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Introduction générale

INTRODUCTION GENERALE

Le développement rapide de la technologie VLSI (acronyme en Anglais de, Very
Large Scale Intégration, signifiant, Intégration a trés grande échelle) nécessite actuellement
de développer des dispositifs semi-conducteurs de dimensions de plus en plus petites,
typiquement inférieures au micrometre. Les théories classiques pour décrire les propriétés des
semi-conducteurs, basées sur des modéles de type dérive-diffusion doivent aors étre
revisitées et jusqu’a ce jour plusieurs phénomenes physiques restent encore non interprétés.
Pour modéliser les dispositifs submicroniques il faut revenir aux théories microscopiques qui
sont basées sur I’équation se Schrodinger et I’équation de Wigner pour décrire des effets
purement quantiques typiques des dispositifs nanométriques, et sur I’équation de Boltzmann
semi-classique pour simuler les dispositifs semi-conducteurs de dimensions typiques entre le
nanometre et le micromeétre. L approche utilisée consiste a calculer dans une premiére étape a
partir des théories microscopiques les grandeurs responsables du transport dans les semi-
conducteurs que sont notamment la conductivité électrique, la vitesse de dérive des porteurs
de charges, le flux de chaleur, etc. Ces grandeurs physiques sont ensuite utilisées dans des
équations macroscopiques comme relations de fermeture. Ces éguations macroscopiques sont
les équations hydrodynamiques qui vont décrire des bilans d’énergie dans les semi-
conducteurs soumis a différentes forces thermodynamiques (champ électrique, gradient de
densité, gradient de température, etc.) et elles s’expriment par rapport a des variables
macroscopiques mesurables expérimentalement. Dans le cadre de la théorie linéare
correspondant a un eétat proche de I’équilibre ou les perturbations du systéme sont
relativement faibles les relations entre les forces thermodynamiques et les grandeurs de
transport sont linéaires. En revanche pour les régimes non linéairesil est difficile de prévoir et
de comprendre les propriétés de transport dans les semi-conducteurs. Le probléme qui se pose
alors est comment modéliser de fagon précise le transport des charges dans ces conditions
physiques. Plus précisément quel est le modéle d’eéquations qu’il faut développer pour décrire

ces semi-conducteurs. C’est dans ce cadre que s’inscrit le travail présenté dans ce memoire.

On a développé un modéle théorique basé sur I’éguation de Boltzmann semi-classique

en régime non linéaire en champ. Notre objectif consiste a résoudre I’équation de Boltzmann
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semi-classique pour décrire les propriétés de transport de charge dans les semi-conducteurs
submicroniques a base de silicium soumis a des champs d’intensité arbitraire. Pour des
intensités de champ électriques plus importantes que le kilovolt par centimétre, des effets non
linéaires sont exhibés. Cette situation est typique des semi-conducteurs actuels soumis a des
tensions de I’ordre de quelques volts et dont la longueur est inférieure au micrometre.
L approche utilisée consiste a estimer le nombre de composantes anisotropes de la fonction de
distribution dans I’équation cinétique qui permet de déecrire de fagon suffisamment précise le
transport de charge dan le silicium. On amis en évidence le réle des effets non linéaires sur la
conductivité électrique. Pour la conductivité, ces effets on tendance a la faire décroitre de
fagon trés significative.

On présente dans le premier chapitre de ce manuscrit |e cadre théorique général utilisé,
avec une partie consacrée aux rappels sur les semi-conducteurs et une autre partie consacrée
au modele théorique. Notamment un accent particulier a été mis sur I’équation de Boltzmann
qui représente I’outil central utilisé dans ce travail. Dans un deuxiéme chapitre on présente le
modele cinétique. Il est basé sur le développement de I’équation de Boltzmann semi-classique
sur la base des polyndmes de Legendre. L opérateur de diffusion électron-phonon optique a
éé modéise par un terme de relaxation. Le troisieme chapitre est consacré a notre
contribution au calcul de la conductivité électrique (ou la mobilité éectrique). On a résolu
numeériquement I’équation de Boltzmann en gardant six composantes de la fonction de
distribution, une isotrope et cing anisotropes pour décrire correctement les effets non linéaires
en champ éectrique.. Les effets de la dégénérescence sur le transport de charge ont été
évaués et un gustement numérique de forme relativement simple de la conductivité
électriqgue du silicium fortement dégénéré, a été proposé pour des champs éectriques
d’intensité faible. Le rble des interactions électron-phonon optique a été estimé et des
comparaisons qualitatives avec deux résultats de la littérature sont également rapportés. Enfin
on a résume les principaux résultats obtenus dans ce manuscrit dans une conclusion générale

et on a aussi proposé quelques perspectives susceptibles d’étre étudiées dans un travail futur.
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Chapitre 1 théorie du transport dansles semi-conducteurs

[-1INTRODUCTION

Ce chapitre est consacré a la présentation de la théorie du transport dans les semi-
conducteurs. On va dans une premiere étape présenter les propriétés des semi-conducteurs en
mettant en évidence notamment les différences physiques entre ces cristaux et les isolants et les
conducteurs. Dans une deuxiéme étape on présente I'équation de Boltzmann semi-classique qui

constitue I'équation centrale de la théorie du transport dans les semi-conducteurs.
-2 ISOLANTS, SEMI-CONDUCTEURS, CONDUCTEURS

On distingue isolants, semi-conducteurs et conducteurs a partir de leur structure de
bande d'énergie (figure I.1) [2]. Ec est la limite basse en énergie de la bande de conduction.
Ev est lalimite haute en énergie de la bande de valence. L'énergie sexprime en éectron-volt
(eV). A latempérature 0°K, tous les éectrons se trouvent dans la bande de valence pour les
isolants et les semi-conducteurs. Lorsgue la température séléve, |'énergie apportée aux
électrons n'est pas suffisante pour les faire passer de la bande de valence a la bande de
conduction pour un isolant (Eg =6 e V) tandis que pour un semi-conducteur quelques
électrons passeront de la bande de valence ala bande de valence (Eg=1 al.5 ev

eV

: E.
e IASeY I E,S1a15

Isolant

Figure (1-1) : Diagramme des bondes d’énergies des différents types d’éléments.
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|-3Geénéralités

Les principes fondamentaux de la physique des semi-conducteurs reposent sur la théorie des bandes
des solides crigtalins et sur la satistique de Fermi-Dirac. L'étude des propriétés éectriques de ces
matériaux semi-conducteurs a révélé I'existence de deux bandes d'énergies caractéristiques separées
par un "gap" ou bande interdite (Bi). Ces deux bandes sont définies respectivement pour la plus haute

et la plus basse en énergie comme bande de valence ( By, ) et bande de conduction ( B, ) [2-3-4].

Du point de vue de leur conductivité éectrique, les semi-conducteurs occupent une place intermédiaire

entre les métaux et lesisolants, Ces valeurs peuvent changer :

» Nature et quantité des impuretés,
» Température,
» Champ électrique ou excitation par des photons.

En général, les semi-conducteurs sont classés en deux groupes :

» Les semi-conducteurs intrinseques,
» Les semi-conducteurs extrinseques.

Les semi-conducteurs se présentent sous plusieurs compositions chimiques avec une grande
variété de structures cristallines. On peut avoir les semi-conducteurs éémentaires tels que
le Si, le Ge ou des composés hinaires tels que le GaAs. Plusieurs composés organiques
comme le polyacétilene (CH)n sont des semi- conducteurs. Quelques semi-conducteurs
présentent un comportement magnétique (Cd,Mn,Te) ou ferroélectrique (SbSI), d’autres
deviennent supraconducteurs lorsqu’ils sont dopés avec des porteurs suffisants (GeTe et
SITiO3). Certains supraconducteurs a haute température découverts récemment et qui ont des

phases non métalliques sont auss des semi-conducteurs. Par exemple, le La2Cu0O4 est un

semi-conducteur mais il devient supraconducteur lorsqu’il est allié avec le Sr pour former le
(Lal-xSrx)2CuO4.

