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Introduction général

La plupart des semi-conducteurs qu'utilise I'indigsélectronique sont des solides.
Ces derniers sont important a cause de leurs gtéprélectriques c'est-a-dire les lois qui
gouvernent le mouvement des porteurs de charge tédds que les électrons et les trous.
Les théories classiques pour décrire les proprigésssemi-conducteurs, basées sur des
modéles de type dérive-diffusion doivent alors @éan@sitées et jusqu’a ce jour plusieurs
phénomenes physiques restent encore non interpriétag modéliser les dispositifs
submicroniques il faut revenir aux théories micopsgues qui sont baséees sur I'équation
se Schrodinger et I'équation de Wigner pour décdes effets purement quantiques
typiques des dispositifs nanométriques, et suubgign de Boltzmann semi-classique pour
simuler les dispositifs semi-conducteurs de dinm@rssitypiques entre le nanometre et le
micrometre. L'approche utilisée consiste a calcal@ns une premiere étape a partir des
théories microscopiques les grandeurs responsdbleansport dans les semi-conducteurs
gue sont notamment la conductivité électriquejtiesge de dérive des porteurs de charges,
le flux de chaleur, etc. Ces grandeurs physiques eosuite utilisées dans des équations
macroscopiques comme relations de fermeture. Ceatiégs macroscopiques sont les
eéquations hydrodynamiques qui vont décrire desnsgila’énergie dans les semi-
conducteurs soumis a différentes forces thermodimaes (champ électrique, gradient de
densité, gradient de température, etc.) et ellegpsiment par rapport a des variables
macroscopiques mesurables expérimentalement. Dansadre de la théorie linéaire
correspondant a un état proche de I'équilibre aa perturbations du systéeme sont
relativement faibles les relations entre les forteymodynamiques et les grandeurs de
transport sont linéaires. En revanche pour lesnréginon linéaires il est difficile de
prévoir et de comprendre les propriétés de transgans les semi-conducteurs. Le
probleme qui se pose alors est comment modélistarcda précise le transport des charges
dans ces conditions physiques. Plus précisémenmtegtiéee modéle d’équations qu’il faut
développer pour décrire ces semi-conducteurs. C@s$ ce cadre que s’inscrit le travalil

présenté dans ce mémoire.

On a développé un modéle théorique basé sur I'eguate Boltzmann semi-
classique en régime non linéaire en champ. Notectbconsiste a résoudre I'équation de
Boltzmann semi-classique pour décrire les propsidetransport de charge dans les semi-
conducteurs submicroniques a base de silicium soandies champs d’intensité arbitraire.

Pour des intensités de champ électriques plus tapes que le kilovolt par centimetre,
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des effets non linéaires sont exhibés. Cette siuatst typique des semi-conducteurs
actuels soumis a des tensions de I'ordre de queleuiés et dont la longueur est inférieure
au micrometre. L’approche utilisée consiste a estite nombre de composantes
anisotropes de la fonction de distribution danguation cinétique qui permet de décrire
de facon suffisamment précise le transport de ehaans le silicium. On a mis en

évidence le réle des effets non linéaires sur fedaotivité électrique.

On présente dans le premier chapitre de ce mahilsaradre théorique général
utilisé, aux rappels sur les semi-conducteurs. Diansleuxieme chapitre on présente le
modele théorique. Notamment un accent particuli&eamis sur 'équation de Boltzmann
qui représente I'outil central utilisé dans ce #&ihvie troisieme chapitre on présente une
partie consacrée le modeéle cinétique. Il est basdesdéveloppement de I'équation de
Boltzmann semi-classique sur la base des polynddeed.egendre. L'opérateur de
diffusion électron-phonon optique a été modélisé yraterme de relaxation et une autre
partie consacrée a notre contribution au calcdbdmnductivité électrique (ou la mobilité

électrique).
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[.1 Introduction :

Ce chapitre est consacré a la présentation lesi@rép de semi-conducteurs en
mettant en évidence notamment les différences ghgsentre ces cristaux et les

isolants et les conducteurs.
1.2 Propriétés des semi-conducteurs :

Depuis la découverte de I'électricité, on a obseweé certains solides sont de bons
conducteurs et que d’autres appelés isolants somted mauvais conducteurs. Ce qui
caractérise la conduction, c’est la conductivitéclqueos qui est un coefficient de
transport de charge que nous définirons de facamilldé dans le chapitre II.
Typiquement la conductivité des meétaux (bons commlus) est de [Iordre
Ometaux~102~108(27Im™1) et celle des isolants de I'ordre
de0ico1ane~10"8(2"m™1). Entre ces deux limites, certains solides préséntme
conductivité électrique qui se situe dans l'intdlial0®Q'm < o< 10°Q 'mi !, sont
appelés semi-conducteurs. Parmi les semi-condsctesr plus connus et les plus

utilisés on cite par exemple, le silicium (Si) , dermanium (Ge) et I'arséniure de

gallium (AsGa). Dans le tableau périodique ils appanent au4°™ groupe. Le semi-

conducteur est spécifié par les propriétés suigante

v' Dans un semi-conducteur la conductivité augmenée & température, un
semi-conducteur pur est un isolarft & 0 K .

v" Dans les semi-conducteurs dopés la conductivitdréjae dépend fortement
de la concentration des porteurs.

v' La conductivité électrique varie aussi par irréidia de la lumiére, par
injection d’électrons ou par contact avec un métal.

v' La conduction peut s’effectuer par des électronsles trous comme cela

sera exposeé plus bas.

Pour définir les cristaux on définit la notion dande d’énergie [1-2]. Cette notion
permet d’obtenir une relation entre I'énergie @hpulsion de porteurs de charge dans
un solide. A titre d’exemple, pour un électron dilmette relation s’écrit :

(1.1)

ol p=rk est limpulsion em est la masse de I'électron.
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Dans les solides on utilise la méme approximation :

4 (1.2)

m* est la masse effective de I'électron.
[.2.1. Structure des semi-conducteurs :

Le désordre de la structure atomique est la carstitfie principale qui fait
distinguer un matériau amorphe d'un matériau diistdl est d'une signification

particulier dans les semi-conducteurs.

Dans un cristal parfait. Les atomes sont ordonleeséseau est périodique et
I'existence de bandes est prédictible grace augh@ode Bloch les différent type de
défaut que I'on peut rencontrer dans cette streigiauvent crée des états discrets dans

la bande interdite.

Dans un solide amorphe, I'ordre atomique a gramead mais I'existence d'un

ordre local préserve l'existence d'une bande dmugalet d'une bande de conduction.

Comme le schématise la figure (I.1), la structuegtgtre assez désordonnée
avec des liaisons de longueur et d'angle varialiies.désordre et ces distorsions
d'angles entre les liaisons sont de I'apparitioaugude bande de conduction et d'une

gueue de bande de valence dans la bande intewditextériau [3]

(@) (b)

Figurel.l: Vue schématique de I'arrangement atomique danstuucture (a)

cristallin, (b) amorphe.
[.2.2. Bandes d’énergie :

Les bandes dans les solides peuvent étre completerraplies partiellement,
ou vides. La bande d’énergie la plus élevée esipmm par les électrons de valence et la
bande immeédiatement supérieure détermine les g@tépriconductrices du solide

cristallin. Si la bande contenant les électronsalence est remplie, elle est dite bande
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de valence, et la bande supérieure immédiatemasinecest la bande de conduction.
Un bon conducteur possede soit une bande de coowlieen peuplée soit sa bande de
valence recouvre la bande supérieure immédiatewnésine. Dans ces cas, il est facile
d’élever un électron de valence a un niveau d'éaepius élevé, et ces électrons
peuvent facilement acquérir de I'énergie d’'un chadhgctrique pour participer a la
conduction électrique. Dans le cas d'un isolantydade de valence est completement
remplie, et le gap jusqu’a la bande de conductishimportant. Les électrons ne
peuvent pas acquérir de I'énergie d’'un champ éipmr et ne peuvent pas, par
conséquent, participer a la conduction. Certaingri@ax ont des bandes de valence
completement remplies, comme un isolant, mais fejgsgu’a la bande de conduction

n’est pas tres important. Ces matériaux sont dessenducteurs.

Dans le diagramme de bande de la figure (I-2) &adice inter atomique est
représentée graphiqguement a I'encontre de I'éndigjiectrons. Le diagramme de bande
montre que lorsque les atomes du méme élémentirdonitnent éloignés les une des
autres, ils ont les mémes niveaux d’énergie. Toigeflorsque les atomes sont
rapprochés, les électrons de chaque atome s'iigsead, et les niveaux d'énergies
discréetes divergentes dans une bande d’énergieistdaeprésentée par la partie grise

du graphique de la figure (I-2).

