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Les systemes quantiques de basse dimensionnalité font 1’objet de nombreuses études
depuis une vingtaine d’années. Cet intérét est alimenté a la fois par des découvertes
¢tonnantes du point de vue de la physique de la matiére condensée mais aussi par le fort enjeu
de fabrication de composants électroniques.

En effet, la réduction permanente de la taille des architectures en micro-électronique

nécessite a terme de tenir compte des phénomeénes — quantiques qui modifient

considérablement les propriétés physiques et conduisent a des phénomenes nouveaux.

Une grande majorité de composants électroniques est toujours réalisée a base de
silicium. Or un nombre important d’utilisations des semi-conducteurs dans les domaines des
télécommunications civiles et militaires conduit naturellement les différents acteurs a innover,
car ces applications nécessitent 1’utilisation de puissances toujours plus importantes a des
fréquences ¢levées.

De ce fait, une solution alternative consiste a utiliser des matériaux semi-conducteurs
aux propriétés physiques supérieures délivrant des puissances importantes et supportant de
hautes températures de fonctionnement. Parmi ceux-ci, les semi-conducteurs I1I-V. Une des
propriétés de la famille des composés semi-conducteurs I1I-V est en effet la probabilité de
former des hétérostructures possédant une interface de bonne qualité cristallographique (par
exemple GaAs/AlAsGa). Le gaz formé par les électrons accumulés a l'interface d'une telle
hétérojonction posseéde deux propriétés physique intéressantes : un caractére bidimensionnel

et une mobilité tres élevée en particulier a trés basse température.

Les heterostructure semi-conductrices sont donc de trés bons candidats pour la
réalisation de gaz d’¢lectrons purement bidimensionnels. L’intérét du gaz d’“electrons 2D est
qu’il se situe entre les systémes électroniques a trois dimensions et ceux a une dimension. La
réduction de la dimensionnalité altére fortement la densité électronique et les propriétés de ces

systemes.




En outre les structures quantiques a deux dimensions sont généralement, les systémes

les plus faciles a réaliser technologiquement. A [’heure actuelle, 1’’epitaxie par jets

moléculaires permet de fabriquer des hétérostructures semi-conductrices de trés bonne qualité.

Le développement des hétéro structures de matériaux semi-conducteurs a donné des
illustrations claires de certains concepts de la mécanique quantique comme le confinement ou
la quantification des niveaux d'énergie. Une nouvelle génération de dispositifs électroniques

notamment le transistor HEMT a été développé mettant a profit ces effets quantiques.

Le transistor HEMT (High Electron Mobility Transistor) ou TEGFET (Two
Dimentionnal Electron Gas FET) est constitu¢ essentiellement d'une hétérojonction
GaAsAl/GaAs, cette hétérojonction est considérée comme 1'hétérojonction abrupte de
référence grace aux parametres de mailles trés proche de GaAsAl et du GaAs et aussi grace
aux techniques de croissance avec lesquelles elle est fabriquée.

L'étude de cette hétérojonction (abrupte) passe inévitablement par la résolution du
systéme d'équations Schrodinger-Poisson a cause des effets quantiques qui se produisent au
niveau de l'interface.

Ce travail est consacré a la modélisation physique numérique d'un puits quantique et a
pour but de résoudre le systeme d'équations Schrodinger-Poisson sans aucune forme
approximatif ni pour 1'énergie potentielle ni pour la fonction d'onde qui sont les parameétres
caractérisant un puits quantique. Notre méthode est dite intégrale basé sur les fonctions de
Green et la méthode des moments.

Ce mémoire comporte quatre chapitres:

e Le premier chapitre introduit les bases théoriques, et les notions fondamentales
indispensables pour la compréhension de I’ensemble de cette étude passant
premierement par les propriétés du matériau utilisé, les hétérojonctions et on termine

par une des applications des hétérojonctions qui est le transistor HEMT.

e Le deuxieme chapitre est consacré aux différentes approches qui déterminent le puits
quantique précisant les hypothéses et les méthodes de calcul pour chaque modele
proposé

e Le troisitme chapitre est consacré aux méthodes numériques et techniques de
mod¢élisations c'est-a-dire la méthodes des moments, méthode de Galerkin , fonction

de Green et la méthode de newton qui représente les outils théoriques utilisés pour




nos travaux ainsi que l'application de cette modélisation physique numérique(dite
intégrale) aux transistors HEMTS.

Dans le quatrieme chapitre, on fait d'abord une étude de convergence pour déterminer
I'énergie potentielle, la fonction d'onde et la densité surfacique ainsi I'étude d'influence
des parametres technologiques sur les grandeurs caractéristiques du puits quantique

tout en les commentant et en donnant les interprétations physiques nécessaires.
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Introduction

Dans les structures a GaAs ou Arséniure de Gallium, qui sont les structures les plus
utilisées, de par leurs caractéristiques physiques et électroniques ; apparait cependant un
compromis entre 1’augmentation du dopage et la diminution de la mobilité. L’utilisation
d’hétérostructures quantiques permet de lever cette limitation grace a la création d’un gaz de
porteur 2D.

Dans ce chapitre nous présenterons les principales caractéristiques d’hétérojonctions

qui existent.

I. Propriétés du matériau utilisé

La recherche des composants électroniques présentant des propriétés de transport
supérieures a celles du Silicium, conduit la plupart des grands laboratoires de recherches a
s'intéresser a des nouveaux matériaux en particulier les semi-conducteurs III-V.

Les matériaux semi-conducteurs III-V sont des corps composés formés a partir d'un

éme éme

¢lément de la III"™ colonne et d'un élément de la V™™ colonne de la classification périodique
de Mendeliev [1, 2, 3]. Une nouvelle classe de matériaux fait ainsi son apparition.
Nous nous sommes intéressés aux composes III-V GaAs et Les alliages AlyGa | 4As,

InGaAs qui sont les matériaux utilisés pour notre structure.

1.1 GaAs

= Structure cristalline

Les semi-conducteurs III-V tels que GaAs (arséniure de gallium) a une structure
cristallographique de type blende de zinc. Cette structure, qui s’apparente a celle du diamant
(Si, Ge, etc...), est constituée de deux sous réseaux cubique a faces centrées, 'un d’éléments
II1, I’autre d’éléments V, décalé 1’un par rapport a I’autre du quart de la diagonale principale
Figure (I.1), atome en rouge représente un ¢lément III par exemple, 1’atome en jaune
représente un élément V. La maille élémentaire comporte deux atomes, le premier (Ga) a
I’origine et I’autre (As) a (a/4, a/4, a/4), ou a représente le parametre de maille du matériau

[1,2].
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Figure I-1 : structure cristalline du GaAs( structure zinc blende)

» Caractéristique de la Structure de bande d’énergie

» Le semi-conducteur uni vallée GaAs [3]

La structure de bandes du semi-conducteur GaAs est représentée sur la figure (I-2)
suivant les directions de plus haute symétrie de I’espace réciproque. La bande interdite est
hachurée, les bandes supérieures sont les bandes de conductions, les bandes inférieures
sont les bandes de valence. Au zéro degré absolu la bande de valence est pleine
d’électrons, la bande de conduction est vide. A la température ambiante a laquelle
fonctionnent la plupart des composants électroniques, certains  électrons sont
thermiquement excités depuis la bande de valence et occupent la bande de conduction.

I1 est évident que les électrons les plus susceptibles de passer de la bande de valence
vers la bande de conduction sont les électrons de la bande de valence supérieure. En outre
ces ¢lectrons occupent la bande de conduction inférieure.

De plus, parmi les états de ces bandes ceux qui jouent le role essentiel sont
respectivement ceux du sommet de la bande de valence et du minimum de la bande de

conduction.
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Ga As

/
\

Figurel-2: structure de bande du GaAs [3]

Pour le GaAs le minimum de la bande de conduction est situ€ au centre de la zone
de Brillouin et puisque ce minimum est unique on dit que le GaAs est un semi-conducteur

uni vallée contrairement au silicium qui est un semi-conducteur multi vallée.

» La nature de la transition énergétique du GaAs [3]

Le gap est par définition la largeur de la bande interdite c'est-a-dire la différence
d’énergie entre le minimum absolu de la bande de conduction et le maximum absolu de la
bande de valence.

A partir de la structure de bande on peut classer les semi-conducteurs en deux
types [3] : les semi-conducteurs dans lesquels le minimum de la bande de conduction et le
maximum de la bande de valence sont situés en des points différents dans 1’espace réciproque
et les semi-conducteurs pour lesquels ces extrema sont situés au méme point. Les seconds
sont dits a gap direct et les premiers sont dits a gap indirect.

Le GaAs est un composé III-V a transition direct. Cela signifie que I'énergie minimale de

la bande de conduction et I'énergie maximale de la bande de valence sont localisées au centre
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de la zone de Brillouin. Ceci a des conséquences importantes du point de vue des propriétés

¢électroniques.

1.2 Les alliages AlyGa ;4As, InGaAs

L’alliage Alx Ga ;xAs est une solution solide de GaAs et de AlAs. Tout parametre
physique relatif a cet alliage peut étre obtenu par combinaison des parametres correspondants
au GaAs et a I’AlAs. Les deux matériaux ont la méme structure cristalline. Les paramétres
physiques de ces deux matériaux sont voisins [3].

La nature de la transition énergétique de l'alliage Aly Ga ;As change selon le taux
d'Aluminium x, avec 1< x< 0 . Pour une fraction d'Aluminium inférieure a 0,45, la transition
de l'alliage est identique a celle du GaAs caractérisée par une transition directe. Quand le taux
d'Aluminium devient supérieur a 0,45 la transition devient indirecte comme celle de 1’AlAs
[3].

La constante de maille et les bandes d'énergies en fonction de la composition (x) de

Aluminium sont données par [1] :

Constante de maille (en A°) : a=15.6533 +0.0078x (I-1)

Bande interdite (en eV) : Eg=1.424 +1.155y +0.37x> . (I1-2)

La possibilité de choisir la largeur et la nature de la bande interdite se trouve encore
plus étendue par I’utilisation de composé I1I-V ternaire In 1.xGa (As pour lequel le parametre

de composition (x%) permet de modifier la largeur de la bande interdite.

II-Position des bandes d’énergie d’une hétérojonction- modele ’ANDERSON

Les hétérostructures sont des semi-conducteurs artificiels obtenus par la croissance
alternée de fines couches de matériaux ayant une énergie de bande interdite différente mais
présentent des parametres de maille voisine [4].

La plus simple des hétérostructures c’est hétérojonction qui est une jonction entre deux

semi-conducteurs différents [4].
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Le probleme principale dans la théorie des hétérojonctions et de pouvoir prédire le
positionnement relatif des bandes d’énergie des différents matériaux les unes par rapport aux
autre. La plupart entre eux divisent le probléme en deux parties [5] :

= Détermination des positions des bandes d’énergie par rapport a une
certaine référence dans chacun des deux matériaux.
= La détermination de la différence d’énergie entre ces deux références apres
la formation de 1’hétérojonction
Plusieurs études ont été accomplies a ce propos et plusieurs modeles ont été
proposés. Parmi ces modeles le modele ’ANDERSON

Les régles de raccordements dites d’ANDERSON (1962) reposent sur la continuité
du niveau de libération et celle du niveau de Fermi a la fronticre qui sépare les deux
matériaux. Le raisonnement est simple: lorsque les deux matériaux sont infiniment
rapproché (mais non en contact) et s’ils sont électriquement neutres, un électron en équilibre
dans l’interstice qui les sépare occupe un niveau d’énergie qui peut étre considéré
indifféremment comme le niveau d’extraction du matériaulou comme celui du matériau2.
Cela signifie que ces deux niveaux coincident. Le diagramme d’énergie correspondant a cet

état est représenté sur la figure (I-3).