II- PROPRIETESPHYSIQUES DES SEMI CONDUCTEURS
II-1 ENERGIE DE BANDE INTERDITE (LE GAP)

L'énergie de bande interdite (notée Eg, unité : eV) est la quantité d'énergie nécessaire a
un éectron pour passer de la bande de valence Ey ala bande de conduction EC lorsgue celui-
ci est soumis a une excitation. En d'autre terme, le gap est I’ énergie minimal nécessaire a la
création d'une paire électron-trou. Cette énergie diminue trés lentement avec Fragmentation

de latempérature selon lafonction [2] :
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(a-107) - T?

Eg(T) =Eg(0)_ T+b

(.1)

Eg (T=0) : est lavaleur d'énergie de bande interdite a T=0°K
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Figure (1-2): Simulation de Eg en fonction de la température pour différents matériaux.

Semi-conducteur Eg(0)(Ev) a(evV/K) b(K)
AsGa 1519 5.405 204
S 117 473 636
Ge 0.7437 4774 235
GaN 3.509 7.32 700
AIM 6.118 17.99 1432

Tableau (I-1): paramétres de la variation de la bande interdite en fonction de la température [5]

[1-3DENSITE DE PORTEURSINTRINSEQUES

La densité de porteurs intrinséques (notée ni, unité cm™) est les nombres volumiques

des porteurs de charge dans un cristal idéalement pur (sans défaut ni chimique, ni structural)
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et strictement neutre éectriguement, La concentration de porteurs intrinseques varie avec la
température absolue (T) suivant une loi de type[3]:

- - E‘ 0
n? = AT3e KT (L.2)

Ou:

A : est une constante dépendante du matériau mais indépendante de la température.
Ego : est lavaleur de gap a0° K (énergie d'activation).

K : est la constante de Boltzmann (1.38 x 10-23 JK ou 8.62 x 10-5 eV/ K).

Ego
A partir de 1'équation (I1. 2), le facteur T° est moinsimportant que le facteur e'K—g"r, la

concentration de porteurs intrinséques est donne un parameétre important aprendre en compte
pour des applications a haute température. Le matériau grand gap (Eg> 2eV) ayant une faible
valeur de densité de porteurs intrinseques mais peut étre un excellent choix pour les
applications a hautes températures.

10 T T T T ]
I S [::] ﬂ|
L % Dol A IR
n-{:m.'ﬂﬁ .....

s} . : S~ __________ 4
W U0 Ly S Sadeems BERIEIINS! SRS - ......... 1
| VRS, N TSR SRS S| [Ralelh e AN, X { .I
| I B s cei 8T wSom. Soslte = SUEL fgs - T
0 1 | | A i_ b

1 15 25 3 35 4

Figure (I-3) : Simulation de le nombre ni au Silicium en fonction de linverse de la température (A =
3. 1x 1016 cm-3 K-3/2, Ego =1.206eV) [3].

[1-4LA MOBILITE ET LA VITESSE DESPORTEURS
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La mobilité (notée u unite: cm2/ V. s) est une mesure de la facilite avec laguelle se déplace
transporteur dans un matériau particulier, toute modification du réseau cristallin entraine une
modification de cette mobilité. En effet, 1'élévation de la température (Figure 1-4) ou 1'gjoutd'atomes
dopants (Figure I-5), créent des perturbations dans le cristal et affectent la mobilité. Dans les
matériaux faiblement dopes, la mobilité des porteurs est limitée par leurs interactions avec leréseau

cristalin et varie avec latempérature suivant une loi du type[3]:

= y" 1.3
K=o (Tref) (1.3)

Ou:

HO: representant la valeur de mobilité alatemperature de référence (T, ).

T : latempérature (K)

1500 T T T T ‘ -
- - . 2o

1000 b=+ - - - --- semsafresssssses N
la mobilte
(cm2/Vs) ;

(311 ] SEEEEEREE ........... T -
- M » v .
- - ' ,
* - : : -
vl : :
.’l "-* ' L
: *-b e _
: o :

: : *.“"0+_'.+"_‘.¢

| !

i 1 I |
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Figure (I-4) : Simulation de nombre n des éectrons et de trous du Slicium en fonction de la
température (Tref =300°K, a =2.2, uno = 1430cm2/Vs, Upo = 495cm2/Vs)
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Figure (I-5): Variation de la mobilité des électrons et de trous du slicium en fonction de la

concentration en impuretés [7]

A faible champ électrique, les porteurs libres sont en équilibre thermodynamique avec le réseau, et

leur vitesse moyenne (not::e V. unitéz cm/s) est proportionnelle au champ électrique telle que :

V="%Fu E (1.4)
et
Ho =% (1.5)

Uo: est lamobilité pour des champs faibles (constante).
T: est le temps de relaxation.

m*: est la masse effective de I’électron

e est lacharge élémentaire (1,6 - 107 *%¢)

[11. Equation de Boltzmann

[1-5-Densité d’état

A la température 0 K, les électrons dans un solide occupent les états d’énergie
conformément a la structure de bande et en accord avec le principe d’exclusion de Pauli. Deux

électrons seulement, de nombres quantiques de spin opposés, peuvent occuper chaque état
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quantique. 1l y a autant de paires d’électrons que d’états quantiques. A T =0K, la densité d’état

électronique est définie par :

* 3/2
V (2m
D(e)= Je. L6
(©)- 52| 27 0.6
La densité d’états est proportionnelle ae/2 et au volume de I’échantillon. Il est

possible de normaliser la densité par unité de voiume, avec I’inconvénient que la densité
prend de trés grandes valeurs. Il est donc préférable de normaliser la densité d’états par rapport

au volume atomique.

Cette densité d’état tient compte des deux orientations possibles de spin. Par intégration sur tous

les états d’énergie on obtient la densité électronique,
m
n:ID(e)de (1.7)
0

ou m est I’énergie de Fermi qui est I’énergie maximale occupée par des électrons a T=0K. Aux

températures finies, des électrons sont excités dans des niveaux supérieurs a I’énergie de Fermi
en libérant des niveaux inférieurs. Dans les semi-conducteurs en particulier, I’excitation
thermique peut faire passer des é ectrons de la bande de valence au-dessous du niveau de Fermi,
dans la bande de conduction située au-dessus de ce dernier. L’effet de la température crée des
trous au sommet de la bande de valence. Il s’agit d’une production de paires électron-trou. La
probabilité d’occupation d’un niveau d’énergie e, aune température finie T, est donnée par une
fonction de distribution statistique. Pour les électrons de nombre quantique de spin %. Cette

fonction de distribution est celle de Fermi-Dirac :

fep (€)= {1+ exp[ek__lr_rl ﬂ (1.8)

ou kg ~1.38102 J /K est laconstante de Boltzmann et m est I’énergie de Fermi, qui apparait

également en tant que potentiel chimique. La densité d’électron s’écrit dans ce cas,

n:TD(e) fode (1.9)
0
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2. Propriétésdelafonction dedistribution de Fermi-Dirac :

La fonction f.,(e) dépend de la différence d’énergie e—m. et non du choix de

I’origine sur I’échelle des énergies. Pour les métaux, I’origine est choisie en général au
minimum de la bande de conduction. Dans les semi-conducteurs I’origine peut correspondre
avec le fond de la bande de valence, donc loin de la bande interdite et du niveau de Fermi.
Enpratique on fait correspondre I’origine de I’échelle des énergies avec le sommet de la bande

devalence g, . Lafonction (1. 6) ne peut prendre que des valeurs entre 1 et O, soit

0< f,(e)<l. (1.10)

En particulier :

£>u;~ frp(e) =0

< e~ frp(e) = 1(1'11)

T=OK[

EM> U - frp(e) =0
T>ok{E St > e =17 19y

€= pe = frp(e) = 2
A T =0K, la probabilite d’occupation d’un niveau d’énergie e au-dessous de m, vaut 1.
Cela signifie que niveaux d’énergie e < m sont tous occupés. La probabilité zéro pour les

niveaux d’énergie e > m, signifie que les niveaux sont bien vides.

A T>0K, le comportement de f,(e) est semblable mais la croissance de la fonction au

voisinage de m. n’est pas discontinue. Elle s’étale sur un intervalle d’énergie de kT, sous

I’effet d’une élévation de température. Seule une faible fraction des électrons au voisinage du

niveau de Fermi sont en mesure d’absorber un accroissement d’énergie.