Etat regroupement
serré

2p orbital

2s orbital

v R

Figurel.2: Distance inter atomique représentée graphiguementre
I'énergie, pour montrer la formation des bandesdigie dans un matériau [4].
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Pour définir ces solides semi-conducteurs on deanda figure (I-3) le schéma
des bandes d’énergie des isolants, des semi-candaatt des métaux. Nous pouvons
constater que les semi-conducteurs et les isolprésentent une bande d’énergie
interdite (appelée aussi gap) entre la bande édmealqui contient les électrons liés et la
bande de conduction qui contient les électronsliésrappelés usuellement électrons de
7conduction. Les métaux de part leur structure gm&nt une forte population
d’électrons de conduction dont la densité est dielle den ~10%cn®,10°cm?®. Ces
électrons assurent une bonne conduction électragqueme indiqué plus haut. Les
isolants ont une bande de conduction vide et urdggapergie trés important supérieur a
4 eVqui ne permet pas aux électrons de valence dsiteaners la bande de conduction
sous l'effet d’'une excitation thermique. Les semmducteurs ont une population

d’électrons de conduction tres faible a températmmbiante 300 K). Elle est de I'ordre
de n~10°cm?3. Cette densité ne permet pas d’avoir une condt&tiglectrique
suffisante (de I'ordre der~10*Q'm™) pour que ces solides soient utilisés dans les

circuits électroniques. Typiquement leur gap d’'greeest de I'ordre de I'électronvolt.
On prend 'exemple du silicium, qui est un atomeadywalent. Il est en liaison avec 4
atomes voisins avec des liaisons covalentes, tke gette que la couche externe est
saturée par 8 électrons.7A= 0 K, tous les électrons participent a la liaisongetdmi-
conducteur se comporte comme un isolantT & 0 K les électrons de valence sont
excités thermiquement et ils deviennent quasi4ilene rompant le lien avec la liaison. Il
laisse un trou dans la liaison, on a créé ainsglentron libre et un trou. Dans le cas
général la densité des électrons quasi-libres gaeé celle des trous. En réalité il
existe deux mécanismes physiques responsablegaléglibre, d'une part I'ionisation
(création d'une paire électron-trou), et d’autrertpla recombinaison. Ces semi-

conducteurs purs sont aussi appelés semi-condegtgrnseques.
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Energle dluctronigue

i shwrauchsmant

Bande de conduction
/
- e s sssnssnnsnnnnnnnnnnnnfrscssnsnnsnssssnsssnassannnannnnnn f\ﬁ\}é‘a‘d .d.e--F.e.r.n:”. .......... Bande
interdite
Bande de valence
métal semi-conducteur isolant

Figurel.3: Schéma théorique des bandes d'énergie des métaux,
des semi-conducteurs et des isolants.

Pour transformer ces cristaux semi-conducteursoes bonducteurs, la méthode
utilisée est le dopage par des atomes qui vontlpelzpbande de conduction. Suivant le
dopage utilisé la densité des électrons de cormtugieut varier den ~10°cnmi® a
n~10°cm™® ol plus. Dans ces conditions physiques le semikocteur peut étre
utilisé comme composant électronique. En fait lnissonducteur peut étre dopéup,
soit par un apport d’électrons de conduction (depggou un défaut d’électrons de
valence (dopag@) ou un apport de trous. Ces semi-conducteurs depet appelés
semi-conducteurs extrinseques. A titre d’exempledonne ci-dessous deux cas de

semi-conducteurs dopésetp respectivement.
i) Semi-conducteur de type n :

Les dopants de type -n sont également connus catomeeurs, car ils sont des
éléments ou des composés avec cing électrons daceabu plus qui donneront un
électron apres que les quatre autres forment deoiis covalentes avec le matériau
intrinseque dans lequel ils ont été placés. Aulgdt densité des électrons libres est
nettement supérieure a celle des trows>(p), et les porteur majoritaires sont par

conséquent les électrons.
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Figurel.4: Dopage d’'un monocristal de silicium par un atomegytlesphore,

dopage donneur de type-n [9], [11].
i) Semi-conducteur de type p :

Les dopants de type p sont des éléments ou desos@siayant trois ou moins
d’électrons de valence et acceptent des électformaent des liaisons covalentes avec
quatre ou plusieurs de leurs cing trous. Les naigrde type-p ont des trous comme
porteurs majoritaires et des électrons comme prtenoritaires. On dit dans ce cas

gue la conduction se fait par les trous et quemei-£onducteur et de tyge (p > n).

. : .
A I
@

® © ‘@
......
® @ @
® © & o

 _
@
Figurel.5: Dopage d’'un monocristal de silicium par un atomeBaee,
dopage accepteur de type-P [9], [11].
1.3 Equation de Boltzmann :

1.3.1. Fonctions de distribution a I'équilibre :

A la températured K, les électrons dans un solide occupent les étateidjie

conformément a la structure de bande et en aceamalla principe d’exclusion de Pauli.
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Deux électrons seulement, de nombres quantiquespiite opposes, peuvent occuper
chaque état quantique. Il y a autant de paireedi@ns que d’états quantiques. A
T = 0K, la densité d’'état électronique est définie par :

D(g)=—~ {MTIZJE. (1.3)

TR n?

Cette densité d’état tient compte des deux oriemsitpossibles de spin. Par intégration

sur tous les états d’énergie on obtient la deésgétronique :

n=|D(¢g)de (1.4)

0
Ou u, est I'énergie de Fermi qui est I'énergie maximaedeupéee par des électrons a

T=0K. Aux températures finies, des électrons sont exd#es des niveaux supérieurs a
I'énergie de Fermi en libérant des niveaux inféselDans les semi-conducteurs en
particulier, I'excitation thermique peut faire passles électrons de la bande de valence
au-dessous du niveau de Fermi, dans la bande dducoin située au-dessus de ce
dernier. L'effet de la température crée des traus@mmet de la bande de valence. Il
s’agit d'une production de paires électron-trou.drababilité d’'occupation d’'un niveau

d’énergies, a une température fini&, est donnée par une fonction de distribution
statistique. Pour les électrons de nombre quantidgiespin ¥2. Cette fonction de

distribution est celle de Fermi-Dirac [5] :
-1

o
fop (£) =| 1+ €x k—_'IL_IC (1.5)

B

Ou kg =1.3810%°J /K est la constante de Boltzmannt est I'énergie de Fermi, qui

apparait également en tant que potentiel chimifjaedensité d’électron s’écrit dans ce

cas:

n= I D(£) fode (1.6)
0

[.3.2. Propriétés de la fonction de distribution dd-ermi-Dirac :

La fonction f., (¢) dépend de la différence d'énergie- 4. et non du choix

de l'origine sur I'échelle des énergies. Pour legaux, I'origine est choisie en général




Chapitre | : Généralités & propriétés des semi- conducteurs

au minimum de la bande de conduction. Dans les-senmducteurs l'origine peut
correspondre avec le fond de la bande de valemnee, ldin de la bande interdite et du
niveau de Fermi. En pratiqgue on fait correspondregine de I'échelle des énergies

avec le sommet de la bande de valegcd.a fonction (1.5) ne peut prendre que des

valeurs entre 1 et 0, soit :
0< fpo(g) =1

En patrticulier :

£> 1, — fer(€)=0
1

T=OK{ )
<ty - frp 5)

E>> U, — fFD(g)
T>0K <e<<y, - fFD(g)
E=H, — 1:|:D(‘9)::|-/2

0
1

A: T =0K, la probabilit¢ d'occupation d'un niveau d’énergieau-dessous de..,
vaut 1. Cela signifie que niveaux d'énergie< y. sont tous occupeés. La probabilité

zéro pour les niveaux d’énergée> 1/, signifie que les niveaux sont bien vides.

A:T >0K, le comportement dé_, (£) est semblable mais la croissance de la fonction

au voisinage dg/, n’est pas discontinue. Elle s’étale sur un intdevéiénergie dek,T

, sous l'effet d’'une élévation de température. Seure faible fraction des électrons au
voisinage du niveau de Fermi sont en mesure d’absarn accroissement d’énergie.
L’énergie limite de Fermi n’est pas une constaalie, est fonction de la température et
décroit faiblement quand la température augmente.

1.3.3. Fonction de distribution statistique des pdeurs de charge dans les

semi-conducteurs :

Dans un semi-conducteur, les niveaux d'énergieattqi d’autre du niveau de fermi
sont séparés par une bande interdite. L'excitatiétectrons de la bande de valence

(saturée a = 0K ) dans la bande de conduction (vid& & OK ) demande une énergie

Ag au moins supérieure a la largeur de bande inéeggi{énergie de gap).
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Chapitre | : Généralités & propriétés des semi- conducteurs

Dans un semi-conducteu5 est de I'ordre de I'électronvolt;
kBT <<£g :gc _&,.

Puisque . > &, et u. <&, pour des valeurs dans la bande valence et

de conduction linégalité :
€ = pte| >> 2k, T 171

Est valable et la fonction de distribution (I.5vamnt :

feo (e)={1+ ex;{%ﬂ S exp{%}= e%%‘}] eXE)_—IJT) (1.8)

La fonction de Fermi-Dirac est donc bien représept un facteur de Boltzmann, pour
pourvu qu’on s’intéresse a des niveaux loin auukess niveau de Fermi dans la bande
de conduction. En outre, dans un semi-conducteuples des électrons dans la bande
de conduction, il y a des trous qui sont des gpadicules correspondant a des états
électroniques inoccupés au sommet d’'une bande.ob®re de trous sur des niveaux
d’énergie compris entre les valeurst ¢ + de est la fonction de distribution statistique

des trous :
fo(e)=1-1,(g)=1-f,(¢) (1.9)
ou f (&) estla fonction de distribution statistique dexc&bns donnée par (1.5).

