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ABSTRACT

The development or the improvement of new branches of field effect transistor
in high frequencies cannot be envisaged without the help of physical modeling that
allows the predetermination and optimization of structures.

The work we present here aims to improve a numerical physical model that
characterizes the dynamic of carriers in a HEMT heterostructure.

To do so, we needed a general description of the physics of HEMT Transistor
in which the carriers are confined in a well of potential having a width less than the
wavelength of De Broglie , with a quantified movement in the perpendicular
direction of the interface while staying free in the parallel direction.

This bidirectional character of the gas of electrons is taken into account in our
model to determine the potential applied to the heterojunction interface from gate
and drain potentials command. Once the potential in the interface is deduced, we
can control the density of charges and the dynamic of electrons, and so, the
performances of HEMT are highlighted. To reach this goal, a rigorous resolution of
Poisson — Schrodinger auto coherent system associated to the Boltzmann equation
throw the projective methods and special functions (Method of moments, Galerkin’
method and Green’ functions) is elaborated.



RESUME

Le développement ou 'amélioration des nouvelles filiéres de transistor a effet de
champ hyperfréquence ne peut s’envisager sans I'appui de la modélisation physique
qui permet la prédétermination et 'optimisation des structures.

Le travail que nous présentons a pour objet 'amélioration d’'un modéle physique
numérique qui caractérise la dynamique des porteurs dans une heterostructure
HEMT.

Pour ce faire, il a fallu donner une description générale de la physique du
transistor HEMT. Dans ce dernier, les porteurs se trouvent piégés dans un puits de
potentiel dont la longueur est inférieure a la longueur d’'onde de De Broglie avec un
mouvement quantifié dans la direction perpendiculaire a l'interface, tout en restant
libres dans la direction paralléle.

Ce caractere bidimensionnel du gaz d’électrons est pris en compte dans notre
modeéle pour déterminer le potentiel appliqué a l'interface de I'hétérojonction a partir
des tensions de commande de grille et de drain. Une fois que ce potentiel a
I'interface est déduit, nous pouvons contréler la densité de charges et la dynamique
des porteurs, et ainsi les performances du HEMT sont mises en évidence.

Pour atteindre ce but, une résolution rigoureuse du systéme auto cohérent
Poisson - Schrodinger en association a I'équation de Boltzmann a laide des
méthodes projectives et fonctions spéciales (Méthode des moments, Méthode de

Galerkin et Fonctions de Green) est élaborée.
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Introduction générale

Les premiers dispositifs réalisés sur semi conducteurs Ill-V sont apparus vers les
années 1970. Il s’agissait de transistors a effet de champ a grille Schottky réalisés
sur GaAs (MESFET).

Depuis, le MESFET est devenu le composant le plus utilisé principalement en

hyper fréquences et en logique rapide.
Le MESFET combine entre 'avantage de la bonne dynamique des électrons dans
GaAs et la facilité de réaliser de bonnes barriéres de Schottky sur GaAs avec des
grilles submicroniques ce qui réduit le temps de transit des électrons. Son principe
de fonctionnement est tres simple : Comme tous les transistors a effet de champ,
lorsqu’on applique une certaine tension a la grille, la zone de déplétion dans le canal
s’élargit en fonction de cette tension et c’est ainsi que I'on contrble le nombre
d’électrons susceptibles de conduire le courant de la source vers le drain. Ainsi, la
vitesse de fonctionnement n’est limitée que par le temps de transit mis par les
électrons pour passer de la source vers le drain.

Donc, pour améliorer les performances du MESFET, il faut réduire ce temps de
transit des électrons sous la grille, d’'ou la nécessité d’accroitre la vitesse des
électrons et /ou réduire la distance entre source et drain. Ceci nécessite un fort
dopage du canal afin de réduire sa largeur tout en ayant une intensité de courant
élevée.

Cependant, la grande concentration en impuretés due au dopage trés élevé
augmente les effets de collisions entre les porteurs de charges et ces impuretés. Ce
qui implique une détérioration des propriétés du transport du semi conducteur par
une réduction de la mobilité et de la vitesse moyenne des électrons.

C’est pourquoi les performances du MESFET GaAs sont limitées a une fréquence
f=50 Ghz pour une distance entre source et drain de 0,25 microns [Cap 86]

Le HEMT est donc apparu pour résoudre ce probléme. Son principe de base
consiste a séparer spatialement les porteurs de charges libres des impuretés de
donneurs ionisées dont ils proviennent en intercalant dans un MESFET GaAs une
couche mince de GaAlAs dopé n entre I'électrode métallique et la couche active de

GaAs non dopée.
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En effet les électrons qui cherchent toujours a occuper les états énergétiques les
plus bas possibles vont passer vers le matériau non dopé a gap étroit (GaAs). lIs
vont se trouver spatialement séparés des atomes donneurs ce qui diminue
considérablement les collisions des électrons avec les atomes d'impuretés. Les
propriétés du transport se trouvent alors nettement améliorées [ Cas 89].

Pour cela, il nous a semblé intéressant d’étudier plus précisément ce composant

d’'un point de vue théorique afin d’estimer ses performances.

Notre travail est composé de quatre chapitres. Dans le premier nous présentons
la théorie générale sur des hétérojonctions. L’hétérojonction quantique est présentée

au sein d’'une étude qualitative du HEMT.

Dans le second chapitre, une étude physique générale du HEMT est présentée
a laide des modeéles qui semblent étre les plus importants de la littérature.
L’'importance des effets de la dynamique non stationnaire est mise en évidence
grace au modele de Cappy. Ce dernier nous a permit d’avoir une idée assez

concréte de I'étude dynamique de la structure HEMT.

Le troisieme chapitre, est consacré a la présentation de notre modéle, grace
auquel nous avons présenté une étude détaillée de la dynamique d'une structure
HEMT en tenant compte des effets quantiques simultanément avec I'effet classique,
par [l'utilisation des méthodes projectives et fonctions spéciales (Méthode des

moments, Méthode de Galerkin et Fonctions de Green).