L’énergie limite de Fermi n’est pas une constante, elle est fonction de la température et décroit

faiblement quand la température augmente.
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3- Fonction dedistribution statistique des porteur s de char ge dans les semi-conducteur s

Dans un semi-conducteur, les niveaux d’énergie de part et d’autre du niveau de Fermi sont
séparés par une bande interdite. L’excitation d’électrons de la bande de valence (saturée a
T =0K) dans la bande de conduction (vide a T = 0K ) demande une énergie Ae au moins

supérieure alalargeur de bande interdite e (énergie de gap). Dans un semi-conducteur e est

de I’ordre de I’électronvolt
kT <<e, =€, —e,.(1.13)
Puisque M. >e€, et M. <€, pour des valeurs € dans la bande valence et de conduction
I'inégalité
le—m|>>2k,T (1.14)

est valable et lafonction de distribution (1.5) devient :

-1
feo (€)= {1+ exp[ek_jr_Tl ﬂ ~ exp(%j = exp[%} exp(%j . (1.15)
B B B B

Lafonction de Fermi-Dirac est donc bien représentée par un facteur de Boltzmann, pourvu qu’on

s’intéresse a des niveaux d’énergie loin au-dessus du niveau de Fermi dans la bande de
conduction. En outre, dans un semi-conducteur, en plus des é ectrons dans |a bande de conduction,
il y adestrous qui sont des quasi-particules correspondant a des états é ectroniques inoccupés au
sommet d’une bande. Le nombre de trous sur des niveaux d’énergie compris entre les valeurs e et

e + de est lafonction de distribution statistique des trous,

f,(e)=1-f (e)=1-f(e), (1.16)
ou fn (e) est la fonction de distribution statistique des électrons donnée par (1.5). En

particulier, dans la bande de valence sous la condition m, —e >> KT,
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f(e)=1- {1+ exp(ek__lr_Tl ﬂ ~ exp(%] ~ exp(—k|i_||_] (1.17)

L’énergie cinétique des trous croit lorsqu’on s’éloigne du niveau de Fermi vers la bande de valence.

[11. Equation de Boltzmann

L'équation de transport de Boltzmann (BTE) est la forme de la fonction dedistribution des

Charges dans des conditions hors s=quilibre ¢ans un semi-conducteur :
s, [F d

ouF(r,t) = qlE(r,t) + vy X B(r,t)] est laforce de Lorentz.
Cette équation régit le mouvement des charges dans I'espace des phases a six dimensions
formé par |'espace réd et les vecteurs d'onde (appelé aussi |'espace des phases ou k-points).
Lafonction de distribution f (k,r, t) définit la probabilité de trouver une particule a laposition

r dans |'espace réel, avec k vecteur donde au temps t. A partir dun distribution initiale donnée
de particules, la BTE décrit le comportement de lafonction de distribution f en fonction
du temps.
Dans I’équation de Boltzmann (II1. 16)il est nécessaire de préciser I’expression de I’intégrale

De collision (g) . pour les différents type de collision que peuvent effectuer les éectrons, en
co

tenant compte du fait que ceux-ci sont de fermions, donc obéissent au principe d’exclusion de
pauli.

11 .1 L intégrale de collision de I’équation de Boltzmann

Dans I’approximation des électrons indépendants, I’interaction Coulombienne entre électrons est
prise en compte de fagcon moyenne dans le Hamiltonien a un électron. Les écarts par rapport a cette
moyenne correspondent a des collisions électron-électron. Celles-ci jouent un réle mineur dans la
conduction dans les solides. Aux hautes températures, les collisions électron- électron sont
beaucoup moins importantes beaucoup moin importantes que interactions avec les vibrations
thermiques du réseau. Aux basses températures, sauf dans des cristaux extrémement purs, ce sont

les collisions des électrons avec les impuretés et |es défauts du réseau qui sont importantes.

12
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De fagon générale, les processus de collision conduisent a une modification du vecteur d’onde de
I’électron et aussi dans certains cas a I’énergie.

[11 .1 .2 lintégrale de collision

L’intégrale de collision fait intervenir la probabilité par unité de temps pour qu’un
électron, initialement dans un état de vecteur d’onde k , soit diffusé dans un éat de vecteur

d’onde k’. Selon lathéorie de Bloch, un électron évoluant dans un arrangement parfaitement
périodique d’ions ne subit aucune collision. Dans I’approximation des électrons indépendants,
les collisions, qui produisent les transitions d’un état de Bloch a un autre, sont nécessairement
induites par des irrégularités dans le réseau cristalin. La description de ces irrégularités
conduit en effet & écrire un nouveau terme de potentiel, non périodique, dans le Hamiltonien
des électrons. Dans I’approximation de Born, la probabilité de transition est proportionnelle

au carré du module de I’élément de matrice du potentiel perturbateur.
[11 .1 .3 Diffusion par lesimpuretés

L exemple le plus simple de processus de collision est la collision d’un électron avec
un centre diffuseur localis¢, comme par exemple une impureté. Dans une telle collision,
I’électron passe d’un état |k) a un état |k'), la différence de quantité de mouvement

correspondante,Ap = h(k — k") étant absorbée par I’impureté. L’énergie de celle-ci change

2
donc de(Ap) / oM» M étant samasse. Comme cette masse est beaucoup plus grande que celle

de I’électron, ce changement d’énergie est trés petit par rapport a I’énergie initiale de
I’électron. Cette énergie n’est donc pratiquement pas modifiée par ce type diffusion, qui est

dite pour cette raison éastique.

Le seul paramétre nécessaire a la description de la collision est le vecteur d’onde & de
I’électron. La position r et le temps t sont fixés. La fonction de distributionf (r, k, t), notée
pour souci de simplification, f;,, représente la probabilité pour que 1’état | k)soit occupé par un

électron (la probabilité pour que i*état | k) soit videest donc 1 — f;).

Pour écrire I’intégrale de collision électron-impureté, il convient d’introduire la probabilité
conditionnelle wy,dt pour g’une transition de I’état |k)vers |’état |k') se produise dans

I’intervalle de temps dt. Si le potentiel d’interaction est suffisamment faibie, on peut utiliser
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I’approximation de Born de la diffusion. On obtient ainsi I’expression du taux de transition de

I’état |k)vers ’état |k') :
Wik = 5 KK |Vil k)28 (€, — € (1.19)

Dans la formule (8.1), V; désigne le potentiel d’interaction électron-impureté et la fonction de

Dirac § (€, — €' le fait que I’énergie de I’électron n’est pas modifiée par la collision .

Pour obtenir la probabilité d’une transition entre les états |k)et | k') dans I’intervalle de temps
dt, étant donné qu’initialement I’électron est dans I’état |k) et que i*état |k') est vide, il faut
multiplier wy., par la probabilité f, pour que I’état |k) contienne un éiectron et par la
probabilité 1 — f;, pour que I’état |k') soit vide. L’intégraie de collision pour des collisions

sur des impuretés s’écrit donc

(?T{)m” =Xk Wier Fe' (1= fi) = Wieefie (1= fi)] (1.20)
Soit encore

(g)mu - Ez_:ﬁf[whk'fk'(l — fi) = Wienfi (1 = fi)] dk’ (1.21)
ou V désigne le volume de I’échantillon considéré.

[11 .1 .4- Diffusion par lesvibrationsderéseau

Les ions ne sont pas rigoureusement fixes en un arrangement périodique, mais
subissent par rapport a leur position d’équilibre des oscillations (correspondant a des
vibrations du réseau) dont I’amplitude croit avec la température. Ces oscillations donnent lieu
a une diffusion des électrons, que I’on décrit généralement en termes d’interaction électron-

phonon.