En particulier, dans la bande de valence sousrditon p, — & >> kT,

f () :1{1+ ex;{gk_—fﬂ S exé%] ~ex%—%} (1.10)

L’énergie cinétique des trous croit lorsqu’on sghe du niveau de Fermi vers la bande

de valence.
[.3.4. Semi-conducteur non dégénére :

Un semi-conducteur non dégénére est tel que smamide Fermi est dans la bande
d’énergie interdite, relativement éloigné des bodk la bande de valence et de
conduction. Pour les états d’énergie occupes parélectrons dans la bande de
conduction et par des trous dans la bande de \gldacrelation (1.7) est vérifiée.

11
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Pratiguement la probabilité d’occupation par lesctbns, d'états de la bande de
conduction et pour les trous, d’états de la baredeadence est petite par rapport & 1. La
densité de porteurs de charge dans un semi-connunte dégénéré est donc petite.
Dans cette situation, seul un petit nombre d’&atg occupés par les électrons, au fond
de la bande de conduction. Pour cette portion debdade, une approximation
parabolique est acceptable (Eq. 1.2). Le cas @es tau sommet de la bande de valence
est semblable. A l'aide des masse effectives daited’étatsm;, etm; , on écrit
respectivement pour les bandes de conduction edldace :

3

vV [2m\z 1
pB) =15 (B E-E):  E>E (1.11)
> 1
vV [(2my\2 1
po(E) = 55 (52) (B, — E): E<E (.12)

Selon (1.6), l'intégrale sur la bande de conductienla densité d’étai.(E) multipliée
par la fonction de distributiorf,,(E) donne le nombre volumique d’électrons dans la
bande de conduction :

o)

n= j pe(E) fo(E)dE

Ec

n = N.exp (— ﬂ) (1.13)

KgT

Ou N, est la densité d’états effective de la bande déwction :

3

_ V (2myKpT\2
Ne =5 (") (1-14)
De méme, la densité de trous dans la bande deceasécrit :
Ep_Ey

p=Nyexp (- ﬁ) (1.15)
3
_V 2mpKpT\2

N, =1 (—nhz ) (1.16)

Les expression respectivement (1.13) et ( 1.15)rpges nombre volumiques
n et p sont des relations entre les densités et I'énefgiaiveau de Fermfiz qui, a ce
stade, n’est pas connue. Les densités d’'étatstigéieaV, et N,, sont des grandeurs qui
ne dépendent, a une températiirdonnée, que des parametres de bande, a savoir les

masses effectives de densité d’'étafset m,, .
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1.3.5. Semi-conducteur dégénéré :

La fonction de distribution de Fermi-Dirac ne peguas dans ce cas étre
approchée par la fonction de Maxwell-Boltzmanngae de porteurs de charge est alors
proche de la dégénérescence. Si la densité demuppde charge augmente a tel point
que le niveau de Fermi atteint la bande de congluctiapproximation de la non-
dégénérescence n’est plus valable, car I'inégdlit8) n’est plus satisfaite et la fonction
de distribution de Fermi-Dirac ne peut plus étmapkacée par un facteur de Boltzmann
dans les intégrales (1.13) et ( 1.15). Il faut aleffectuer le calcul exact des intégrales de

Fermi dans I'expression :
n= [, pe(E) fu(E)dE (1.17)

Plusieurs expressions analytiques ont été étatlieta base de tables des intégrales de
Fermi. Par exemple, le cas fortement dégénereEou Ep < KzT conduit a une

approximation de la forme :

Y (E;;fcf 1+ () ] (118)

Qui correspond a la forme développée par Somndepelr le gaz d’électrons.

Par rapport au semi-conducteur non dégénéré dguosllées densités des porteurs de
charge augmentent exponentiellement en fonctiola dempérature, la dégénérescence

produit une croissance gemoins rapide.

Pour un semi-conducteur, en généal— E- < 0 ; c’est le cas non dégénéré
standard caractérisé par la croissance exponentedl la densité de porteurs.
Lorsque&r — E; = 0, le niveau de Fermi coincide avec le minimum dédade de
conduction et selon I'expression ( I.4)= N.. La densité de porteurs est pratiquement
égale a la densité d'état effective de la bandecaleduction. La dégénérescence
s’'accentue ave&r — E; > 0, lorsque le niveau de Fermi pénétre dans la bamde d
conduction. Le domaine de dégénérescence d'un camdidcteur correspond a
I'intervalle d’énergie det2K;T autour defr dans lequel la fonction de distribution de
Fermi est sensiblement différente de la fonctiordidéribution classique. Un ordre de
grandeur pour les densités de porteurs conduisdat @égénérescence est environ

n~210°cn 3.
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.4 Conclusion :

Dans ce chapitre on a rappelé la définition d’umissonducteur en se basant sur
la théorie des bandes d’énergie. La comparaison lagemétaux et les semi-conducteurs
a permis de montrer que ces matériaux remplisgemtdande de conduction avec des

excitations thermiques pour les semi-conducteursngeques et par dopage pour les
semi-conducteurs extrinseques.
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Chapitrell : Phénomeénes de transport dans les solides
[1. 1 Introduction :

L’équation de Boltzmann est au cceur de la théemei-slassique du transport
électronique dans les solides [3-T]a théorie cinétique des gaz est fondée sur
'équation de Boltzmann. L’écriture d’'une équatid@ Boltzmann pour les électrons

dans les solides repose sur le modele semi-classigns lequel chaque électron est
décrit par sa positiorf , son vecteur d'ondek , et son indice de bande On

s'intéresse a la fonction de distributioﬁ(f,l?,t) des électrons dans une bande

donnée. Le terme de collision est formulé de manggpropriée par rapport aux
différents mécanismes de collision que subissest d&ectrons dans le semi-
conducteur. Les collisions électroniques les plogpdrtantes sont les collisions
électron-phonon (c’est-a-dire l'interaction avecs lgibrations de réseau) et les
collisions électron-impureté. Il est possible deegains cas de les décrire en utilisant
lapproximation du temps de relaxation. A partir déquation de transport de
Boltzmann, il est possible de calculer les coeffits de transport du gaz d’électrons
dans les métaux et les semi-conducteurs. Notonscefite équation ne peut pas en
revanche calculer les propriétés de transport d@ermaux nanométriques lorsque les
effets quantiques devienne dominants. Dans cewraes recours a des formalismes
basés sur I'équation de Schrodinger et sur I'équaie Wigner [8-11].
1.2 Equation de Boltzmann pour le gaz d'électrons

Le gaz d'électrons dans les solides est un gaz tiquan Les états
électroniques (états de Bloch) sont repérés pandioe de bande et par un vecteur
d’ondek.
[1.2. 1. Approximation semi-classique :

Dans le modélsemi-classiqueun électron est repéré a la fois par sa posttiopar
son vecteur d’'onde et par un indice de bandg et, en présence, de champs
électrique et magnétiqueppliquesf(?, t)etﬁ(ﬁ t) lindice de bande est une
constante du mouvement ,il n’y a pas de transitiotes bandes. Le mouvement entre

deux collisions d'un électron d’'une bande donnderégi par les équations semi-

classiques du mouvement.
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Chapitrell : Phénomeénes de transport dans les solides

dar — 1
ae = Vi = Vi
— = q[E(r, t) + v, X B(7, t)]

Dans ces équationgdésigne la charge de I'électrornyete;, sont
respectivement sa vitesse moyenne et son én@mgimodele suppose que les champs
extérieurs ne sont pas trop intenses et variefisanfment lentement dans I'espace
et dans le temps.

[1.2. 2. Fonction de distribution des électrons d’une bandeonnée :

Pour d"écrire les propriétés de transport, on htitola fonction de distribution a une
particule des électrons dans une bande donnéet Eiannée la forme des
équations(ll.1), il convient d'utiliser le fonctiote distributionf (7, E,t) qui, outre la
positon 7 et le temps t a pour argument le vecteur d’'ondle La
quantit%f(?,ﬁ,t)d?dig représente le nombre moyen d”électrons qui,nstantt,

une position dans un “élément de volume cediitré&n# et un vecteur d’'onde dans un
élément de volumelk centré enk, le facteur 2 prenant en compte les deux
orientations de spin. La densité locale des élastde la bande considérée est donnée

par :
2
(2m)3

[ f(# k,t)dk (11.2)

11.2. 3. Equation de Boltzmann :

n(#,t) =

L’équation de Boltzmann pour la fonction de digiitibn f(F,E,t) est de la forme :

B 5 0 F 9 B
_f +Vk _]: + - _{ = (—f)
at or h 0k at coll

(11.3)

c/

ou:F = q|E@ t) +V ), x B(r,t)] est la force de Lorentz. Comme les électrons
sont des fermions.la fonction de distribution d’iéire global est la fonction de

Fermi-Dirac :

foler) = [1 + exp E'}‘{—;H]_l (11.4)

ou [ estI'énergie de Fermi, qui apparait égalemerntaenque potentiel chimique.

