie de transfert, de la plus faible masse
effective en vallées X3, que dans les autres vallées latérales.

L'absence d'augmentation de la vitesse de dérive sans prise en compte de l'ionisation par
choc mais en tenant compte également de la seconde bande de conduction , d'apres la figure I1I-19,
montre que la prise en compte de cette bande ne suffit pas a expliquer I'augmentation de la vitesse
de dérive. Cette augmentation est donc due a l'effet conjugué de l'ionisation par choc et du
peuplement du fond de la seconde bande dans laquelle la contribution a la vitesse de dérive en
fonction du champ est la plus forte & 500 kV/cm, bien que cette bande soit la moins peuplée méme a

ce champ.
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COMPARAISON DES VITESSES DE DERIVE
STATIONNAIRES DANS GRAS
AVEC ET SANS IONISATION PAR CHOC
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Figure 11I-19. Caractéristique de vitesse de dérive stationnaire dans GaAs avec (trait
plein) et sans (tirets) prise en compte de l'ionisation par choc.
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Figure I11-20. Vitesse de dérive stationnaire dans GaAs (trait plein). Les autres courbes
représentent les contributions des différentes vallées a la vitesse de dérive. Les traits gras

mixtes regroupent les vallées de la premiére bande (vallées T'l, L1, X1), et les tirets gras
celles de la seconde bande (vallées X3).
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II-1.4.3)COMPARAISON AVEC L'EXPERIENCE DANS GaAs.

La figure III-21 présente la vitesse de dérive stationnaire dans GaAs expérimentale et
simulée. La simulation est réalisée a l'aide de la méthode de Monte-Carlo utilisant le modele des
vallées étendues, appliqué aux deux premiéres bandes de conduction. La caractéristique
expérimentale est due 4 J.G.Ruch & G.S Kino [RUC68], jusqu'a 100 kV/cm, et 4 T.H.Windhorn &
al. [WINS82], de 100 kV/cm a 240 kV/cm.

Pour les champs électriques ne dépassant pas 20 kV/cm, la vitesse simulée est légérement
supérieure a la vitesse expérimentale, sauf au voisinage du champ de 4 kV/cm correspondant a la
vitesse pic, pour lequel la vitesse de dérive simulée est légérement inférieure a la vitesse
expérimentale.

Entre 20 kV/cm, et 50 kV/cm, la vitesse simulée décroit plus faiblement que la vitesse
expérimentale. Par contre, entre 50 kV/cm et 200 kV/cm, la vitesse simulée est assez nettement
décroissante, tandis que la vitesse expérimentale l'est plus faiblement. Les deux caractéristiques de
vitesse se croisent vers 200 kV/cm.

Entre 200 kV/cm et 500 kV/cm, la vitesse de dérive simulée s'accroit sensiblement. L'absence

de valeurs expérimentales au dela de 240 kV/cm, ne permet pas vérifier cet accroissement théorique.

III-1.4.4)COMPARAISON AVEC UNE SIMULATION NE PRENANT EN COMPTE QUE
LA PREMIERE BANDE DE CONDUCTION DANS GaAs.

La figure III-22 présente la vitesse de dérive dans GaAs, simulée en considérant les deux
premiéres bandes de conduction du modéle des vallées étendues, et simulée par H.Shichijo & K. Hess
[SHI81], en ne considérant que la premiére bande de conduction.

Les deux caractéristiques de vitesse présentent des allures assez voisines, la simulation bi-

bande donnant une vitesse de dérive légérement plus forte que la simulation mono-bande de
H.Shichijo & K Hess.

Jusqu'a 10 kV/cm, la vitesse obtenue dans la simulation bi-bande est plus forte d'environ
01x10"cm/s. L'écart entre les deux caractéristiques de vitesse s'accroit, jusqu'a 50 kV/cm, pour

atteindre a ce champ, un maximum de 0.3 x 107cm/s.

Entre 50 kV/cm et 300 kV/cm, les deux caractéristiques se rapprochent pour quasiment se
rejoindre vers 300 kV/cm.

Pour les champs ionisants de 300 kV/cm & 500 kV/cm, contrairement a la vitesse obtenue
avec la simulation bi-bande, la caractéristique de vitesse obtenue avec la simulation de H.Shichijo &
K Hess, ne fait pas apparaitre une augmentation de la vitesse de dérive, mais au contraire une

diminution de cette vitesse.
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Pour les champs ionisants de 300 kV/cm a 500 kV/cm, contrairement a la vitesse obtenue
avec la simulation bi-bandes, la caractéristique de vitesse obtenue avec la simulation de H.Shichijo
& K.Hess, ne fait pas apparaitre une augmentation de la vitesse de dérive, mais au contraire une
diminution de cette vitesse.

L'examen de la contribution de la seconde bande de conduction a la vitesse de dérive ayant
mis en évidence le rOle essentiel de cette bande sur l'augmentation de la vitesse stationnaire, la
décroissance de la vitesse observée par H.Shichijo & K.Hess, est due a la non prise en compte de la
seconde bande. En effet, a haute énergie, lorsque le transport est limité a la premiere bande, a
mesure que l'énergie des électrons aﬁgmente sous l'action du champ, le rayon de courbure de la

bande augmente également, ce qui diminue la vitesse des électrons.

En conclusion, il y a un meilleur accord de la vitesse simulée en prenant en compte la
seconde bande de conduction, avec la caractéristique expérimentale, qu'avec la simulation ne
prenant en compte que la premiere bande. Toutefois, pour les champs ionisants d'au moins
300k V/cm, I'absence de résultats expérimentaux ne permet pas de vérifier l'accroissement théorique

de la vitesse de dérive obtenue avec le modéle bi-bandes.
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Figure II-21. Vitesse de dérive stationnaire dans GaAs obtenue & l'aide de la
simulation Monte-Carlo bi-bande des vallées étendues (trait plein), en
comparaison avec ['expérience (tirets) de J.G.Ruch & G.S.Kino [RUC68] pour
les champs allant jusqu'a 100 kV/cm, et de T.H.Windhorn & al. [WINS82] pour
les champs de 100 kV/cm a 240 kV/cm.
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Figure 111-22.Vitesse de dérive stationnaire dans GaAs, obtenue avec la
simulation Monte-Carlo bi-bandes (trait plein), et a l'aide d'une simulation
mono-bande de H.Shichijo & K.Hess [SHI81] (tirets).
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III-L.5)LIBRE PARCOURS MOYEN DANS GaAs.

Le temps et la distance de libre parcours moyen, mesurent le nombre moyen d’interactions
subies par un €lectron respectivement par unité de temps et de longueur qu’il parcourt dans I’espace
réel.

La figure II1-23 présente la distance de libre parcours moyen de la simulation comparée a
une simulation Monte-Carlo de H.Shichijo & K.Hess [SHI81] utilisant une structure de bande réelle
mais limitée a la premiere bande de conduction.

La distance de libre parcours moyen fournie par ces auteurs a été calculée pour des champs
allant de 300 kV/cm a 500 kV/cm.

La figure I11-24 présente la distance et le temps de libre parcours moyen sur une méme

figure.

III-1.5.1)DISTANCE DE LIBRE PARCOURS MOYEN DANS GaAs.

Jusqu'a la vitesse maximale a 4 kV/cm, le gain en énergie fourni par le champ, accroit la
vitesse des électrons en vallée centrale, sans augmenter notablement les probabilités d'interaction, ce
qui augmente la distance de libre parcours moyen.

A 4 kV/cm la distance de libre parcours moyen est a son maximum. Elle décroit ensuite

réguliérement jusqu'a 300 kV/cm, puis elle remonte légérement jusqu'a S00kV/cm.

On peut expliquer la diminution du libre parcours moyen jusqu'a 300 kV/cm par les
interactions sur phonons: plus le champ augmente plus les électrons subissent d’interactions sur

phonons et plus la distance de libre parcours moyen diminue.

La comparaison des distances de libre parcours moyen, avec et sans la prise en compte de la
seconde bande a l'aide de la simulation mono-bande de H.Shichijo & K.Hess [SHI81], montre que
les deux caractéristiques sont assez proches, avec toutefois un changement qualitatif a partir de
300kV/cm: leur distance de libre parcours moyen diminue, tandis que celle de la simulation
augmente.

Nous pouvons attribuer 1’augmentation de la distance de libre parcours moyen a partir de
300kV/cm a I’apparition d’un transport significatif en seconde bande de conduction. Comme au
voisinage des points X3, la relation de dispersion est quasi-parabolique il y a moins d'interactions a
cause d'une assez faible densité d'états (DOS). Les électrons qui s'y trouvent contribuent donc a

augmenter la distance de libre parcours moyen.
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II1-L.5.2)TEMPS DE LIBRE PARCOURS MOYEN DANS GaAs.

Le temps de libre parcours moyen, quasi-constant jusqu’a environ 4 kV/cm a cause de la
quasi constance de la probabilité totale d'interaction, possede une valeur pic d’environ 60 fs. Il

diminue avec le champ jusqu’a 500 kV/cm.

La forte augmentation des collisions électrons-phonons explique ce comportement identique
du temps de libre parcours moyen a celui de la distance de libre parcours moyen jusqu’a 300k V/cm.
A la différence de la distance de libre parcours moyen, le temps de libre parcours moyen ne

réaugmente pas a partir de 300 kV/cm, mais diminue légérement jusqu'a 500 kV/cm.
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DISTANCE DE LIBRE PRARCOURS MOYEN DRANS
GAAS DANS LA SIMULATION ET
DANS UNE SIMULATION MONO-BANDE
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Figure 1I1-23. Distance de libre parcours moyen dans la simulation (trait
plein), et dans une simulation mono-bande réelle calculée par H.Shichijo &
K.Hess [SHI81] (tirets).
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Figure 111-24.Distance (tirets) et temps (traits mixtes) de libre parcours moyen
simulés par la méthode de Monte-Carlo, dans GaAs, avec le modéle bi-bandes
des vallées étendues.
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II-1.6)CONCLUSION. VALIDATION DU MODELE DE STRUCTURE DE BANDE DES
VALLEES ETENDUES.

La simulation Monte-Carlo dans I'Arséniure de Gallium, utilisant le modéle de structure de
bande des vallées étendues, prenant en compte les deux premiéres bandes de conduction, a permis
de vérifier la validité de ce modele, pour les raisons suivantes:

1)- le modele des vallées étendues est proche de la réalité en fond de vallée, et son extension

a haute énergie, fournit une densité d'états réaliste grice a une assez bonne prise en compte

de la localisation des maxima de bande W.

2)- les probabilités calculées a l'aide de ce modele de bande sont proches de celles de la

simulation de J.Bude & K.Hess [BUS92] utilisant la structure de bande réelle.

3)- la distribution énergétique de J.Bude & K.Hess [BUD92] est retrouvée pour des champs

forts et ionisants de 200 kV/cm, 300 kV/cm, 400 kV/cm, et 500 kV/cm.

4)- la vitesse de dérive stationnatre est retrouvée sur toute la gamme de champ expérimentale

disponible.

5)- la caractéristique de coefficient d'ionisation par choc est voisine de l'expérience de

G.Bulman & al. [BULS3], ainsi que de la simulation de J.Bude & K.Hess [BUD92].