Comme autre exemple, considérons la collision d’un électron avec un phonon. Il s’agit
d’une collision inélastique dans laquelle I’énergie de I’électron n’est pas conservée. Nous ne
donnerons pas ici de traitement détaillé de I’interaction électron-phonon et nous nous
limiterons a I’étude d’un modéle schématique permettant de se faire une idée de la forme de
I’intégrale de collision. Il s’agit du modéle d’Einstein, dans lequel chaque atome est supposé
vibrer comme un oscillateur harmonique, indépendamment des autres atomes. Les états

d’énergie de I’oscillateur sont indépendantes de ceux des autres atomes. Les états de
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I’oscillateur ont des énergie E, associ¢e a la probabilité d’occupation p,,. Le probabilité de
transition correspondant a une diffusion est de la forme wy, ', avec v' = v + 1. Elle est
proportionnelle a § (€, — €,/ + E,» — E,,), cé qui traduit la conservation de I’énergie totale.
I’intégrale de collision $’écrit donc :

of

(50) = D WPl = £ = Wickrapo il = £ .22)

kvv'

Soit, en utilisant pour le vecteur d’onde une description continue :

ar Vv _ - . _ '
(%) =G S Miefel = i) = A= fi)] dk (1.23)
Danslaformule ( ??), comme v = v+ 1,0na

A = Zv[wk ‘kv+1vPr T Wy '.k,v,v+1pv+1] (1.24)

L’intégrale de collision (1.23) correspondant aux processus de collision électron-phonon est
formellement analogue a I’intégrale de collision (I.21)décrivant les collision électron-

impureté. Il faut cependant noter que, tandis que dans I’équation (I.21)w, -, est proportionnel
a6 (& — €), il n’en est pas ainsi dans I’équation (1.23), ou A, décrit en effet des processus

au cours desquels I’énergie de I’électron est modifiée.

Notons pour conclure que, si deux ou plusieurs processus de diffusion indépendants sont a

prendre en compte, alors I’intégrale de collision est la somme des intégrale de collision

correspondant a chague processus.

[11.1.5- L équilibre détaillé

La distribution d’équilibre globalf,(E) est la solution indépendante du temps de

I’équation de Boltzmann (III.16)La distribution de fonction fyest également solution de

I’equatlona— =0. Nous allons étudier les conséquences de cette propriété dans le cas de la

coll

diffusion par lesimpuretés et dans celui de ladiffusion par les vibrations de réseau.
Il .1.6 - Diffusion par lesimpuretés

Les collisions éectron-impureté sont décrites par I’intégrale de collision (I.22)le

principe du I’équilibre détaillé s’écrit donc, dans ce cas :
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Wik fo (Ex)[1 — fo (€] = Wi fo (E)[1 — fo(Er)] (1.25)

Pour ces collisions, wy, est nul sauf si € = €. Les fonctions de Fermi-Dirac dans

1’équation (1. 21)disparaissent donc et il vient
Wik = W'k (1.26)

On retrouve ainsi la propriété de micro-réversibilité. Elle se vérifie d’ailleurs directement sur
laformule (1. 18) pour wy, puisque le potentiel perturbateur V; est hermitique. Le principe
de I’équilibre détaillé implique donc que, pour les processus de diffusion qui conservent
I’énergie, les probabilités de transition sont symetriques. Ceci conduit a une simplification de

I'intégrale de collision (I. 21)qui devient :

(?T{)m” = (21)3 Jwiew(fi — fi)dk (1.27)

Le principe d’exclusion de Pauli n’a pas d’effet sur les processus de diffusion de ce type.
L’expression ( 1.27) aurait été la méme en I’absence de restrictions sur I’occupation de I’état
final.

11 .1.7 - Diffusion par lesvibrations deréseau

Dans ce cas les processus de collision ne conservent pas I’énergie électronique, comme par

exemple I’interaction ¢lectron-phonon décrites par I’intégrale de collision ( 1.20). Il vient alor

A i fo (€)1 = fo(E)] = Ay fo (€L — fo(E)] (1.28)
En utilisant le fait qu’a I’équilibie

P,  E,—Ey
P, PR
Lh = oxpEE, (1.29)

ainsi que la conservation de I’énergie totale, on arrive encore a la conclusion :

Wik'wo = Wk'ko'v (1.30)
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Les probebilités de transition par unité de temps sont donc encore symeétriques. Cependant, les

quantités A, définie par la formule (8.10) ne le sont pas et verifient I’égalité

Ex—€
Ag e = Aprpexp HKT - (1.32)

de sorte que I’intégrale de collision (1.21) ne peut étre simplifiée davantage. Dans ce cas, le
principe de I’équilibre deétaillé ne permet pas de s’affranchir des restrictions liées au principe

d’exclusion.
[11.1.8- Approximation du temps de relaxation

Dans ce paragraphe on va s’intéresser a I’opérateur de collision dans I’approximation du
temps de relaxation. Pour résoudre I’équation de Boltzmann (1. 18), on met en ceuvre chaque

fois que s’est possible , une méthode approchée reposant sur I’idée selon laquelle I’effet

principa du terme (g—’:) ”est de faire relaxer la fonction de distribution vers une distribution
co

d’équilibre local. Dans le cas du gaz d’électrons, les distributions d’équilibre local sont des
fonctions de Fermi-Dirac, que 1’on écrit

for, € t) = [exp (575 + 1]_1 (1.32)

kgT(r,t)

Dans I’expression (111.30), T(r,t)et u(r,t) sont les valeurs d’équilibre local de latempérature et
du potentiel chimique. L’intégrale de collision est exprimée, lorsque c’est possible, dans

["approximation du temps de relaxation

(aa_{)coll = - (|33)

T

out =t (k) est le temps de relaxation qui dépend en général du vecteur d’'onde k (ou de
I’énergie €, dans un systéme isotrope). La dépendance de T par rapport a k ou a €, dépend du
détail des mécanismes de collision.

[11.1.9- Terme de force de I’équation de Boltzmann

En ce qui concerne le premier membre de I’éguation de Boltzmann ( (1. 18)), il
convient de remarquer que le champ électrique et le champ magnétique agissent sur les
porteurs de charge de maniere tres différente champ éectrique leur céde en effet de |’énergie,

mais pas le champ magnétique. Si les écarts a I’équilibre local restent petits, on cherche la
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solution de I’équation de Boltzmann sous la forme f = f,(E,) + fi ou fi; < fy est du
premier ordre par rapport au champ éectrique, au gradient du potentiel chimique et au
gradient de température, mais contient en revanche des termes de tous les ordres de grandeur
en champ magnétique. Dans le terme en champ magnétique, la fonction de distribution f; ne

joue aucun réle, on effet f; dépendant de k vial’énergie €;, on a

af af
kaO = E%vksk = hvké (|34)

Le terme en produit mixte (vi X B).V,f, est donc nul. On obtient ains pour un état

stationnaire 1’équation pour fy; :
Ex— 9 9
Ve [BEV, T + V1 — gE] (—a—?’;) +4 (v X B). Vefy = (a—’:)m” (1.35)

L’équation de transport (I.18),avec la forme (1.34) de I’intégrale de collision ,permet
d’analyser divers phénoménes de transport, tels que la conductivité électrique et la
conductivité thermique, ainsi que les effets croisés associés (effet Seebeck et effet Peltier). On
peut aussi, en présence d’un gradient de concentration, calculer le courant de particules et le
coefficient de diffusion correspondant. Enfin, il est possible d’analyser les divers phénomeénes
de transport en présence de champ magnétique (effet Hall, magnétorésistance longitudinale
€tC).
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Chapitrell :modéle cénétique
Introduction :

Notre méthode dans ce travail consiste a développer I’équation de Boltzmann sur la base des
polynémes de Legendre. Ces polynémes sont appropriés dans la théorie du transport car chague terme
aun sens physique bien précis. En effet par exemple la premiére composante anisotrope sur cette base
décrit les flux dans le gaz des porteurs de charges et en particulier la densité de courant qui est la
grandeur de transport de base dans ce travail. Par ailleurs ces polyndmes sont adaptés dans la
description du transport avec une symétrie axiale comme c’est le cas dans notre modeéle. Nous

donnons ci-aprés les quel ques premiers polyndmes de L egendre

l.a- Equation de Boltzmann

Pour écrire I’équation de Boltzmann, nous allons raisonner sur le développe I’équation de Boltzmann
af | 4 0f qg fis* - ik a; - 1
5 + 57 + Py ( 4+ v X -?)E-J = op(f) + C‘-_;(f) (||.1)

OU q la cheniz électrique de porteurs de charge,E et iile champ éectrique et magnétique

respectivement, et;=% lavitesse de groupe, f (1, k, t) la fonction de distribution.