Figure I-3 : deux matériaux infiniment rapproché électriquement neutre : leurs niveaux de
libération coincident [5]
Ou:
Eg 1 : largeur de la bande interdite du matériaul.
Eg, . largeur de la bande interdite du matériau 2.
Ec | : bande de conduction du matériau 1.
Ec, : bande de conduction du matériau 2.

Ev, : bande de valence du matériau 1.
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E v, : bande de valence du matériau 2.

Er 1 : niveau de Fermi du matériau 1.

Er, : niveau de Fermi du matériau 2.

A Ec: différence des bandes de conduction Ec ; et Ec,.
A E, : différence des bandes de valence Ev | et Ev,.

1 : affinité électronique du matériau 1.

2 - affinité électronique du matériau 2.

@) : travail de sortie du matériaul.

@3 : travail de sortie du matériau?2.

Si ’on rend maintenant les réseaux cristallin solidaires I'un de 1’autre [5], ceci
permettent aux électrons de passer d’un matériau dans I’autre, le systéme va tendre vers un
nouvel état d’équilibre caractérisé par 1’horizontalité du niveau de Fermi.

Naturellement, la régle de raccordement des niveaux d’énergies, et donc des bandes
de conduction est conservée [5]. Le retour a un niveau de Fermi horizontal nécessite
généralement 1’apparition de zone de charge d’espace de part et d’autre part de la fronticre.

Le diagramme des bandes pour les matériaux de la figure (I-3) est maintenant
représenté sur la figure (I-4) qui montre qu’il y a une horizontalité¢ du niveau de Fermi, des
charges d’espaces doivent se constituer par le départ ou ’accumulation de porteurs. Les

bandes de conduction et de valence présente une discontinuité a I’interface [5].

Figure I-4 : Diagramme énergie- bande d'une hétérojonction a 1'équilibre [5].
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I1I- Les différents types d’hétérojonctions

Selon différents criteres, plusieurs types d’hétérojonction peuvent étre définis. On

peut citer les types suivants :

v' Hétérojonction isotype et anisotype
Lorsque ces deux semi-conducteurs sont de méme type (N-NouP-P) ont dit que

I’hétérojonction est iso type et lorsqu’ils sont de type différents elle est appelée anisotype

[3.4].

v' Herero jonction graduelle et abrupte [1]

Si une hétérojonction est réalisée entre deux matériaux pour lesquels il existe un
continuum de solution solide comme entre le GaAs/AlAs (Alx Ga ;<As existe pour tout
0<x<I) ou en faisant varier progressivement la composition de I’alliage ternaire et les
dopages des deux semi-conducteurs, cette hétérojonction est dite graduelle (figure I-5).

La barriere de potentiel d’une hétérojonction graduelle est beaucoup plus difficile a
décrire, la variation progressive du parametre de composition x de 1’alliage ternaire induit des
modification de la plupart des caractéristique du matériau, contrairement a I’hétérojonction
abrupte ou a la fois la composition des matériaux et les dopage changent brusquement lors du

passage du plan d’interface (figure 1-6).

|
b ____Ea

| /

ECZ-..—.——"I"".F

Er i == EEF
| - , - %!
4 e~ ,
|

Ev 1 |

Figure I-5 : hétérojonction graduelle [1]

10
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Figure I-6 : hétérojonction abrupte [1]

v" Les hétérojonctions de type I ,II et ITI

Les hétérojonctions sont classées selon différents types suivant le signe des “offsets” de
discontinuités de bande a I’hétérojonction abrupte mais le systéme le plus utilisé actuellement
est de type I [6].

Le type I a chevauchement “starddling configuration™ est illustré sur la figure ( I-7 ) c’est
la configuration qui est considérer comme normale ou la discontinuité de bande de
conduction AEc et de la bande de valence AEy ont des signe opposés c'est-a-dire la bande
interdite du semi-conducteur a petit gap est englobé dans la bande interdite a grand gap ceci
traduit le confinement des porteurs dans le matériau a petit gap [6].

Contrairement aux hétérojonctions de type I I’hétérojonction de type II (figure I-7) est
de configuration décalée “straggered configuration” [6]. Dans ce type d’alignement le
chevauchement n’est pas complet, le bas de la bande de conduction du semi-conducteur a gap
étroit se positionne au dessus de celui du semi-conducteur a large gap ou bien son haut de la
bande de valences positionne en dessous de celui a gap large, ce décalage peut atteindre le
cas limite ou le chevauchement disparait complétement, c’est a dire que les deux bandes
interdites deviennent séparé, c’est le type III de configuration a gap rompu “broken gap” qui

est représenté sur la figure ( I-7)[6].

11
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| T¥PE I |

Figure I-7 : Divers types d'hétérojonctions définis par la position relative des

bandes des semi-conducteurs A et B ; le type I est le plus utilisé

v' L’hétérojonction de type GaAs/ GaAsAl

Pour que deux matériaux puissent former une bonne hétérojonction il est d’abord
nécessaire que leurs parametres de mailles soient aussi voisins que possible [4]. A cet effet
I’intensification des recherches sur les matériaux semi-conducteurs III - V a permis de
recenser des couples de matériau susceptible de constituer des hétérojonctions présentant des
interfaces de qualité tout a fait acceptable. Parmi ceux-ci, I’hétérojonction _AlGaAs/GaAs.

En faisant croitre une couche non intentionnellement dopée (notée NID) de GaAs
suivie d’une couche de AlGaAs fortement dopée N+. La figure (I-8) représente le diagramme

de bandes d’énergie de I’hétérostructure AlGaAs / GaAs avant contact.

12
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AlGaAs
N+

Figure I-8 : Diagramme de bandes d’énergie de deux matériaux de gap différents (AlGaAs et

GaAs)

D’apres les regles d’Anderson, lorsque les deux matériaux sont assemblés (Figure 1-9)
et a équilibre thermodynamique, les niveaux de Fermi doivent s'aligner et le niveau du vide
ne peut subir de discontinuité. Il en résulte des discontinuités des bandes de conduction et de

valence a I’interface [5]. Il se crée un puits de potentiel.

J \Ex Puits de potentiel

o,y

Figure I-9 : Diagramme de bandes d’une hétérojonction

L’hétérojonction AlGaAs/GaAs accumule de nombreux avantages [4] : largeur de
bande interdite relativement importante qui autorise un fonctionnement a haute température,

mobilité électronique élevée qui permet d’atteindre de bonnes performance, mailles
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cristallines assez proche qui minimisent les recombinaisons parasites. Beaucoup de

composants ont bénéfici¢ de ces performances notamment le transistor HEMT.

IV-Les applications des hétérojonctions a puit quantique : le transistor HEMT

Le développement de I’épitaxie par jets moléculaires a permis la réalisation des
hétérojonctions déja utilisées dans de nombreux dispositifs tels que les diodes laser et les
transistors bipolaires. Plus précisément Dingle en 1978 [7], a monté que 1’hétérojonction
AlGaAs/GaAs est le siege d’une charge d’accumulation d’électrons extrémement mobiles
dans certains conditions. En modulant cette charge par un contact Schottky déposé sur I’un
des matériaux, on obtient un transistor a effet de champ dont les propriétés devraient étre

particuliérement intéressantes.

IV-1 Structure du HEMT

a) HEMT conventionnel

Le transistor HEMT est constitué essentiellement de trois matériaux différents : le
substrat , un matériau a large bande interdite et un matériau a plus faible bande interdite, c’est
la jonction de ces deux derniers matériaux qui conduit a la formation d’un gaz d’électrons a
I’interface modulé par la tension appliquée au composant[8,9]. La figure (I-9) présente la

structure de base d’un HEMT conventionnel

Suhstrat semi isolant (GaAs)

Figure I-10 : structure de base d’'un HEMT
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Le transistor HEMT est constitué de [9,10]:

Substrat GaAs

Couche tampon GaAs non dopé : elle est également appelée “buffer “cette couche
est constituée d’un matériau de plus faible largeur de bande interdite. C’est dans ce
matériau et dans la partie supérieure de la couche que va se former le gaz
bidimensionnel.

Le canal : c’est la zone de confinement des électrons, il est formé a 1’interface de la
couche tampon GaAs et du spaser AlGaAs.

Le spaser AlGaAs non dopé: cette couche représente le matériau de plus large gap,
I’épaisseur de cette couche est de I'ordre de quelque nanométres, elle permet de
réduire les interaction €lectrons —donneurs entre le gaz d’électrons et la couche dopée.
Couche donneuse N-AlGaAs : fournit des électrons de conduction au canal. Ces
¢lectrons libres occupent le plus bas d’énergie disponible du coté couche tampon

GaAs non dopé.

b) Le PHEMT

Les transistors PHEMT GaAs se différencient des transistors HEMT par I’ajout d’une

couche d’InGaAs intercalée entre les couches AlGaAs et GaAs (Figurel-10) qui va

former le canal du transistor .Les électrons bénéficient de trés bonnes propriétés de

transport de L’InGaAs [9].

Couche InCiaAs non dopé

Gaz d'@ectrons bidimensionnel (canal)

Substral semiisolant (aAs

Figure I-11 : structure d’un transistor PHEMT
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IV-2 Principe de fonctionnement d’un transistor HEMT

Le principe de base consiste a mettre a profit les propriétés de haute mobilité d’un gaz
bidimensionnel d’¢lectron formé a I’interface d’une hétérojonction. L’idée de base est de
séparer spatialement les électrons libres, des donneurs ionisés dont ils proviennent [8].

La couche donneuse N-AlGaAs fournit des électrons de conduction au canal. Ces
¢lectrons libres occupent le plus bas d’état d’énergie disponible du coté GaAs de
I’hétérojonction. L’accumulation des électrons dans le canal GaAs et la présence des atomes
donneurs ionisés dans la couche AlGaAs séparée du canal par le spacer créé un champ
¢lectrique transversal[8]. La dispersion des électrons dans la couche GaAs est empéchée par
I’action du champ qui ramene les électrons vers l’interface. La bande de conduction se
courbe et devient un puits de potentiel dans lequel les électrons sont confinés.

Les porteurs du gaz bidimensionnel d’¢lectrons formés a I’interface d’AlxGal-xAs et
GaAs sont confinés suivant la direction de croissance z et sont libres dans les deux autres
directions x, y [8].

Lorsque la largeur du puits devient de I’ordre de la longueur de Louis de Broglie il y a
apparition d’une quantification de 1’énergie.
Les principales caractéristiques de la structure concernant donc celles du puits

quantique :

¢ Parametres géométriques et physique : largeur et profondeur (désignés par
“offset”de la structure) qui correspond a la discontinuité de la bande de

conduction.
¢ Fonctions d’ondes associées aux différentes énergies liées du puits.
¢ Densité du gaz bidimensionnel N
IV-2 -1 Discontinuité des bandes « offset AE., AEy»
La différence de gap entre les deux semi-conducteurs est donnée par [11]:
AEg=Egl -Eg2 I-3)

La différence d’énergie de bande interdite AE, des matériaux constituent I’hétérojonction

se répartie entre bande de conduction et bande de valence. La maniere dont se fait cette
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répartition est d’'une importance particuliere car la discontinuité de bandes (ou offset de
bande) (AEc, AEy) déterminent les barrieres que doivent franchir les porteurs de charge
[9,11].