. . , . , . . .. (0
Il est nécessaire de préciser I'expression deéyrale de coIhsm@é) pour les
coll.

différents types de collisions que peuvent effactee électrons, en tenant compte du
fait que ceux-ci sont des fermions, donc obéissenn principe d’exclusion de Pauli.
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II. 3 Intégrale de collision de I'équation de Boltmann :

Il. 3. 1. Processus de collision :

Dans I'approximation des électrons indépendanistefaction Coulombienne entre
électrons est prise en compte de fagon moyennele&femiltonien a un électron. Les
ecarts par rapport a cette moyenne correspondees acollisions électron-électron.
Celles-ci jouent un rdéle mineur dans la conductdamns les solides. Aux hautes
températures, les collisions électron- électront $maucoup moins importantes que
les interactions avec les vibrations thermiquesréheau. Aux basses températures,
sauf dans des cristaux extrémement purs, ce semblisions des électrons avec les
impuretés et les défauts du réseau qui sont impuieda

De facon générale, les processus de collision dsedua une modification du vecteur
d’onde de I'électron et aussi dans certains canargie.

Il. 3. 2. Intégrale de collision :

L’intégrale de collision fait intervenir la probdibd par unité de temps pour qu’'un
électron, initialement dans un état de vecteur diok, soit diffusé dans un état de

vecteur d’'ondek’. Selon la théorie de Bloch, un électron évoludans un
arrangement parfaitement périodique d’'ions ne suhicune collision. Dans
'approximation des électrons indépendants, leslisocmhs, qui produisent les
transitions d'un état de Bloch a un autre, sontesgairement induites par des
irrégularités dans le réseau cristallin. La desicnipde ces irrégularités conduit en
effet a écrire un nouveau terme de potentiel, remogdique, dans le Hamiltonien des
électrons. Dans [l'approximation de Born, la probgbi de transition est
proportionnelle au carré du module de I'élémentndérice du potentiel perturbateur.
Il. 3. 3 Différents mécanismes de collision :

Il existe plusieurs mécanismes de collision, madifient le vecteur d’'onde de
I'électron (et dans certains cas aussi son éneridrement dit qui donnent lieu a une
diffusion de I'électron. Ils correspondent a désarts par rapport a une périodicité
parfaite du réseau des ions. Les mécanismes dsi@olles plus importants sont :

a) Diffusion par les impuretés :

L’exemple le plus simple de processus de colligshla collision d’un électron avec
un centre diffuseur localisé, comme par exemple impureté. Dans une telle

collision, I'électron passe d'un étak) a un étdk’), la différence de quantité de
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Chapitre |l : Phénoménes de transport dans les solides
mouvement correspondantey = 4(k — k') étant absorbée par I'impureté. L’énergie

2
de celle-ci change donc Qﬁev) /ZM’ M étant sa masse. Comme cette masse est

beaucoup plus grande que celle de I'électron, emgdment d’énergie est trés petit
par rapport a I'énergie initiale de I'électron. téeénergie n’est donc pratiquement pas
modifiée par ce type diffusion, qui est dite poeite raison élastique.

Le seul paramétre nécessaire & la description delllsion est le vecteur d’onde de
I'électron. La positiont et le tempg sont fixés. La fonction de distributigifr, k, t),
notée pour souci de simplificatigi , représente la probabilité pour que I'dfd} soit
occupé par un électron (la probabilité pour qétat|k) soit vide est dont — f;).

Pour écrire l'intégrale de collision électron-imeté, il convient d’introduire la
probabilité conditionnellev, ,dt pour g’ une transition de I'étatk) vers I'état|k’)

se produise dans lintervalle de tengjisSi le potentiel d’interaction est suffisamment

faible, on peut utiliser I'approximation de Born ¢k diffusion. On obtient ainsi

I'expression du taux de transition de I'él} vers I'état|k’) :
2
Wiere = = [(K'|V; [ kB8 (€, — Ex) (11.5)

Dans la formule (11..5)); désigne le potentiel d’'interaction électron-impéret la
fonction de Dirac6 (€, — €,) le fait que I'énergie de I'électron n'est pas niige
par la collision.

Pour obtenir la probabilité d'une transition ene étatgk) et |k') dans l'intervalle
de tempglt, étant donné gu’initialement I'électron est ddésat |k) et que I'état|k’)
est vide, il faut multipliew,, , par la probabilitef, pour que I'étajk) contienne un
électron et par la probabilitél — f; pour que I'étatlk’) soit vide. L'intégrale de

collision pour des collisions sur des impuretésrif@onc :

(5)., = Zulwipefir (1 = i) = wiefic1 = fio)] (11.6)
Soit encore
(%)Cou - #I[Wk,k’fk’(l ~ fi) = Wi iefie (1 = fi)] di’ (11.7)

ouV désigne le volume de I'échantillon considéré.
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b) Diffusion par les vibrations de réseau :

Les ions ne sont pas rigoureusement fixes en uangement périodique, mais
subissent par rapport a leur position d’équilibes @scillations (correspondant a des
vibrations du réseau) dont I'amplitude croit avectémpérature. Ces oscillations
donnent lieu a une diffusion des électrons, qua bécrit généralement en termes
d’interaction électron-phonon.

Comme autre exemple, considérons la collision @lestron avec un phonon. Il s’agit
d’une collision inélastique dans laquelle I'énerdie I'électron n’est pas conserveée.
Nous ne donnerons pas ici de traitement détaill@€imkeraction électron-phonon et
nous nous limiterons a I'étude d’'un modele sché&uatpermettant de se faire une
idée de la forme de I'intégrale de collision. kgit du modéle d’Einstein, dans lequel
chaque atome est supposé vibrer comme un oscillagemonique, indépendamment
des autres atomes. Les états d’énergie de I'osailasont indépendants de ceux des
autres atomes. Les états de l'oscillateur ont desgée E, associée a la probabilité
d’occupatiorp,,. La probabilité de transition correspondant a wfifusion est de la
forme wy:, ., avecv’ = v £ 1. Elle est proportionnelle &(€,' — €, + E,, — Ey,),

ce qui traduit la conservation de I'énergie totale.

L’intégrale de collision s’écrit donc :

of
(E)Co” - Zk'.v,v’[Wk,k’,v,v'Pv’fk'(l — fi) = Wik wPofie(1 = fk')] (11.8)
Soit, en utilisant pour le vecteur d’'onde une desian continue :

0 1% ,
(a_j:)cou ~ @n)? ”Ak'k’fk'(l — fi) = A fie (L = fk’)] dk (11.9)

Dans la formule (11.8), commé=v +1,0na:

A = Zv[Wk’,k,vﬂ,vpv’ + Wk’,k,v,v+1pv+1] 10)
L’intégrale de collision (11.9) correspondant apxocessus de collision électron-
phonon est formellement analogue a lintégrale ddison (1.7) décrivant les
collision électron-impureté. Il faut cependant mogele, tandis que dans I'équation
(1.7), wy, est proportionnel &(E, — €, il n'en est pas ainsi dans I'équation
(1.9), ou4,, decrit en effet des processus au cours desgeelsrie de I'électron st
modifiée. Notons pour conclure que, si deux ou iplus processus de diffusion
indépendants sont a prendre en compte, alorsdiiake de collision est la somme des
intégrale de collision correspondant a chaque psace
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[I.4 Equilibre détaille :

La distribution d’équilibre glob#(E) est la solution indépendante du temps de

I'équation de Boltzmann ( 11.3). La distribution denction f, est également solution

. . of e . L
de I'équation—| =0. Nous allons étudier les conséquences de cetfeigt® dans

coll
le cas de la diffusion par les impuretés et dahs de la diffusion par les vibrations
de réseau.
II.4. 1. Diffusion par les impuretés :
Les collisions électron-impureté sont décrites patégrale de collision (11.7) le
principe du I'équilibre détaillé s’écrit donc, darescas :
Wk,k’fo(gk')[l — fo(E)] = Wi fo (€)1 — fo(Ex)] (11.11)
Pour ces collisionsy,,, est nul sauf si€;, = €. Les fonctions de Fermi-Dirac dans
I'équation ( 11.11) disparaissent donc et il vient
Wi k' = Wik (1.12)
On retrouve ainsi la propriété de micro-réverdi@ili Elle se vérifie dailleurs
directement sur la formule ( I1.5) pour, , puisque le potentiel perturbatelf est
hermitique. Le principe de I'équilibre détaillé ifique donc que, pour les processus
de diffusion qui conservent I'énergie, les probigdsl de transition sont symeétriques.
Ceci conduit & une simplification de l'intégrale cbllision ( 11.7), qui devient :

(%)Co” = o S Wi (fie = fi)dk (1.13)
Le principe d’exclusion de Pauli n'a pas d’'effet $&s processus de diffusion de ce
type. L'expression (1.13) aurait été la méme embdence de restrictions sur
I'occupation de I'état final.