On adeux approximation :

ad

16r¢ — a—}; = 0 (stationaire) (1. 2)
0

26me — a—£ = 0 (homogene) I (1.3)

On prend le champ éectrique constant ( i = cte) et le champ magnétique nul (5 = 17 )
VIS
W =E 107 (11.4)

O remplace ’équation (I1.3) et (11.4) , aveck = 1 dans I’équation (11.1) elle devient :

e g M)
i.“.-- fowm)_ Cap (f) e Cop(f) (1.5)

m | vy

22



Chapitrell :modéle cénétique

2- Quelques relations mathématiques
po(cos 8) = 1 Fonction isotrope

P,(cos@) =cos8 = p

1 1 3 1
P,(cosB) = 5(3c0539 -1) = 5(3;12 -1) = E(ptz —§)

P;(cos 9):% (5c0s*0 — 3 cos @) = %(5,!13 — 3u)

Il existe des relations récurrence sur les polynémes de Legendre. Ces relation sont trés
utiles lorsque I’on fait des calculs avec des polyndmes de Legendre car elles nous permettent

d’ordonner les séries suivant un degré [

PGw) = ——p +l+1P 1.6
Mz(ﬁ)—maq T ! (IL.e)
ap, (14 1 I(L+1)
R i
(1 H) 3 o0+ 1 -1 20+ 1 1+1 (11-7)
+1
j POP0:2
-1
+1
-1

-f+1 2
P1P1=_
o 3

+1 2
P P, =—08 5
f_l , (WP () 21+ 10U (11.8)

Ou §,;;r delta kronecker

11=1
6“’ ={ (”9)
0L+l

R00=1, R()=x, R(x) =3 -3 ] et R0- (6 -3x).
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Il existe des relation récurrence utiles que nous utilisons dans nos calculs que sont

1 I+1
P () = = P1 + 5= P (2.1) (11.10)
ap (1+1)1 1(1+1)
A=) —=—==P g~ Piy (2.2) (11.12)
+1 2
PPy =56y, (23) (11.12)

ou &y est le symbole de kronecker.

3) Lestermesdecollision :

Dans le second membre de I’équation (11.1) il apparait deux termes de collision dont les

expressions sont données par [ S.F liottaet H.Struchture ]

cac(f) = Av[f (V) — fo(v)] (11.13)

a
s a
Cop = —ByTTF 1 |f — 25 [ F P sin 08| - BJvZ =173 [e?"—of(ﬁ) — 1] O singda|(11.14)

ou
_ Imkeef 1 m*DK)? 1 _ 2hw  2Ky6
T mhtu? ° ~ 2m h*oKgz0 expTe——l AT T T T
0

f& = f( vziq,g;)

f / 2= 22
f(i):f( c2 i)(:)() ‘ (CZ—X)]iZ ( [+ X
0 £o
Pour le silicium les parametres physiques sont & = 9eV pour le potentiel de déformation, g =

2330 kg /m2 pour la densité du cristal et U;=9040™/ pour la vitesse du son longitudinale. De plus

LK = 114100 et un autre potentiel de déformation, hw = 0.063eV est 1’énergie des

m

phonons optique et q ;, = nw/Kg , latempérature équivalente. To représente la température du gaz de

porteurs de charge supposée étre constante et kg et h sont les constantes de Boltzmann et de Planck
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respectivement. Dans larelation (11.11), 8 est I’angle entre le vecteur vitesse V et I’axe de symétrie du

probléme Ox, d’ou on peut exprimer la fonction de distribution sous la forme

f(@) = f(v,cos ) (11.15)
ol
cosf = -‘;ﬁ (3.4) (11.13)
En posant
u=cos@ (11.14)

la fonction de distribution développée sur la base de Legendre s’écrit,

f@) =XiZo () f(v)(3.7) (11.15)

ou les R(m) sont les polynémes de Legendre d’ordre |. Notons que le terme isotrope fo(v)

intervient dans I’équation (11.10) qui définit I’opérateur de collision électron-phonon acoustique. Cet

opérateur développé sur labase des P (m) donne
Po=» Cue=0
P>  Cqc = —-Av[fi(v)P, — 0]
By & Cu=—Avf,(V)B, (11.16)

Par ailleurs I’opérateur électron-phonon optique n’est pas analysé ici dans la mesure ou il est

modélisé plus bas par une expression plus simple sous la forme d’un opérateur de relaxation.
4-Projection I’équation cinétique :

On va a présent projeter I’équation de Boltzmann (I1.6) sur la base des polyndmes de

Legendre. Dans son membre de gauche on opére la dérivation suivante,

v 0 | du 0f

d
a_l’xf(v’ “) 3 dv, dv dvy o (42) (l | 17)
En utilisant les développements
oy A i Vs
el bl (4.4) (11.18)
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et
dp _ 4 (vey _1 5 G
dvy _dvx(v) ‘ﬁ”’x( vz) =l — ) (4.5) (11.19)

I’équation (11.17) devient

L . Y Y
S ) =pg + (A —p) o (11.20)

En utilisant le développement sur la base des polyndmes de Legendre on déduit

=220 P, a’ﬁ(~":7) (11.21)

gi = R0 figr (4.8) (11.22)

En utilisant ces relations (11.21) et (11.22) 1"équation (11.20) s’écrit comme

1 aP;
v au

e f ) = T2 wPIG) 2+ T20(1 = 1) 22 fi () (11.23)

On remplace les expression (I1. ??)et (I1. ??) dans I’équation (11.23) obtznant,

oo

) I+ of,
E;;f(v"“) Z(ztu“ 21+1P“1)%

=0

1 1
+ ; S [+ DIPoy = 10+ DPa] = fi@)

(11.24)

Far récurrénce on trotive :

f( W) = [ZE S (f‘?) + o (w Hzfz+1)] (11.25)

pl=1 20+3

Finalement on remplace les équations (I1. 2?) et (I1. ??) dans I’équation (I1. ??) on obtient

q l 19 (fi- 1+1
=5 [ﬂvz 15(%) +mv”2 A (szle)] PE - op(ﬁ!) + Cac(fl)(” 26)

m pl-1
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LT - @ . .
En posant x = ——ﬁvtow v J =y est la vitesse thermique

I’équation (11.26) se rééerit sous la forme

qg _ 1 [I J_li(fu) [+1 (12 ]
mE\/EvE 23—1l dx \xt +2{+3x£+25x( fi+1)

= Cac(f) + Cop(f)  (11.27)

On donne ci-dessous | es 6 premiéres projections que nous utilisons dans le prochain chapitre.

i) Pour 1=0
C,.(f,)=0 (11.28)

Par ailleurs en modélisant I’opérateur de collision électron-phonon optique par un opérateur de

relaxation on obtient

Avt\/_

Cop(fo) = (fo — frp) (11.29)

oun, = Avt«/z , frp estlafonction de Fermi-Dirac et Z est paramétre gjustable correspondant

au rapport des fréguences de collision éectron-phonon acoustique et électron-phonon optique.

D’ou Iéquation (I11.27) devient

q 1[116

;E:’_Z_v: PYTIPACS zfl)] =y G—ITE% “fl] = —Avt\r (fo — fep) (11.30)

On pose :
- m\V2v, (11.31)

Il vient alors

laf

B ——f1 (fu—fm) (11.32)

30dx
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Pour 1>0, on prend C,,(f;) = 0 étant donné que sa contribution est plus faible que celle des

phonons acoustiques. Comme C(f7)

121

suivantes,
ii) pour 1=1
dfo , 20f, 61 _
3x+53x fz—‘ vxfl
iii) pour =2
20 il A Y
3 dx fz 7 dx
iv) pour 1=3
30f, 61 49f,
5 dx + fl 9 dx
V) pour I=4
L
7 ax Pl Ll
vi) pour I=5
BOA 201 . 53%,
9 dx ﬁl’ 13 dx

““f3 =—vxf,

?_Olfz; = —vxf;
+2ofs = —vxfy
j_iifﬁ = —Vxfs
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= —vxﬁ, on trouve les équations jusqu’a I’ordre6

(11.33)

(11.34)

(11.35)

(11.36)

(11.37)
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chapitre3 :RESULTATSNUMERIQUESET INTERPRETATION

. METHODES NUMERIQUES
1) Méthode de résolution de I’équation de Boltzmann

Comme on I’a montré dans le chapitre précédent I’équation de Boltzmann est réduite
mathématiquement en utilisant sa projection sur la base des polynémes orthogonaux de Legendre.
L’intérét de cette projection est que I’on transforme I’équation de Boltzmann qui est une équation aux
dérivées partielles dans I’espace des phases (correspondant & I’espace des impulsions en I’absence de

gradients dans le dispositif semi-conducteur) en une infinité d’équation différentielles couplées. Les

composantes de la fonction de distribution f, (p) dans la base des polyndmes de Legendre ont un sens
physique bien défini. En particulier la premiére anisotropie fl(p) décrit les flux et par conséguent

c’est lafonction recherchée pour calculer les coefficients de transport désirés que sont la conductivité