Le but recherché est de connaitre la contribution individuel exacte de AEc, AE, dans AE,,

pour ce faire plusieurs modeles de calcul ont été mise au point parmi ces modele on a :

v Régle d’affinité électronique :

C’est une conséquence du modele d’ Anderson, le niveau du vide étant le méme pour les
deux matériaux, la différence entre leur affinité électronique est alors égale a la discontinuité
de la bande de conduction [5] :

AEc=y1 — 12 (I1-4)
La discontinuité de la bande de valence est déduite facilement a partir de I’équation
suivante :

AEg=AE, AE, (1-5)

v" La théorie linéaire des offset AEc :

La théorie qui permet de prédire ces discontinuités de bande est dite « linéaire », elle
suppose qu’il existe une énergie absolue spécifique associ¢ a chaque bord de bande de tout
semi-conducteur les, “offsets” sont alors simplement la différence entre les énergies absolus
de chaque bande pour chacun des deux semi-conducteur. Par exemple pour la bande de
conduction [3,11] :

AEc=E.; Ec2 (I-6)

En fait cette hypothese de linéarité est bien évidement une approximation et on devait
écrire [3,11] :

AEg=AE. .AE,+d(sc1/sc2) I-7)
Ou d (scl/sc2) est une approximation ne pouvait étre exprimé linéairement en fonction
des propriétés individuelles des discontinuités du sclet sc2 mais est une caractéristique

propre a la combinaisons (sc1/sc2).
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v' Mesure expérimentale :

La valeur de la discontinuité AE, a été déterminer expérimentalement par H KROEMER

[12] et plus récemment par M.\WATANABE [13] pour une concentration en Al inférieure a

0.35.
AE=0.62AE,

AE,=0.38AE,

(I-8)

I-9)

On suppose que D’expression (I-9) reste valable pour tout les valeur de x, cette

hypothése permet de calculer les discontinuité de bande a partir de 1’expression de AE,

(parabolique) donnée par P.ROBSON][11] :
AEy=1.525x-0438x(1-x) pour x<0.44
AEs~=0.475 +0.26x-0.16x(1-x) pour x >0.44
Et par conséquent :
e pour x<0.44
AE=0.62AE,=0.67x+0.27x>
AE,=0.38AE,=0.413x+0.166x"
e pour x>0.44

AE= AE,- AE,=0.475-0.31x

AE,=0.38AE,=0.413x+0.166x"

(1-10)

(1-11)

(1-12)

(1-13)

(1-14)

1-15)
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08Bt AE ev

~N AEe

02 04 06. 08 1 x %al

Figure I-12 : Evolution de la discontinuité énergétique de bande interdite, de bande de

valence et de conduction avec le taux d’aluminium

La figure (I-12) montre que la discontinuité de bande de conduction AE, passe par un
maximum pour une concentration en Al voisine de 0.44 concentration correspondante au

passage gap direct -gap indirect.
VI-2 -2 Densité surfacique

Lorsque 1’équilibre est rompu (T#0), certains états d’énergie, vides a 1’origine, se
peuplent et la fonction de distribution de Fermi-Dirac, donnée par I’expression (I-16),
renseigne sur la probabilité qu’un électron se trouve dans un état d’énergie E a une
température T, avec Er I’énergie de Fermi définie comme I’énergie du niveau rempli le plus
¢levé, T la température en Kelvin, et ks la constante de Boltzmann égale en unité d’énergie a

0.086 mev/K [14].

S(ET)= F—F (I-16)
exp( - TF)+1

B
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La densité surfacique des €lectrons par unité de surface Ny est donnée selon [14]

par :
Ny = [n(E).f(E,E,)dE (1-17)

Ou n(E) est la densité d’état

La densité superficielle peut étre fractionner en sous bandes :

ny, =21, (1-18)
Ou nj est la densité des électrons dans la sous bande j du niveau plus bas Ej et qui est

donnée par 1’équation suivante [14] :

mk T
n, = ﬂth ln[l+exp

(1-19)

B
V-Les états électroniques liées a un puits de potentiel
V-1 Structure de sous bandes d’énergie

Le confinement spatial entraine 1’apparition de sous bandes d’énergie, aussi bien dans

la bande de conduction (BC) que dans la bande de valence (BV).

La densité d’états par unité d’aire et unité d’énergie est définie selon [15] par la
relation (1-20) :

g.m
n(E)=="-=
(£) 7h

- (I1-20)
Ou gv est le facteur de dégénérescence de vallée qui nous renseigne sur les bandes

d’énergie équivalentes, avec un facteur 2 pour la dégénérescence de spin.

La structure choisie fait partie de la famille des semi-conducteurs I1I-V, qui ont pour
particularité d’étre uni vallées, ce qui donne gv = 1, et une densité d’états électronique

constante.
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Puisque la largeur d’un puit de potentiel est de I’ordre de grandeur de la longueur
d’onde de Broglie A=h/p(A=250A°dans le GaAs) et la densité¢ d’état électronique est
constante, les effets quantiques introduisent une suite de niveaux d’énergie discrets E'.

Ces niveaux E' décrivent la quantification des états électronique dans la direction

perpendiculaire a I’interface [14].

V-2 Occupation de sous bandes

Le nombre de sous bandes occupé dépend de la densité d’électrons et de la
température, lorsque un seul électrons se trouve dans le puits celui ci occupe le niveau de
plus faible d’énergie, c'est-a-dire Ey et si on augmente le nombre des électrons, ces derniers
vont occuper de maniere successive les niveaux d’énergie supérieure [3 ,11,14].

La courbe de la densité d’état nop(E) a la limite de basse température est illustré par la
figure (I-13)pour deux valeurs de Ep(Eq<Ep, ,Eri>Ep)[3,11,14].

Pour Er=Ep; il y a occupation de la premiére sous bande, mais I’occupation de la
seconde sous bande est négligeable a cause de la condition (e, Eg;>>KgT). Pour une densité
d’électrons plus importante I’énergie de Fermi entre dans la deuxiéme sous bandes comme le
deuxiéme cas de la figure (I-14) Er=Ep; la densité maximale d’électrons qui peut occuper le
systéme avant d’entrer dans la deuxiéme sous bande est donné par (m/(3.14.h%)(es-¢)). La
séparation entre les niveaux d’énergie devrait étre maximisé pour augmenter cette densité,

I’augmentation de (e,-e;) peut étre réalisé par un puits étroit [3,16] .

Figure I-13 : densité d’état d’un systeme quasi bidimensionnel
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VI- Calcul du puits quantique

En 1926 Schrodinger a montré que la fonction d’onde et I’énergie sont solution d’une

équation au dérivé partielle du second ordre cette équation s’écrit [16] :

2

AP (2)+V ()P (z) = E'P/(2) (1-21)

2m

Ou:

A : C’est le Laplatien

m. : la masse d’électron

V : énergie potentielle

E': énergie totale de I’électron

W' : fonction d’onde

= Zi , ou h est la Constante de Planck
V4

On peut la mettre sous la forme :

2
- h A+V ¥ =E'W¥' (1-22)
87im

H'Y =E'¥' (I1-23)
Ou:

H'C’est I’opérateur Hamiltonien

La résolution de 1’équation de Schrodinger nécessite la connaissance de terme du
potentiel ce qui veut dire que les équations de Schrodinger et de poisson sont couplées.

Le potentiel V varie suivant un axe perpendiculaire a la structure d’hétérojonction, ce
potentiel €gale a la somme de 4 types de potentiel [11]:

e Le potentiel image qui est du a la différence des constante diélectrique.

e Le potentiel périodique qui est du au interaction des ions.

e Le potentiel d’inversion qui est du a ’accumulation des électron a I’interface.

e Le potentiel de déplétion qui est du a I’ionisation des impurtées.

Il existe aussi le potentiel d’échange du au mélange des fonctions d’onde des

¢lectrons [2].
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Pour trouver le potentiels d’ionisation et de déplétion on utilise 1’équation de poisson

ou pour V jnyersion 0n a [17] :

: -p,
mv — mv I_24
dz* £ ( )

Ol‘lpinv :_q(NA _ND)
Et pour V ggpi¢tion ON @ :

d*v —

ou p,, = —Q(Z(ni |‘P(Z)|2))

Le calcul exact d’un potentiel de charges fixes dépend de la précision de la
connaissance de la densité de ces charges, mais le calcul d’un trés grand nombre d’électrons
considérés comme libres au voisinage de I'interface d’une hétérojonction est tres difficile a
déterminer.

Dans la littérature des approximations de simplification de calcul de ce potentiel sont
données. Parmi ces approximations  I’approximation de la masse effective et

I’approximation de Hartree.
VI-1 Approximation de la masse effective
V-.1.1 Description classique de I’approximation de la masse effective
L’approximation de masse effective dans les semi-conducteurs permet de tenir
compte au premier ordre des interactions entre les différentes bandes d’énergies. Ce
formalisme simple fournit essentiellement des informations qualitatives.

Dans la mécanique quantique, un électron est soumis a une force F qui égale a [11 ,14] :

o F=mXxy si I’électron est libre

F, . .
o [F= [mo + —’j;/ si I’électron est dans le semi conducteur.
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Le facteur (mo+fi/y) est appelé masse effective notée m,, cette masse effective est constante
si E(k) a une forme parabolique,( les bandes ne sont paraboliques qu’au voisinage du centre
de zone.) donc m. c’est un parametre lié au type semi-conducteur et on le trouve dans les
semi-conducteurs a gap direct(GaAs) inférieur a la masse d’électron my qui peut provoqué
une amélioration le la mobilité d’électron[14].

Cette approximation influe sur le potentiel ou elle néglige le potentiel périodique.
Dans le cas d'un semi-conducteur a gap direct (GaAs), la masse effective est isotrope par
contre dans le cas d'un semi-conducteur a gap indirect (Si ou Ge), on peut définir des masses

Longitudinales et transverses dans certaines directions de 1’espace [3].
VI-1.2 Fonction d’onde et validité de ’approximation de la masse effective

Le Hamiltonien décrivant l'interaction entre électrons ainsi qu'entre les électrons et les
atomes du cristal est complexe, mais ces interactions peuvent souvent étre ramenées a un
potentiel effectif V(r) [2,18].