Le coefficient d'ionisation par choc étant fortement corrélé avec la distribution

énergétique, la vérification des points 3) et 5) est équivalente.

Le modele de structure de bande des vallées étendues peut donc étre appliqué a d'autres

matériaux lI-V, comme InP.
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II-IHETUDE DU TRANSPORT ELECTRONIQUE DANS InP.

1i-1.1)DISTRIBUTION DES PORTEURS ET POPULATION
ELECTRONIQUE MOYENNE EN VALLEES DANS InP.

II-I1.1.1)DISTRIBUTION ENERGETIQUE A BAS CHAMPS.

La figure III-25 présente la distribution énergétique bas champ a 2 kV/em et a 12 kV/cm. La
caractéristique de la distribution énergétique a 2 kV/cm est de type Maxwell-Bolzmann, avec une
décroissance exponentielle, a énergie élevée. A 12 kV/em la distribution n'est plus du type

Maxwell-Boltzmann. Elle est déformée 4 cause du transfert des électrons en vallées latérales L1.

La figure I11-26 présente nettement 1'étalement de la distribution énergétique du coté des
hautes énergies lorsque le champ appliqué passe de 10 kV/cm a 100 kV/cm, champs intermédiaires
entre les bas champs et les champs ionisants. La largeur de la distribution mesurée a 0.001/eV passe
ainsi d'environ 0.6 eV pour 10 kV/cm, a 1.1eV pour 100 kV/cm. Lorsque le champ augmente,
I'écrasement de la distribution, du c6té des basses énergies, traduit le dépeuplement de la vallée
centrale I'l au profit des vallées latérales L1. Entre 10 kV/cm et 20 kV/cm, la distribution a un

¢étalement plus important qu'entre 20 kV/cm et 100kV/cm, a cause du plus important transfert de la

vallée centrale aux vallées latérales.
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Figure [I1-25. Distribution énergétique dans InP a

Figure [11-26. Etalement de la distribution énergétique
2kV/em (trait plein), et a 12 kV/cm (tirets).

avec le champ. Distribution & 10 kV/cm en trait plein,
20kV/cm en tirets, S50kV/cm en traits mixtes et
100kV/cm en pointillés.
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III-[1.1.2)DISTRIBUTION ENERGETIQUE EN CHAMPS FORTS.

Dans un premier temps nous allons examiner l'influence de I'ionisation par choc sur la
distribution énergétique en champs forts de 200 kV/cm et 500 kV/cm.
Nous allons ensuite présenter les distributions énergétiques pour quatre champs forts de

200kV/cm, 300 kV/ecm, 400 kV/cm et 500 kV/cm.

111-11.1.2.1)DISTRIBUTION AVEC ET SANS IONISATION PAR CHOC A 200 kV/cm ET 500kV/cm
DANS InP. '

La figure III-27, présente la distribution énergétique avec et sans prise en compte de
I'ionisation par choc pour des champs électriques de 200 kV/cm et 500 kV/cm.

A 200 kV/cm, I'absence ou la quasi absence d'éveénements ionisants se traduit par l'identité
des deux caractéristiques.

A 500 kV/cm, on constate que la prise en compte de l'ionisation par choc se traduit par une

diminution de I'énergie maximale accessible dans InP.

11-1.1.2.2)DISTRIBUTIONS ENERGETIQUES EN CHAMPS FORTS DE 200 kV/cm, 300kV/cm,
400 kV/cm, ET 500 kV/cm DANS InP.

La figure III-28 présente’ la distribution énergétique pour quatre champs forts ionisants ou

quasi ionisants de 200 kV/cm, 300 kV/cm, 400 kV/cm, et 500 kV/cm.

A 200 kV/cm on remarque qu'au dela du maximum de la distribution énergétique, situé vers
0.5 eV, cette derniére présente une décroissance exponentielle.

A 300 kV/cm le peuplement de la seconde bande provoque un étalement de la distribution
énergétique duv coté des hautes énergies avec un écrasement aux basses énergies, a cause de la
conservation du nombre total d'électrons.

A 400 kV/cm et a 500 kV/cm, la seconde bande étant de plus en plus peuplée, les effets

observés a 300 kV/cm s'accentuent.

La discussion sur les résultats qualitatifs concernant I'allure des distributions est la méme

que pour I'Arséniure de Gallium.
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COMPARAISON ‘DE LA DISTRIBUTION
ENERGETIQUE AVEC ET SANS PRISE EN COMPTE
DE L’ IONISATION PAR CHOC DANS INP
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Figure III-27. Distribution énergétique avec et sans ionisation par choc (I.C.) dans InP, a
200kV/cm (avec 1.C en trait plein fin, et sans I.C. en traits mixtes fins confondus avec les
précédents), et a 500 kV/cm (avec I.C. en trait plein gras., et sans 1.C. en tirets).

DISTRIBUTION ENERGETIQUE NORMALISEE A UN
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Figure III-28. Distribution énergétique dans InP pour quatre champs forts:
200kV/ecm (trait plein), 300kV/cm (pointillés), 400kV/cm (traits mixtes), et
500kV/cm (tirets).
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1I-11.1.2.3)CONTRIBUTION DES VALLEES A LA DISTRIBUTION ENERGETIQUE-A 500kV/cm
DANS InP.

La figure III-29 présente la contribution des vallées a la distribution énergétique a 500kV/cm
dans InP.

La plus haute énergie atteinte en vallée centrale se situe vers 1.8 eV, dépassant [égerement le
maximum de 1.7 eV accessible dans une direction A, mais inférieure aux maxima de 2.4 eV et
2.5eV accessibles respectivement dans les directions A et X .

En premiére bande de conduction, la vallée centrale I'1 est nettement moins peuplée que les
vallées latérales a partir de 0.6 eV, a cause de la forte densité d'états locale qui régne dans ces
vallées. Les vallées L1 demeurent davantage peuplées que les vallées X1, a cause d'une plus forte
densité d'états. Aux ¢énergies les plus élevées, les deux sous-distributions se rejoignent car les
masses effectives au voisinage des maxima sont les mémes vues des points L et X.

Aux environs de 2 eV, il y a inversion de la population électronique entre les deux premieres
bandes de conduction au profit de la seconde bande. A 2.3 eV, cette derniére bande contient déja

90% des électrons de cette énergie.

DETRIL DE LA DISTRIBUTION ENERGETIQUE
NORMALISEE A UN DANS INP A 500kV/cm
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Figure H1-29. Répartition entre vallées et bandes de la distribution énergétique dans InP
a 500 kV/cm. La distribution globale (trait plein) comprend la sous-distribution en
premiére bande (traits mixtes gras) (dont celle des vallées 'l (pointillés), L1 (firets
fins), et X1 (traits mixtes fins)), et celle en seconde bande (vallées X3) (tirets gras).
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l1I-1.1.2.4)REPARTITION DES ELECTRONS DANS LA SECONDE BANDE DANS InP.
La figure III-30 présente la répartition angulaire des électrons de la seconde bande de

conduction dans une vallée X3 moyenne; la répartition des électrons de la deuxiéme bande de
conduction est décomposée en trois sous-distributions correspondant chacune a un secteur angulaire

de 30°, regroupant les états par rapport a la direction principale des vallées équivalentes X3.

La comparaison des sous-distributions montre que les électrons ont tendance a privilégier le
secteur intermédiaire de 30° a 60°, et le secteur de 60° a 90°, perpendiculaire a la direction
principale, a celui de 0° a 30° correspondant a la direction principale. La faible anisotropie de fond
de vallée ne peut pas a elle seule expliquer un tel écart dans la distribution spatiéle des électrons

entre la direction principale et les directions transversales.

Il existe approximativement un facteur 2 entre la sous-distribution le long du secteur
principal {0°;30°[ et celle des deux autres secteurs. On peut I'expliquer par le fait que le moyennage

concerne les 6 demi-vallées X3 équivalentes dont les 4 demi-vallées X3, perpendiculaires au champ

<100> appliqué qui est paralléle aux 2 demi-vallées <100> et <100>. Les états sont moyennés
par rapport a I'axe principal d'une vallée quelconque, donc les directions transverses sont a peu prés

2 fois plus favorisées que les directions parall¢les.

L'anisotropie de la structure de bande a hautes énergies, localisant les états de plus hautes
énergies dans un plan transverse a l'axe principal, explique la troncature vers les hautes énergies de

la distribution lorsqu'on s'éloigne de ce plan.

DISTRIBUTION ENERGETIQUE DE INP
A 500 kv-scm DANS LA SECONDE BANDE DE
CONDUCTION DANS DES SECTEURS ANGULRIRES
A UN AXE ASSOCIE A UNE VARLLEE X3
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Figure [11-11.30. Répartition angulaire de la distribution énergétique globale (trait plein)
dans la seconde bande de conduction (vallées X3) de InP, a 500 kV/cm. L'orientation
moyenne comptée par rapport & l'axe principale, est divisées en trois secteurs angulaire
autour de 'axe principal: 0° & 30° (tirets), 30° & 60° (pointillés), et 60° a 90° (traits mixtes).
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I1I-11.1.3)POPULATION ELECTRONIQUE MOYENNE EN VALLEES DANS InP.

La figure I1I-31 représente la population €lectronique moyenne par vallée, "N, /N, ' (N est
le nombre total d'électrons et N, le nombre d'électrons en vallées considérées), en fonction du

champ, en vallées I'l, L1, et X1, de la premiére bande, et en vallées X3 de la seconde bande.

Pour des champs inférieurs a 12 kV/cm, seule la vallée centrale I'l est peuplée par des
électrons de basse énergie. A partir 12 kV/cm, l'augmentation du champ donc de I'énergie des
électrons, permet a ceux-ci de transférer en vallées latérales L1 de plus basse énergies (0.6 eV
[FAU80]). La mobilité différentielle négative s'explique par le transfert en vallées L1 de forte masse
effective de fond de vallée.

Vers 50 kV/cm, les populations des vallées I'l et L1 s'inversent, et la décroissance de la
population en vallée centrale se poursuit jusqu'aux champs les plus élevés. A 500 kV/cm, elle ne
fournit plus qu'une contribution résiduelle d'environ 5 % du total. La population en vallées L1
s'accroit jusqu'a un maximum d'environ 75 % du total des électrons, pour un champ d'environ
300kV/cm, puis décroit jusqu'a 65 % de la population totale a 500 kV/cm.

Le peuplement des vallées latérales X1 commence a partir d'environ 100 kV/cm. Vers
200kV/cm, la population de ces vallées représente environ 10 % de la population globale, et c'est
seulement vers 250 kV/cm, avec environ 10 % de la population totale, qu'elle égale celle de la
vallée centrale. La population des vallées X1 s'accroit lentement jusqu’a une valeur de saturation
d'environ 15 % de la population globale a 300 kV/cm.

Jusqu'au champ de 300 kV/cm, les électrons peuplent quasi exclusivement. la premiére
bande.