éectrique S (et donc lamobilité de porteurs de charge, Im, = S ou q est la charge électronique) et

ng

la vitesse de dérive des porteurs de charge V, suivant la direction ‘Ox’, correspondant & celle du

champ électrique. En effet ces deux grandeurs sont définies par la densité de courant J,, qui

représente le flux de charges dans le semi-conducteur, soit
j, =SE (111.5)
j, =nqV, (111.6)

ou la densité de courant s’écrit par rapport a la premiere anisotropie comme

R N
J, = 3h3qu p*f,(p)dp. (11.7)

0

L’ avantage du développement sur les polynémes de Legendre provient de la possibilité d’opérer

des troncatures sur le systeme infini d’équations différentielles. Ces troncatures peuvent se justifier en

fonction de la valeur du paramétre pertinent, R = (voir Eq. Il. ??7?) , qui apparait dans les

eE
\/Erwtn ac
équations différentielles et qui mesure le poids des effets de dérive induits par e champ électrique par

rapport acelui des effets collisionnels.
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Plus précisément pour un dispositif semi-conducteur donné (défini par le type de semi-
conducteur, la densité électronique,...) et pour un champ électrique appliqué a ce dispositif, il résulte
un parametre R bien défini. La méthodologie utilisée est la suivante. On opére une troncature a deux
équations et on résout numériquement le probléme. On réitére ensuite I’opération avec trois équations,
quatre équations, etc, jusqu’a ce que la solution ne varie plus de fagon significative. Dans ce cas on
peut conclure que le nombre d’équations différentielles final est suffisant pour décrire les propriétés du

semi-conducteur défini par le paramétre R.

Pour résoudre le systeme d’équations différentielles (1. ???) on le réécrit sous la forme d’un
systeme d’équations différentielles du premier ordre couplées. Dans une premiére tentative on a essayé
de résoudre les équations avec des conditions initiales & I’aide de la méthode d’intégration des
équations différentielles de Runge-Kutta d’ordre quatre. Nous avons obtenu des solutions qui
divergent car les équations a résoudre sont tres sensibles aux conditions initides. Nous avons donc
opté pour la deuxiéme approche qui prend en compte les conditions aux limites. Cette méthode
nécessite de discrétiser le probléme sur tout le domaine d’intégration. La discrétisation a été effectuée
avec les différences finies et le systéme d’équations algébriques linéaires qui résulte de la

discrétisation est résolu par la méthode de Gauss.
[I.RESULTATSNUMERIQUES

Nous avons considéré quatre modéles cinétiques qui hous ont permis de décrire la conductivité
électrique et la vitesse de dérive pour des champs électriques variant d’une valeur relativement faible
(R<<1) ades valeurs trés importantes (R>>1). Nous allons présenter chaque modele utilisé ains que

les résultats obtenus.
1) Modéle a une composante

Ce modele numérique est celui que I’on utilise le plus dans la littérature car il admet une

solution analytique en fonction des intégrales de Fermi [ ?7]. Il consiste a supposer que la partie

isotrope de la fonction de distribution est une Fermi-Dirac, soit, f, = f_, et on garde seulement la

premiére anisotropie en négligeant donc toutes les autres anisotropies d’ordre supérieur a n=1. Il

résulte la solution analytique

f =" ) 111.8
' oxoat x dx (In.8)
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1k KeT

ou nous rappelons que X = 72 est la vitesse normalisée ala vitesse thermique v, =
nv, m

et f., estlafonction de distribution de Fermi-Dirac. En utilisant I’équation (111.7) on déduit la

densité de courant
2 )
JX:_WeszdfidX (111.9)
3h y  OX

On peut alors calculer I’expression de la conductivité électrique a partir de I’équation (111.5)

3/2 2 ©
s :_32p\;_m/_2(E;;r) =[x d;FD dx (111.10)
ac 0 X

Cette conductivité électrique n’est valable que pour des systemes trés proches de I’équilibre
thermodynamique car on a supposé que f, est la fonction de distribution de Fermi-Dirac. Nous

notons également qu’elle ne dépend pas du champ électrique et elle fournit une relation linéaire entre
ladensité de courant et |e champ électrique.

Notre exemple numérique est celui du silicium atempérature ambiante, T = 300K . On a pris
une valeur typique de la masse effective des électrons dans le silicium, m~ 2.91510 *kg , utilisée
plus haut pour le calcul des potentiels chimiques (tableau 1). La valeur de la densité des électrons de

2k, T

conduction utilisée est, N=10"cm™>. Si on considére la fréguence de collison n__ = A
m

dont on rappelle I’expression

2.2
n, = /ZtrB]T mpe;_lag‘:BT (111.11)

et dont les valeurs typiques des paramétres physiques pour le silicium sont

r =2330kg/m®
pour la masse volumique du silicium
e, =9V

pour le potentiel de déformation et

33



chapitre3 :RESULTATSNUMERIQUESET INTERPRETATION

U, =9040m/s,
pour lavitesse longitudinale, on obtient
n, ~1610%s™.

Cependant nous avons plutdt utilisé dans ce travail une fréquence de collision électron-phonon de
I’ordre de n,_ ~1.210”s™. Cette valeur numérique est obtenue en calculant la conductivité
électrique pour des champs électriques faibles du silicium intrinséque dont la densité des électrons de
conduction est N = 710°cm ™, et en gjustant cette valeur & la valeur expérimentale de la conductivité
donnée dans laréférence [0]. Avec cette fréquence de collision gustée nous retrouvons la conductivité
expérimentale qui vaut S ~3.8310°Q'm™’. La conductivité éectrique est caculée

numériquement par la méthode standard de Simpson.

2) Modéle & deux composantes

A présent on garde la composante isotrope f, et la premiére anisotropie f,. Le systéme

d’équation s’écrit en éliminant la fonction isotrope comme,

%zU,,,,,Vz%;;;W=% (H1.12)
X

v _ 32w_§d_V_£+(iz+3xR2/zjfl+3—RdfFD (111.13)
dx ZR Rdx X X Z dx

L’opérateur de collision électron-phonon optique est modélisé par I’opérateur de Krook et
I’expression de la fréquence de collision électron-phonon optique normalisée est approximée par

N, =N, /Z obZest un paramétre gustable qui dépend du type de semi-conducteur considéré. Pour

le silicium nous avons calcul é la fréquence de collision électron-phonon optique (voir 8 11. ?7?)

m’e’
n,, = |2k T o 1 (111.14)
m  2ph?r hw exp(iw /K T)

ou les valeurs utilisées sont

e,, =11.410°eV/m,

pour la constante de couplage optique et
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hw = 0.063eV ,
pour I’énergie des photons optiques. Nous avons déduit alors la valeur de Z qui vaut

Z=n,/n, ~4.24. (111.15)

Nous avons résolu ce systéme d’équations en utilisant la condition triviale a droite, fl(OO) =0

, € la condition fl(O) =0, a gauche de I’intervalle d’intégration. Cette derniére condition est due au
fait que I’anisotropie dans I’espace des vitesses n’existe que pour des vitesses non nulles. La limite
maximum de I’intervalle d’intégration est prise & X, = 25. Nous avons Vérifié que lorsqu’on prenait
une borne plus grande, |e résultat obtenu restait inchangé. Cet intervalle de champ électrique ainsi que

les données physiques du probleme (fréquence de collision, densité des électrons libres...) sont utilisés

dans toute la suite de notre analyse numérique a quel ques exceptions pres qui seront préci sées.

En fixant la densité des é ectrons (ou bien le potentiel chimique) et le paramétre Z, nous avons

résolu numériquement les équations (111.11) et (111.12).