L'Hamiltonien décrivant un électron dans la structure périodique est:

2
Hcrista/ = p_ + Z V(r - Vz ) (1-26)
2m
Ou p est la quantité de mouvement de 1'électron et m sa masse. Les risont les positions des

nceuds du réseau. En tenant compte de la périodicité du cristal, on peut écrire [2,11,14,18]:

2

— P Ly (1-27)

H rista

cristal 2m

Ou U(r) est le nouveau potentiel vu par les électrons. Ce potentiel qui possede la périodicité
du cristal nous permettons donc de restreindre la somme des interactions a traiter. Dans le
vide, les solutions du Hamiltonien H=p2/2m, sont des ondes planes ¢ . Dans le cristal, les
solutions de I'équation de Schrodinger sont les fonctions de Bloch, produit d'ondes planes par

des fonctions périodiques Unx(r)[2,18] :

¥, (N=U,, ()" (1-28)

Les fonctions d'ondes a un électron dans une hétéro structure se décrivent par le

formalisme de la fonction enveloppe. Pour cela, nous supposons que le matériau A et le
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matériau B qui constituent 1’hétérojonction ont un parametre de maille identique et qu'ils
cristallisent dans la méme structure [2,18].
A partir de ces deux hypothéeses, on peut déduire un certain nombre de condition concernant

les fonctions d’onde et la validité de la théorie de la masse effective [2,14]:

= la premiere condition pour que I’approximation de la masse effective soit
valable est que les fonctions de Bloch dans les deux matériaux de
I’hétérojonction doivent étre semblable, une condition évidente est qu’elles
doivent appartenir du méme point dans la relation énergie vecteur d’onde E(k)

» la discontinuité¢ des bande de conduction impose un transfert des électrons du
semi-conducteur a grand gap vers le semi-conducteur a petit gap la vitesse de
ces électrons doit étre la méme sur les deux cotés et par conséquent la seconde
condition concerne ’interface de 1’hétérojonction et les égalités suivante doivent

&étre vérifiées [2,18] :

Z(OA) :Z(OB)

L |:dZ(Z)} _ L ‘:dZ(z):l (1-29)
m, dz ., m, dz .,

my et mp sont respectivement les masse effective du matériau A et B si on néglige
la différence de la masse effective de 1’électron dans les deux matériaux on peut

écrire my = mp et I’expression (I-29) se simplifier.
VI-2 Approximation de Hartree
V-2.1.Description classique de ’approximation de Hartree

Elle consiste a supposer que chaque électron se déplace indépendamment dans un
champ noyau crée par les autres €lectrons et noyaux. Donc cette approximation ramene le
probléme de N corps au probléme a un seul électron.

L'hamiltonien peut étre écrit comme une somme des hamiltoniens décrivant un seul

électron [3,14]:
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H=YH' (I1-30)
Avec :
/e
H, = A, +V(r) (I-31)
2m

V(r) est le potentiel moyen du cristal possédant la périodicité du réseau, il contient le
potentiel périodique

Donc I’approximation de Hartree consiste a traiter le probléme a un électron c'est-a-
dire & ramener les interactions ¢lectron —électron & un seul électron de potentiel moyen
résultant de I’ensemble des autres ¢lectrons [3].

Cette approximation et applicable dans le cas ou la masse effective d’électron est

faible autrement dit est applicable dans la plupart des cas de semi-conducteur a gap direct.

VI-2.2.Les effets d’échange et de corrélation et I’approximation de Hartree

Dans le cas de semi-conducteur a gap indirect la masse effective de I’électron du
semi-conducteur dans la direction perpendiculaire a la surface est de I’ordre de la masse my
de I’électron libre, c’est pourquoi 1’approximation de Hartree ne peut étre pas globalisée et
les effets d’échanges et de corrélation devient assez important [3].

Une facon de prendre ces effets en considération consiste a traiter le probléme a un
¢lectron en ajoutant au potentiel de Hartree un potentiel additionnel représentant un effet
équivalent, ce potentiel est fonction de la densité électronique mais de fagcon inconnu [3].

Les effets des échanges et de corrélation sont dii au couplage qui se produit entre les
dtats énergétiques et les fonctions d’ondes des électrons ou ils sont mélangés partiellement,
les électrons des niveaux les plus bas et qui sont les plus pres de ’interface se déplacent vers
I’intérieur du semi-conducteur car leurs fonctions d’ondes sont mélangées partiellement avec
celle des électrons des niveaux supérieurs qui sont plus étalées loin de I’interface, 1’effet
inverse se produit pour ces derniers. Ils sont ramener vers |’interface donc on peut dire qu’il y
a une contraction de distribution spatial des ¢lectrons cet effet est montré sur la figure (I-14)
ou il est plus accentué¢ dans le cas du Si que dans le cas dus GaAs ou il est quasiment
négligeable en raison de faible valeur de sa masse effective [3, 11,14].

Mentionnant enfin, le fait que le potentiel image repousse les électrons et les éloigne
de l’interface et compense les effets de contraction dus au potentiel d’échange et de
corrélation, la majorité des auteurs ne le tiennent pas en compte dans leurs calculs du

potentiel image et du potentiel d’échange [17].
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Silp) en inweison

Figure I-14 : structure de sous bande d’énergie Si/Sic» sans et avec effet

d’échange et de corrélation

Le systeme d’équation non linéaire de Schrodinger- Poisson pour le niveau d’énergie

E' de la sous bande numéro i s’écrit donc [8,11,14,17] :

LY i) = BV
2m, dz
i (1-32)
sz(Z) _ q[(NA _ND)+zni|\P| ]
dz> £

Ou V(Z): V inversiontV déplétion
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Conclusion

Dans ce chapitre nous avons mis en évidence d’existence d’un puits quantique d’une
simple hétérojonction, qui en effet résulte de fagon directe de la discontinuité de la bande de
conduction au niveau de ’interface, et dont les caractéristiques en dépendent.

En outre, on a présenté certaines méthodes, les plus connue, permettant la
détermination de la discontinuité aussi bien de la bande de conduction que de la bande de
valence. Cependant toutes ces méthodes de détermination présentées reste empirique ou semi
empirique.

La résolution du systéme d’équation Poisson —Schrédinger fondé sur 1’approximation
de la masse effective et 1’approximation de Hartree pourrait calculer 1’énergie potentiel a

I’interface et par conséquent la discontinuité a I’interface.
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CHAPITRE II DIFFERENTES APPROCHES DE RESOLUTION

Introduction

Le systeme non linéaire Poisson Schrodinger n’a pas de solution analytique ce qui
rend nécessaire une résolution numérique du systéme.

Cette résolution numérique peut étre effectuée soit par un calcul self consistant soit
par des méthodes simples qui donnent des résultats approximatifs satisfaisants.

Dans ce chapitre on va présenter les différentes approches de résolution de ce

systeme.
I- Méthodes approximatives —résolution analytique

Contenu de la difficulté de résoudre de facon rigoureuse les équations Poisson —
Schrédinger couplées, des formes particulieres du puits de potentiel et de la fonction

d’onde ont été proposés.
I-1.Approximation du puits linéaire

Le modele proposé par Delagebeaudeuf considére un puits de potentiel linéaire [19],
le champ é€lectrique étant de ce fait constant dans le puits.
Le calcul des niveaux E, a partir de I’équation de Schrédinger en fonction du champ

(le seul parametre définissant le puits) est relativement simple et nous pouvons écrire [19] :

h? 2 3
En — (E)l/?a.(E E)2/3.(H+Z)2/3 (II'I)

e

En réalité I’hypothése d’un puits de potentiel linéaire est trés simple mais ne peut
traduire avec suffisamment de rigueur le comportement de la couche d’accumulation a

hétérojonction.
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I-2 Approximation d’un puits de potentiel parabolique

I-2-1 Hypotheses de ce modéle

Dans ce modele on considére le puits de potentiel de forme parabolique [20]. Ce
choix a priori arbitraire est un état ultérieur vers le traitement rigoureux.

En effet, CVERSNANYEN a pu considérer que ce choix traduit dans que certaine
mesure la réaction de charges d’espace dans la zone d’accumulation, et si la densité de

charges était uniforme cette hypothése est proche de la réalité physique.

Au cours de ses calculs il a effectué les hypotheses suivantes [20]:

% Le puits étant parabolique, il est caractéris¢ par deux grandeurs : sa profondeur
V et sa largeur Z qui déterminent le champ a I’interface.

¢ La position du niveau de Fermi loin de I’interface dans GaAs est déterminée par
la condition d’équilibre thermodynamique en volume

+ La limitation aux deux premiers niveaux d’énergie permis, les sous bandes

définies par ceux-ci contenant la quasi-totalité de la charge.

1-2-2 Méthode de résolution

Le calcul des niveaux d’énergies E, s’effectue a partir de I’intégration de 1I’équation de

Schrodinger conduit alors a la relation suivante :

J2m, j JF,—V (x).dx = (n+ %).ﬂh (11-2)

x1

Cette équation (II-2) est couplée a celle de la densité de charge électronique interfaciale Ng

dans 1I’AsGa

2 E,-E
N, = p A > log(1+ exp(%)) (I1-3)

n=1
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Le calcul se déroule de la fagon suivante :

A partir d’une profondeur du puits donnée V, et par convergence numérique la largeur
du puits est déterminée telle que la charge interfaciale calculée a partir des niveaux Ej et E;
soit compatible avec celle donné par 1’équation de poisson.

La charge interfaciale ainsi calculée satisfaisant I’équation de Poisson et la statistique

particuliére du gaz bidimensionnel sur I’ensemble du puits parabolique considéré.

I-3 Approximation du puits triangulaire

Dans cette approche approximative le puits de potentiel est considéré comme

triangulaire infini (figure II-1) égale a [11] :

—Fsx . si x>0
V(x)= (I1-4)

o si x<0

Ou F;est le champ électrique.

V(X

A 4

Figure II-1 : puits de potentiel triangulaire

La résolution de I’équation de Schrodinger peut alors se mener analytiquement et

donne :

. e 1/2 g ' E 3/2 -
E = {2% (3 .ﬂ.q.FS(l + 4)} (11-5)
vi)=A (z)_(z'm;? st j[-% - ql; H (11-6)
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Ou Aj(z) est la fonction d’Airy.
Pour déterminer le champ électrique, 1’énergie potentielle doit étre linéairisée [21] telle

que:

e [’énergie potentielle due a la charge de déplétion varie linéairement avec z au
voisinage de I’interface

e [’énergie potentielle d’inversion est négligée si la charge de déplétion est plus
importante que la charge d’inversion et dans ce cas ’énergie potentielle des

électrons s’écrit sous la forme :

V(z)=ekE:z (I1-7)

N,
\ d . . . :
Ou E=e—% représente le champ électrique dans le semi-conducteur 2. Ce champ est
82
constant aux voisinages de I’interface dans la mesure ou le potentiel varie linéairement.

e Si la charge d’inversion n’est pas négligeable devant la charge de déplétion on

écrit I’énergie potentielle sous la forme approchée [11] :

V(z)=eE .z (II-8)

Ny +fn
82

Avec : E,; =e(

)

Esr représente le champ électrique effective, F est un ccefficient numérique pré

pondérant la participation des charges d’inversion.

L’approximation du puits triangulaire est tres utilisée pour sa simplicité, le principal
avantage de cette formulation est la loi particulierement simple liant les valeurs des niveaux
d’énergie avec le champ électrique, ce qui permet I’introduction de ces expressions dans la

modélisation du composant [21].
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I-4.Méthode variationnelle
Pour une approche variationnelle, FRANG et HOWARD ont utilisé¢ la fonction

d’onde suivante [21]:

1/2
P, = [—J exp "? (11-9)

Cette formule a un seul parametre a déterminer : b, il existe d’autre forme de ¥, qui

peuvent étre écrite telle que [4] :
b3 1/2
¥, = (3.7j exp—l* 2] (11-10)

Mais pour des raisons évidentes de simplicité la premiére fonction d’onde est celle qui
est utilisée dans la littérature.

Le paramétre b sera déterminé en minimisant 1’énergie totale du systeme pour des
valeurs données des densités de charge de déplétion et de charge d’inversion.