Le peuplement de la seconde bande de conduction devient significatif avec environ 5 % des
électrons entre 350 kV/cm et 400 kV/em. A 500 kV/cm, la population électronique en seconde
bande représente environ 10 % de la population totale. A ce champ, elle dépasse, en premiére
bande, la population de la vallée centrale I'l, mais pas celle des vallées X1, et encore moins celle

des vallées L1.
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POURCENTAGE D’ELECTRONS DANS LES
DEUX PREMIERES BANDES DE CONDUCTION
ET CONTRIBUTION DES VALLEES DANS INP
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Figure I11-31. Contribution a la population électronique moyenne dans InP, de la
bande 1 (traits mixtes gras) (vallées I'l (pointillés), L1 (tirets fins), X1 (traits

mixtes fins)), et de la bande 2 (tirets gras) (vallées X3).
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l11-1.2)ENERGIE MOYENNE DANS InP.
Nous allons présenter I'énergie moyenne des électrons, puis la contribution des vallées a

cette énergie moyenne.

II1-11.2.1)ENERGIE MOYENNE.

La figure III-32, présente l'énergie moyenne dans InP, obtenue en prenant en compte une

structure de bande réaliste incluant la seconde bande de conduction.

Dans deux domaines du champ appliqué, I'énergie moyenne présente un accroissement assez
prononceé:

- gamme des champs variant d'environ 10 kV/cm a 20 kV/cm. Pour ces champs, I'énergie

moyenne varie de 0.2 eV a0.5¢eV.

- gamme des champs variant de 300 kV/cm a 500 kV/cm. Pour ces champs, I'énergie

moyenne variede 1 eV al.4eV.

ENERGIE MOYENNE DANS INP
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Figure I11-32. Energie moyenne dans InP avec le modéle bi-bande des vallées
étendues.
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I11-11.2.2)CONTRIBUTION DES VALLEES A L'ENERGIE MOYENNE DANS InP.

La figure I11-33 représente la contribution des différentes vallées a I'énergie moyenne. Cette
contribution dépend de la courbure de bande et du peuplement de ces vallées. Plus la vallée s'écarte
de la forme parabolique, et c'est le cas de toute vallée a mesure que l'énergie augmente a partir d'une
énergie suffisamment élevée, plus l'acces aux hautes énergies sera difficile a cause de la diminution
de la vitesse de groupe.

La vallée centrale contribue quasi exclusivement a I'énergie moyenne jusqu'a 12 kV/cm.

A partir de 12 kV/cm, interviennent les vallées latérales L1, dont la contribution €gale celle
de la vallée centrale vers 40 kV/cm. A partir de ce champ, la contribution de la vallée centrale va en

décroissant, et celle des vallées latérales L1, augmente.

Les vallées X1 contribuent a I'énergie moyenne a partir de 100 kV/cm.

En champs forts au voisinage de 200kV/cm, I'énergie moyenne vaut 0.8 eV. A ce champ, la
contribution des vallées X1 est assez faible par rapport a celle des vallées L.1. Mais méme pour des
champs supérieurs, la contribution des vallées X1 ne dépasse pas le tiers de la contribution des

vallées L 1.

La contribution de la seconde bande, représentée par des vallées X3, situées a environ 1 eV,
est nulle jusqu'a 200k V/cm. Elles commencent & se peupler entre 200 kV/cm et 300 kV/cm.

L'énergie moyenne en vallées X3 augmente assez fortement entre 300 kV/cm et 500 kV/cm,
a cause de la forme parabolique des isoénergies au voisinage, méme assez éloigné, d'un minimum

X3.
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Figure [1I-33. Energie moyenne (trait piein) dans InP, et contribution

de la bande 1 (traits mixtes gras) (vallées 'l (pointillés), L1 (ti

rets

fins), X1 (traits mixtes fins)), ainsi que de la bande 2 (tirets gras)

(vallées X3).
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I11-11.3)IONISATION PAR CHOC DANS InP.

MI-11.3.1)COEFFICIENT D'IONISATION PAR CHOC DANS InP.

Le coefficient d'ionisation par choc présenté a la figure I1I-34, est comparé au coefficient
d'ionisation par choc expérimental de L..W.Cook & al. [COO82], puis au coefficient d'ionisation par
choc obtenu a partir d'une simulation de K.Brennan & K.Hess [BRE83] utilisant la méthode de
Monte-Carlo avec une structure de bande et des probabilités d'ionisation par choc et d'interaction
sur phonons réelles mais limitées a la premiére bande.

Rappelons que la simulation Monte-Carlo effectuée utilise un modele bi-bandes, avec une
constante de couplage entre les deux premicres bandes et un potentiel de déformation intra-seconde-
bande ajustés au coefficient d'ionisation par choc de L.W.Cook & al. [COO82], a 250 kV/cm et a
500k V/cm.

Le coefficient d'ionisation par choc de notre simulation bi-bandes, est trés proche du
coefficient d'ionisation expérimental jusqu'a 350 kV/cm (-}; =2.9 cm/MV), et a partir de 450 kV/cm

1 D .
(F =2.2 cm/MV). Entre ces deux champs, le coefficent d'ionisation par choc présente un petit écart

avec les résultats expérimentaux. On peut remarquer qu'a 500 kV/ecm (l =2 cm/MV) ou la

statistique est la meilleure, le coefficient d'ionisation par choc vaut entre 10000/cm et 15000/cm.

Le coefficient d'ionisation par choc de la simulation bi-bande présente un décalage d'environ
50 % avec celui calculé par la simulation mono-bande de K.Brennan & K.Hess, pour la plupart des
champs, sauf pour les champs de 350 kV/cm a 450 kV/cm, pour lesquels, les deux caractéristiques

coincident.
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Figure 1II-34. Coefficient d'ionisation dans InP, simulé (simulation du modeéle
en trait plein, et simulation de K.Brennan & K.Hess [BRE84] en traits mixtes),
et expérimental (par L.W.Cook & al. [COO82] en tirets).
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III-11.3.2)FREQUENCE DE L'IONISATION PAR CHOC DANS InP.

La figure II-35 présente la fréquence d'ionisation par choc (nombre d'ionisations par choc
par unité de temps) dans InP, et le détail pour les deux premieres bandes de conduction.

La fréquence de ionisation par choc, exprimée par nanoseconde, fait apparaitre le caractére
d’évenement rare de l'ionisation, ainsi que la prépondérance de la fréquence de l'ionisation en

seconde bande de conduction. Elle s'accroit fortement avec I'augmentation du champ.

A 300 kV/cm, la fréquence de I'ionisation par choc vaut prés de 2 ns™'. Sur la durée de
simulation de 1.5 ns, seulement 3 ionisations se sont produites, dont aucune en premiere bande.

L'erreur commise est trés forte a cause du faible nombre d'événements ionisants. A 500 kV/cm, la

fréquence de I’ionisation par choc vaut prés de 130 ns™'. Elle est essentiellement due a la seconde
bande. En premiére bande, la fréquence d'ionisation est cent fois plus faible. Sur la durée de la
simulation de 1.5 ns, moins de 200 ionisations se sont produites au total.

Etant donné que la probabilité d’ionisation par choc est la méme dans les deux bandes dans
la simulation, la faible fréquence d’ionisation dans la premiére bande par rapport a la seconde bande
provient du plus-faible nombre d’électrons de haute énergie dans la premiére bande. Le rapport de la
fréquence d’ionisation en seconde bande a la fréquence globale d’ionisation donne donc le
pourcentage d’électrons ionisants di 4 la seconde bande. Ainsi, pour tous les champs, au moins 99%

des électrons qui ionisent proviennent de la seconde bande de conduction.

FREQUENCE DE L’ IONISATION PAR CHOC
DANS INP
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Figure I1I-35. Fréquence de lionisation par choc dans InP (trait plein), et
contribution de la bande 1 (trait mixte) et de la bande 2 (tirets). La fréquence
d'ionisation en seconde bande est quasiment confondue avec la fréquence globale.
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I11-11.3.3)DISTRIBUTION ET ENERGIE MOYENNE DES ELECTRONS IONISANTS
DANS InP.

I11-11.3.3.1)DISTRIBUTION ENERGETIQUE DES ELECTRONS IONISANTS A 400 kV/cm
ET A 500 kv/cm.

La distribution en énergie des électrons ionisants renseigne sur l'énergie de seuil effective
d'ionisation par choc. La figure III-36 présente la distribution énergétique normalisée a un des
électrons ionisants pour les deux champs ionisants de 400 kV/cm et 500 kV/cm.

La comparaison des deux distributions montre un déplacement des queues de distribution
vers les hautes énergies lorsqu'on passe de 400 kV/cm a 500 kV/cm. Nous avons vu que l'on peut
observer un tel déplacement pour des électrons qui ne sont pas nécessairement ionisarits. La figure
[1I-37 montre qu'il en est en particulier de méme pour les électrons ionisants.

De maniére générale on peut constater que les deux caractéristiques sont assez bruitées, a

cause du faible nombre d'électrons ionisants.

La distribution a 500 kV/cm, pour laquelle la statistique est meilleure, présente une forme
assez nettement gaussienne.
Compte tenu de la statistique de la simulation, 1'énergie des électrons ionisants observés,

s'étend d'environ 2.4 eV, a prés de 4.1 eV.

Si l'on considére I'importance des erreurs statistiques, au voisinage de 2.4 eV, la forme
gaussienne de la distribution énergétique réelle devrait théoriquement permettre & une faible
proportion d'électrons d'ioniser au voisinage de 1.7 eV, énergie de seuil de InP dans certaines

simulations [FIS88].

L'importante largeur énergétique de la distribution des électrons ionisants, environ 1.7 eV,
caractérise la douceur du seuil d'ionisation par choc. Les €lectrons ionisants sont trés énergétiques
puisqu'ils ont des énergies comprises entre 2.4 eV et 4.1 eV, et qu'a peine 10% d'entre eux ont une
énergie inférieure a 2.8 eV. 1l est remarquable qu'a cette énergie, ol le nombre d'électrons ionisants
devient significatif, la probabilité d'ionisation par choc devient comparable a la probabilité totale sur

phonons.

On peut constater qu'a 400 kV/cm, la distribution commence vers 2.7 ¢V au lieu de 2.4 eV
pour 500 kV/cm. Cette différence s'explique par une plus mauvaise statistique a 400 kV/cm qu'a

500 kV/cm, donc a fortiori au voisinage de 2.5 eV ol il y a peu d'électrons ionisants.
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111-1.3.3.2)ENERGIE MOYENNE DES ELECTRONS IONISANTS POUR LES CHAMPS
IONISANTS DE 250 kV/cm A 500 kV/cm.

La figure III-37 présente 1'énergie moyenne des électrons ionisants.

L'énergie moyenne des électrons ionisants est pratiquement constante, et augmente
lentement avec le champ, de 2.9 eV 4 3.2 eV entre 250 kV/cm et 500 kV/cm.

La faible variation de 1’énergie moyenne des électrons ionisants s'explique par la saturation
du transport électronique lorsque le champ devient de plus en plus fortement ionisant d'apres la
distribution présentée plus haut. Il y a une saturation de l'énergie maximale accessible donc une

saturation de 1'énergie moyenne d'ionisation par choc.

REMARQUES.