Nous reportons sur les figures 111.1 et 111.2, la fonction de distribution isotrope fl(O) =0 en
fonction de la variable vitesse normalisée X, pour des champs électriques appliqués tres faibles,
R << 1. Cette condition signifie aussi que le gaz d’électrons de conduction est tres collisionnel. Deux
densités él ectroniques sont considérées, N =10"cm™ et n=10*cm™ correspondant respectivement
a un gaz d’électron classique et dégénéré respectivement. On note que comme il se doit nous
retrouvons la Maxwellienne sur lafigure 111.1. Ceci est di au fait que le systéme étant trés collisionne,
lafonction de distribution est tres proche de la Maxwellienne qui décrit I’équilibre thermodynamique.
Sur lafigure 111.2, nous retrouvons la fonction de distribution de Fermi-Dirac d’un gaz dégénéré qui se

caractérise par une forme proche d’une marche d’escalier.
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Figurelll.l

0.01 R=0.01
] n=10"cm
o 1E37
1E-4 4
T
5 10

Composante isotrope de la fonction de distribution f,, en fonction du carré de la vitesse

adimensionnelle X = V/7/2v, .

1.0

0.8+

0.6 4

0.4+

0.2 1

0.0+

R=0.01

n=10""cm™
Potentiel chimique=5.29 eV

15 20

Figure 111.2 Composante isotrope de la fonction de distribution f, en fonction de la vitesse

adimensionnelle X = V/7/2v, .
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Nous donnons sur la figure 111.3, la dépendance de la premiere anisotropie par rapport a la vitesse
normalisée. Nous pouvons constater qu’elle passe par un maximum dont la vitesse correspondante
correspond aux éectrons qui contribuent de facon efficace au transport de charge. La valeur du
maximum est de plus en plus importante lorsque le systéme est de plus en plus collisionnel ce qui

expligue que la conductivité diminue lorsgue le champ €l ectrique augmente.

Nous avons auss calculé la conductivité éectrique en fonction du champ éectrique E (Fig.
I11.4). L’intervalle considéré varie du régime champ faible au régime champ intense. Nous avons

également reporté le résultat classique obtenu avec |le modéle & une équation.

Nous constatons que |es deux modéles donnent |le méme résultat pour des champs relativement
faibles. Lorsque R augmente I’écart entre les deux résultats augmente pour atteindre plusieurs ordres
de grandeurs. Les effets du champ fort ont tendance a diminuer la conductivité électrique. Les
collisions jouent un réle prépondérant encore plus important ce qui a pour effet de réduire leur
mobilité et donc la conductivité électrique. Notons également que dans le régime champ intense, la

dépendance de la densité de courant en fonction du champ n’est plus linéaire mais non linéaire.

5.0x10°

4.0x10°

3.0x10°

2.0x10° -

1.0x10°

0.0

Figure I11.3 Premiére anisotropie de la fonction de distribution f, en fonction de la vitesse

adimensionnelle X = V/\/2v,.
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6x10°

5x10°

Modele a 1 équations
4x10°

3x10°
2x10°

Modéle a 2 équations
1x10°

CONDUCTIVITE ELECTRIQUE (Q'm™)

T — T — T
0.1 1 10

E(kV/cm)

Figurelll.4 Conductivité électrique S en fonction du champ éectrique E
3) Modele a quatre composantes :

On garde dans ce modele cinétique les quatre premieres composantes de la fonction de
distribution. Les éguations du model e dans ce cas sont

‘Z_U:Bi(BZU+BSfl—%—gﬂ—‘j;ij (111.13)
X 3 X X
%:U (111.14)
‘j'j_V:Ci(czvaw_ZU?ﬂg_flj (111.15)
X ) X
%_W:V (111.16)
X
ou
z 27 27 97 97
=—— B =——"— B.=— — RX C=——, C,=
By 3R 2 3R 0 3RX? ' 35Rx 2 35RX?
3z
* 3R
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L es conditions aux limites utilisées sont
f.(0)=0, W(0)=0, U(0)=0, et, V(c0)=0.

En résolvant numériquement ce systéme d’équation nous avons calculé la conductivité
électrique. Ce résultat est représenté sur la figure I11.5. La conductivité électrique obtenue a partir d’un
systeme a deux équations est également représentée. Nous pouvons constaté que les deux résultats
sont tres proches pour des champs éectriques relativement faibles (R<<1). En revanche lorsque le
champ électrique augmente un écart significatif apparait entre les deux conductivités. La prise en
compte d’équations supplémentaires a tendance a réduire davantage la conductivité parce que des
termes d’ordres supérieurs en champ sont ainsi pris en considération. Ces derniers vont contribuer a
rendre plus efficace le role du champ éectrique qui va réduire la conductivité par un effet non linéaire.

Ce résultat nous impose d’aller plus loin en gardant plus d’équations dans notre modeéle.

6x10°
o n=10"cm®
£ sa0°1
[} odéle a 4 équations
w
3 40’
o .Modeéle & 2 équations
9 30 /
- 0
m
w X .
E  2x10°+
=
'_
o 3
2 1x10"
&)
b
o]
O 0

0.1 1 10

E(kV/cm)
Figurelll.5
Conductivité électrique S en fonction du champ électrique E pour les modéles
cinétigues a deux et quatre équations

4) Modéle a six composantes

Dans ce paragraphe on garde la composante isotrope f, et les cing premieres composantes

anisotropes  f, — f.. Apres quelques manipulations mathématiques le systéme d’équations

correspondant s’écrit sous la forme

39



chapitre3 :RESULTATSNUMERIQUESET INTERPRETATION

df, _

—=U .17

I ( )

d _y (111.18)

dx

d_U:_§U+(£2+3_X2j 6 2, 120 2 3 d
dx X X /R ZRX 277R 277RX /R ZR dx

(111.19)

d, _2¢ _20, 100f+ixf3 (111.20)

dx x ° 27 2ix ' 3R

%:_1_94U+;_4f1_£f3+3_7Rxf2 (11.21)
X X X

dv 616XU _ 616 f 308x° f 4884 1 (E 99x*

f,——V + +—
3 x? 25R?

—= - + f I11.22
dk 75R  75R ' 25R* * 175R ° X j“ (1122

Et les conditions aux limites utilisées sont

Nous avons reporté sur lafigure 111.6 la conductivité éectrique cal culée numériquement. Nous

pouvons observer que les courbes calculées a partir des modéles a quatre équations et a six équations

sont quasi ment superposées. Pour bien vérifier ce résultat nous avons fait un zoom sur un intervalle de

champ électrique trés faible comme I’indique la figure 111.7. On peut effectivement noter que I’écart

entre les modéles & quatre et & six équations est parfaitement négligeable. Nous pouvons conclure par

conséguent que nous avons atteint la bonne précision désirée pour calculer la densité de courant ainsi
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gue la conductivité et la vitesse de dérive des électrons de conduction d’un semi-conducteur de
silicium. 1l est probablement nécessaire pour chague semi-conducteur défini par sa nature et son
dopage de refaire a chaque fois une analyse numérique semblable pour caculer ses propriétés de

conduction.

Nous avons complété I’analyse du probléme en calculant la vitesse de dérive des porteurs de
charges en fonction du champ électrique. Cette anadyse a été effectuée avec les trois modéles

cinétiques et les résultats obtenus sont représentés sur lafigure 111.8.

Les conclusions obtenues concernant le nombre d’équations requis pour décrire correctement
la conductivité électrique restent valables pour la vitesse de dérive. Plus clairement on calcule de fagon
tres précise la vitesse de dérive a partir d’un systéme a six équations comprenant les six premiéres
composantes de la fonction de distribution développée sur la base des polyndmes de Legendre. Par
contre la dépendance de la vitesse de dérive par rapport au champ électrique est différente comme le

montrent les figures 111.6 et 111.8. En effet pour des champs électriques relativement faibles (R<<1) la

dépendance par rapport & E est linéaire jusqu’a E =~107kV /cm. Au dela de cette limite la vitesse a

tendance a croitre moins rapidement qu’une croissance linéaire jusqu’a une valeur de I’ordre de

E..x =45KV /cm. Pour des champs électriques encore plus intenses, |a vitesse de dérive sature a une

valeur constante de I’ordre de V, ~1.910"cm/s. Ceci peut s’expliquer comme suit. Le champ

électrique a tendance a accélérer les dectrons libres. Plus il est intense et plus leur vitesse est
importante (ils gagnent plus d’énergie). D’un autre coté lorsque le champ électrique est important la
fréquence de collision devient plus importante et cela a pour effet de freiner les électrons. Ces deux

effets physiques s’annihilent et cela conduit donc a une saturation de la vitesse de dérive des électrons.
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6x10°
H.é 5x10° A
o n=10"cm*
8 4x10°
= o, _ ... Modeéle a 2 équations
8 3x10° Modéle a 4 équations
11 \\<‘///////
w 3 N
= 2x10°+ .
=
}_
O 3
8 1x10° +
% Modele a 6 équations
O 04

T —— T —— T
0.1 1 10

E(kV/cm)

Figurelll.6 Conductivité électrique S en fonction du champ électrique E pour les modeles

cinétigues a deux équations (trait en pointillé), a quatre éguations (trait plein) et a six équations
(trait entiret).