Finalement, dans le quatrieme chapitre nous présentons les principaux résultats
de la modélisation. Cette derniere nous a permi d’extraire les grandeurs qui
caractérisent la dynamique des porteurs dans le canal ainsi que les caractéristiques

statiques du composant.

IN
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Chapitrel Théorie générale

1.1 INTRODUCTION

L’électronique moderne fait de plus en plus appel aux hétérostructures a semi
conducteurs. Ainsi, pour les transistors a effet de champ, les hétérostructures
tendent a supplanter, tout au moins aux hautes fréquences, les transistors a
homojonction. Parmi ces transistors, nous citons le HEMT « High Electron Mobility
Transistor» qui est devenu le transistor le plus populaire et le plus fiable
commercialement.

Le HEMT doit ses grandes performances a I'hétérojonction en GaAlAs/GaAs
dont il est essentiellement constitué. Cette derniére, et grace aux paramétres de
maille trés proches du GaAlAs et du GaAs et aussi grace au formidable progrées
effectué dans les techniques d’épitaxie avec lesquelles elle est fabriquée, est
considérée comme I'hétérojonction abrupte de référence. Trés longtemps, elle était
la plus étudiée parmi toutes les autres hétérojonctions que ce soit
expérimentalement ou théoriquement. Elle garde toujours son intérét, méme si
recemment de nouvelles structures telles le GaAIN/GaN, prennent de plus en plus

d’ampleur.

.2 GENERALITES SUR LES HETEROJONCTIONS

Une jonction PN est constituée par la mise en présence de deux régions
difféeremment dopées d’'un méme semi conducteur. Ce sont les homojonctions.

Les jonctions obtenues en mettant en présence des matériaux ayant des
structures de bande différentes, sont appelées hétérojonctions.
Quand une hétérojonction est constituée de deux semi conducteurs du méme type
(P ou N) on parle alors d’'une hétérojonction isotype. Dans le cas contraire on a une
hétérojonction anisotype [Vap 70].

Les concepts de base de la théorie des hétérojonctions [And 62] ont été traités
en détails dans les travaux de Milnes et Feucht [Mil 72], Sharma et Puricht [Sha 74],
Casey et Panich[Cas78], et une série d’articles de Kroemer [Kro 80- Kro 85].
D’importants travaux concernant des développements plus récents dans les aspects
théoriques et expérimentaux des hétérostructures ont été rassemblés par Capasso

et Margaritino[Cap 87].
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Chapitrel Théorie générale

Dans la pratique on n’a pu fabriquer que des hétérojonctions plus au moins
proches du cas idéal. Parmi elles, les hétérojonctions en Gai.AlkAs/GaAs pour
lesquelles il a été constaté que linterface était essentiellement atomiquement
abrupte. Il existe plusieurs causes des écarts qui se produisent entre les
hétérojonctions réelles et leurs cas idéaux [Mat 01]. La cause la plus évidente est la
différence entre les paramétres de mailles des deux semi conducteurs.

Dans le cas du GaAs et I'AlAs, leurs paramétres de maille sont trés proches
55,653A° pour GaAs et 5.661A° pour I'AlAs. C’est pourquoi, ces deux matériaux
s’ajustent bien au niveau de l'interface, surtout si 'on se borne a des couches trés
minces ce qui est devenu plus facile avec I'évolution des techniques d’épitaxie telles

que I'épitaxie par jet moléculaire EJM [Khl 05].

1. Définitions fondamentales

a- Niveau du vide : C’est I'énergie potentielle de I'électron dans le vide au voisinage

du matériau.

b- Le travail de sortie : Dans le métal, I'électron de conduction est soumis a un
ensemble de forces d’interaction dont la résultante est nulle. Il peut se déplacer
librement. Quand I'électron arrive a la surface du métal, la compensation des forces
d’interactions entre elles n’est plus totale. L’électron est retenu a l'intérieur du métal.
Pour extraire un électron du métal, il faudra donc lui fournir de I'énergie. On appelle
travail de sortie, cette énergie qu'il faut fournir a un électron pour I'arracher du métal

et 'amener au niveau duvideN, .
®=N, -E,
Dans les semiconducteurs et les isolants, le travail de sortie @ est défini de la méme

maniére. Cependant pour les semiconducteurs, la position du niveau de Fermi

dépend du dopage et @ n’est qu’une constante physique du matériau.

EN



Chapitrel Théorie générale

METAL VIDE

NV L — L — L — ﬂr —_— L — L 1

Fig .I .1 Travail de sortie d’un métal

c-Affinité électronique : On définit I'affinité électronique comme I'énergie qu'il faut
fournir a un électron situé dans le bas de la bande de conduction pour 'amener au
niveau du vide.

X=N, -E,

Cette grandeur est une constante physique des semiconducteurs.

SEMICONDUCTEUR VIDE

Fig .1.2 Affinité ¢électronique
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Chapitrel Théorie générale

2. Modéle d’Anderson

Le modéle d’Anderson est le modéle de base utilisé dans I'évaluation des

diagrammes de bandes des hétérojonctions [And 62]. Il est basé sur le principe de
continuité du niveau de vide a travers I’hétérojonction.
D’aprés Anderson, lorsque deux semiconducteurs sont infiniment proches I'un de
I'autre sans qu’il y ait de vrai contact, tout électron se trouvant dans I'interface qui les
sépare occupe un niveau d’énergie qui peut étre considéré indifféeremment comme le
niveau d’extraction du matériau 1 ou du matériau 2. Cela signifie que les niveaux du
vide des deux semiconducteurs coincident.