Si on néglige le potentiel image et on minimise I’énergie totale, b sera donc :

12.m, & N

b= N, +— N 11-1
h’ e, ( 3 ) -

dep

Cette méthode donne de bon résultats a basse température lorsque le nombre des

niveaux occupés est faible (1ou2).
II- Calcul self consistant

Les méthodes précédentes, bien quelle soient simples d’utilisation, ont le défaut du
manque de précision surtout lorsqu’on cherche a connaitre 1’allure exacte du potentiel ainsi
que la densité du gaz ou méme la différence d’énergie entre les différents niveaux. Pour cela
il y a qu’une seul méthode celle qui consiste a résoudre le systeme des deux équations de

Poisson -Schrodinger par un calcul self consistant [21].
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Figure II-1 : comparaison entre les résultats obtenus par la méthode du potentiel

triangulaire (------ ) et la méthode du calcul self consistant (——) [22]

La figure (II-1) illustre une comparaison entre les résultats obtenus par la méthode du
potentiel triangulaire et une méthode du calcul self consistant pour une hétérojonction en
GaAsAl/GaAs a 300k.

On remarque ’écart entre les valeurs de I’énergie des deux premiers sous bande ainsi
que celle du fond du puits, on voit aussi I’important écart entre les deux potentiels pour les
grandes valeurs de z [22].

Le principe de la méthode self consistant est basée sur un puits de potentiel initial le
plus souvent triangulaire pour lequel on calcul les niveaux d’énergie et les fonctions d’onde
on résolvant 1’équation de Schrodinger, avec ces données on résout 1’équation de Poisson
pour obtenir un nouveau potentiel pour lequel on résout une nouvelle fois 1’équation de
Schrodinger et ainsi de suite. On méne ce processus itératif jusqu’a ce que la différence entre
le potentiel issus de deux itérations successives soit inférieur a une certain valeur (Imev,

luev).
II-1 Modéle de F.Stern
La résolution numérique self consistant de F. Stern du systeme formé par les équation

de Schrodinger et Poisson pour une couche d’inversion de 1’hétérojonction Si(p)/SiO2 est

basée sur trois approximation majeures [21] :
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€

la validité de I’approximation de la masse effective

&

la fonction d’onde enveloppe s’annule a I’interface

&

les états d’interface sont négligés et leurs effets et les effets d’autres
charges pouvant se trouver dans SiO2 pres de I'interface sont remplacés

par un champ électrique équivalent.

Le potentiel image étant fonction de la différence des constantes diélectriques des
deux matériaux constituants I’hétérojonction, il sera donc négligé dans le cas de
I’hétérojonction Si(p)/SiO;.

Le systéme a résoudre est représenté par [21] :

_ 1,2 2\gi ) ) _
2’26 ddz\f —qV (¥ (2) = E'Y(2)
) (11-12)
V) _—lpay ~aTn ]
dz’ £

Les niveaux d’énergie des états excités sont obtenus soit a partir de la méthode

variationnelle soit a partir de I’hypotheése du potentiel triangulaire.
II-2.Modele de A.Cappy

Pour la résolution numérique self consistant du system formé par les €quation de
Schrodinger et Poisson pour une couche d’accumulation de I’hétérojonction GaAsAl/GaAs
A.Cappy a repris la philosophie générale de F. Stern pour la modélisation des couche
d’inversion dans le transistor MOS. Cette approche est basée sur les approximations
suivantes [22] :

& la validité de I’approximation de la masse effective

& la différence des masses effectives dans les deux semi-conducteurs
est négligée.

% Condition aux limite impose que W¥(—w) =w(+w) =0

& La fonction d’onde est définie comme un produit d’une fonction

enveloppe et un terme oscillant :

w'(x,y,2) =y (2).exp(ik, x+ik,.y)
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Ou ky, ky représentent les vecteurs d’onde dans la direction paralléle a I’hétérojonction
& L’énergie potentielle correspondant au bas de la bande de conduction
s’écrit sous la forme V (z)=V(z)-AE.H(z—z,) ou H représente

la fonction échelon.

Deux grandeurs sont imposées dans ce modele self consistant de Cappy [22] :

= La densité superficielle d’électrons Ng dépend des caractéristiques
technologiques et physiques de I’hétérojonction (température, dopage
spacer...)

= La position du niveau de Fermi : Ez=0

A partir d’une solution initial Vj (z) donnée, les niveaux d’énergie et les fonctions
d’onde sont calculés ainsi que la  valeur du niveau de fermi ; 1’intégration de 1’équation de
Poisson fournit alors une nouvelle valeur du potentiel .Tant que la valeur du niveau de Fermi
est différente de zéro une nouvelle itération est effectué¢ en utilisant le nouveau potentiel

comme solution initial.

I1-3.Modéle polynomiale d’ordre trois

I1-3.1 Hypothéses de calculs

La résolution self consistant du systéme d’équation Schrodinger - Poisson [23]

basée sur les approximations majeures suivantes [23] :

la validité de I’approximation de la masse effective.
la fonction d’onde s’annule aco.

le niveau de Fermi est pris comme origine des énergies.

& & & &

Le potentiel a I’interface est approximé par une fonction polynomiale

du 3°™ degré
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1I-3.2.Methode de calcul

Pour la résolution du systeme d’équation Schrodinger —Poisson, la méthode utilisée
est self consistante avec un parametre de relaxation pour assurer la convergence du processus
itératif.

Cette résolution a été faite par la méthode de Galerkin ou le potentiel est approximé a
I’aide de fonction de base ce qui réduit considérablement les calculs [23].

Pour 1’équation de Schrodinger sa résolution est divisée en deux parties qui sont
étroitement lides :

e la détermination de la fonction d’onde
e la détermination de 1’énergie.

La fonction d’onde est exprimée a 1’aide de fonction de base dont les ccefficients sont
déterminés par la méthode de Galerkin [23] alors que 1’énergie est calculée a partir d’une
équation qui exprime la condition que la fonction d’onde s’annule a la limite de

I’hétérojonction.

11-4.Modele polynomiale d’ordre trois pour un transistor pseudomorphique (PHEMT)
1I-4.1 Hypothese de calcul

La résolution self consistant du systéme d’équation Schrodinger - Poisson [24] est basée sur

les approximations majeures suivantes [24] :

la validité de I’approximation de la masse effective.
la fonction d’onde s’annule aco.

le niveau de Fermi est pris comme origine des énergies.

& & & &

Le potentiel a I’interface est approximé par une fonction polynomiale

du 3°™ degré

Pour ce mod¢le le domaine d’étude (hétérojonction quantique) est limité et pour cela il est

partagé en plusieurs régions suivant la valeur de la densité de charge.
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11-4.2 Méthode de calcul

La résolution numérique self consistant du systeme formé par les équations de
Schrodinger et Poison pour un transistor pseudomorphique a été mené par une
méthode self consistent basé sur la projection sur les bases de Galerkin des
différents grandeurs inconnus ce qui a facilite la discrétisation et par conséquent la

numgérisation du modele [24]

I1-5 Résolution par fonction d’Airy

La résolution du system formé par les équation de Schrodinger et Poisson basée sur
les fonctions d’Airy est une méthode autocoherente de type analytique numérique ou
I’équation de Schrodinger est résolue analytiquement contrairement a 1’équation de Poisson
qui a été résolu par une méthode numérique dont les hypotheése de calcul sont les suivants

[25] :

la validité de I’approximation de la masse effective.
la fonction d’onde s’annule aco.

le niveau de Fermi est pris comme origine des énergies.

& & & &

La résolution de I’équation de Schrodinger se présente sous la forme
d’une fonction d’Airy

& potentiel est supposé triangulaire

La résolution de I’équation de Schrodinger est faite par des fonctions d’Airy ou le
potentiel est supposé triangulaire ce qui permet une résolution analytique. On obtient la
fonction d’onde associée et des états liés correspondant. Cette fonction obtenue est
numérique et I’énergie potentielle est déterminée a partir des conditions aux limites sur la
fonction d’onde qui doit s’annuler a I’infini ce qui correspondrait a 1’existence des murs
¢lectrique [25].

Donc la résolution de 1’équation de Schrodinger est faite par des fonctions d’Airy, ou
cette résolution est typiquement analytique contrairement a la résolution de 1’équation de

Poisson qui est une résolution numérique.
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II-6 Modéle polynomiale d’ordre deux [26]

11-6-1 Hypothése de calcul

La résolution du systéme non linéaire Poisson Schrédinger pour ce modele est de type

approximation dont les approximations majeures sont :

la validité de I’approximation de la masse effective.
la fonction d’onde s’annule aco.

Le potentiel est approximé par un polyndme d’ordre deux

& & & &

mopeg(z)=0(z-z9)  ou Q:MnZDEG 0), z, :@, aest une
qD, H.a

constante
I1-6-1Méthode de calcul

Dans ce mode¢le le potentiel est approximé par un polyndome d’ordre deux de la
forme :

V (z)=azt+bz’
Le terme linéaire est injecté dans 1’équation de Schrédinger pour calculer la fonction

d’onde et les énergies électroniques qui sont donnés par :

w(z)=¢(z)e " (I11-13)
E'=0.997.10 nypeg (i+0.75)** (11-14)
Le terme quadratique est traité comme une perturbation indépendante du temps qui
nous permet de corriger 1’énergie électronique.
Ce qui concerne notre travail nous avons choisie une résolution du systeme d’équation
Schrédinger —Poisson ou on n’utilise a priori aucune forme donnée au potentiel et/ou de
fonction d’onde, cette méthode dite intégrale est basée sur 1’utilisation de la fonction de

Green et la méthode des moments.
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Conclusion

La résolution du systeme d’équation Poisson - Schrodinger a été menée soit par des
méthodes approximatives soit par des méthodes de type self consistant.

Les méthodes approximatives sont simples lorsque les utilise mais ont le défaut du
manque de précision surtout lorsque on cherche a connaitre 1’allure exacte du potentiel ainsi
que la densité du gaz ou méme la différence d’énergie entre les différents niveaux.

Par contre le calcul self consistant est le plus précis et peut étre appliqué dans toutes les

circonstances, pour cela on a choisi le calcul self consistant pour notre étude.
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CHAPITRE 111 MODELISATION D’UNE STRUCTURE HEMT PAR LA METHODE INTEGRALE

Introduction

La résolution du systéme auto cohérent Schrédinger poisson, est réalisée sous forme
intégrale a 1’aide de fonctions spéciales : fonction de Green, dont les conditions aux limites
correspondraient a celles du potentiel.

La numérisation du systéme sera faite a 1’aide de méthodes projectives, méthode des
moments utilisant les fonctions de base égales aux fonctions test soit la méthode de Galerkin.

Dans ce deuxiéme chapitre on va présenter premierement les fonctions de Green et la
méthode des moments (méthode intégrale) et comme un deuxiéme point : 1’application de

cette méthode intégrale a une structure HEMT ainsi que la méthode de résolution choisie.

I. Les fonctions de Green

Soit V le volume d’un domaine (D), borné et régulier de 1’espace de trois (ou deux)

dimensions, S sa surface continue et » le vecteur normal extérieur unitaire a la surface S [27,

28,29]

Figure III-1 : points : origine(0), observation(M), source(p). (S) surface du bord du
domaine (D) et n vecteur normal extérieur
Soit ¢ et¥ deux fonctions définies continues ayant des dérivées continues jusqu’au

second ordre dans (V' U S).