L'ionisation par choc se produit précisément & une énergie ou elle devient suffisamment forte
pour entrer en compétition avec la probabilité d'interaction sur phonons d'apres le chapitre II.

La plus forte valeur de la distribution normalisée des €lectrons ionisants a-400 kV/cm, par
rapport a ceux a 500 kV/cm est due a la normalisation a la’ méme valeur unitaire des deux
distributions. En effet, a 400 kV/cm, la statistique est moins bonne qu'a 500 kV/cm, donc la
distribution s'écarte de la forme gaussienne pour se rapprocher d'une distribution de type Dirac, qui

tend vers l'infini lorsqu'elle est normalisée a I'unité.

I1I-1I.4)VITESSE DE DERIVE STATIONNAIRE DANS InP.

Les caractéristiques de vitesse de dérive stationnaire avec et sans ionisation par choc sont
confondues sur tout le domaine de champ appliqué jusqu'au champ ionisant de 500kV/cm. Clest la
raison pour laquelle elles n'ont pas été représentées pour comparaison.

On peut expliquer la coincidence des vitesses de dérive avec et sans ionisation, par le faible
coefficient d'ionisation par choc obtenu méme a ce champ, ce qui (contrairement & un autre matériau
comme GaAs ou le coefficient d'ionisation est 4 a 5 fois plus élevé) ne provoque pas de transferts

suffisants a basse énergie pour modifier la caractéristique de vitesse.
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DISTRIBUTION ENERGETIQUE NORMRLISEE
DES ELECTRONS IONISANTS DANS INP
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Figure III-36. Distribution énergétique des électrons ionisants, normalisée
a un dans InP, 4 400 kV/cm (tirets) et 500 kV/cm (trait plein).
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Figure I11-37. Energie moyenne des électrons participant a l'ionisation par choc dans
nP, globalement (trait plein fin), dans la seconde bande (tirets gras), dans la premiére
bande (carrés).
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II1-11.4.1)COMPARAISON AVEC L' EXPERIENCE DANS InP.

La figure I11-38 présente la caractéristique de vitesse de dérive stationnaire a 300°K, d'une
part calculée a l'aide de la simulation Monte-Carlo sur deux bandes, et d'autre part déterminée
expérimentalement, de 30 kV/ecm a 200 kV/cm, par T.H. Windhorn & al. [WIN83]. On peut
constater que les deux caractéristiques sont assez voisines, la vitesse simul€e étant légeérement

supérieure a la caractéristique expérimentale.
La caractéristique simulée fait apparaitre une vitesse pic de 2.7 x 107em /s, vers 12 kV/em.
A 50 kV/cm, la vitesse de dérive ne vaut plus qu'environ 1.2 x 107cm /s, puis elle décroit
linéairement jusqu'a un minimum de 0.7 x 107e¢m /s vers 300 kV/em. De 300kV/cm 4 500 kV/em,
la vitesse de dérive croit jusqu'a environ 0.9 x 107cm /s.

III-11.4.2)COMPARAISON AVEC UNE SIMULATION NE PRENANT EN COMPTE QUE
LA PREMIERE BANDE DANS InP.

La figure I11-39 présente la caractéristique de vitesse de dérive stationnaire a 300°K, d'une
part calculée a l'aide de la simulation Monte-Carlo bi-bandes, et d'autre part a 1'aide de la simulation
Monte-Carlo mono-bande de K.Brennan & K.Hess [BRE84], ces auteurs ayant considéré la
structure de bande réelle limitée a la premiére bande.

Les deux caractéristiques sont en léger décalage 1'une par rapport a l'autre jusqu'a 20 kV/cm,
avec une vitesse pic de K.Brennan & K.Hess pour 10. kV/cm, anticipée d'environ 2 kV/cm par
rapport a celle de la simulation bi-bandes.

Entre 20 kV/cm et 100 kV/cm, les modeles mono-bande et bi-bandes donnent des vitesses
voisines.

A partir de 100 kV/cm la vitesse du modele bi-bandes est légerement supérieure a la vitesse
du modele mono-bande, puis la rejoint a 400 kV/cm.

La comparaison des deux simulations est intéressante en champs ionisants car elle fait
apparaitre un changement qualitatif de comportement de la caractéristique de vitesse. Dans le
modele mono-bande, la caractéristique de vitesse diminue & partir de 300 kV/cm alors que dans la
simulation réalisée prenant en compte le transport dans la seconde bande, la vitesse augmente a

partir de ce champ.
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VITESSE DE DERIVE STATIONNAIRE DANS INP
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Figure II1-38. Vitesse de dérive stationnaire & 300°K dans InP, obtenue par
I'expérience (tirets) (T.H.Windhorn & al. [WIN83]) et par la simulation Monte-
Carlo sur deux. bandes (trait plein).

VITESSE DE DERIVE STRATIONNAIRE DANS INP
Vs(F)C(1E7cmss) COMPARAISON AVEC UNE AUTRE SIMULATION

B simulation bi-bandes i
2.5 - — simulation mono-bande 2 2.5
N de K. Brennan & K.Hess [BRE84] -
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- .
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Figure HI-39. Vitesse de dérive dans InP a 300°K, obtenue par la simulation
Monte-Carlo sur deux bandes (trait plein), et par une simulation Monte-Carlo

de K.Brennan & K.Hess [BRE84] sur une seule bande (tirets).
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La différence de variation de la vitesse stationnaire des deux simulations a haute énergie,
tient au fait que dans le modele mono-bande, la masse effective devient trés lourde aux énergies ou
se produit l'ionisation, typiquement entre 2 eV et 2.5 eV dans un tel modele, ou la distribution est
tronquée aux énergies plus élevées a cause de la treés forte probabilité d'ionisation par choc utilisée,

qui surpasse largement la probabilité sur phonons.

H1-11.4.3)CONTRIBUTION DES VALLEES A LA VITESSE DE DERIVE DANS InP.

La figure I11-40 représente la vitesse de dérive stationnaire dans InP (trait plein). Les autres

courbes représentent les contributions des différentes vallées a la vitesse de dérive.

Jusqu'a la vitesse pic située vers 12 kV/cm, seule la vallée centrale I'l contribue a la vitesse

de dérive.

Les vallées L1, vallées latérales de plus basse énergie commencent a contribuer a la vitesse
vers 20 kV/cm, pour atteindre une contribution maximale vers 200 kV/cm. A ce champ elles

contribuent aux deux tiers de la vitesse totale.

Les vallées supérieures suivantes sont les vallées X1, dont l'influence commence a se faire
sentir a partir de 200 kV/cm. La contribution maximale est atteinte vers 400 kV/cm, mais est quatre
fois plus faible qu'en vallées L1. Les vallées contributives suivantes sont les vallées X3, de la
seconde bande de conduction. Leur contribution commence vers 300 kV/cm, puis approche celle
des vallées L1 a 500 kV/cm. Finalement ce sont les vallées L1 et X3 qui contribuent essentiellement

a la vitesse en champs tres forts.
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VITESSE DE DERIVE STATIONNAIRE DANS INP
ET CONTRIBUTION CORRESPONDANTE
DES BANDES
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Figure I11-40. Vitesse de dérive stationnaire dans InP (trait plein). Les autres courbes
représentent les contributions des différentes vallées a la vitesse de dérive. Les traits
gras mixtes regroupent les vallées de la premiére bande (vallées I'l, L1, X1), et les
tirets gras celles de la seconde bande (vallées X3).
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I11-11.5)LIBRE PARCOURS MOYEN DANS InP.

Le temps et la distance de libre parcours moyen mesurent le nombre moyen d’interactions
subies par un électron respectivement par unité de temps et de longueur qu’il parcourt dans |’espace
réel.

La figure [1I-41 présente la distance et le temps de libre parcours moyen dans InP, sur un

méme graphique.

III-I1.5.1)DISTANCE DE LIBRE PARCOURS MOYEN DANS InP.

La distance de libre parcours moyen est quasiment constante, avec une légére croissance
jusqu'a 5 kV/cm.

A partir de 5 kV/cm, elle présente l'allure d'une courbe en cloche, avec une distance
maximale de libre parcours moyen atteinte pour un champ de 12kV/cm.

A partir 12 kV/cm, la distance de libre parcours moyen décroit jusqu'a 300 kV/cm.

A partir de 300 kV/cm, la distance de libre parcours moyen est quasiment constante, et

présente une trés légére remontée, jusqu'au champ maximum de 500kV/cm.

III-11.5.2)TEMPS DE LIBRE PARCOURS MOYEN DANS InP.

La temps de libre parcours moyen est quasiment constant jusqu'a 10 kV/cm.

A partir 10 kV/cm, et jusqu'au champ maximum de 500 kV/cm, le temps de libre parcours

moyen décroit.

LIBRE PARCOURS MOYEN DANS INP
L(A) T(fs)

330 €0
300 N s0
230 N oo, R a0

1wt ®! &, [ J
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200 '0 . . :
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130 O"‘ 'Q “ N
---'.-. '.’:.§ —.-j 20
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s0 .Q.': ‘o -~ 10

"8iaed]  een prsTANCE
o " MR BT | L P B N bied O ='® TEMPS
1 S 10 S0 100 S00
FC(kvscm)

Figure III-41. Distance (tirets) et temps (traits mixtes) de libre
parcours moyen simulés dans InP, par, la méthode de Monte-Carlo
avec le modele bi-bandes des vallées étendues.
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CONCLUSION.

A basse énergie, c'est a dire pour des champs non ionisants s'étendant jusqu'a typiquement
100kV/cm, que ce soit dans GaAs ou dans InP, le modéle de structure de bande s'apparentant au
modele classique des vallées, la comparaison des résultats de simulation concernan: la vitesse de
dérive, avec la vitesse de dérive stationnaire expérimentale, et la comparaison de 1'énergie simulée
avec l'énergie moyenne d'autres simulations Monte-Carlo, ont permis de valider les valeurs de
paramétres matériaux utilisées dans la gamme concernée de champs électriques.

L'étude du transport électronique dans le matériau GaAs massif en champ fort a permis de
mettre en évidence un certain nombre de résultats physiques concernant la fagon dont se produit
l'ionisation par choc dans l'espace réciproque. Ces résultats ont été rendus possible par I'emploi
d'une structure de bande (SDB) et d'une densité d'états (DOS) réalistes, couvrant les deux premicres
bandes de conduction. Les grandeurs matériaux inconnues comme, la constante de couplage entre
les deux premicres bandes, et le potentiel de déformation intra-seconde-bande, ont été ajustés au
coefficient d'ionisation par choc pour deux champs ionisants assez éloignés.

La validation de la simulation Monte-Carlo utilisant le modé¢le de SDB des vallées étendues
a été rendu possible & haute énergie, par la double comparaison dans le matériau GaAs, d'une part
du coefficient d'ionisation par choc au coefficient d'ionisation par choc expérimental, et d'autre part
des distributions énergétiques pour différents champs forts ionisants, en excellent accord avec celles

d'une simulation Monte-Carlo de J.Bude & K.Hess [BUD92] utilisant la SDB réelle.

Nous avons montré que la non prise en compte de la seconde bande de conduction aboutirait
a une forte sous-estimation du coefficient d'ionisation par choc, et que la prise en compte de
l'anisotropie de haute énergie associée a la localisation des points W est essentielle pour une

description correcte de l'ionisation par choc.