[1.4. 2 Diffusion par les vibrations de réseau :

Dans ce cas les processus de collision ne congepam I'énergie électronique,
comme par exemple l'interaction électron-phonorrities par I'intégrale de collision

(1.9). Il vient alors :

Ak,k'fo(gk’)[l - fo(gk)] = Ak’,kfo(sk)[l - fo(sk')] (“-14)
En utilisant le fait qu’a I'équilibre :
P, E,—E,
B, P
=fo _ Eu
o= exp (11.15)
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Ainsi que la conservation de I'énergie totale, ativa encore a la conclusion :

Wik' wv' = Wik v (11.16)
Les probabilités de transition par unité de tempst ddonc encore symétriques.
Cependant, les quantitéls., définie par la formule (11.9) ne le sont pas étifient
'égalité :
A = Ay eexp Lk (1.17)

’ ’ KT
De sorte que l'intégrale de collision ( 11.9) neupétre simplifiée davantage. Dans ce
cas, le principe de I'équilibre détaillé ne permpes de s’affranchir des restrictions
liées au principe d’exclusion.
[1.5 Approximation du temps de relaxation :
Dans ce paragraphe on va s’intéresser a I'opéraewollision dans I'approximation
du temps de relaxation. Pour résoudre I'équatiorBdkzmann ( 11.3), on met en

ceuvre chaque fois que c’est possible , une méthpgeochée reposant sur l'idée

selon laquelle l'effet principal du terrr(ez—’;) est de faire relaxer la fonction de
coll

distribution vers une distribution d’équilibre ldc®ans le cas du gaz d’électrons, les

distributions d’équilibre local sont des fonctiahes Fermi-Dirac, que I'on écrit :

folr, €0 ) = [exp (25525) 4 4] (11.18)

Dans l'expression (11.18), T(r,t)et u(r,t) sontsleraleurs d’équilibre local de la
température et du potentiel chimique. L'intégrake abllision est exprimée, lorsque
c’est possible, dans I'approximation du temps dkxedion :

af) f=fo
— ~ —— 11.19
(at coll ( )

T
ot 7 =7(k) estle temps de relaxation qui dépend en généraedteur d’ondé (ou

de I'énergie £,dans un systeme isotrope). La dépendancepde rapport ak ouc, a
dépend du détail des mécanismes de collision.

II.6 Terme de force de I'équation de Boltzmann :

En ce qui concerne le premier membre de I'équat@Boltzmann ( 11.3), il convient
de remarquer que le champ électrique et le changmétigiue agissent sur les porteurs
de charge de maniére tres differente champ éleetlieur cede en effet de I'énergie,
mais pas le champ magnétique. Si les écarts aililggulocal restent petits, on

cherche la solution de I'équation de Boltzmann sleuforme f = f,(€,) + f;, ol
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Chapitre 1l : Phénomenes de transport dans les solides
fi < fo est du premier ordre par rapport au champ élesrigu gradient du potentiel

chimique et au gradient de température, mais e€onén revanche des termes de tous
les ordres de grandeur en champ magnétique. Datesne en champ magnétique
[13], la fonction de distributionf, ne joue aucun role, on eff¢}, dépendant dk via
'énergie€,, on a :

af af
kaO =2 ngk = hvk agi (”20)

Le terme en produit mixt&d, x B).V,f, ] est donc nul. On obtient ainsi pour un état
stationnaire I'équation pofir :

€ o, of
V. [ kY T 4V, — qE]( °) +2 (v x B). Vify = (at)m” (11.21)

L’équation de transport ( 1.3),avec la forme 20) de I'intégrale de collision ,permet

d’analyser divers phénomeénes de transport, telslajomnductivité électrique et la
conductivité thermique, ainsi que les effets cmiadsociés (effet Seebeck et effet
Peltier). On peut aussi, en présence d'un gradiertoncentration, calculer le courant
de particules et le coefficient de diffusion copasdant. Enfin, il est possible
d’analyser les divers phénomenes de transport ésepce de champ magnétique
(effet Hall, magnétorésistance longitudinale, etc).

[I. 7 Différents régimes de transport €électronique

existe différents régimes auxquels sont soumiglksrons durant leurs parcours.
I1.7.1 Transport dans le régime stationnaire :

Un régime stationnaire est définit dans le cas gérddmme un processus physique
qui est indépendant du temps. Dans la physiquesel®s-conducteurs, si on prend le
cas d’'un semi-conducteur de type N soumis a un phaettrique, les électrons sont
accelerés et leur énergie va augmenter considérabteavec le champ électrique
d'une part, et qui par la suite va étre perdue d@mffet des collisions, ce qui
globalement ralentit leur mouvement parallelemantchamp électrique. Le régime
stationnaire est défini comme étant le régime gualun équilibre entre I'accélération
des électrons diffusés vers les vallées supérauesau champ électrique et le freinage
sous l'effet des différents types d’interaction®sta-dire lorsque les électrons ont
subi un nombre suffisant d'interactions, pour ddiaut que la distance parcourue soit
grande devant le libre parcours moyen. Dans cdacaisesse moyenne est non nulle

dans la direction du champ électrique et on I'aepéatesse de dérive, contrairement a
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1'équilibre thermodynamique, les électrons soninasi d'un mouvement brownien

d’ou la Vitesse moyenne qui en résulte est nulle.

I1.7.2 Transport dans le régime non-stationnaire :

Avant d’atteindre le régime stationnaire, c'esty&@-dju’au tout premier instant de la

simulation et en laissant le champ électrique fiXaccélération des électrons est tres
rapide car peu d'interactions ont eu lieu, doncviéssses électroniques dans cette
partie de temps sont supérieures que les vitesseslel régime stationnaire, il apparait
donc des pics qu’on les nomme les pics de suretélssst donc important de prendre

en compte dans cette partie de temps les effetglitfésents champs électriques sur

les vitesses électroniques. Les pics de survitessenencent a apparaitre lorsque le
champ électrique atteint le champ critique.

1.8 Conclusion :

Dans ce chapitre on a présentée I'équation de Balmn semi-classique. L’'état
d’équilibre défini par la fonction de distributiate Fermi-Dirac a d’abord été exposé.
Ensuit I'operateur de collisions de Boltzmann a ét@antitativement rapporte en
considérant les collisions élection-phonon (acousti et optique) et les collisions
électrons-impureté. Enfin le terme de force a é@@ysé en tenant compte du champ
électriqgue, du champ magnétique et des gradientsenipérature et de potentiel

chimique.

23



Chapitre. |||

Simulation & résultats du

modele cinétique




Chapitre. |11 : Simulation & résultats du modéle cinétigue

[1l. 1 Introduction :

A I'équilibre, les porteurs de charge peuplent besxdes d’énergie en suivant une
statistique de Fermi-Dirac. En présence d'un chaslgrtrique, cet équilibre est
perturbé: les porteurs sont accéléeres par le chaieptrique selon la relation

fondamentale de la dynamique et subissent lesaittions dues ou réseau cristallin.
Nous présentons les résultats numériques obtemss que leur interprétation. Ces
résultats numériques portent sur le calcul de laction de distribution, de la

conductivité électrique (ou la mobilité des élentpen fonction de la fréquence de
collisions et de l'intensité du champ électrique.

111.2 Equation cinétique :

La cinétique des porteurs des charges est déaitd’gguation de Boltzmann semi-
classique qui permet de calculer la distributi@s gorteurs de charges dans I'espace
des phases en fonction des forces extérieuresqagpl au semi-conducteur (champ

électriqgue dans notre cas).
[11.2.1 Equation de Boltzmann :

Dans notre modéle nous retenons seulement lesdtitans €lectron-phonon dans les

processus collisionnels des électrons dans leué#esst tres aisé d’incorporer d’autres

interactions dont notamment celles des électrors des impuretés existantes dans le
réeseau. Dans ce cas I'équation de Boltzmann  s'éciit4,19]:

I v +i*(l§+\7x B)Ggiv=cac(f)+cop(f)

ot % ofr m I1.0)

ouq et m” sont la charge électrique et la masse effectispagtivement des porteurs de
charge,F etB, les champs électrique et magnétique respectivemen

— s den(k)

)

v, est la vitesse de groupe associée a I'électron ﬁ(t?,l_c),t) est la fonction de
distribution. Le second membre tient compte desxetlons par les interactions

électron-phonon acoustique et optique respectivem@m va a présent rajouter
guelques hypothéses supplémentaires [14].

i) Le transport est quasi-statique, soit :
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of
—=0 .2
P (1.2)

i) Le gaz de porteurs de charge est homogeéne :

of
—=0 1.3
or (i-3)

iii) On considére le champ électrique uniforme :

E=EU, (111.4)
et un champ magnétique nul :
B=0 (111.5)

On remplace les approximations (l11.2)-(111.5), ddiréquation (Ill.1) qui devient :

__=Cac(f)+cop(f) (|“6)

lll. 2. 2. Développement de I'équation de Boltzmanrsur la base des

polynébmes de Legendre :

Notre méthode dans ce travail consiste a dévelopgguation de Boltzmann sur la

base des polyndmes de Legendre [20]. Ces polyn&omsappropriés dans la théorie
du transport car chaque terme a un sens physiguedrécis. Nous donnons ci-aprés
I'expression générale d'un polyndme de Legendredd® n. les quelques premiers
polynbmes de Legendre. Une symétrie axiale comrast ¢& cas dans notre modele.