La fonction de Green G (M, P) est une fonction de deux points [27, 28,29] :
-point M : appelé point d’observation (ou point influencé)

-point P : appelé point source (ou point influengant).
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Les fonctions de Green associées a une ¢quation aux dérivées partielle peuvent étre
définies ou calculées, leurs formes dépendent de la fonction physique a étudier dans notre cas
le potentiel, elles dépendent aussi du domaine de définition et des conditions aux limites.
L’interprétation mathématique au sens de distribution de ces conditions est [27, 28, 29] :

AyG(M,P)=6,(r—r,) (ITI-1)

II. Méthode des moments et méthode de Galerkin [28,30]

La méthode des moments peut étre définie comme une procédure générale a transformer
une équation fonctionnelle en une équation matricielle.

Etant donné une équation inhomogene écrite sous la forme réduite suivante :

L(f)=g (I11-2)
Ou:
-L est un opérateur linéaire.
-f une fonction inconnue.

-g une fonction connue

Une équation fonctionnelle du type précedent peut étre transformé par la méthode des
moments en une équation matricielle.

La fonction inconnue f de 1’équation (III-2) est supposée de la forme linéaire suivante :
f= Zal_ g (I11-3)
i=1

Les «; et f,,1€ N, sont respectivement des constantes réelles et des fonctions d’une base

complete.

L’entier n du développement en série précédent de la fonction f de I’équation (I1I-3)
est dicté par la précision et par conséquent par le colit du calcul numérique.

En tenant compte de 1’égalité (I11-3), I’équation (I1I-2) peut étre écrite sous la forme

suivante :

e /=g . —=Nalf)=g (111-4)

On choisit :
= Une base de fonctions test w ;, j=1....m.

»  Un produit scalaire approprié¢ au probléme.
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Eton calcule le produit scalaire de chaque w j, avec les deux membres de I’équation (III-

4):
(| L) = Xa{w, |LC)) = (w, ) it (11-5)

Cet ensemble d’équations peut se mettre sous la forme d’une équation matricielle :
1L, ), ]=1g,] (I11-6)

Avec :

[o, | _<Wl g) |
0] B le]=| (o)
L% ] [(w, |g)]

L’équation (III-5) est résolue par des méthode standards tel que factorisation ou

inversion de la matrice .Dans le cas ou la matrice [L ] n’est pas singuliere (inversible) son

mn

inverse [Lmn | existe ; les [Ocn] sont donc donné par :

le,1=1L,,]"[g,] (111-7)
Dans le cas ou : wi=fj, i=j=1,.....m ; la méthode est connue sous le nom de « méthode de

Galerkin ».
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III. Application de la méthode intégrale a une structure HEMT

I11I-1-probléme a résoudre

Le potentiel a D’interface d’une heterostructure vérifie simultanément 1’équation de
Schrédinger et de Poisson auto cohérent. C’est pourquoi nous nous proposons de résoudre de

facon rigoureuse le systéme d’équations Schrédinger - Poisson suivant :

2

Es: AY' (2)+V ()P (z) = E'Y'(2)
¢ (I11-8)

Ep:V(Z)+@:O

m

A : est I’opérateur le Laplacien

m, : masse effective d’électron

W¥(z) : Fonction d’onde associée au niveau d’énergie E*
V(z) : le potentiel

h : Constante de Planck

p(z) : Représente la densité des charges des €lectrons libres elle est donnée par [31]:

: ; 2
N, =g n(EW!(2)] wveveeeeens dansGadsAl
p(z) =
—gN =g n(EN (@) e dansGads

q : représente la charge d’électron.
gNp et —qNa : représente les charges fixes ( Np : dopage en donneurs Ny .dopage en )

accepteurs

gy n(E' )“Pi (z)‘2 : Représente les charges mobiles avec :

cos((m—m)m(x+w)) cos((m+n)m(x+ w)}
2w 2w

. 2 |
Y =) ool —
W (2) Z f { 5o
n (EY): représente la densité (au niveau de la sous bande 1) des électrons obtenue par la

distribution de fermi Dirac elle est donnée par :
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n(E') = ( )10g(1+expEk—TEiJ

Er. énergie niveau de Fermi.
K3 : constante de boltzman
T : température absolue

i: nombre d’état 1ié possible.
La fonction d’onde est décomposée en une série de fonction de base tel que [31] :

¥(2) =2 2,0, (I11-9)

s1n(2— (x+w)) 11-10)
w

@, (2)= ﬁ

Le potentiel et la fonction d’onde s’annulent aux mirs électriques positionnés a+ w .
I1I-2-calcul du potentiel et de la fonction d’onde par la méthode intégrale

La résolution de I’équation de Schrodinger ne concerne que les états liés, pour

simplifier on considérera un état lié¢ unique, d’ou :

2

Bs: =" Aw @) +V ()Y (2)=E ¥ (2)
m, (IT1-11)
Ep:V(z)+ @ =0

L’application de la fonction de Green donne a I’équation de Poisson la forme intégrale

suivante [31]:

V(z) = % [Gz/z0)p(z)dtz, (I11-12)

Et par conséquent 1’équation de Schrodinger devient [31] :

h2

A‘P(z) +— IG(Z/ZO )p(z,)dz,\¥(z) = EY(z2) (I11-13)
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Pour une hétéro structure GaAsAl/GaAs 1I’équation de poisson s’écrit [31]:

+w

V@) =@ = [0z, (111-14)

pl(z) p2(2)

v

Figure I1-2 : hétérojonction GaAsAL/GaAs : b est pris comme origine des z

Les mdrs électriques (£ w) p, et p, différentes densités de charge

e Pour —-w<z<b (figureIl-)ona:

V(z)=V(z) :%|: ]pl (2)G"(2/zy)dz, + jp1 (2)G (2/2,)dz, +Tp2 (ZO)G_(Z/Zo)dZo:| (I11-15)

2 —
V(z)= l{— gN, % +Cz+C, — @Z oo |FyZ+ fi+ G]} (I11-16)
£ w m,n

e Pour b<z<w ona

V(z)=V,(z)= éJTG(Z/ZO )p(z,)dz, (II1-17)

-w

Viz)=V,(2)= %|: Ipl (2)G"(2/zy)dz, + ]pl (20)G"(2/ z4)dz, ++_v|fpz (ZO)G(Z/ZO)d20:| (I1-18)

2w

2
V(z)= l{qNA % +C3.2+C, — Mz%an [FonZ + fi+ G]} (111-19)
£ m,n

Les coefficients (C; C,, Cs, Cs, FMN, fx, G)  sont donnés par :
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12 2
C mgn [ _z_éj_qNA[b_w+é+wJ

2 2 2 2
C.=gN, b_+b_w+w_j_qN{_b__b_W+W_]

FMN =(CX2J - CX1J)+C,
fi=(w—=1).(CX2J -CX1J)+CX4J —CX3J
G =0.5(CWM3J —CWMA4J +CW3J —CW4J)

Avec :
_ 2w )
M3 = )
2w )
CW3J = (22— VY cos((m+ n).1r)
(m+n)x)
B 2w 2 B
CX1T = (— 2 Ysin((m+ n).7.(z + w) /(2w))
(m+n).x)
CX2J = (—2 Vsin((m—m) 7.z + w) [(2w)
((m—n).7)
CX3T = (—2Y ) cos((m + ) 7.(z + w) [(2w))
(m+n).r)
CX 4T = (—2Y ) cos((m = n).7r.(z + w) /(2w))
((m—n).z)

C, =(0.5/w).(CWMA4J — CWM?3J + CW3J — CW4J)

n et m sont des nombre entiers < N ,N représente le nombre des fonction de base choisie pour

développer la fonction W¥(z) dans notre cas on a n#m:
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III-3-détermination des alfa

En tenant compte des équations(III-13 ,16,15).et I’expression de v(z)nous
aurons un systéme d’équation qui ne dépend que des coefficient ¢, ,I’énergie E et du

nombre de fonction de base N(choisie)pour développer ¥(z) .

2

Es: h
2m

AY (2)+V ()Y (2)=E ¥ (z)

1% ERRTPR pour —w(z{b
v(x) =
V2eeeeeens pourb{(z{+w

¥(2)=.2,0,(2)

Awmrgﬁww

Ce qui implique que 1’équation de Schrodinger devient :

(_ A ](_ "z )‘P(z) +V(2)¥(2) = E¥(2) (I11-20)

2m, 2w

n (nr)
?{%{ﬁ) “

9,)+V(x)a, ,) (I11-21)

9,)|=D Ea,

On multiplie les deux membres par <g0n | et apres la simplification nous aurons :

N N
e, (@..a)le, =EY a,.6,, (I11-23)

Ou H représente la matrice Hamiltonienne dont les éléments sont donnés par :

2

7]
2m

H,,=V,,+( )X (111-24)
’ ’ 2w

e

Avec :
Vi = [0,(2)0,(2)V (2)dz

La résolution d’un systéme non linéaire (III-19) peut étre obtenue par un choix d’une

méthode numérique convenable
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IV- Méthodes de résolution

la résolution autocoherente du systéme d’équations Schrédinger —poisson ou en supposant
I’existence d’un seul état lié dans le puit de potentiel est effectué¢ par des méthodes
numérique convenablement choisies qui ont le but de déterminer le profil de potentiel et la
fonction d’onde associée a 1’état lié .

On s’intéresse a la résolution numérique du systéme d’équation non linéaire suivant :

fi (al ...... an) = 0
o ...... o )=0
f2 ( 1 n ) (III-ZS)
fm (0{1 ...... an) =0
Ou : n=m
Avec :
fle-a)=> H,a -Ea
p
fle.....a)=> H, o, -Ea,
p
) (I11-26)
£, a)=> H,a -Ea,
P
fo(o e a)=> H,.a -Ea,
p
Les f; sont les fonctions réelles non linéaire des variables réelle a,........ Oy-
On peut noter le systéme sous forme matricielle de type :
f(a)=0 (I11-27)
Ou:
o=(0t.......... a,) o€R"

0 : c’est le vecteur nul de R"

f: Popérateur non linéaire défini par I’ensemble (fj...... ).

Le probleéme est bien entendu de trouver un ensemble de n valeurs réelles

* * *

oa=[q,....... | Vérifiant simultanément les n équation.
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Dans ce travail la résolution du systeme est effectuée par la méthode de newton de

type quasi par différence finie.

VI.1 Principe de la méthode de Newton

* * *

Notons a =[¢, ......... ] est le vecteur solution du systeéme non linéaire (II11-26) et si chaque

fonction f; est continue et différentiable alors par le développement en série de Taylor dans le

(k)
voisinage d’un estimé ¢ a la k°™ itération on obtient [32, 33, 34] :

(k)

(k) * (k) (k)
[ ()=f(0)+(a-a) (I11-28)
(k) (k)) *
k) = * (b N
/()= f ( )+Z (k) —5—(e—a)| . (x,-a) TR (I11-29)
P a a] a=a !