La distribution énergétique, en champs ionisants, c'est a dire de plus de 200 kV/cm, dans les
deux matériaux GaAs et InP, est caractérisée par une queue de distribution & haute énergie,
renfermant peu d'électrons, mais dont sont issus tous les électrons ionisants.

La comparaison du pourcentage d'électrons ionisants dans les deux premieéres bandes de
conduction, a permis de montrer que l'ionisation par choc dans les deux matériaux est
essentiellement due aux électrons de la seconde bande de conduction, dont le peuplement est assuré
par un réservoir d'électrons situé en vallées latérales L1 et X1 de la premiére bande. L'observation

détaillée de la contribution des bandes a la fonction de distribution, montre que la plupart des
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électrons trés énergétiques appartiennent a la seconde bande. Ce sont ces électrons qui participent a
I'ionisation dans la gamme de champs étudiés qui s’étend jusqu’a 500 kV/cm.

La forme gaussienne de la distribution énergétique des électrons ionisants a permis de
vérifier le caractére de seuil doux de l'ionisation par choc.

Le caractére d'événement rare de l'ionisation par choc a été confirmé, par la faible fréquence

d'ionisation par.choc.

La caractéristique expérimentale de coefficient d'ionisation par choc en fonction du champ
dans GaAs est assez bien reproduite. La variation exponentielle du coefficient d'ionisation par choc
est retrouvée dans les matériaux GaAs et InP.

Le coefficient d'ionisation par choc dans GaAs situé entre 50000/cm et 60000/cm pour un
champ électrique de 500 kV/cm, est 425 fois plus élevé que dans InP. Sa nettement plus faible
valeur dans InP s'explique, non pas par les probabilités d'ionisation, qui sont assez proches, mais par
le plus faible peuplement des états de haute énergie, car les énergies de fond de vallées latérales L1
et X1 y sont plus élevées que dans GaAs. Le plus faible peuplement des vallées latérales a haute
énergie dans InP par rapport a GaAs, limite donc le nombre d'électrons capables de transférer dans
la seconde bande ou se produit l'essentiel de l'ionisation par choc. La limitation de ce transfert est

renforcée par la plus haute énergie des points X3 dans InP.

Les vitesses de dérive stationnaire a bas champ sont retrouvées dans les deux matériaux.
L'analyse de la vitesse stationnaire aux champs ionisants a montré que la vitesse stationnaire ne
subit pas de modification tres significative de sa valeur qui reste quasiment constante. Toufefois des
¢volutions qualitatives ont pu étre montrées mettant en évidence deux effets tendant a augmenter la
vitesse moyenne:

- le transport en seconde bande ou la vitesse des électrons y est en moyenne plus forte qu'en
premiére bande, car les électrons se trouvent en moyenne au voisinage des points X3 ou les
vallées sont quasiment parabolique

- la forte perte énergétique des électrons ionisants qui relaxent dans des régions ou le rayon de
courbure, donc la masse effective, des vallées est plus faible, et donc la vitesse plus élevée.

Dans GaAs les deux effets combinés aboutissent a une légére augmentation de la vitesse de
dérive, tandis que dans InP, leur plus faible amplitude laisse la vitesse inchangée. La comparaison
de la vitesse de dérive stationnaire dans GaAs avec une ancienne simulation Monte-Carlo de
H.Shichijo & K.Hess [SHI81] utilisant la SDB réelle limitée a la premiere bande, a confirmé le role

de la seconde bande dans ce comportement de la vitesse de dérive.
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CONCLUSION GENERALE.

Dans les composants semiconducteurs modernes, la réduction des dimensions donne
naissance a de forts champs électriques dans le matériau, provoquant l'apparition de phénomenes de
transport spécifiques aux énergies élevées, comme l'ionisation par choc.

Pour la compréhension de ces phénomeénes, il est nécessaire de procéder a l'étude du
transport électronique par une simulation utilisant une méthode de résolution de l'équation de
transport de Boltzmann, comme la méthode statistique de Monte-Carlo. Une telle étude nécessite au
préalable de prendre en compte la structure de bande du matériau, donnant une relation de
dispersion réaliste, mémes aux énergies élevées. Les temps de calculs ne devant pas étre
rédhibitoires pour une application au niveau du composant, le choix s'est porté sur un modele

analytique original.

Le modéle de structure de bande proposé, dit modele des "vallées étendues”, prend aussi
bien en compte' la premiere bande de conduction que la seconde bande, l'importance de cette
derniére bande a haute énergie ayant été signalée par de récents travaux sur la probabilité
d'ionisation par choc.

Le modele proposé décrit assez bien la relation de dispersion réelle au voisinage des
principaux minima et maxima d'énergie, le long des directions cristallographiques principales. Par
rapport au modéle classique des vallées au voisinage des minima, il a été nécessaire d'introduire des
coefficients de non parabolicité d'ordre supérieurs pour bien décrire la courbure de bande dans les
directions principales.

L'anisotropie de la structure de bande a été assez bien restituée, aussi bien au voisinage des
minima que des maxima. En particulier, & haute énergie une description réaliste de l'anisotropie a
été rendue possible par la prise en compte réaliste de la localisation des maxima de bande W.

La prise en compte de l'anisotropie de haute énergie et d'une coubure de bande correcte sur
toute la gamme d'énergie de bande, a ainsi permis de calculer une densité d'états réaliste. Des
probabilités d'interaction également correctes en ont été déduites a partir de leur expression connue
dans le cadre du mod¢le classique des vallées.

La mise en oeuvre du modele proposé dans la méthode Monte-Carlo a été réalisée, en tenant

compte notamment des caractéristiques d'anisotropie de la structure de bande. En particulier, I'effet
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de l'anisotropie de haute énergie sur la modification de I'état de 1'électron, a été détaillée apres action

du champ extérieur ou d'une interaction.

La simulation Monte-Carlo a été appliquée a I'étude des matériaux GaAs et InP.

La description correcte des phénoménes de haute énergie étant intimement liée a celle de la
distribution énergétique en champ fort, cette fonction a été détaillée. L'examen de la fonction de
distribution a montré que la queue de distribution, est essentiellement constituée d'¢lectrons chauds
d'énergie supérieure a 3 eV appartenant a la seconde bande de conduction.

L'étude a également porté sur les caractéristiques d'énergie moyenne, de vitesse de dérive
stationnaire, de temps et de distance de libre parcours moyen, ainsi que de coefficient d'ionisation
par choc.

L'étude de l'ionisation par choc a montré que ce phénomene est essentiellement provoqué par
des électrons trés énergétiques de la seconde bande de conduction, appartenant a la queue de
distribution. La forte influence de l'anisotropie de haute énergie sur ce phénoméne a été mis en
évidence. Il a ét¢ montré qu'aux champs ionisants, l'ionisation par choc et le peuplement de la
deuxi¢me bande provoquent une remontée de la caractéristique de vitesse de dérive stationnaire.
Enfin, le caractére d'événement rare de l'ionisation par choc a été confirmé par la faible fréquence

d'ionisation calculée.

L'é¢tude réalisée permettra d'envisager l'application du modele des vallées étendues a d'autres
matériaux (GaAlAs, GalnAs..) trés utilisés dans les composants, ou a d'autres matériaux moins bien
connus pouvant présenter des particularités interessantes de la structure de bande leur conférant de
bonnes propriétés de transport a haute énergie (GaN,..).

L'étude dans le composant permettra d'étudier l'influence de l'ionisation par choc sur les
performances des composants a grille ultra-courtes. En particulier, il sera possible -d'étudier les
problémes de courants de grille parasites par franchissement de barriére de potentiel, ou bien les

phénomenes de claquage par avalanche.
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ANNEXE I

PRINCIPAUX POINTS ET AXES DE SYMETRIE DE LA PREMI_ERE ZONE
DE BRILLOUIN DES MATERIAUX DE TYPE ZINC-BLENDE
COMME GaAs ET InP

L’ Arséniure de Gallium et le Phosphure d'Indium sont des cristaux cubiques a faces centrées (cfc)
dans ’espace réel. Dans I’espace réciproque, comme le montre la figure 1.1, la maille élémentaire

est un cube tronqué a ses sommets.

K,.4A

Figure 1.1. Zone de Brillouin et plan T XW en grisé.

Le point I' situé en (0,0,0) occupe le centre de Ia zone de Brillouin. Les points principaux L, X, K
et W sont situés en bordure de la zone de Brillouin. Les points I", L, X, U, K, et W, sont représentés
aux sommets de la zone de Brillouin réduite occupant 1/48-ieme de la zone de Brillouin compléte,

tout point de cette derniére pouvant se ramener par symétrie dans la zone réduite.

Les axes cristallographiques principaux joignant le point I 4 un point L, X ou K, sont
respectivement les axes A (axes <111>), A (axes <100>), ou T (axes <110>), de multiplicités
respectives 8, 6 et 12, et d’ordres de symétrie respectifs 3, 4, et 2.

En exprimant les vecteurs d’onde repérant certains points principaux en unités de %:E ,0u aestle

paramétre de maille, on obtient les localisations de ces points.
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Le point I est situé au centre de la zone de Brillouinen K = (0,0,0).

Comme les points L sont portés par des axes A, le nombre de ces points est de 8. Ces points sont
situésen K, = l(111) l(T11) l(TTl) l(TTl)
oL 2 sisd /o 2 sds s 2 stel)s 2 sdsl/s

. | —
et par symétrie centrale en 5( 1,1,1)

N 1 -
L1,1), =(1,LD), —=(LL1).
( ) 2( ) 2( )

N[ —

Les points X sont portés par des axesA. Le nombre de points X est donc de 6. Ces points sont
situés en K, = (1,0,0),(0,1,0), (0,0,1),

et par symétrie centrale en (1,0,0),(0,1,0),(0,0,1).

A chaque vallée X sont associés 4 points U. La multiplicité de I'axe A étant de 6, le nombre de

points U s' éléve donc a 24. Les points U associés, par exemple, au point K x = (1,0,0), sont situés

en K = (1, ) (1, ), (1,

11
4747

La multiplicité de I'axe £ valant 6, le nombre de points K vaut 12.

L
47

4>-|——|

11
4’4

Les points K associés par exemple au point L situé en K

oL

= %(1,1,1), sont localisés en

K= %(1,1,0), %(O,l,l), et %(1,—0,1). Ces points appartiennent a un axe X .

Les points K situés en bordure de zone de Brillouin ne sont pas des minima dans les directions X .
Ces minima sont situés au-dela de la zone de Brillouin aux points R, d'aprés J.Blakemore [BLAS82],
en (1,1,0), etc...

La relation de dispersion dans la direction XU est identique a celle dans la direction KR [BLAS2].