2300

CONDUCTIVITE ELECTRIQUE (Q'm™)

2200

E(kV/cm)

Figurelll.7 Méme résultats que ceux de la figure 111.6 représentés sur un intervalle

de champ éectrique plus réduit

42



chapitre3 :RESULTATSNUMERIQUESET INTERPRETATION

5) Effet dela dégénérescence sur letransport de charge

On va étudier a présent, en utilisant le modele a 6 équations, I’effet de la dégénérescence sur la

conductivité électrique et la vitesse de dérive dans les semi-conducteurs. Pour cela on considére deux
densités électroniques N=10"cm™ e n=10"cm™>. Ces deux densités correspondent & deux
potentiels chimiques que sont M. = —0.218eV et m. =0.04€V respectivement. Dans e premier cas

les éectrons sont non dégénérés tandis que dans le deuxieme, les effets de dégénérescence quantique

sont significatifs. Nous rappelons que les effets de dégénérescence sont mesurés par le rapport
g=T./T, de la température de Fermi T_ a la température ambiante T, du dispositif a semi-

conducteur. Latempérature de Fermi est définie par la densité des porteurs de charges par I’expression

kyT M (111.23)

B'F ™ 2m

Le systeme est classique (non dégénéré) lorsque g << 1 et il est partiellement ou fortement

dégénéré lorsque g > 1. Par conséquent plus la densité est importante plus le systéme est dégénéré.

Nous avons représenté sur les figures 111.9 la conductivité Nous pouvons noter que lorsgue la
densité augmente la conductivité éectrique augmente fortement. On peut observer entre les deux cas,
guatre ordres de grandeur de différence pour la conductivité. Cette dépendance peut se scinder en deux
contributions. La premiére est liée a la densité des porteurs de charges et la deuxiéme aux effets de
dégénérescence des éectrons. Pour des champs éectriques faibles nous trouvons pour la conductivité

électrique
s (n=10"cm®)=54.920 'm*
et
s (n=10"cm®) = 43472560 'm *,

Comparons nos résultats a I’expression de la conductivité des métaux (systemes completement

dégénérés) qui peut s’ €écrire approximativement comme

2
s - (111.24)

M g )
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ou <n 00”> est une fréquence de collision moyenne. On note que cette loi est vérifiée en ordre de

grandeur et donc la conductivité des semi-conducteurs est proportionnelle a la densité comme dans la

formule (111.24). Cette tendance se confirme pour le calcul de lavitesse de dérive dans la figure 111.10.
Etant donné que V, «cS /n , la dépendance de la vitesse de dérive par rapport a la densité est

relativement faible. Nous avons évalué numériquement la fréquence moyenne dans I’expression
(111.24) dont la valeur est de I’ordre de

(Noo) #1.9510° s™ (111.25)
L’équation (I11.24) s’écrit alors

510 ¥ ne?
s=" =

(111.26)
m

Cette expression (111.26) est un gustement numérique de la conductivité électrique du silicium a

température normale pour des champs électriques faibles et des densités de porteurs de charge

supérieures a N ~ 10 cm . Pour des densités faibles correspondant aux semi-conducteurs faiblement
dopés ou intrinseques, cette loi d’échelle n’est plus valable.
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;,E 10° ?\
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Figurelll.9 Conductivité dlectrique S en fonction du champ électrique E pour deux

densités d’électrons de conduction
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Dans ce travail, on a utilisé la théorie cinétique pour étudier les propriétés de transport de
charge dans des cristaux de silicium intrinséque ou extrinseque soumis a des champs éectriques
d’intensité arbitraire. Ainsi on a pu étudier ces propriétés du régime linéaire au régime fortement non

linéaire en champ électrique.

Dans une premiere étape, a partir de I’équation de Boltzmann on a développé un modele
d’équations cinétiques. Ce modeéle prend en compte les principales interactions des électrons de la
bande de conduction avec le réseau que sont les interactions électron-phonon. Si les interactions des
électrons avec les phonons acoustiques (interactions élastiques) sont décrites avec les opérateurs
exacts, en revanche les interactions des électrons avec les phonons optiques (interactions inél astiques)
sont modélisées par un opérateur de relaxation du type Krook [ 1-3]. Pour résoudre de fagon plus aisée
I’équation de Boltzmann semi-classique qui est une équation aux dérivées partielles, on I’a développé
sur la base des polynémes de Legendre. Cette approche permet de transformer cette équation en une
infinité d’équations couplées. Une procédure de troncature permet in fine d’obtenir un systeme
d’équations différentielles couplées qui sont nettement plus aisées a résoudre numériguement que

I’équation de Boltzmann sous sa forme générale.

La résolution numérique de ce systeme d’équations a été exécutée avec la méthode des
différences finies en considérant le probléme avec des conditions aux limites. Cette méthode s’est
avéréee trés performantes dans la mesure ou la convergence de I’algorithme utilisé est trés rapide.
Nous avons également vérifié que les méthodes qui utilisent les conditions initiaes telles que celes de
Runge-K utta ne convergeaient pas. Par ailleurs un deuxieme code numérique qui calcule le potentiel
chimique de la fonction de distribution de Fermi-Dirac connaissant la température et la densité

électronique des électrons de conduction, a été mis en ceuvre en utilisant la méthode itérative.

Les principaux résultats obtenus concernent le calcul de la conductivité en fonction du champ
électrigue appliqué au semi-conducteur. Nous avons retrouvé les lois linéaireshabituelles caractérisées
par une conductivité constante et une vitesse de dérive linéaire par rapport au champ. Typiquement a
partir des intensités du champ électrique au-dela de 1kv/cm, les effets non linéaires du champ se font
sentir. 1ls vont réduire de fagon importante la conductivité électrique et réduire la croissance linéaire
de la vitesse de dérive pour la faire tendre vers un plateau de saturation. Ces résultats ont nécessité de

garder six composantes de la fonction de distribution sur la base des polyndémes de L egendre.
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CONCLUSION GENERALE

Ce travail a permis d’ouvrir quelques perspectives théoriques en particulier I’étude d’un semi-
conducteur caractérisé par une bande de conduction ellipsoidale (approximation de Kane) et une bande
de conduction compléte en 3D. Notre modéele peut auss étre amélioré par la prise en compte
rigoureuse de toutes les interactions des électrons de conduction avec le réseau dont notamment des

interactions éectron-phonon optique exactes et des interactions é ectron-impuret
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Résumé:

Dans ce travail, on a développé un modele théorique basé sur I’équation de Boltzmann semi-
classique qui prend en compte la diffusion des électrons de conductions avec les phonons
acoustique et optique du réseau cristallin. La particularité du modele est que cette équation est
dével oppe sur la base de polyndme de Legendre.

La résolution numérique de I’équation de Boltzmann méne au calcul de la conductivité
électrique en fonction de champ éectrique applique au dispositif.la resolution numérique des
équations du modeéle revient a résoudre un systeme d’équations différentielles couplées avec
des conditions limites.

Motsclés:

L’équation de Boltzmann semi- classique, phonon acoustique, phonon optique, la conductivité
électrique.

Abstract :

In this work, we developed a theoretical model based on the semi-classical Boltzmann
equation which takes into account the diffusion of the electrons of conductions with the
acoustic and optical phonons of the crystal lattice. The peculiarity,of the model is that this
eguation is developed on the basis of Legendre polynomia. The numerical resolution of the
Boltzmann equation leads to the calculation of the electrical conductivity as a function of the
electric field applied to the device. The numerica resolution of the equations of the model
amounts to solving a system of differential equations coupled with boundary conditions.
Keywords:

The semi-classical Boltzmann equation, acoustic phonon, optical phonon, the electrical

condcuctivity.
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