Si o™ est un estimé proche de o les termes puissance 2 sont négligeables ainsi que tous les

termes de degré supérieurs,le systeme s’écrit donc :

(k) (k) *

Jdf (@) * ® (k) (k) (k)
Z o (a-a) (@, -a,)=- /(@) (111-30)
P9 a;
On définit :
e La matrice des dérivée premiere tel que :
(k) ((k))
o (k)
d qu Z i (a-a) - (I11-31)
Poda
Avec
p=1...... n
g=1.. n
(k)
e Le vecteur Ao donné par :
(k) ()
Aoa=(a,-2,) (IT1-32)

(k)
e Levecteur /7 tel que:
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(k) (k) (k)
F=-f(a) (I11-34)

Alors la résolution du (II1-26) s’écrit :

(k) (Z) (k)
df.Aa=F (I11-35)

Si la matrice [df] et [F] sont connues le systéme et un systéme linéaire dont les

(k)
inconnue sont lesA & . Dans ce travail ce systéme est résolu par la méthode de Gauss .

La matrice des dérivées partielles peut étre calculée numériquement par 1’introduction
d’une petite perturbation d choisie (doit étre tres petite).la dérivée partielle de la fonction

fy(a) suivant la variable a, sera donc [32, 33, 34] :

afq(oc)_fq(ae1 ..... N2 O a,) = [, (& e JO e,

I11-36
Jda, o ¢ )
) ‘ k)™
On peut déterminer un meilleur estimé o de o par:
(k) (K) (k)
a =o+Ax (I11-37)
On arréte le processus itératif par le test :
(k+1)
f,la)<e (I11-38)

Comme nous avons vu la méthode choisie utilise les idées de la méthode de newton ou
elle exige le calcul de la dérivée et puisque il existe de nombreux cas ou la fonction « f »
n’est pas spécifiée par des formules mais par une expérience ou une exécution d’un logiciel
[32], expression analytique de la dérivée est indisponible mais elle peut étre calculée par la
définition de la dérivée et dans ce cas la la méthode est dite méthode quasi newton ou encore
méthode de newton de type quasi. Le calcul de la dérivée nécessite une valeur de
perturbation « o» et si cette valeur est constante pour toute variable la méthode est dite :

méthode de newton de type quasi par différence finie [32].
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VI.1 Organigramme de la méthode

L’organigramme de la méthode est donné par la figure (I11-2) :

Non

Début

A 4

Données :
-vecteur initial= o’

Si k<kmax

A

A

Pas de
solution

S

o+

Oui

Oui

I

Traitement : résolution du systéme non

linéaire

-calcul de la matrice des dérivées

~calcul de F®( o)

- Résolution du systéme linéaire :

(k+1) (k) (k)
o =o+Ax

A 4

Calcul de &

Non

k=k+1

Figure III-2 : organigramme de la méthode de newton type quasi par différence finie

(processus itératif)
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I1- Résolution du systéme Schrodinger —poisson

Le calcul self consistant pour résoudre le systéme globalement non linéaire poisson —

Schrodinger est représenté dans 1’organigramme suivant :

Non

A 4

Introduction des parameétres
caractéristiques :Np Na, €, Kmax

'
Introduction :
*la température : T
*position des mure électrique:w
*nombre de fonction de base

.

Vecteur initial = 0 .......... o
E°

v

K<kmax

A 4

A

l Oui

Résolution de la forme intégrale de
I’équations : Schrodinger- Poisson

Pas de
solution

*)
[ o= “(k+1) ]

-

calcul de &

Vecteur solution utilisé pour calculer :

V(2),¥(2),AEc ,n

=D
Er=pk!
k=k+1

Figure I11-3 : organigramme générale de la procédure numérique
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Conclusion

La résolution des équations couplées Schrodinger —Poisson a ét¢ menée par une
méthode self consistant dans un systeme globalement non linéaire.

Cette méthode utilisée pour la détermination de 1’énergie potentielle des électrons
confinés a I’interface nécessite I’utilisation de la fonction de Green bien choisie et la méthode
des moments.

La projection sur des base de Galerkin des différentes grandeurs inconnues a facilité la
discrétisation et par conséquence la numérisation de 1’étude.

Le systeme étant globalement non linéaire sa résolution numérique était itérative ou
nous avons utilisé la méthode de newton de type quasi par différence finie pour le résoudre,

une ¢tude de convergence est donc nécessaire.
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Introduction

Dans ce chapitre on va présenter les résultats de notre modélisation concernant
I’hétérojonction GaAsAl/GaAs.

Les résultats les plus importants étant 1’énergie potentielle, la fonction d’onde et la
densité surfacique. Puis enfin on va s’intéresser a I’influence de certains parametres
(Nde,Ng Na,x) sur la densité¢ surfacique d’€lectrons et sur 1’offset AEc. Ces deux
grandeurs sont trés importantes vu leur influence sur la mobilité des électrons du gaz

bidimensionnel.

I- Propriétés de la structure modélisée

La structure HEMT GaAsAl/GaAs est modélisée a 1’équilibre
thermodynamique, de plus cette structure nanométrique est de type :
e puits quantique d’un état lié et sans espaceur.
e Anisotype ou les deux matériaux GaAs et AlAsGa sont dopé de type différent
(GaAs dopé P, AlGaAs dopé type N)
e Abrupte : la composition des matériaux et les dopages changent brusquement lors
du passage du plan d’interface

e D’alignement de bande de type I

II- Résultats et discussion

II-1 Energie potentielle —dispersion spatiale et la fonction d’onde associée a un
état lié
La figure (IV-1) représente 1’allure du puits de potentiel au niveau de ’interface

pour un état lié unique.
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0.06

0.04 - Nd=10**at/m? .
Na=102at/m? /)
0.02} .

0.02 ]

E1

0,041 1

énergie potentielle(ev)

-0.06 - / .

-0.08 |

-0.12 | \ \ \ \ \ \
-2

Figure IV -1 : L’¢énergie potentielle
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0.2 _
= nos résultats
référence[24]
*
e - réference[23]
¥ | — - reference[22]
> 0r .
L
@
o
c
2
o
o
2
S
c
c 02} 1
0.4 ! ! ! ! ! ! ! !

|
2 45 4 05 0 05 1 15 2 25 3
Z(10%A°)

Figure I'V-2 : comparaison du résultat obtenu par la méthode intégrale ( ) par

rapport aux résultats reportés par les auteurs [22, 23, 24,25]

La figure (IV-2) montre la différence et I’influence des différents modeles
physiques numériques sur 1’allure du puit du potentiel. Ces différents modeles proposé€s par
les auteurs [22, 23, 24,25] sont basé sur le calcul self consistant qui est basée sur un puits
de potentiel initial le plus souvent triangulaire ce qui a donné au puit de potentiel 1’allure
d’un Pic .

Par contre notre méthode n’utilise aucune forme donnée au potentiel et/ou de
fonction d’onde, elle utilise la résolution de la forme intégrale de I’Hamiltonien par les

méthodes projectives ce qui a montré la courbure des bandes de conduction.
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Sur la figure (IV-3) on peut remarquer la forte concentration des électrons a

quelques dizaines d’ Angstrom de I’interface (figurelV-3). Ce qui confirme la théorie

générale des puits quantiques, pour un état lié unique.

0.15

0.1F

0.05-

o
T

o

o

o
T

energie potentiel(ev)

015

‘/m\\ dispertion spatiale

0.5 1 1.5 2

Figure I'V — 3 : dispersion spatiale des électrons
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La fonction d’onde associée est illustrée sur la figure (IV-4) ou on voit que la
grande probabilité de trouver les électrons se situe aussi a quelque dizaine d’A° ce qui

implique qu’il y a une pénétration de la fonction d’onde dans la barriere du potentielle.

14 ‘

12 | .

10+ | .

fonction d'onde 2

0 NI
-2 1.5 -1 0.5 0 05 1 1.5 2
Z(x10°A°)

Figure IV -4 : fonction d’onde
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I1-2 Dopage effectif
Le composé ternaire GaAsAl pressente différentes particularités qui nécessitent une

étude plus approfondie, pour ce faire on va étudier son diagramme d’énergie (figure 1V-

5).

Edl

Figure IV-5 : diagramme énergétique du matériau GaAsAl

Les valeurs des bas de la bande de conduction des I' et L, notées respectivement E,
et Eg, peuvent étre approximées de la facon suivante (les énergies sont mesurées en
¢lectronvolts et repérées par rapport au bas de la bande de conduction de la vallée

T) [35, 36]:

E, =0 (Energie de référence)
E,=0.31-0.58x-0.31x"

Ou x représente le taux d’ Aluminium de GaAsAl.

Au vu de ces résultats, il apparait de manicre évidente que le composé ternaire GaAsAl
est indirect lorsque x est supérieur a 0.44.Ainsi, il conviendra de choisir un taux
d’ Aluminium compris entre 0 et0.44.

De plus, I’expérience montre que lorsque x augmente, il apparait une diminution
sensible de la concentration d’atomes donneurs incorporés dans le matériau maintenue

constante.
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Il a en effet été montré dans la littérature que le Silicium utilisé comme dopant de type
N crée deux niveaux donneurs lorsque celui-ci est incorporé dans le matériau GaAsAl

[35,36] :

e Un niveau peu profond ou légers situé¢ a 6mev au dessus de bas de bande de
conduction de vallée L, noté Eg.
e Un niveau donneur profond li¢ a la présence des centres DX est situé a 140mev
en dessous du bas de bande de conduction de la vallée L, noté Eg,.
En se rapportant au diagramme des énergies (figurelV-5) il est possible de résumer les
résultats suivant (les énergies sont toujours mesurées en ¢€lectronvolts et repérées par

rapport au bas de bande de conduction de la vallée L)[35,36] :

E, =0 (Energie de référence)
E, =0.006

E, =0.17-0.58x—0.31x’
E,=0.31-0.58x—0.31x"

Le niveau donneur léger E4 est lié au bas de la bande de conduction, il est donc
judicieux de supposer que tous les électrons appartenant a ce niveau participent a la
conduction (il y a ionisation totale des atomes donneurs).

A I'inverse, le niveau profond E4 est 1i¢ au bas de la vallée L. Ainsi, un électron piégé
sur ce niveau devra franchir une barriere de potentiel de 1’ordre de 140 mev pour atteindre
la vallée L et ensuite peut tre la vallée I'.

Nous pourrons donc supposer que les €lectrons du niveau profond Eg4x sont piégés a vie
et ne pourront donc jamais participer a la conduction.

Ces hypotheéses vont nous permettre de calculer la concentration effective totale Nt
dans le GaAsAl en fonction de la concentration de dopant Silicium Ny et du taux
d’ Aluminium.

Soit Ny le dopage en atomes donneurs Silicium, appelons Ny et Ny les concentrations
respectives en atomes donneurs légers et profond, de maniére évidente, nous pouvons dire :

Ny =Ny +N,
Selon la statistique de Fermi-Dirac, Ng;, Ngx sont donnés par les formules suivantes

[35]:
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N = N
“ 1t
1+ &
N = N
S
l+—e X7

Ou Er est le niveau de Fermi et N est une constante du probleme.
Un calcul simple nous permet d’accéder a la valeur de Ny qui, nos hypothéses n’est

autre que le dopage effectif Negr :

N,

7 1  E,-E
1+ —exp(—L——L
2P r

E, -E
1+ eXP(%

)

1+

D’apres la théorie de Fermi-Dirac, N €tant aussi la concentration de porteurs du
GaAsAl, nous avons :

EF _Ecl

kT)

E,-E,
N‘-fff = Ncg E/z(k—T) + NC] 'E/Z(

Dans cette expression, N, et N son respectivement les densités d’états disponibles
des vallées I et L, et F, représente la fonction de Fermi- Dirac.