Les points W sont situés dans des plans passant par les points X et L et transverses aux axes
principaux respectifs A et A passant par ces points.
Considérons, par exemple les points W appartenant au plan affine transverse a un l'axe A associé

au point K x =(1,0,0). Les points W associés a ce point X sont situés en K,y = (1 0) (1,0, )

1 1
1,—,0), et (1,0,~).
( 5 ), et ( 2)
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ANNEXE 11

RACINES ANALYTIQUES DES EQl}ATIONS POLYNOMIALES DU
MODELE DES VALLEES ETENDUES

Cette annexe présente les racines analytiques des principales équations polynomiales du
modele de structure de bande des vallées étendues. Ces équations concernent aussi bien la recherche
de 1'énergie en fonction du vecteur ‘d'onde dans les relations de dispersion en vallées, que la
détermination de la dépendance angulaire de I'énergie maximale accessible en vallées latérales.

Le § II.1 présente la solution analytique € de 1'équation du second degré €(1+ae) = Eg .
Le § I1.2 présente la solution analytique € de 1'équation du troiséme degré €(1+ o + Bsz) =EjR.

Le § I1.3 présente la solution analytique € de I'équation du quatriéme degré €(1+ we’) = Eg.

I1.1)SOLUTION ANALYTIQUE DE L’EQUATION ¢(1 + ag) = Egr.

Cette équation se raméne immédiatement a une équation du second degré ayant pour
solution:

-1+ /1+40Ex

20

£ =

I1.2)SOLUTIONS ANALYTIQUES DE L’EQUATION ¢(1 + ae +Be?) = Egr.

Cette équation se rameéne immédiatement a une équation du troisiéme degré ayant des

solutions analytiques réelles [SMI69][LEL74].

1 ocz
P“”‘)‘E[l‘%)

2
wasa- 3135

Soit le changement de variable

2 3
Sj q ((X’B’ER) + p (G"B) <0
4 27

(_ q(a,B,ER))

Arccos
€, :2,/—p(?’B) cos % 3 2 +2nm || avec n=0, 1, ou?2
| p(a,p)
27

D’apres'la regle de Descartes, étant donné que la suite des coefficients polynomiaux ne subit

qu’une alternance de signe on choisira la solution en prenant la premicre racine réelle positive.
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2 4
Si 0< q (aaﬁaER) + p (OL,B)
4 27

ez {/_qm,ﬁ,ER) N \/qz(a,B,ER) ,P@p) +3Jq<a,B,ER) N \/qz(a,B,ER) L P(P)
3 2 4 27 2 4 27

€ = €p=0,1,2 0u3

11.3)SOLUTION ANALYTIQUE DE L’EQUATION ¢(1 + we’) = Er APPLIQUEE A LA
RELATION DE DISPERSION DANS LA SECONDE BANDE DE CONDUCTION.

Cette équation se ramene immédiatement & une équation du quatriéme degré. Les racines
analytiques des équations du quatrieme degré peuvent étre trouvées dans la littérature
[ANG72][LEL74]. Nous nous restreindrons a [’expression correspondant au couple particulier de

parameétres (0;Eg) du modéle de bande proposé pour la deuxieme bande de conduction.

E
p= 4?—
Soient les changement de variables o
- m
3
et Z(m,ER)=i/_q(2w)+\/q 4(1(0) p (60 ER) Jﬁ[(m) q (w) P (023,7ER)

2
- /Z((D,ER) +\/Z(m’ER) _\KZ((D’ER)) + Er
2 2 ®

2

8=84:

REMARQUE.
La recherche des racines d’une équation polynomiale ne peut étre obtenue dans le cas

général que lorsque le degré du polynéme ne dépasse pas 4.
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ANNEXE I11

PARAMETRES DE BANDE HAUTES ENERGIES A PARTIR DES
EQUATIONS DE CONTINUITE AUX POINTS DE CROISEMENT

Le modéle de structure de bande (SDB) des vallées étendues décompose une relation de
dispersion en vallées (RDV), en deux relations de dispersions locales (RDL). La RDV fait
apparaitre, a haute énergie, 5 parametres de bande a déterminer:

€. : énergie aux points de croisement des deux RDL.

€max - €nergie maximale relativement au fond de vallée.

~ ¥ . . .
m : masse effective a un sommet de vallée.
o : coefficient de non-parabolicité du premier ordre relativement a un sommet de vallée.

E : coefficient de non-parabolicité du second ordre relativement a un sommet de vallée.
L'application a l'énergie de croisement, €, des deux équations de continuité relatives a la
SDB du modéle proposé, permet de limiter le nombre de paramétres & ajuster a la SDB réelle. Les
équations de continuité aux points de croisement sont:
- continuité du vecteur d’onde.
- continuité de la dérivée premiere du vecteur d’onde, donc de la vitesse de groupe.
- continuité de la densité d'états.
L'application de la continuité du vecteur d'onde, de la vitesse de groupe et de la densité

d'états a I'énergie de croisement impose:

k(¥) = pk(e) (I1L.1)
F(k) = v(k) (I11.2)
D(g) = D(e) (I1I1.3)

Dans la relation (II1.1), p est une constante positive.

* %
- 5 e
m - p°Y(E)
- . o
2) o KE) _ AKE) | m 17'(E) | ooey e
* JOL IR kT ) Y (Sc) _ ~Y(8c) I
my'(€) MYE[Zm pY(e) (I1L.5)

(1IL1) (I11.4) Y'(e)  PY(e)

En considérant que la masse effective est prise dans une direction telle qu’elle est égale a la

masse de densité d’états:
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my 2 (e

*\ 3/2 _x\32
(m3) e 5%[%"1—} V(e 1(Ee) = ;t;[%’—j TENTE | Lmi_ 1 TG g
(I1IL5)

Le systeme {(III.1), (II1.2), (II1.3)} équivaut au systeme {(I11.4), (II1.5), (II1.6)}. Pour toutes
les vallées, il sera imposé la valeur p=1, ce qui correspond au choix implicite du modéle de
R.Brunetti & C.Jacoboni [BRUS89]. Les relations (II1.5) et (IIIl.6) sont alors équivalentes, on se
raméne a deux équations de continuités permettant de déterminer deux grandeurs de SDB de haute
énergie.

Les grandeurs choisies sont les coefficients de non-parabolicité de haute énergie o et B,

propres au modéele des vallées étendues. Ils vont étre explicités en fonction des autres parametres

*
€., Emax» € M , qui sont fixés par les caractéristiques de la SDB réelle.

Comme Y(¢) = 5(1 + g + EE2), soit le changement de variable

X, = ag,

{j ) (IIL.7)
Ye = Pe.

On peut réécrire la relation (II1.5) 4 l'aide de la relation (II1.7) sous la forme:

1+2%, +3y, E(1+%X. +7.)

: = (I111.8)
Y'(€c) V(&)
, , _ = Y'(&)
A partir de la relation (II1.8), posons Ne = & (111.9)
¥(ec)
On en déduit: 1-m+2-n)X+3—n.)¥. =0 (I11.10)
A D’énergie de croisement des RDL, on obtient a l'aide de la relation (I11.4), du changement
ES
de variable (II1.7) et du fait que p=1: 1+%,+5, = o Y(fC) (IIL.11)
m &

Les relations (1I1.10) et (II1.11), et les changements de variables (II1.7) et (II1.9) permettent

alors de déterminer les coefficients de non-parabolicité de haute énergie o et B :

~ 2
—_ + —
ne- LIRS
(Z_nc)gc
o= *
1 m 'Y(Sc) . _ '
(&)
| *
~ m €
P== 1+~*Y—(~—°2(nc—2)
€ m &
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ANNEXE IV

MASSE EFFECTIVE EN FONCTION DE L’ENERGIE POUR UNE
RELATION DE DISPERSION DE LA FORME "X _ )

2m

Dans un modé¢le de type vallée, une relation de dispersion locale en vallée a pour expression:

thZ
1(e) = — (IV.1)
m

Le terme polyndmiale y(€), décrivant la forme non-parabolique de la vallée va étre dérivé
deux fois pour en déduire I’expression de la masse effective m en fonction de I'énergie.

n* ok
(&) =—5k— v.2
v'(e) K (Iv.2)

5@8]
72 (68)2 ol 1 h> 1  Oe\ok

e =5 ) TRkl ll= B
S S v (I )
ok ok ok
0 (ae) ok e
ool P 1 ke | R 1 2
Y'(e) = — --k T o (IV.3)
A EGIR GG
ok ok ok ok
* 2 * 2
2 2 2 2
, Zli(l_ :zyv'(g)(zlij J Q,EZ = h*, ,,,,,',li,,, 1___ Inzy”(S)( h*} 7771'7( ,,,,,
(avay = 7€ - k™ m Y@ h m /) v'(e)
ok’ k = K
2
vy &Ik
&k m v'(e)
En remplagant k* par son expression tirée de (IV.1) on obtient:
62 h2 2 (]
- (1— Ve 2(8)] (IV 4)
k® m y'(€) Y'(e)
. . x  n
La masse effective en fond de vallée est définie par la relation: m = aT (IV.5)
>
ok?

En appliquant I'expression (IV.5) de la masse effective a une énergie quelconque €, on en
déduit, a I’aide de (IV.4), l'expression de la masse effective en fonction de l'énergie:
' 3
v'(e) m

m’ (g)=——
Y'(€) —2y(e)y" (e)
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ANNEXE V

CONDITION DE DISCONTINUITE DE LA MASSE EFFECTIVE POUR UNE
RELATION DE DIPERSION DE LA FORME S =g(1+ag +Pe’).

=
2m

Pour une certaine valeur du coefficient de non parabolicité , la relation de dispersion (k)

au voisinage d'un extremum est exprimée par la relation relation de dispersion implicite

21,2

- =e(l+ag+Be’) (V.1)

2m
Nous allons voir que la relation de dispersion €(k) peut présenter des points d’inflexion, et
donc une discontinuité de la masse effective, quelle que soit la valeur du coefficient de non

parabolicité o .
En posant avec y(g)=¢(l +ag + Be’), la relation (V.1) peut également s'exprimer par

2,2
’ k* =7v(g) (V.2)

2m
D'aprés l'annexe IV, la masse effective s'exprime alors en fonction de ['énergie par la

relation:

m*(s)z : y'(e)’ m*
Y'(e)" —2y(e)y"(e)

D’apres la relation (V.3) et la définition de la masse effective, la condition d’annulation de la
2

feo o € .
dérivée seconde Kz s'exprime par

(V.3)

2

Y'(e)® = 2y(e)y"'(e)=0

Posons d= y'(8)2 -2y(e)y''(e) (V4)
' X =0g
Soient les changements de variables
y =&’
Le terme y(e) de la relation (V.2) et ses derivées premiéres et secondes s'expriment par:
y(e)=e(l+x+y) (V.5)
y'(e)=1+2x+3y (V.6)
1'"(e) =20 + 6B V.7

A partir de (V.5), (V.6), (V.7) on en déduit pour la relation (V.4):
d=(1+x+y)? -4 +x+y)(x+3y)
d=(1+ 2x)2 +6(1+2x)y + 9y2 41+ x)(x+3y)—4y(x+3y)
d=-3y? + y(6+12x =12 -12x) + (1 + 2x)* — 4(1 + x)x
d=-3y* —-6y+1.
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En explicitant x, y et d en fonction de 1’énergie, on en déduit I’expression de la masse
effective en fonction: de I’énergie, de la masse effective a I'extremum de vallée, et des coefficients

de non-parabolicités du premier et du second ordre o et f par rapport a I'extremum de vallée:

(l + 20 + 3[382)3 *

*
m (g)= V.8
(&) 1 - 60 — 3P’ V-8
Le dénominateur du second membre de la relation (IV.8) s’annule pour:
_=- 2‘/§3+ 3 %2155 (V.9)
y, = 2‘/53_3 ~ 0155 (V.10)

Lorsqu’on connait le coefficient de non-parabolicité B, on déduit de la relation (V.9) ou

(V.10) I’énergie pour laquelle la masse effective devient infinie. Désignons par €, cette énergie.