Donc pour positionner les différents niveaux d’énergie des deux matériaux, le
niveau du vide qui est le méme pour les deux matériaux, est pris comme référence.
A partir de |a, et connaissant les affinités électroniques et les largeurs de gaps ainsi
que les dopages respectifs des deux semiconducteurs, on peut situer le bas des
bandes de conduction, les hauts des bandes de valence ainsi que les niveaux de

Fermi des deux matériaux les uns par rapport aux autres comme montré sur

la figure (I-3).
A A NV
4l
b1 22
Ecl A v
¢ AEC v ECZ
Em . _._ e 4
Eg2
__________________ o Em
E
gl A V EV2
AEv
Evl v 4

Fig .1 .3 Positionnement des différents niveaux selon le modéle d’Anderson.

Lorsque le contact est établi, les électrons se déplacent d’'un semiconducteur a
I'autre jusqu’a ce qu’un nouvel état d’équilibre s’établisse. Ceci n’est possible que
lorsque les niveaux de Fermi respectifs aux deux semiconducteurs s’alignent,
ce qui implique une certaine courbure de bande comme illustré dans la figure ci-

dessous :

)
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Niveau du vide

X2
ECZ
Ecl
V.
Er oo e,
/ Ev2
Evl /

Fig .l .4 Diagramme de bandes aprés contact

Ce modéle présente cependant un manque de rigueur, car pour Anderson la
jonction entre deux semiconducteurs n’est qu’une simple superposition des deux
derniers avec en plus la possibilité pour les porteurs de charge de passer d’un
semiconducteur vers l'autre. Ce qui est évidemment inconcevable vu les différents
phénomeénes qui se produisent a I'interface et qui seront présentés plus loin dans le

chapitre.

3. Discontinuités de bandes aux hétérojonctions

Plusieurs types d’hétérojonctions sont envisageables figure (1-5). Le systéme le
plus utilisé actuellement GaAlAs/GaAs est de type 1 [Ste 78, Nag 02].

Les discontinuités de bandes (ou « offsets » de bandes) aux hétérojonctions
(AE:,AEv) sont certainement les paramétres a la fois les plus importants mais aussi
les plus difficiles a déterminer. En fait, le probléeme est trés complexe, d’autant plus
que la dépendance éventuelle des offsets de bandes en fonction de la technologie
de croissance, de [lorientation cristallographique, ou méme a la séquence de

croissance est peu connue [Bas 88, Sze69].

IN
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E.
Ak
TaE B,
E.
- B AEC EC ¢AEC
A A
A A B Type 2
] AE, E, ¢ AL, E,
ECB
B EvA
Ec4 Type 3
A A E ( cas particulier)
vB

Fig .1 .5 Divers types d’hétérojonctions définis par la position relative des bandes
des semiconducteurs A et B
Les principales théories permettant de prévoir ces discontinuités de bandes sont
des théories dites linéaires. Elles supposent qu’il existe une énergie absolue
spécifique associée a chaque bord de bandes de tout semiconducteur. Les offsets
de bandes sont alors simplement la différence entre les énergies absolues de
chaque bande pour chacun des deux semiconducteurs.
Par exemple pour la bande de conduction [Mil 72, Ver 85, Har 02]:
AE(A/B)=EB)~E(A) (I-1)
En fait cette hypothése de linéarité est bien évidemment une approximation et
on devait écrire :
AE (A/B)=E,(B)-E,(4)+5(4/B) (1-2)
Ou 6(4/B) est une correction ne pouvant étre exprimée linéairement en fonction des

propriétés individuelles des semi conducteurs A et B, mais une caractéristique propre
a la combinaison A/B.
Compte tenu de I'hypothése de linéarité, la propriété de transitivité des

discontinuités de bandes aux hétérojonctions se déduit immédiatement, et 'on a :

|00



Chapitrel Théorie générale

AE(A/C)=AE(A/B}W+AE(B/C) (I-3)

Cette régle couramment admise, est cependant difficle a vérifier
expérimentalement. Elle a été trés bien vérifiée sur certaines hétérostructures, mais
la détermination expérimentale des discontinuités de bandes aux hétérostructures
est toujours un probléme d’actualité et ce méme pour des systémes bien connus
comme le cas de I'hétérostructure GaAlAs/GaAs.

La mesure des discontinuités des bandes d’énergie n’est pas simple vu qu’elles

ne sont pas des quantités physiques directement mesurables.
Les méthodes de mesure sont nombreuses et trés variées, et chacune d’elle repose
sur une certaine modélisation de l'interface .Comme conséquence de cette diversitée,
les résultats eux aussi different les uns des autres. Car juste le temps pour qu’un
résultat soit établi et accepté, il apparait un autre résultat qui démontre son
inexactitude.

Pour illustrer ce fait, considérons le cas du systeme GaAlAs/GaAs qui est le plus
étudié de tous. Le développement d’hétérostructures de haute qualité grace surtout a
'EJM, a permis la fabrication de « puits quantiques » dans lesquels I'énergie des
electrons est quantifice [Mef 08]. Ces états quantifies ont été mesurés
spectroscopiquement en 1974 par Dingle, Wiegman et Henry [Din 74].Puis en
comparant le spectre obtenu avec les états énergétiques d’'un puits de potentiel
carre, ils sont arrivés au résultat suivant pour AE. :

AE:=0.85AE; (1-4)

Ce résultat a été longtemps accepté jusqu'en 1984 ou Miller, Kleinman et
Gossard [Mil 85] trouveérent :

AE:=0.57AE, (1-5)
Pour un puits de potentiel parabolique.
Dans [Fre 95] des résultats expérimentaux plus récents donnent une valeur
moyenne de AE. égale a

AE.=0.60AE, (1-6).
En utilisant une modélisation par méthode intégrale de la couche d’accumulation,
Bouneb et Benabass [bou 09] étudient linfluence des parametres physiques

(dopage ) sur AE, . Le résultat principal obtenu est :

AE, =0.023N; —0.18N; +0.53N; —0.66N, +0.34

o
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1.3 HETEROJONCTIONS QUANTIQUES

Dans la littérature I'étude des hétérostructures montre que la région voisine de
I'interface entre deux semiconducteurs est le siége d’'une grande densité de porteurs
libres. Cette densité est fonction de la nature de deux semiconducteurs constituants
I’'hétérojonction et de la polarisation de I'hétérostructure [Fan 66, Alf 01].