Nous donnons ci-apres les quelques premiers polgadta Legendre :

P(x)=1, B(x)=x, Pz(x)zg(xz—%j et Py (x) =5 (5x% - 3x).

Il existe des relations récurrence utiles que ndilisons dans nos calculs que sont :

l +1
uP(p) = 5= P1 + =Py (.7)
opP (1+1)1 1(1+1)
A=) T = P =S P (11.8)
+1 2
Jo PPy () = 1o (11.9)

25



Chapitre. |11 : Simulation & résultats du modéle cinétigue

ou g, estle symbole de kronecker.

Ill. 2. 3 Termes de collision :

Dans le second membre de I'’équation (l11.6) il apjtadeux termes de collision dont les

expressions sont données par [17, 18, 21] :

cac(f) = Av[f (@) — fo(v)] (111.10)

2]
2 [
Cop =BT |f-22S f(”sineclel—B\/vZ—x/+ [ef_of(ﬁ)—if stinede] (I.11)

ou :
1m?kgef 1 m?(D.K)? 1 2hw  2Kz6
= ) = — , X =——=
m htoU? ° 2m h*oKg0 expTi— 1 m m
0
fl) = f( vzi)(,)()
c? — . c? >
@ =f(Jetrx) [@-0p= Ve X
0 i<y

Pour le silicium les paramétres physiques ¢t 18] g; = 9eV pour le potentiel de

déformationp = 2330 kg/,m2 pour la densité du cristal 8;=9040"/ pour la vitesse

du son longitudinale.

De plus DK = 11.41010% est un autre potentiel de déformatitimy, = 0.063eV est
I'énergie des phonons optique &}, =% /Ky, la température équivalent®, représente

la température du gaz de porteurs de charge sup@bEeconstante & et h sont les
constantes de Boltzmann et de Planck respectiverdamts la relation (11.11)8 est
I'angle entre le vecteur vitesseé et I'axe de symétrie du problén@x, d’oll on peut

exprimer la fonction de distribution sous la forme:

f@) = f(v,cos0) (11.12)
Ou:
cosf = "f (11.13)
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En posant :

U = cos 6 g 128
La fonction de distribution développée sur la bdsdéegendre s’écrit :
f@) =XZopi() fi(v) (I11.15)

Ou les Pl(,u) sont les polynébmes de Legendre d’ordre |. Notames lg terme isotrope
f,(v) intervient dans I'équation (Ill.10) qui définitopérateur de collision électron-

phonon acoustique. Cet opérateur développé swasa the? (,u) donne :

Py—> Coe=0

P, » Cue = —Av[fi(v)P, — 0]

P, - Cyu = —Avf,(v)P, (1.16)

Par ailleurs I'opérateur électron-phonon optiqueshpas analysé ici dans la mesure ou
il est modélisé plus bas par une expression phaplsisous la forme d’'un opérateur de

relaxation.
[11.2. 4.Projection I'équation cinétique :

On va a présent projeter I'équation de Boltzmatit6flsur la base des polynémes de

Legendre. Dans son membre de gauche on opeéreivatiter suivante :

Oy gy = A OL | dwor
avxf(v' W= dvy v + dv, 0u (I1.17)

En utilisant les développements :

dv 1 Uy

an, = AUy, T, TH (111.18)
Et:
A _ 4 (vx) _1 _ i \w _ 1. 2
dvx_dvx(v)_v+vx( 172)1; _v(l ) (11.19)

L’équation (I11.17) devient :
9 — T i Y
a,,xf(v,u) =po-+-(1—pu )au (11.20)

En utilisant le développement sur la base des pahgs de Legendre on déduit :
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_Zl oP zafl (I11.21)

of o of
azzlzofla (|||22)

En utilisant ces relations (l11.21) et (111.22) j@ation (111.20) s’écrit comme :

2 fww = SRonp L+ 32,02 ) (1.23)

4

On remplace les expression (Ill. 7)et (lll. 8) déaguation (I11.23) obtenant :

1+1 afi(v,w) filv.w)
S f ) = B0 (557 Pt + 5y Pt ) L5224 B0 377 [+ DIy — L0+ DR 22 (111.24)

On réarrange cette expression sous la forme:

0f(V W 2[21_1 av(fl 1(VH)>+ I+1 1 i(VHZﬁH(V.#))]Pl(Il) (IHZS)

vi-1 2L+ 3 vi*2 gv
Finalement on remplace les équations (lll. 25) d&ugiation (Ill. 6) on obtient :

zn_E o ;vl_l ] (flvll(\;u))_'_ 1 1 9 ( l+2fl+1(V #))] P = Cac(f)+Cop(f) (|||26)

21-1 av 21+3 vi*2 v

N kgT . . s .
ol v, = % est la vitesse thermique I'équation

v v
En posant x = Tave = Vamve

(11.26) se réécrit sous la forme :

q 1 L 10 (fi-1(x) 1+1

T () * s e i @)] = Cac D+ Cop (P, (mn.27)
On donne ci-dessous les 3 premieres projections :

)] Pour |=0 :

C..(f,)=0 (111.28)

Par ailleurs en modélisant I'opérateur de collis@&ectron-phonon optique par un

opérateur de relaxation on obtient

Cop(fo) = =2 (fo = frp) (111.29)
Ou:
Vge = Av\2 (11.30)
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Vg est la fréquence de collision électron-phonon aoques, f., est la fonction de

Fermi-Dirac etZ est parametre ajustable correspondant au rappsrifrdquences de

collision électron-phonon acoustique et électroormmn optique. En posant :
R = qE /vy, mvV2 (11.31)

La projection de I'équation (I1.27) sur le polynér,(u) s'écrit en :

16f1 2 v

Dy 2 =2(fo ~ frp) (11.32)

3 0x 5; z
i) Pour >0, on prendC,,(f;) = 0 étant donné que sa contribution est plus

faible que celle des phonons acoustiques. Comme :

Cac(fl) = _%xfll

On trouve les équations jusqu’a 'ordre 3 suivantes

iif) pour =1 :

fo , 20f, | 61, _ 1

% Tior t3xfe = Tph (1l-33)
iv) pour =2 :

20f, 6 1 30f; 121, _ 1

or sx2tia T T Rfs= x5l (1l:34)
V) pour I=3:

30f, 61 40fy (201, _ 1

sax Taxlito o T5 2= mRAf (1135)

111.3 Méthodes numériques :

[11.3.1. Calcul du potentiel chimique a partir de l'intégrale de Fermi :

Dans ce travail nous avons considéré la densiseétlectrons de conduction
comme une donnée du probleme. Ceci se justifie lpafait que cette densité
électronique est accessible par I'expérience et adk fixée en général par le taux de
dopage du semi-conducteur. Elle varie de quelqtere® de grandeurs, typiquement de
10°cm™ a 10°cm™ pour des semi-conducteurs intrinséques (sans dppat)
extrinseques (avec dopage). Les propriétés physidquesemi-conducteur changent de

facon significative avec le taux de dopage puistpes cette gamme de densité, le gaz
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électroniqgue passe de l'état faiblement dégénérétat dégénéré. Nous avons
également fixé la température électronique a lapéeature ambiantéT = 300K) en

accord avec la température des dispositifs a semducteurs étudiés dans les

laboratoires.

En fixant la densité électronique et la tempémtalectronique nous avons
également fixé indirectement le potentiel chimigluegaz électronique responsable de
la conduction dans les semi-conducteurs. En edfeféfinition de la densité est donnée

par I'expression :

+00+00+00

n:%j”fmoﬁp (111.36)

—00—00—00

ol nus rappelons que :

f_ = {1+ ex;{ﬂﬂ (111.37)
kT

est la fonction de distribution de Fermi-Dirab, est la constante de Planck,
FJ:mV:hIZ est l'impulsion, € = p>/2m est I'énergie cinétique électronique dans
I'approximation paraboliquel est la températures, est la constante de Boltzmann, et
M. est le potentiel chimique. L'intégrale (111.36) yiese réécrire comme une équation
de la densité en fonction du potentiel chimiquéd, :so

n( C):i—’fﬂn exr{mﬂ p%dp (111.38)

0 keT

De cette équation (Il1.38) il n'est pas possibleaddculer analytiquement le potentiel
chimique qui est contenu dans l'intégrant d’'unesgnale définie. Seule I'approche
numérique permet de résoudre cette équation. Rtaoa effectue un test de précision.
Si I'erreur relative est inférieure ™, soit :

Ny~ n(:uc)
Ny

<10® (111.39)

Nous donnons dans le tableau ci-dessous quelqlesrs typiques de densités

électroniques et leur potentiel chimique a tempgeaambiantd=300K, correspondant
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au silicium dont la masse effective électroniquie rass 2.91510°'g. Plus la densité
électronique augmente et plus le potentiel chimigugmente. La limite dite classique
est donné pary, —» —oo et la limite fortement dégénéré est donnée palinkite
U, — . Pour les densités usuelles dans les semi-condsclte potentiel chimique

reste en général négatif en se rapprochant tostelies valeurs positives pour les cas

tres dégénérés. on se rapprochant toutefois desirsapositives pour les cas tres

dégénérés.