Elle vaut
_2\@+3,SiB<0
38
81=<2‘/§“3 S§0<p

N

pas de point d'inflexion si f =0

Réciproquement, lorsqu’on suppose connue 1’énergie pour laquelle la structure de bande
présente un point d’inflexion au voisinage d'un extremum, on en déduit le coefficient de non

parabolicité du second ordre {3 :

(2\/5—3

2
) , pour une courbure de bande telle que p < 0

szﬁz[zﬁs

2
3 ) , pour une courbure de bande telle que > 0
€

0, en absence de points d'inflexions
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ANNEXE VI

ANISOTROPIE DE HAUTE ENERGIE DANS LES Ili-V DUE A LA PRISE
EN COMPTE DES MAXIMA DE BANDE W

Le modeéle de structure de bande (SDB) des vallées étendues introduit la prise en compte en
vallées latérales L ou X, des points W de plus haute énergie de bande. Le calcul de la densité d'états
(DOS) a haute énergie est réalisée a partir de I'énergie au maximum de densité d'états de bande.

Le § VI.1 présente l'expression, en coordonnées elliptiques, de la relation de dispersion
relativement au fond d'une vallée latérale d'un électron dépassant le pic de DOS a partir des
caractéristiques de SDB a haute énergie. Cela permet au § V1.2, grace au calcul de la DOS qui en
découle, et grace a la connaissance de la localisation réelle des points W, d'établir une condition
angulaire assez simple permettant d'établir qu'a une énergie donnée, correspondant typiquement a

I'énergie au pic de densité d'états, toutes les orientations du vecteur d'onde ne sont pas accessibles.

VL.I)VECTEUR D'ONDE EN COORDONNEES ELLIPTIQUES, RELATIVEMENT AU
FOND DE VALLEE, EN FONCTION DE L'ENERGIE APRES LE PIC DE DENSITE
D'ETATS.

Dans le modéle des vallées ¢tendues, pour des points de l'espace réciproque en vallée
latérale L ou X, dont I'énergie € par rapport au fond de vallée est supérieure a I'énergie au pic de
densité d'états, il est possible d'expliciter assez simplement leur vecteur d'onde en coordonnées
elliptiques a partir des caractéristiques de SDB de haute énergie, dont I'énergie €,,, du maximum
de bande W par rapport au fond de vallée.

L'expression de la relation de dispersion €(k) par rapport au fond de vallée, est non-

parabolique et posséde une symétrie elliptique. Le vecteur d'onde k en vallée peut s'exprimer en

fonction de I'énergie € et des coordonnées elliptiques (y,), a partir de 1'énergie:

k 1(&)sin(y)cos(9)
k = | k| ,(8)sin(y)sin(p) (VL1)
k(&) cos(w)
Rappelons que la notation X désigne une grandeur s'exprimant a partir de caractéristiques de

SDB de haute énergie.

En désignant par I'indice & =//, 11, ou 12 la direction correspondant 4 la composante kg du

vecteur d'onde en coordonnées elliptiques, le vecteur d'onde s'explicite a partir des relations

suivantes:



€ =8max —¢

RB (E) = ESmax - ES (€)

~ ey (V1.2)
ks (€)= szzz(g)

EE)max = 2k6 (sdpic)
Rappelons que dans le modéle des vallées étendues, pour des énergies ne dépassant pas

I'énergie au pic de densité d'états, le vecteur d'onde s'exprime simplement. En particulier en vallées

latérales:
2m* £
kg = ;Z( )
_~— (VL3)
* %k Y(gdplc)
my = Mg
Y(gdpic)

A partir des relations (VI.2) et (V1.3), on déduit la composante k s du vecteur d'onde en

coordonnées elliptiques:
* ~ i~
. MY (€ €dni
k5(§)=,{2m52(8)(2 7 Eapic) —1] (V1.4)
h T(€)

— 2
8 .
Posons £(%) = [2 T{Eapic) _ 1] (VL5)
Y(€)
A l'aide des relations (V1.3), (VL.4), et (VL.5), la composante k 5 s'écrit:
ks () = ks EWEE®) (VL6)

Des relations (VL1) et (VL.6), a partir des caractéristiques de SDB de haute énergie, le

vecteur d'un électron de haute énergie, s'exprime en coordonnées elliptiques par:

K 1(€)sin(y)cos()
k = \JE(®)| k12(%)sin(y)sin(p) (VL7)
k;/(%)cos(y)

VL2)DENSITE D'ETATS (DOS) A PARTIR DE L'ENERGIE AU PIC DE DOS, JUSQU'A
L'ENERGIE DES MAXIMA DE BANDE W.

Grace a l'inversion de la relation de dispersion (VI.7) exprimant le vecteur d'onde en
fonction de l'énergiec et de l'orientation a partir du pic de densité d'états, ainsi que des
caractéristiques de SDB de haute énergie, la densité d’états (DOS) peut s'exprimer a partir de son

expression générale en coordonnées elliptiques:

Y& 2 ~t v Ty ~
D(E)=—— ”J‘Jg.’w’(pds dyded(&' (k) - %)
(27)
ou Jz , o estle Jacobien de la transformation (VI.1)

A-12



3k 11 (E)sin(y)cos(@)) (k1 i(F)sin(y)cos(e)) ok (F)sin(w)cos(o))
e’ dy o0
| Aka@sinsing)  ARpsin(wsin(@) Yk o(E)sin(y)sin(e))
e o€’ oy 00
ok, (&")sin(y)) ok, (2)sin(y)) ok, (E)sin(y))
oe' oy 160)

~ ¥ . ~ ¥ ~ ¥ .
ym |, sin(y)cos(p) m,, cos(y)cos(p) —ym , sin(y)sin(ep)
~ * . ~ * I~ * . .
En posant D, , =|ym , sin(y)cos(p) +m , cos(y)cos(p) —\m,, sin(y)sin(o)
~* ~¥
ym,, cos(y) —ym,, sin(y) 0

et en utilisant la relation (VI.7), on obtient pour le Jacobien:

2 o) 2 (&)
e 2 = N . _
=§(8')Y(8')(}?) 2\/—%—5)— v =6(8 ')( )3 628 Y(g')Dy o

2 Or(&)
o 2 3 a g}
JE’,W,(p = &(8 )(?) 28 Y(g )D\y,q)

~ %

ool * ~ * M . . . .
Dye=vym m,,m, (sin? (y)sin(y) cos? (@) + sin (y) sin(y)sin(p) +

cos’ () cos’ (9)sin(y) + cos’ (y)sin(y)sin’ (¢)
3

Ja i s e
Dy e = Vil i il sin(y) = My~ sin(y)

On en déduit ’expression de la densité d'états a partir du maximum d'énergie:

2 aL(,el 3

B()= (22)3 [Ife@ @ 5~ @y sincye dvdos(s -3
T

Dans la plupart des semi-conducteurs de type III-V, les maxima d'énergie de bande sont

situés aux points W, dans un plan transversal aux axes cristallographiques principaux A , et A.
Il en résulte que pour une énergie, E=E_, — ¢, relativement au fond de la premiére bande,
supérieure a I'énergie au pic de densité d’états, E g = E pay — Eqpic » il existe un angle elliptique
. ~ ~ ~ T oy . , e
dans I’intervalle [y, (€); 7 -y} (€)] o0 y ), (€) € [0;5] , en dehors duquel il n’existe pas d’états

de méme énergie ou d'énergie supérieure.

Avec €pay = Efax — Epic » on adonc:

~ ) €max T=Wiim (£) 27
D= [ | Jee )y(a)( )

(7‘5)3 0 wn(€) 0

o) E

e’ VY(E") md 2 sin(y)de' d\pd(pS(s (k)—s)

W IN

_ 2 i 52(8) =Yy (€) 270
D(8)= 2) € [y(®)fig? x j jsin(\p)d\pd(p (VL8)
(271:) h Yim(€) 0
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Yy (8) 21
avec I Isin(\y)d\yd(p = 4m cos(Y i, (8)) (VL.9)
Yiim () 0
Réécrivons la relation (VI.8) a I’aide de la relation (VI.9). On obtient aprés simplification:
2

- (283 aE) )
D(8>=212&<s)[ md] d\:i(;)\/Y(S)COS(Wum(g)) (VL10)
T

52
Au maximum de bande, on péut utiliser une approximation de la DOS, en la calculant non
pas relativement au fond de vallée comme précédemment, mais relativement au maximum de vallée
en commengant l'intégration a partir du maximum. L'expression de la DOS résultante a la méme

formulation qu'au voisinage d'un minimum:

2
N
~ .1 [2fy P E) ==
DE) = / VI.11
(€) 2n2[ hz] e Y(€) ( )

En explicitant &(€) dans la DOS donnée par la relation (VI.10), et en égalant cette DOS a
celle calculée par rapport au maximum de bande dans la relation donnée par la relation (VI.11), on
obtient ’angle limite y;,(€):

Y(®)

(247 ap0) ~ V@)

La relation (VI1.12) exprime, qu'a une énergie dépassant le pic de DOS, seuls sont accessibles

oW i (E)) = (VL12)

les états pour lesquels W €[y;n(€); m-wy;,(€)]. A la limite inférieure correspondant au pic de

DOS, g, = 0, et tous les états sont accessibles. A la limite supérieure correspondant a I'énergie

aux points W, seuls sont accessibles les états W pour lesquels yy;,, = >
L'annexe VII montre que I'angle sphérique B par rapport a 1'axe principal associé a la vallée
peut s'exprimer en fonction de I'angle elliptique . On peut donc & l'aide de (VI.12) exprimer
l'angle limite par rapport a l'axe principal:
. ~ sin(y i, (€
sin(Byn (8)) = o Lin(E)
m ~
\/H( = —ljcos%wlim@»

m,

Dans cette expression m, est la masse effective dans le plan transverse a l'axe principale.

. * * *
Elle est supposée isotrope dans ce plan: m; =m,; =m,,.

A partir de 1'énergie au pic de densité d'états, a une énergie donnée, seules sont donc
accessibles les orientations sphériques (f3,0) contenues dans le domaine [Bjin; 7 - Blim] x [0:27],

ou O est I'angle de révolution par rapport a l'axe principal.



ANNEXE VII

PASSAGE ENTRE COORDONNEES ELLIPTIQUES ET SPHERIQUES
DANS LE MODELE

Les relations de dispersion locales en vallées latérales L. et X présentant une symétrie
elliptique (avec une restriction angulaire a haute énergie), il est pratique de les exprimer dans le
systeme de coordonnées sphériques.