Les différences de gap, de travail de sortie et d’affinité électronique entre les
deux semiconducteurs, peuvent entrainer I'existence d’'une couche d’accumulation
ou d’inversion dans la région voisine de linterface ou les porteurs libres sont
localisés dans un puits de potentiel trés étroit représenté dans le diagramme
énergétique par la courbure des bandes de conduction et/ou des bandes de
valences, selon le cas, au voisinage de l'interface [ Boy 90 ].

Ce puits de potentiel dans certaines conductions a une largeur (dans la direction
perpendiculaire a I'interface) plus petite que la longueur d’'onde des électrons de De
Broglie et par conséquent, les électrons se trouvent piégés et quantifiés dans ce
puits avec des niveaux d’énergie différents (sous bandes).

Le calcul exact d’'un potentiel de charges fixes dépend de la précision de la
connaissance de la densité de ces charges. Cependant le calcul d'un trés grand
nombre d’électrons considérés comme libres au voisinage de linterface d'une
hétérojonction (inversion ou accumulation) est tres difficile a déterminer.

Pour la présentation des calculs et des équations qui régissent les différents
phénoménes et grandeurs dans les hétérojonctions a puits quantique et
spécialement dans le puits, nous avons choisi de présenter le dispositif électronique
qui peut étre considéré comme la meilleure application des hétérojonctions a puits
quantiques : le HEMT. En premier lieu nous allons présenter une description
générale du composant. Une étude plus détaillée sera présentée dans le chapitre

suivant.
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1. Apercgu sur le HEMT

Il a était congu et réalisé en 1980, simultanément a Fujitsu [Mim 80] et a
Thomson [Del 80]. L’idée de base est d’utiliser comme canal d’'un transistor a effet de
champs un gaz délectrons bidimensionnel accumulé a [linterface d’une
hétérojonction AlGaAs dopé/ GaAs non dopé. Le gaz d’électrons étant situé dans le
mateériau faiblement dopé [Soa 84, Gre 99].

Les transistors de type HEMT permettent de contréler avec de faibles tensions,
de fortes densités de courant [ Lal 01, Cap 86]. Cette caractéristique autorise
I'utilisation de ce composant pour des applications de puissance aux fréquences
Microondes. D’autre part, les transistors a hétérojonctions peuvent étre encore
utilisés pour des circuits fonctionnant a des fréquences de I'ordre de 90Ghz.

Les transistors HEMTs sont également appelés MODFETs (Modulation Dopped
Field Effect Transistor), TEGFET ( Two dimentional Electron Gaz Field Effect
Transistor), ou encore SDHT (Selectivey doped Heterostructure Transistor).

Les résultats sur le HEMT progressent trés rapidement depuis 1980. En 1982
ABE(M) et Mimura [Mim 82] ont montré que le HEMT est le dispositif a
semiconducteur le plus rapide avec 16.7ps a 300k et 12.8ps a77k et présente la
meilleure figure de mérite temps de propagation et produit puissanceX temps
(18 ps et 7fj respectivement) [Tun 82] .

Depuis 1984, de multiples variantes ont été développées [Sch 03, Bim 01],
Parmi elles, les structures a super réseau ou la couche de GaAlAs(N+ ) est
remplacée par un super réseau GaAlAs. La technique de dopage ou dopage ¢ est de
plus en plus utilisé en EJM (Epitaxie par Jet Moléculaire). Elle permet d’'introduire de
facon treés localisée (par exemple prés de l'interface) une importante concentration
de dopants. Une autre structure qui est la structure a multiples canaux permet
principalement d’augmenter le courant pour le HEMT et donc ils sont bien adaptés a
une utilisation en puissance. Enfin les structures pseudomorphiques ou I'on intercale
une fine couche de GalnAS entre la couche de GaAs( non dopé) et de GaAlAs(N+)
qui va former le canal du transistor. Les électrons bénéficient ainsi de trés bonnes

propriétés de transport de GalnAs [Baa 00, Die 96].
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2. Structure du HEMT

SOURCE GRILLE DRAIN

Couche superficielle

Couche Schottky

Couche donneuse dopée (GaAlAs n*)
Espaceur non dopé (GaAlAs)
GaAs non dopé
Couche tampon

Substrat semi isolant

Fig 1.6. Structure d’un transistor HEMT [Soa 84]

La structure d'un HEMT est présentée sur la figure (1-6). Elle est constituée
essentiellement de trois matériaux différents : le substrat, un matériau a grand gap et
un matériau a petit gap. On retrouve les électrodes de source, grille et drain

communes au MESFET.

La couche superficielle (appelée Cap Layer) est formée par un matériau de faible
bande interdite pour permettre la réalisation des contacts ohmiques de source et de
drain. Cette couche est généralement fortement dopée afin de diminuer la valeur

des résistances de contact et donc, celle des résistances d'acces.

La couche a grand gap non dopée est destinée a la réalisation du contact

Schottky de grille qui est déposé aprés gravure du "Cap Layer ".

La couche de matériau a grand gap dopé a pour réle de fournir les électrons

libres a la structure , c'est la couche donneuse.

Vient ensuite I'espaceur (spacer), une couche de matériau a grand gap non

intentionnellement dopé (NID), permettant de séparer les atomes donneurs
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d'électrons de la couche donneuse des électrons du canal. Les interactions a
distance électrons-impuretés sont ainsi réduites. Plus cette couche sera épaisse,
meilleure sera la mobilité des électrons dans le canal. A l'inverse, le transfert des
électrons de la couche donneuse dans le canal est favorisé par un espaceur
fin [Act 88, Anh 01].

un matériau a petit gap non intentionnellement dopé, cette couche, importante
dans la mesure ou elle recoit le gaz bidimensionnel d'électrons, déterminera les
performances du composant a travers les propriétés de transport des électrons dans

le matériau.