Densité électronique e’ Potentiel chimique eaV
10° -0.218

510° -0.1763

10'° -0.1583

510° -0.117

10" -0.098

10" -0.037

10*° +0.04

Tableau | : Densité électronique et potentiel chimique cependant au silicium
[11.3.2 Méthode de résolution de I'équation de Boltmann :

Comme on I'a montré dans le chapitre précédenu#iégn de Boltzmann est réduite
mathématiquement en utilisant sa projection sirakse des polyndmes orthogonaux de
Legendre. L'intérét de cette projection est que f@nsforme I'équation de Boltzmann
qui est une équation aux dérivées partielles daspdce des phases (correspondant a
I'espace des impulsions en I'absence de gradieris & dispositif semi-conducteur) en
une infinité d’équation différentielles coupléesesLcomposantes de la fonction de

distribution f, (p) dans la base des polyndmes de Legendre ont unpbgague bien

défini. En particulier la premiere anisotropi@(p) décrit les flux et par conséquent

c’est la fonction recherchée pour calculer les ficiehts de transport désirés que sont la

31



Chapitre. |11 : Simulation & résultats du modéle cinétigue

o . I g .
conductivité électriquer (et donc la mobilité de porteurs de charge=—— ouq est

ng
la charge électronique) et la vitesse de dérive meteurs de charg¥, suivant la

direction OX, correspondant a celle du champ électrique. Eet ees deux grandeurs

sont définies par la densité de couraht, qui représente le flux de charges dans le

semi-conducteur, soit :
Jx=0E (111.40)
i, =nqV, (1m.41)

ou la densité de courant s’écrit par rapport adapere anisotropie comme :

8T ¢
=2 of pf . _
J, 3h3mq£p .(p)dp (11.42)

L’avantage du développement sur les polyndmes dendre provient de la possibilité
d’opérer des troncatures sur le systeme infini aédigpns différentielles. Ces troncatures

peuvent se justifier en fonction de la valeur drap#tre pertinent R.

Pour résoudre le systeme d’équations différensgl(32)-.1lI( 35) on le réécrit sous
la forme d’un systeme d’équations différentiellespiemier ordre couplées. Dans une
premiere tentative on a essayeé de résoudre lesi@giavec des conditions initiales a
l'aide de la méthode d’intégration des équatiori@dintielles de Runge-Kutta d’ordre
guatre. Nous avons obtenu des solutions qui dimercgr les équations a résoudre sont
trés sensibles aux conditions initiales. Nous awdor opté pour la deuxiéme approche
qui prend en compte les conditions aux limitest€Cetéthode nécessite de discrétiser le
probleme sur tout le domaine d’intégration. La diisation a été effectuée avec les
différences finies et le systéme d’équations algéles linéaires qui résulte de la
discrétisation est résolu par la méthode de Gauss.

[11.4 Résultats numériques :

Nous avons considéré deux modeles cinétiques qus mmt permis de décrire la

conductivité électrique et la vitesse de dériverps champs électriques variant d’'une
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valeur relativement faible (R<<1) a des valeurs iraportantes (R>>1). Nous allons

présenter chaque modéle utilisé ainsi que lestedswdbtenus.
[11.4.1. Modéle a une composante :
Ce modele numérique est celui que I'on utilisellesplans la littérature car il admet une

solution analytique en fonction des intégrales derft [ 13.20]. Il consiste a supposer

que la partie isotrope de la fonction de distributest une Fermi-Dirac, soif,, = f.,

et on garde seulement la premiére anisotropie @higeént donc toutes les autres

anisotropies d’ordre supérieunal. Il résulte la solution analytique :

f, = —iﬂ—Bdfi (1.43)
X ot x dx

ol nous rappelons qug = est la vitesse normalisée a la vitesse thermique

nk
J2my,
_ |kgT : o - -
Vv, = m et f, est la fonction de distribution de Fermi-Dirac. Hrilisant

I'équation (1Il.7) on déduit la densité de courant

_32m(k,TY j FD 2 dx (I11.44)

T gy

0

On peut alors calculer I'expression de la conditétielectrique a partir de I'équation
(1.5) :

3/2 2 00

_32m/mlk, T) j w2 Ieo 4y (111.45)
W2hv,, o dx

Cette conductivité électrigue n’est valable querpdas systémes trés proches de

I'’équilibre thermodynamique car on a supposé dyeest la fonction de distribution de

Fermi-Dirac. Nous notons également qu’elle ne dépgsas du champ électrique et elle

fournit une relation linéaire entre la densité darant et le champ électrique.

Notre exemple numérique est celui du silicium agérature ambiantel =30K. On

a pris une valeur typique de la masse effective électrons dans le silicium,

m= 2.91510°'kg, utilisée plus haut pour le calcul des potentitlsniques (tableau I).
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La valeur de la densité des électrons de conductidisée est,n =10°cm™. Si on

. . . /2k T :
considere la frequence de collisior, = A, 73 dont on rappelle I'expression :

_ |2k T mPe2k,T
V. =
ac m m4p

(I11.46)

et dont les valeurs typiques des paramétres phgsigour le silicium sont :
£, = 9%V

pour la masse volumique du silicium :

0 =233Kkg/m’

pour le potentiel de déformation et :

U, =9040n/s,
pour la vitesse longitudinale, on obtient :
v, =1610%s™.

Cependant nous avons plutot utilisé dans ce trawveslfréquence de collision électron-
phonon de l'ordre de’,. = 1.21G°s™. Cette valeur numérique est obtenue en calculant
la conductivité électriqgue pour des champs élaatisgfaibles du silicium intrinseque
dont la densité des électrons de conductiomes?10°cm™, et en ajustant cette valeur

a la valeur expérimentale de la conductivité dontees la référence [5]Avec cette

fréquence de collision ajustée nous retrouvonsotedactivité expérimentale qui vaut
o= 38310"Q™"m™. La conductivité électrique est calculée numénmeet par la

méthode standard de Simpson.
[11.4. 2. Modéele a deux composantes :

A présent on garde la composante isotrdpeet la premiére anisotropi§ . Le systeme

d’équation s’écrit en éliminant la fonction isoteopomme,

LUy sV = il W = o

=— =— .47
dx ot ot ( )
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V-3 w- 3d_V—£+[ 2 3R dle (111.48)

— = ——=W-= —2+3XR2/ZJf1+
dx ZR Rdx x X Z dx

L’'opérateur de collision électron-phonon optiquerasdélisé par I'opérateur de Krook

et I'expression de la fréquence de collision ét@ephonon optigue normalisée est

approximée paw,, =V,./Z ouZ est un parametre ajustable qui dépend du type de

semi-conducteur considéré. Pour le silicium nouwmnacalculé la fréquence de collision

électron-phonon optique (voir eq.lll. 32)

m’e>
V= 20T T op 1 (111.49)
m  27:° pheow explhwl k,T)

ou les valeurs utilisées sont :

£, =11410°eV/m,

pour la constante de couplage optique ek = 0.063eV,
pour I'énergie des photons optiques. Nous avonaitlatbrs la valeur d& qui vaut
Z=V,Iv,, =424 (111.50)

Nous avons résolu ce systéme d’équations en utilisa condition triviale a droite,
fl(oo):O, et la condition fl(O):O, a gauche de lintervalle d’intégration. Cette
derniere condition est due au fait que l'anisotogans I'espace des vitesses n’existe
que pour des vitesses non nulles. La limite maxindar’intervalle d’intégration est
prise a X.., =25. Nous avons vérifié que lorsqu’on prenait une boptus grande,
le résultat obtenu restait inchangé. Cet intervdkbechamp électrique ainsi que les
données physiques du probleme (fréquence de ooljisiensité des électrons libres...)
sont utilisés dans toute la suite de notre analyseérique a quelques exceptions pres

qui seront précisées.

En fixant la densité des électrons (ou bien le mgtechimique) et le parametre Z, nous
avons résolu numeériguement les équations (I11.4¢1et7).

Nous reportons sur les figures (lll.1) et (lll.By,fonction de distribution isotrope
f,(0)=0 en fonction de la variable vitesse normaligégour des champs électriques

appligués tres faiblesR << 1. Cette condition signifie aussi que le gaz d'é¢lmts de
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conduction est tres collisionnel. Deux densitésctédmiques sont considérées,
n=10"cm™ et n=10"cm™ correspondant respectivement a un gaz délectron
classique et dégénéré respectivement. On noteaqume il se doit nous retrouvons la
Maxwellienne sur la figure (lll.1). Ceci est d0 dait que le systeme étant trés
collisionnel , la fonction de distribution est trpoche de la Maxwellienne qui décrit
I'équilibre thermodynamique. Sur la figure (Ill.2hous retrouvons la fonction de
distribution de Fermi-Dirac d’'un gaz dégénéré quicaractérise par une forme proche

d’'une marche d’'escalier.