Nous avons donc deux équations a deux inconnues qui permettent le calcul du
dopage effectif et 1’écart énergétique entre le bas de bande de conduction de la vallée I" est
le niveau de Fermi (E.; —Er) dans la couche de GaAsAl.

On a représenté les caractéristiques de dopage effectif (tracées en pourcentage du
dopage initial Ng) en fonction du taux d’Aluminium, ceci pour différentes valeurs du

dopage (figure IV -6) [35,36].
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dopage effectif(%)
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Figure IV- 6: évolution du dopage effectif en fonction du taux d’ Aluminium

En accord avec les études expérimentales, nous pouvons tirer quelques conclusions

de ces résultats [35] :

Les valeurs des niveaux donneurs Eq et Eqx sont égales pour une valeur du taux
d’Aluminium de ’ordre de 0.25, ceci indépendant du dopage, il est donc
normal que tout les courbes se croisent au point (x=0 .25, Neg=Ng/2).

Pour des valeurs du taux d’Aluminium proche de 0.44, le dopage effectif tend
vers zEro : en effet, la vallée L devient la vallée de conduction prépondérante et
la probabilité d’occupation de niveau profond est maximale. Il est noté que
pour des forts dopages (Ng=10% at/m’), ce résultat n’est plus tout a fait vrai, le
pourcentage de dopage effectif pouvant atteindre des valeur de 1’ordre de 20 a
30%.

Pour des valeur du de taux d’Aluminium proche de zéro( cas de GaAs), le
dopage est de I’ordre du dopage initial introduit dans la structure, ceci d’autant

plus que le dopage décroit(Ng=10>* at/m°)
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e Pour des dopages inférieur a 10°* at/m’, les courbes ne varient quasiment plus
avec celui-ci. Au dessus de 10** at/m’, plus le dopage augmente et plus les
courbes tendent vers une courbe limite définie par :

Nes=Ng pour x<0.44
Ner=0 pour x=0.44

II-3 Influence du taux d’Aliminium

Le taux d’Aluminium intervient de mani¢re complexe sur la valeur finale de Ns. Il
sera donc nécessaire de parvenir a un compromis dans le choix de ce parametre.

Comme le montre la figure (IV-7), on a trouvé que pour un dopage donné
(Nd=10**at/m’) il existe une valeur du taux d’Aluminium optimisant N, cette valeur vaut

0.25.

3.5 T 1 1

nos résultats

réference [35] PHEMT

réference [23] x=0.3 nd=5.10.2%at/m.3
3 reference [22] e=60A° B
réference [22] resulat expérimental e=100A°
reference [22] résultat experimental e=75A°

X

v
—+— reéference [22] resultat expérimental Nd = 2. 10.%%at/m.3 , @=60A° x =0.25
251 —@- Reéférence [22] résultat expérimental Nd= 3.10.2%at/m.3 ,e=60A° i
—|— réference [22] résultat expérimental Nd =2.10.%%at/m.3 , e=60A°
2L i
@ - — 46— ¢ * .
—~ * -
[sp] \
§1.57 —
®
©
=
PR : :
z \
¢
*
0.5 > L2 il
A/ ~ - .
e o O — @ ® - @ _ o
® @
0 ! ! ! ! ! ! ! ! !
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 0.45 0.5

x Al

Figure IV-7 : variation du Ns en fonction du taux d’Al
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Pour des valeurs du taux d’Aluminium compris entre 0 et 0.25, Ns augmente
lentement avec celui-ci, et lorsque le taux d’Aluminium est compris entre 0.25 et 0.37 Ns
va décroitre

Par contre pour des valeurs du dopage effectif compris entre 5.10%at/m”’ et
1.10**at/m*(augmentation du dopage effectif), Ns diminue lentement avec celui-ci ,de
méme Ns va décroitre lorsque le dopage effectif est compris entre 5.10%at/m’ et
1.10%at/m 3(diminution du dopage effectif) ce qui prouve que la valeur du dopage effectif
optimisant Ng vaux 5.10%at/m° pour un dopage donné (Nd=10"*at/m’) ce qui correspond

a un taux d’Aluminium de 0 .25(figure (IV-8) ).

2.5 T T
-4 - nos resultats(HEMT)
- & - réference [35] (PHEMT xIn =0.25)
2L _
* ¢ - --
¢ ¢ - e .
B
. 15p —
N
£
®
©
°
g
pd 1L i
0.5 i
NS St il Jabieiel S
- * ¢ .
4 IRE SN
0 | | | | |
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2

Ndeff(*102%at/m3)

Figure I1V-8: comparaison de Ns =f(Ncfy)) entre HEMT et PHEMT
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I1-4 Influence du dopage
v Influence du dopage sur Ng

La figure (IV-9) montre que Ns augmente lentement avec le dopage (Nd). Plus le
dopage augmente plus le transfert d’électrons de la couche GaAsAl(couche donneuse) vers
la couche GaAs (couche tampon ) augmentera. Ainsi, plus le dopage du GaAsAl augmente,
plus la densité surfacique augmente et plus le confinement des €lectrons dans la couche
tampon sera efficace mais elle va tendre vers une valeur limite lorsque le dopage continue

a augmenter.

1.5 ‘
-®- nos résultats
¢ réference[22]
+ réference [35]
1l i
— *
N
£
©
2 . E ¢
7] *
P4 ¢ ¢ +*
v
05- * & .
¢
e 0@ -@---- - o -~ °
- .’
o
0 L L L L | | |
0 0.5 1 1.5 2 2.5 3 3.5 4

ND(*10.2*at/m3)

Figure IV -9 : influence du dopage Nd sur Ns (structure HEMT et PHEMT avec et sans

espaceur)

Donc a taux d’Aluminium fixe, plus le dopage augmente plus le dopage effectif va

augmenter ainsi le transfert des électrons de la couche GaAsAl (couche donneuse) vers la
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couche GaAs (couche tampon) augmentera ce qui implique une augmentation de N Cette

augmentation va tendre vers une valeur limite lorsque le dopage continue a augmenter.

Ce résultat est en désaccord avec les travaux de A.P.Temple-Boyer comme il est
monté sur la figure (IV-9) mais il est en accord avec les travaux de A.Cappy qui montre
que la densité surfacique électronique Ny augmente bien sur avec le dopage de la couche

donneuse mais tend vers une valeur limite lorsque le dopage continue a augmenter.

Par contre la densité surfacique est presque constante lorsque en faisant varier le
dopage en atome accepteur (Na) ce qui est donnée par la figure (IV-10), comparé aux

résultats de la référence [24].

T
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Figure IV -10 : influence du dopage Na sur Ns
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Figure I'V-12 : visualisation de 1’énergie potentielle en fonction de Np
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v" Influence du dopage sur I’offset AE,

Comme 1l est illustré sur la figure (IV-13), I"augmentation du dopage Na ne provoque
pas une variation remarquable de I’offset AE., par contre I’influence du dopage Ny est

remarquable (figurelV-14).

0.1
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Figure IV —13 : influence du dopage Na sur AEc
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Figure IV —14 : influence du dopage Nd sur AEc

Sur la figure (IV-14) on voie que pour un taux d’Aluminium de I’ordre de 0.25 AE,
diminue lorsque Np augmente et si Np continue a augmenter elle va tendre vers une
valeur limite contrairement a Ny qui augmente lorsque Np augmente et elle va tendre vers

une valeur limite si Np continue a augmenter.
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III-Largeur du puits
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Figure I'V-15 : variation de Ns en fonction de la largeur du puits

La figure (IV-15) montre que pour un dopage donné et pour un taux d’Aluminium
fixe égale a 0.25 la densité surfacique augmente lorsque la largeur du puits augmente
mais elle va diminuer lorsque on dépasse une valeur critique (80A°) qui correspondant a
une valeur max de Ng (0.3361 .10'® at/m?). Au-dela de cette valeur le nombre d’états liés

n’est plus unique ce qui explique la diminution de Ny qui en fait correspond alors a Ny

[37].
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Conclusion

Dans ce chapitre 1’objectif que nous nous avons fixé a été atteint c'est-a-dire
I’élaboration d’un modele permettant 1’obtention de I’allure du puits de potentiel a
I’interface et la fonction d’onde associée a un état li¢ unique, la population de cette état lice
en fonction des parametres géométriques (AE., d) et physique (dopage). L’influence des
différents parametres sur les performances de 1’heterostructure GaAsAl/GaAs est mis en
évidence ; ce qui nous permettra ultérieurement d’envisager 1’étude dynamique de

transistor HEMT de maniére rigoureuse et compléte.
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Notre travail a eu comme objectif principal la résolution numérique exact du systéme
globalement non linéaire Schrodinger -Poisson en vu de modéliser le potentiel a I’interface
d’une hétérojonction GaAsAl/GaAs. Le systeme été résolu de facon autocoherente, Les
calculs, utilisant des méthodes projectives, permettant I’intégration de Hamiltonien a 1’aide
des fonctions de Green dans I’équation de Schrodinger, pour une résolution rigoureuse
autocoherente avec I’équation de Poisson sont élaborés.

Cependant, la résolution de ce systeme est faite par la méthode de newton de type
quasi par différence finie ou le vecteur initial est trés proche de la solution (vecteur initial
approximé d’un puits carré) ce qui permet la convergence du systeme globalement non
linéaire confirmé pour dix fonctions de bases et une position bien déterminée des murs
¢lectriques. Ceci nous a permis de déduire les performances les plus influentes dans le
fonctionnement du HEMT tel que la densité de charge et I’influence des paramétres physiques
tel que le dopage et le taux d’ Aluminium.

Cette modélisation physique numérique, que nous avons effectuée peut étre appliquée

a toutes les autres hétérojonctions quantiques a couche d’inversion ou d’accumulation.
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Résumé

Le présent travail est consacré a la contribution a 1’élaboration d’un modele numérique
basé sur la modélisation physique numérique du potentiel a ’interface d’une hétérostructure
en GaAsAl/GaAs.

Les calculs, utilisant des méthodes projectives, permettant 1’intégration de
Hamiltonien, a I’aide des fonctions de Green dans 1’équation de Schrodinger, pour une
résolution rigoureuse auto-coherente avec 1’équation de Poisson sont élaboré.

Une étude de convergence du systéme globalement non linéaire est alors effectuée et
confirmée pour dix fonctions de bases et une position bien déterminée des murs électriques.

La validité de ce modele physique numérique rigoureux pour des hétérojonctions, que

nous avons présenté peut étre faite par une comparaison de nos résultats aux résultats des
autres modeles de la littérature, de ce point de vue la validité de notre modele est

confirmée.



Abstract

This work investigates an approach for contributing to the development of a
numerical model based on physical and numerical modelling potential at the interface of a

hetero structure in GaAsAl / GaAs.

We elaborate a calculus, using projective methods permit the Hamiltonian
integration using Green functions in the equation of Schrodinger, for a rigorous resolution

auto coherent with the equations of Poisson.

A study of the convergence of globally non linear system so is effectuated and
confirmed for ten essential workbench functions and for a position well established of

electrical wall.

The validity of this rigorous physical and numerical model for hetero junction, which
we have presented, can be effectuated with a comparison  of our result with the result of
different models developed in the literature of related work; with this point of view the

validity of our model is confirmed.