Une couche tampon, communément appelée "buffer”, permet d'améliorer le
confinement des électrons dans le canal en réduisant l'injection des porteurs vers le
substrat. Cette couche permet également d'avoir un matériau de base de bonne

qualité cristallographique nécessaire a la croissance des autres couches.

Enfin, le substrat semi-isolant (Sl) est un matériau binaire qui identifie la filiere
(GaAs, InP).

3. Principe de fonctionnement du HEMT

Le principe de fonctionnement du HEMT est identique a celui d’un transistor a
effet de champ a grille Schottky de type MESFET[ Che 10, Mano 06, Gal 91, Cas 89 ].
Il est basé sur la modulation de la conductance entre deux contacts ohmiques appelés
"Source" et "Drain", par l'action électrostatique d'une électrode de commande

dénommée "Grille".

Dans le cas du HEMT, la juxtaposition d'un matériau a grand gap et d'un matériau
a petit gap implique la création d'une discontinuité de bande de conduction a l'interface
entre les deux matériaux (Modéle d’Anderson). Cette "hétérojonction”, illustrée par la
figure (I-7), entraine la formation d'un puits de potentiel dans le matériau a petit gap ou

transferent et s'accumulent les électrons provenant de la couche donneuse [ Wol 90].

L'hétérojonction est caractérisée par la discontinuité de bande de conduction AE,

entre les deux matériaux. Le transfert de charges génére dans la couche donneuse

une zone désertée. Le profil électrique de charges détermine la courbure de bande de

13
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part et d'autre de I'nétérojonction. Ceci se traduit par la formation d'un puits de
potentiel dans le canal. Pour une largeur de puits inférieure a la longueur d'onde de
De Broglie, apparaissent les effets quantiques. Ces effets se traduisent par la
quantification des niveaux d'énergie des électrons et par la restriction du mouvement
des porteurs dans un plan paralléle a I'hétérojonction. On appelle gaz d'électrons
bidimensionnel (2DEG : two Dimensional Electron Gas), I'accumulation des électrons
dans ce puits. L'hétérojonction permet la séparation spatiale des atomes donneurs
ionisés et des électrons libres. Ces électrons ne sont donc plus soumis aux
interactions sur impuretés ionisées et peuvent alors atteindre des mobilités
importantes. Le HEMT bénéficie donc d'un transport électronique dans un gaz (quasi-

bidimensionnel) bien supérieur a celui d'un matériau dopé.

Couche g s 1y
barriére Esparedr ,
1
) Dopage :
Gn”e "‘_‘ VOfumique Cana! :
Vi \‘ zone d'accumulation
q Ve Zone désertée
$
& _
-q VGS ,S')@ PE )
bufetés i
7
Interface hiveaux discrets
grille / semi-conducteur| d'énergie
\\

fig | .7. Structure de bande d’une hétérojonction en présence d’un potentiel
de grille [Che 10].
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.4 CONCLUSION

Dans ce chapitre nous avons présenté la théorie générale de certaines
hétérojonctions. L’évaluation des diagrammes de bande est établie a I'aide du modéle
d’Anderson. Nous constatons que les discontinuités de bandes aux hétérojonctions
sont certainement les paramétres a la fois les plus importants mais aussi les plus
difficiles a déterminer. Pour I'étude de I'’hétérojonction quantique, nous avons choisi
de la présenter au sein d’'une étude du HEMT qui peut étre considéré comme sa

meilleure application.
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.1 INTRODUCTION
Différents modeéles de HEMT ont été proposés dans la littérature

[Ste 78, Del 82, Cap 86, Cir 03]. Les premiers modéles sont des modéles
analytiques ou semi analytiques. Viennent alors des modeéles
bidimensionnels classiques ou de type Monte Carlo. Avec le développement
du HEMT et I'apparition de ses nouvelles variantes, de nouveaux modéles
ont été proposés.

Le but de ce chapitre est de donner une vue panoramique sur les plus cités.

1.2 MODELISATION DE LA COUCHE D'ACCUMULATION

Comme nous l'avons vu au chapitre 1, la discontinuité AEc impose un
transfert d’électrons de GaAlAs (n+) vers GaAs. La courbure de bande qui en
résulte du coté GaAs crée un puits de potentiel de faible largeur. Or, lorsque la
largeur d’'un puits de potentiel est de I'ordre de I'onde de De Broglie, les effets
quantiques introduisent une suite de niveaux discrets [Har 02]. Pour obtenir les
valeurs des niveaux d’énergie et les fonctions d'ondes associées a chaque
niveau, il faut résoudre de fagon auto cohérente les équations de Schrodinger et
de Poisson.

1. Couplage des équations de Poisson et Schrodinger
L’équation de Schrddinger s’écrit [ Ste 75]:

2

2m"

|:_ (%}A " V}l//i (x)=E, y,(x)
87°m

Ay, (x)+V (X, (x) = E; y,(x) (1-1)

Hy, =E y,
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m": Masse effective de I'électron.

E. ety,(x): représentent respectivement la fonction donde et I'énergie

associées respectivement a I'état propre i.

V(x): Le potentiel électrostatique
H, : L'opérateur Hamiltonien

L’équation de poisson étant:

AV + 2% g (11-2)
eps

Avec :

q[ N, —Zni|(//i(x)2| ]  dans GaAlAs

p(x) = (II-3)

q[- N, —Zni|t//,. (x)2| ] dans GaAsnon dopé

"eps" est la permittivité du matériau, p(x)la densité volumique totale de charge
de I'hétérojonction.

Ces deux équations représentent un systéme d’équations non linéaires
n‘admettant pas de solution analytique, ce qui rend nécessaire la résolution
numérique du systéme par un calcul auto cohérent. Or, la résolution numérique
devant tenir compte de la rétro influence du potentiel et de la fonction entre le
systéme couplé Schrddinger-Poisson, est assez complexe, c’est pourquoi la
plupart des auteurs ont eu recours a des méthodes approximatives plus simples

mais moins rigoureuses.