0014 R=001

n=10"0m°

X U1

Figurelll.1 Composante isotrope de la fonction de distributifyn, en fonction du carré de la

vitesse adimensionnelbe = V/\/EVt .
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1.0

R=0.01
0.8+

n=10"cm?

064 Potentiel chimique=5.29 eV

0.4

0.2 1

0.0 1

Figurelll.2: Composante isotrope de la fonction de distributigpen fonction de la vitesse

adimensionnellex = v/v/2v, .

Nous donnons sur la figure (Il.3), la dépendanedadpremiére anisotropie par rapport
a la vitesse normalisée. Nous pouvons constat@llgypasse par un maximum dont la
vitesse correspondante correspond aux électronsayqiiibuent de facon efficace au
transport de charge. La valeur du maximum est de eh plus importante lorsque le
systeme est de plus en plus collisionnel ce quligx@ que la conductivité diminue

lorsque le champ électrique augmente.

Nous avons aussi calculé la conductivité électrigndonction du champ électriqie
(Fig. lll.4). L'intervalle considéré varie du régimchamp faible au régime champ
intense. Nous avons également reporté le résldtssique obtenu avec le modéle a une

équation.

Nous constatons que les deux modeles donnent leemésultat pour des champs
relativement faibles. LorsquR augmente I'écart entre les deux résultats augnpnie
atteindre plusieurs ordres de grandeurs. Les effatschamp fort ont tendance a
diminuer la conductivité électrique. Les collisiojesient un rdle prépondérant encore
plus important ce qui a pour effet de réduire lewbilité et donc la conductivité
électrique. Notons également que dans le régimeghatense, la dépendance de la
densité de courant en fonction du champ n’estlpi@gaire mais non linéaire.
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5.0x10°

4.0x10° -

3.0x10° 1

2.0x10°

1.0x10° 1

0.0+

Figurelll.3: Premiére anisotropie de la fonction de distributifp en fonction de la vitesse

adimensionnella = V/7/2v, .
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Figurelll.4: Conductivité électriquer en fonction du champ électrique E
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[11.4.3.Effet des interactions électron-phonon opfiue :

Dans cette partie nous étudions le rble des irtierex électron-phonon optique sur le
transport des charges dans les semi-conducteutss MNppelons que ces interactions
ont été modélisées par un opérateur de relaxatan gimplifier son écriture. En outre
ces effets ont été négligés dans les équationdémuivent les anisotropies. On a estimé
que leurs effets dans ce cas sont plus faiblexgue des interactions électron-phonon
acoustique. Concretement leur réle peut étre meélglar le parameti2 qui apparait
dans I'équation isotrope. Nous donnons sur la &glir5 la conductivité électrique
calculée a partir du modéle a 6 équations, en ifmmatu champ électrique pour deux

valeurs du parametrg,

On peut constater que pour des champs électrifpilgies la conductivité ne
dépend pas de la valeur deCeci s’explique par le fait que ce parametre daits notre
modele seulement sur la partie isotrope de la fomate distribution. Pour des champs
électriques relativement faibles la fonction detriisition isotrope est quasiment la
fonction de distribution de Fermi-Dirac et les witins électron-phonon optique ne
jouent pas un réle crucial sur sa déformation. Rims champs électriques d’intensité
modéré et fort, I'effet d&Z se fait ressentir par une diminution de la condiiét
électrique lorsque Z augmente, comme montré stiglae Il.5. SiZ croit alors les
collisions électron-phonon optique diminuent d'edfiité. Le réle du champ électrique

devient important et cela conduit donc a une rédaate la conductivité électrique.
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60

CONDUCTIVITE ELECTRIQUE (Q'm™)

man — T — T
0.1 1 10

E(kV/cm)

Figurelll.5: Conductivité électrique en fonction du champ éigeé E pour deux valeurs du

parameétre Z
l11.5. Conclusion :

Dans ce chapitre on a modélise le transport dassr@-conducteur par des équations
microscopique obtenues a partir de I'équation déizBmnn. Les équations (111.32)-

(I1.35) constituent les équations de base de motrdele cinétique.

Nous avons proposé un modele cinétigue basé sguatidn de Boltzmann semi-

classique pour calculer la conductivité électrigheus avons pris comme exemple le
silicium mais nos résultats restent généraux epélsvent étre appliqués aussi bien a
d’autres semi-conducteurs. Nous avons égalememsiatmmme structure de la bande
de conduction un profil parabolique le plus étuthés la littérature. Il serait intéressant

d’examiner d’autres profils de bande tels que lesilp elliptiques.

Nous avons mis en ceuvre deux codes numériques rgsaudre le probleme. Le
premier consiste a calculer le potentiel chimigas électrons en fixant leur densité. Le
deuxieme code consiste a résoudre un systeme tiéogidifférentielles couplées avec

des conditions aux limites a I'aide de la méthode différences finies.

Le réle du champ électrique sur la conductivit&ttlgue a été étudié quantitativement.
Les effets de dégénérescence ainsi que celui diessares électron-phonon optique ont

aussi fait I'objet d’une étude particuliere.
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Conclusion général

Dans ce travail, on a utilisé la théorie cinétiquoair étudier les propriétés de
transport de charge dans des cristaux de silicnitnmgéque ou extrinséque soumis a
des champs électriques d’intensité arbitraire. iAoTs a pu étudier ces propriétés du
régime linéaire au régime fortement non linéaire clramp électrique. Dans une
premiere étape, a partir de I'équation de Boltzmam a développé un modele
d’équations cinétiques. Ce modele prend en congseptincipales interactions des
électrons de la bande de conduction avec le régeawsont les interactions électron
phonon. Si les interactions des électrons aveghesions acoustiques (interactions
élastiques) sont décrites avec les opérateurs xactrevanche les interactions des
électrons avec les phonons optiques (interactio@mstiques) sont modélisées par un
opérateur de relaxation du type Krook [1-3]. Poasoudre de facon plus aisée
I'équation de Boltzmann semi-classique qui est émeation aux dérivées partielles, on
I'a développé sur la base des polynbmes de LegerCede approche permet de
transformer cette équation a un systeme d’'équatiifférentielles couplées qui sont
nettement plus aisées a résoudre numériquemeritéguation de Boltzmann sous sa

forme générale.

La résolution numérique de ce systeme d'équatmrié exécutée avec la
méthode des différences finies en considérant dbl@me avec des conditions aux
limites. Cette méthode s’est avérée tres perforesad@ins la mesure ou la convergence
de l'algorithme utilisé est trés rapide. Nous avegalement vérifié que les méthodes
qui utilisent les conditions initiales telles quelles de Runge-Kutta ne convergeaient
pas. Par ailleurs un deuxiéme code numérique dauleale potentiel chimique de la
fonction de distribution de Fermi-Dirac connaissadat température et la densité
électronique des électrons de conduction, a étéemiseuvre en utilisant la méthode

itérative.

Les principaux résultats obtenus concernent leutale la conductivité en
fonction du champ électrique appliqué au semi-cotelu. Nous avons retrouve les lois
linéaires habituelles caractérisées par une comitéctonstante par rapport au champ
électrique. Typiquement a partir des intensitésidamp électrique au dela du kilovolt
par centimetre, les effets non linéaires du chaenfoist sentir. lls vont réduire de fagon
importante la conductivité électrigue. Ces réssiltant nécessité de garder deux
composantes de la fonction de distribution surdsebdes polyndmes de Legendre. Ce

travail a permis d’ouvrir quelques perspectivesotiggies en particulier I'étude d’'un
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semi-conducteur caractérisé par une bande de ctowletliipsoidale (Modele de Kane)

ou par une bande de conduction compléte en 3DeNotdéle peut aussi étre amélioré
par la prise en compte rigoureuse de toutes lesaictions des électrons de conduction
avec le réseau dont notamment des interactiongr@beghonon optique exactes et des

interactions électron-impurete.
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RESUME




Résumé

Résumé :

Dans ce travail, on a développé un modele théerigpsé sur I'équation de
Boltzmann semi- classique qui prend en compte [ugion des électrons de
conductions avec les phonons acoustique et optiquéseau cristallin. La particularité
du modeéle est que cette équation est développka fiase de polyndme de Legendre.
La résolution numérique de I'équation de Boltzmamme au calcul de la conductivité
électrigue en fonction de champ électrique applique dispositif.la resolution
numeériqgue des équations du modele revient a résoudr systeme d’équations
différentielles couplées avec des conditions limite

Mots clés :

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

Abstract :

In this work, we developed a theoretical model Hasa the semi-classical
Boltzmann equation which takes into account thefusiébn of the electrons of
conductions with the acoustic and optical phondrns® crystal lattice. The peculiarity
of the model is that this equation is developedhenbasis of Legendre polynomial. The
numerical resolution of the Boltzmann equation ¢etdthe calculation of the electrical
conductivity as a function of the electric fieldpdipd to the device. The numerical
resolution of the equations of the model amountsdlving a system of differential
equations coupled with boundary conditions.

Keywords:

The semi-classical Boltzmann equation, acoustimphpoptical phonon, the electrical
condcuctivity.
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