Le § VIL1 présente 'expression en coordonnées sphériques d'une relation de dispersion de
type vallée, a symétrie elliptique.

Le § VIL.2 présente l'expression du cosinus de l'angle par rapport & l'axe principal associé a

la vallée en fonction des coordonnées elliptiques.

VIL1)EXPRESSION EN COORDONNEES SPHERIQUES D'UNE RELATION DE
DISPERSION DE TYPE VALLEE A SYMETRIE ELLIPTIQUE.

Considerons la relation de dispersion pour € <€, . Le calcul suivra le méme principe pour
la relation de dispersion & € 2 ¢, . En égalant les composantes du vecteur d'onde k(g), exprimé
naturellement en coordonnées elliptiques, a ses composantes en coordonnées sphériques, on obtient:

k| ;(e) sin(y)cos(e) = ksin(B)cos(0) (VILD
k |5 (g)sin(y)sin(p) = k sin(B)sin(0) (VIL2)
k,,(e)cos(y) = kcos(B) (VIL3)

Dans ces expressions, B est ’angle entre le vecteur d’onde et la direction cristallographique

principale associée & la vallée satellite, et 6 est I’angle de révolution autour de cet axe.

(VIL1), (VIL2)=> (k 1 2(8)cos?(9) + k| 2 (e) sin? ((p))sin(w) = k2 sin?(B) (VIL4)

Posons k| (g) = \/kllz (s)cos2 (o) + kuz(s) sin? ()
(VILS)

(VIL4),(VIL5)'= k2 (¢)sin(y) = k2 sin® ()
=k, 2 (s)[l —[

(VIL3) = cos(y) = k cos(B), (2bis)
k()

2
K )cos(ﬁ)) ] = k% (g)sin*(B) (VIL6)

J7A%

2
(VIL6) = kz{sin2([3) +(-ti—((f%cos(ﬁ)) J =k *(e) > k= ki) =~ (VILY)
€
! \[ sin?(B) + [ t/l/iz; cos(B))
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On déduit de cette expression de k:

UL Y(€) (VILS)
2 sinz(ﬁ) , o5’ (B)
SIS AL
muCOS ((P)+mu sin ((P) my,
ki,(¢)
(VII2),(VIL3) = tg(0) = —£2""tg(o) o
k1 (e) = tg2(¢) = —#- tg*(0)
(VIL7),(VIL8) mis
* 2
m,{1+1tg°(0) 1
On en déduit: milcosz(q)) + miz sinz((p) = ( * ) =— —3 (VIL.9)
_u cos“(0) sin“(0)
1+ —2'tg?(9) et
miz m,; m;,

A Yaide des relations (VIL8), et (VIL9), on en déduit la relation de dispersion en
coordonnées sphériques:

=7(e)
2m (B,9)
avec m' (B,0), la masse effective dans la direction (3,6):
o i
m (B,0) =

sm (B) cos2([3)

m ) my
1

o’ ©) )

%
m, (0) =

\ m, mJ_Z
ORI . . * *
Lorsque la vallée est & symétrie elliptique de révolution, les masses transverses m,; et m 5

sont égales, et la masse effective m* ne dépend que de l'angle B par rapport & I'axe principal:

* 1
m B sin”(B) , cos’ ()

m) my,

VIL2)EXPRESSION DU COSINUS DE L'ANGLE PAR RAPPORT A L'AXE PRINCIPAL
ASSOCIEE A LA VALLEE, EN FONCTION DES COORDONNEES ELLIPTIQUES.

kl(e)jz _m

> on en déduit
k//(g)

my,
l'expression du cosinus de l'angle elliptique y a partir des coordonnées sphériques:

cos(B)

cos(y) = =
\/ 1 +[ ] sin ([5)
m_L

On en déduit I'expression du sinus de l'angle polaire B a partir de l'angle elliptique , et de
sin(y)

\/1+( e Jcosz(\p)
m_L
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A vpartir des relations (VIL.3), et (VIL.7), sachant que (

I'angle sphérique de révolution 0 : sin(B) =




ANNEXE VIII

EXPRESSION EN VALLEES DU CHAMP EXTERIEUR APPLIQUE

Le vecteur d’onde en vallées étant exprimé dans le repére de la vallée, comme le
champ extérieur appliqué est exprimé dans le repére du centre de la zone de Brillouin, pour
résoudre 1I’équation du mouvement il faut exprimer les deux vecteurs dans le méme repere. Le
champ extérieur est exprimé dans le repére de la vallée.

Le § VIII.1 présente l'expression du champ extérieur appliqué en vallée avec la matrice
de passage associée pour une vallée quelconque.

Les § VIIL.2 et VIIL3 précisent I'expression de la matrice de passage respectivement

dans une vallée X et L.

VIIL1)EXPRESSION GENERALE DU CHAMP EXTERIEUR APPLIQUE EN
VALLEES.

Désignons par M. la matrice de passage du champ extérieur appliqué dans le

repere de la vallée V de symétried .
Le champ extérieur vaut en vallée:
) _ \Y
FYV=MY,.F
Un axe cristallographique de symétrie & est repéré par ses coordonnée sphériques

(B,6). La matrice donnant I’expression du champ en vallée V de symétrie § vaut:

cos(B)cos(8) sin(B)cos(B) —sin(P)
MEXV_)) 5= —sin(0) cos(6) 0

sin(B)cos(0) sin(B)sin(B) cos(PB)

VIIL2)MATRICE DE PASSAGE DANS LE REPERE PROPRE A UNE VALLEE X.

On a 6 demi-vallées X qui se ramenent par symétrie a 3 vallées X.

Les couples (B ,0 ) valent respectivement:

(0,0) pour I’axe [001], (goj pour I’axe [100], et (12‘-9 pour I axe [010].

On en déduit les matrices de passage:

+1 0 0 0 0 -I 0 0 -1
MO y=10 +1 o, M@, v={0 +1 o, MD ,=|-1 0 o
0 0 +1 +1 0 0 0 +1 0
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VIIL3)MATRICE DE PASSAGE DANS LE REPERE PROPRE A UNE VALLEKE L.

On a huit demi-vallées L qui se rameénent par symétrie a 4 vallées L.
Les indices V, identifiant les numéros de vallées dans les matrices de passage, varient
dans le sens trigonométrique du premier quadrant (K, ,K,,K, > 0) jusqu’au quatri¢me.

Les couples (B, 0 ) valent respectivement:

1 ) n) , ( ( 1 ] n) —
arccos| — |,— | pour axe [111], | arccos| — {,3— | pour ’axe [111],
( (\/5 4) P ] 5)°3) " [111]

1) n] e ( (1] n) -
arccos| — |,5— | pour 'axe [ 1 1 1], et | arccos| — {,7— | pour I’axe [111].

On en déduit les matrices de passage:

LI S 4 LR Y
J6 6 3 J6 6 3
1 1 1 1
MO =l-—— +— 0 ||MP, =l-— —— 0
A->L \/5 \/5 A-L \/—2‘ \/‘2‘
LS S L R
V3 V3 43 V333
I S S L1 2
J6 6 3 J6 6 3
1 1 1 1
MO, =l+—= — 0 || M{P =|+—= +— 0
A—-L \/5 \/5 A-L \/5 \/‘2‘
L SR LS S
333 V3 3 3
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ANNEXE IX

RESTRICTION A LA DEVIATION ANGULAIRE DANS LE MODELE DES
VALLEES ETENDUES A HAUTE ENERGIE

Dans le modéle des vallées étendues, a haute énergie toutes les orientations du vecteur
d’onde pour un angle de déviation donnée AP ne sont pas accessibles en vallées latérales L et X a
cause de l'anisotropie des points W. Cela se traduit par I’existence d'un cone a deux nappes
symétriques par rapport au plan transverse a I’axe principal et passant par le centre de la vallée, dont
chacune a pour demi-angle au sommet B, dépendant de I’énergie. Pour une énergie donnée,
aucune déviation amenant le vecteur d'onde dans ce cOne n’est autorisée. L’angle de déviation ne
peut donc pas étre choisi uniformément dans ’intervalle [-7n;+7], mais doit I’étre dans I’intervalle

[A%jims+A%tim 1> avee AYyim €[0;7], comme I’indique la figure IX.1.

La matrice de passage d’un vecteur exprimé dans le repére propre associé au vecteur d’onde

initial dans le repére de la vallée, est la matrice suivante:

cos(@)cos(B) —sin(®) -sin(B)cos()
P =] sin(0)sin(B) cos(0)  sin(B)sin(0)
—sin(B) 0 cos(B)

L'égalité d'un vecteur du repere propre associé au vecteur d’onde initial, & son expression a

I'angle limite B, donne pour la matrice de passage:

sin(AB)cos(Ay) sin(By;, ) cos(AB)
P x| sin(AB)sin(Ay) | =| sin(B};y ) sin(AB)
cos(AP) coS(Bjim)

L'angle limite Ay;,, de réorientation du vecteur d'onde, est déterminé a partir de 1'égalité de

la troisiéme composante, correspondant a la composante longitudinale:

cos(B)cos(AP) - COS(Blim)J

A jim = Arc cos( - -
sin(B) sin(AB)



w k_‘_l —

Figure IX.1. Nouvelle orientation du vecteur d’'onde aprés interaction & haute
énergie en vallée latérale L ou X, dans le modele des vallées étendues.

Le vecteur d'onde initial k,, est repéré par les angles sphériques ($,0). A
haute énergie, les orientations dans le secteur grisé sont inaccessibles. La
restriction au domaine [-Ayy.;+AX;,] de langle azimutal Ay de
réorientation du vecteur d'onde aprés interaction kg, est due a la prise en
compte des points W.
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RESUME

Ce travail présente une étude théorique du transport électronique en champ fort dans les
matériaux III-V, a l'aide d'un modéle original de la structure de bande. Le modele des "vallées
étendues” rend compte de la structure de bande réelle avec suffisamment de précision, tout en ne

nécessitant pas un important volume de calcul.

Dans le premier chapitre aprés avoir rappelé les aspects théoriques fondamentaux du
transport électronique, nous présentons les principaux modeles de structure de bande. Puis nous
rappelons sommairement les principaux mécanismes d'interactions dans le matériau massif.

L'ionisation par choc, phénoméne important en champ fort, est particulicrement décrite.

Le deuxiéme chapitre est consacré au développement du modele des vallées étendues. Le
modele prend aussi bien en compte la premiére bande de conduction que la seconde bande. Il décrit
correctement la structure de bande dans les directions principales et au voisinage des principaux
minima et maxima d'énergie. La densité d'états qui en découle permet d'en déduire des probabilités
d'interaction réalistes sur toute la gamme d'énergie. Le modéle des vallées étendues est ensuite mis

en oeuvre dans la méthode Monte-Carlo afin de procéder a la simulation du transport électronique.

Le troisiéme chapitre étudie le transport dans les matériaux GaAs et InP, ce qui permet de
présenter des grandeurs importantes comme I'énergie moyenne, la vitesse de dérive stationnaire, le
libre parcours moyen, et le coefficient d'ionisation par choc. L'ionisation par choc est détaillée, et le

role de la deuxiéme bande conduction dans ce phénomene est vérifié.
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