2. Approximation du puits triangulaire
Cette méthode consiste a considérer, le puits comme triangulaire la
résolution de I'équation de Schrodinger peut alors se mener analytiquement et

donne :

h? )3 (3 3\ )
£ :(M*j [Eﬂg(wzj] (I1-4)
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- n
Avec : f—q(Nd€p+2jAml

2miqé % E.
(2)= A4, z——L 11-5
w(z) =4, ( FE J ( qéj (1-5)

Dans ces expressions ¢ représente la valeur du champ électrique constant
dans le cas du puits triangulaire et 4,(Z)la fonction d’Airy de deuxiéme espece.

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
introduction de ces expressions dans la modélisation du composant
[Sha 74, Kro 82, Asg 05].

3. Méthode de la fonction d’onde variationnelle

Dans cette approche utilisée par Frang et Haward, la fonction d’onde est

approximée par [Ste 75] :

w(Z)= (%b3j22 exp%z (11-6)

Dans cette expression, b est un paramétre variationnel. Cette méthode donne de
bons résultats a basse températures, lorsque le nombre des niveaux occupés est
faible (1 ou 2).

4. Modeéle de A.Cappy
Pour la résolution numérique self consistant du system formé par les

équations de Schrddinger et Poisson pour une couche d’accumulation de
I'hétérojonction GaAsAl/GaAs, A.Cappy a repris la philosophie générale de
F. Stern [Ste 78] pour la modélisation des couches d’inversion dans le transistor
MOS. Cette approche est basée sur les approximations suivantes [Cap 86] :

% la validité de I'approximation de la masse effective

% la différence des masses effectives dans les deux semi-

conducteurs est négligée.
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% Condition aux limites impose que y(-w) =y (+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)
Ou ky, ky représentent les vecteurs d'onde dans la direction paralléle a
I'nétérojonction
L L’énergie potentielle correspondant au bas de la bande de
conduction s’écrit sous la formeV,(z) =V (z)-AE . H(z - z,)
ou H représente la fonction échelon.

Deux grandeurs sont imposées dans ce modeéle self consistant de Cappy
[Cap 86] :

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

» La position du niveau de Fermi : EF=0

A partir d’'une solution initial Vo (z) donnée, les niveaux d’énergie et les
fonctions d'onde sont calculés ainsi que la valeur du niveau de fermi;
l'intégration de I'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.

5. Résolution de I’équation couplée Schrodinger Poisson : application a la
détermination exacte du profile de potentiel dans les HEMTs.

Cette étude sur laquelle notre modéle se base, présente une solution
exacte de la combinaison des équations non linéaires de Schrodinger et de
Poisson, pour I'étude de I'énergie potentielle et les distributions des porteurs a

I'interface d’'une simple hétérojonction. Ici, les formes de la fonction d’onde et du
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potentiel ne sont pas données a priori, mais sont calculées a l'aide des taux de
dopage et des énergies de gap des deux matériaux formant I'hétérojonction
[Ben91]. L'utilisation des fonctions de Green permet lintégration du Laplacien
dans l'équation de poisson. Ce dernier, une fois injecté dans I'équation de
Schrodinger comprenant I'Hamiltonien, permet d’aboutir a I'application de la
méthode des moments et de Galerkin @ I'’équation. Celle-ci méne a un systéme
d’équations globalement non linéaire nécessitant au préalable un nombre défini
de fonctions de base [Ben 91].

Aprés avoir brievement décrit les différentes études précédentes se basant
fondamentalement, pour chacune, sur la résolution du systeme couplé
Schrédinger Poisson, nous passons aux modeles qui s’intéressent a I'étude de la

commande de charge de la couche d’accumulation.

1.3 LA COMMANDE DE LA COUCHE D’ACCUMULATION

Dans les applications du type transistor a effet de champ, la couche
d’accumulation a l'interface de I'hétérojonction est commandée par une jonction
Schottky déposée sur le GaAlAs.

Plusieurs modéles de cette commande ont été proposés, dans cette thése nous

présentons le modéle de Delagebeaudeuf et le modéle de Cappy :

1. Modéle de Delagebeaudeuf
La premiére étude de la commande de charge est due a D. Delagebeaudeuf

et N.T.Linh [Del 82]. Bien qu’elle soit limitée du point de vue réalité physique,
cette méthode par son accessibilité analytique est précieuse. Le modéle est
basé sur quelques hypothéses simplificatrices qui sont :

v le puits de potentiel est supposé triangulaire.

v Le champ électrique est constant.

v' La commande de la couche bidimensionnelle se fait par une grille

schottky.
v' L’existence d’'une couche GaAlAs non dopé pour augmenter la

séparation des électrons des impuretés ionisées d’une épaisseur a.

20
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Plusieurs équations régissent les phénomeénes physiques du modéle :

a-Concentration d’électrons dans la couche bidimensionnelle
la figure (lI-1) représente le schéma de bandes de [I'hétérojonction.

Les différents niveaux quantiques sont donnés par la relation :

nt V(3 (. 3 ;

En considérant pour GaAs l'existence de deux sous bandes, nous avons
[Del 82] :

E,(eV)=183 x10_6511/3

(II-8)
-6 2
E, (eV)=1,83 x10 95(3
Dans les GaAs, le champ électrique & vérifie I'équation de Poisson :
SR MRS (11-9)
dx eps,

Ou eps, est la constante diélectrique de GaAs, n(x) la concentration de porteurs
libres et N,la concentration d'accepteurs ionisés (la couche GaAs faiblement
dopée est p’) avec n(x) >> N,. En résolvant I'équation de Poisson avec les
conditions aux limites appropriées (£=&o a linterface : &=0loin de linterface)

nous trouvons :



Introduction au HEMT

Chapitre2
Fig .Il.1 Détails du schéma de bande du HEMT a I'équilibre
(BC=bande de conduction ; BV= bande de valence).[Del 82]
$ii0 = qn;
n, = [n(x)dx (11-10)

ns = concentration du gaz bidimensionnel. L’'équation (lI-8) devient :

2
E,=y,n
0=t 11-11)
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En considérant la relation ng et la position du niveau de Fermi, il peut étre
facilement montré que [Del 82] :

_D (&, ~Ey) & -E) i
ns—qKTlnH1+equ X7 j(lﬂequ T ﬂ (1-12)

Ou D est la densité d’état dans le gaz bidimensionnel :

*

m
D=—
h

(1I-13)

A Tinterface de I'hétérojonction, nous avons une continuité du vecteur

déplacement (en négligeant les états d’interfaces)
eps; &y =eps, &y =qn, (11-14)

La quantité &£ peut étre déterminée :

eps,&yy = \/2qNDV20 +q2sza2 —gN,a (11-15)

Ou Np est la concentration d’électrons dans AlGaAs. a est I'épaisseur du
"Spacer" et :
Vyy =AE, -0, -E (11-16)
Ou v,, est la courbure de la bande de conduction et Jest la difference entre
E et E, .

En combinant les équations (lI-12),(lI-14), (1-15) et (l-16), on peut
déterminer n et la solution est numériquement trouvée.
La variation de n, avec la concentration d’électrons N, est représentée dans

la figure (11-2).
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Fig .1l.2 Variation de la concentration d’électrons du gaz 2D
( gaz bidimensionnel) [Del 82].

b. Caractéristiques statiques du HEMT

La figure (lI-3) représente le diagramme de bandes de I'hétérostructure
soumise a linfluence d'une grille Schottky. Nous supposons que pour une
certaine tension Vg, les deux régions de charge d’espace (Schottky et

hétérojonction) se recouvrent. Dans ces conditions nous avons :

eps
pssny =22V, - v,) (I1-17)
1
v, :;ND (a, —a) (II-18)
eps,



Chapitre2 Introduction au HEMT

vy =@y =V, —Ep —AE, (1-19)
Ou q,est I'épaisseur totale des deux couches de I'AIGaAs (fig. 11-3).0On déduit

donc la relation entre la concentration surfacique Q. et 7, :

0,=L52(y —¢,—E, +AE. +V,) (1-20)
a,

Fig .I1.3 Détails du schéma de bande du HEMT sous polarisation de grille
[Del 82].
------- a I'équilibre
avec tension ¥V appliquée

Si Er est négligeable devant les autres termes, on peut écrire :

Vo, =@, ~AE, -V, (11-21)
eps
o =
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Si EF n’est pas négligeable, on peut le mettre sous la forme :

E.=(n,T)=121x10"n, +3.3x107> 1—% (11-23)

Ou T est la température.
On obtient alors [Del 82] :

eps
st — p, 2 (Vg _V'oﬁ”) (“-22b)
1
Avec :
a, =a, +804°
a'=a+804°
) T
AE',=AE, -33x107"| 1 -—— (11-24)
280

Ayant obtenu Q,_, le courant de drain peut étre calculé de maniére habituelle

comme dans un MESFET.
i) En supposant une distribution 7(x)du potentiel dans le canal, donc

une distribution Q,(x)de la charge :

eps
gn, = Qs = (x) = Z - [Vgs -V(x)- V',,,,--] (11-25)
1
ii) En calculant le courant de maniére classique par :
Ly =0 W(x) (11-26)

Ou W est la largeur de la grille et v(x) la vitesse électronique a I'abscisse x. On

suppose que la vitesse est saturée a la valeur v, dans la région ou le champ

atteint la valeur critique &.. On déduit alors pour un transistor a grille courte :

w
L=y —yo, R, -¢&L) (11-27)

ds '
a,

Ou L est la longueur de la grille.
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L’équation (lI-27) peut étre mise sous la forme :

I,=g,=Vy-V'o,-S.L) (11-28)

Ou g, estla transconductance :

Em

ng

—_ & (11-29)
1+ Rgg,0
_ €pS2vSW (”_30)
d',

c. Limitations du modéle

L’expression (ll1-25) montre que la commande de charges est linéaire, ce
qui correspond a une capacité de grille constante dans la gamme des
tensions ou la couche d’accumulation est effectivement commandée.

En fait, ce résultat simple est en désaccord avec I'expérience comme le
montre la figure (lI-4) ou I'évolution de la capacité de grille a tension

Drain -Source nulle est représentée en fonction de la polarisation de grille
V

En effet, pour une tension de grille, trois populations d’électrons
définissent la valeur de la capacité :

- Les électrons libres de GaAs

- Les électrons libres de GaAlAs

- Les électrons liés au donneur de GaAlAs qui sont donc neutres
Dans 'expression (lI-25), seul le premier groupe est pris en compte avec

une relation E,.(n,) idéalisee.

Les équations (lI-27) et (11-28) montrent une relation linéaire entre le

courant I, et la tension V. En d’autre terme la transconductance reste

constante dans un large domaine de la tension grille. Ce résultat peut étre

relié au fait que la capacité est constante.
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Fig I.4. Evolution expérimentale de la capacité de grille d'un HEMT a tension

drain-source ¥V, nulle [Cap86].
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2. Modéle de Cappy

Le modéle présenté précédemment, est basé sur des hypothéses simplificatrices
qui reposent essentiellement sur 'hypothése de l'existence d’'un champ électrique
uniforme sous la grille et en négligeant les phénoménes de la dynamique non
stationnaires qui apparaissent essentiellement pour les composants submicroniques.

Le modéle de Cappy vient pour mettre en évidence ces effets de la dynamique
non stationnaire dans un modéle unidimensionnel avec un esprit d’analyse simple.

Avant de donner une description détaillée du modeéle, nous allons présenter une
description phénoménologique de la dynamique électronique non stationnaire et des

phénomeénes qui en résultent [Man 04, Man06].

a. Effets de dynamique électronique non stationnaire
a-1 Présentation physique de ces effets

Lorsque dans un semiconducteur, les porteurs sont soumis a des variations de
champ électrique qui se produisent en des temps de 'ordre des temps de relaxation,
la relation entre la vitesse et le champ électrique est fondamentalement différente de
celle que I'on obtiendrait en régime stationnaire. Des phénoménes quelque peu
inattendus peuvent en étre la conséquence [Car 80].

Pour étudier le comportement non stationnaire, dans le cas de l'arséniure de
gallium de type N, nous nous sommes basés sur une étude faite par [Car 80].

Des électrons se déplagant initialement dans un champ électrique de 2 KV/ cm
(régime de mobilité), sont brutalement soumis, durant 2 ps, a un champ électrique
beaucoup plus élevé de 20KV/cm.

Un calcul Monte Carlo développé par [Car 80], permet de prévoir I'évolution
temporelle de la vitesse des électrons (figure(ll-5-a)). Sa forme s’écarte notablement
de celle prévue en appliquant les relations usuelles (régime statique) entre vitesse
des porteurs et champ électrique.

En effet, la vitesse non seulement ne suit pas instantanément le champ
électrique, mais sa valeur dépasse nettement la valeur qu’elle avait en régime
stationnaire avant de tendre vers celle la. Ce phénoméne de survitesse est
particulierement marqué pour des champs électriques supérieurs a 10 KV/cm pour
lesquels la vitesse maximale peut atteindre 5 & 8x10” cm/s [Car 80]. D’autre part,

quand le champ électrique décroit, non seulement la vitesse des porteurs évolue

29
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avec un certain retard, mais aussi, elle peut atteindre une valeur inférieure a celle du
régime stationnaire avant de tendre ensuite vers celle la. Contrairement au cas
précédent, on a donc un phénomene de sous vitesse quand le champ électrique

passe d’une valeur élevée a une valeur faible.

Fig .I.5 Réponse de la vitesse de dérive (a) et de I'’énergie moyenne des porteurs

(b) au créneau de champ électrique représenté dans I'encadré. Np=0. [Car 80]

Ces phénoménes peuvent étre facilement interprétés si l'on représente
I'évolution temporelle de I'énergie des porteurs déduite du calcul par la méthode
Monte Carlo (figure (11.5.b)) [Car 80]. Dans la phase ou le champ électrique passe
d’'une valeur faible a une valeur plus élevée, I'énergie moyenne des porteurs ne peut

pas s’expliquer facilement si 'on considére que les porteurs ne regoivent de I'énergie



Chapitre2 Introduction au HEMT

que du champ électrique. En premiére approximation, I'énergie regcue est égale au
travail de la force exercée sur les porteurs par le champ électrique.

Pour que I'énergie des porteurs s’accroisse notablement, il faut, non seulement
que le champ électrique soit élevé, mais que la distance parcourue soit suffisante.
Dans un premier temps, la plupart des électrons restent dans la vallée centrale
(électrons froids), leur mobilité est importante et la vitesse peut atteindre une valeur
trés supérieure a sa valeur d’équilibre.

Au fur et @ mesure de la croissance de I'énergie, les transferts d’électrons dans
les vallées supérieures deviennent importants, la mobilité diminue et la vitesse, aprées
étre passée par un maximum, décroit pour tendre vers sa valeur de I'équilibre.
Notons toutefois que le caractére non instantané de la croissance de la vitesse est lié
a un effet d’inertie que I'on caractérise par un temps de relaxation du moment. Le
méme type de raisonnement peut étre appliqué a la phase ou le champ électrique
passe d’'une valeur élevée a une valeur faible. La décroissance de I'énergie des
électrons résulte de leurs interactions avec le réseau cristallin. Elle ne peut se
produire instantanément puisqu’elle nécessite un grand nombre d’interactions. Au
départ, une proportion importante des électrons reste dans les vallées supérieures
(électrons chauds) ou leur mobilité est faible et reste donc trés inférieure a la valeur
gu’elle atteindrait en régime stationnaire pour cette valeur du champ électrique. Il en
est de méme de la vitesse, d’ou le phénoméne de sous vitesse. Au fur et a mesure
que les électrons reviennent dans la vallée centrale et que leur énergie diminue, la

mobilité s’accroit. Il en est de méme pour la vitesse [Car 80, Tro 65].

a-2 Formulation analytique des effets de dynamique électronique non
stationnaire

Pour décrire I'évolution de la vitesse des porteurs en régime non stationnaire,
'idée de base de la formulation analytique utilisée dérive directement des résultats
présentés. L’énergie constitue une grandeur fondamentale dont la valeur détermine

directement la relation entre la vitesse v des porteurs et le champ électrique &£. On

calcule I'évolution de I'’énergie moyenne des porteurs au cours de leur déplacement
dans la direction du champ électrique. Pour cela, on évalue la variation de cette
énergie de correspondant a une variation dx de la position moyenne des porteurs

dans la direction du champ. Elle résulte de I'action du champ électrique et de
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I'interaction des porteurs avec le réseau que I'on peut caractériser par un temps de

relaxation de I'énergie z,.. On écrit [Sch 03]

E—&

de =q & dx — O dt (1-31)

7,.(&)

&

Ou ¢, est I'énergie a I'équilibre thermodynamique, q la charge des porteurs.

Connaissant I'énergie moyenne des porteurs, on accéde alors a la vitesse moyenne
d’entrainement v en écrivant ['équation fondamentale de la dynamique
( Equation de Boltzman d’ordre 1) :

d(m"()v) _ e m*(g)v

- s (11-32)

Ou m*(¢) est la masse effective moyenne des porteurs en fonction de I'énergie.

m*(&)v

Dans cette équation, le terme représente la force d’interaction (ou de

T (&)

m

fortement) liée a I'existence du réseau. Le terme 7, peut étre interprété comme le

temps de relaxation du moment.
En régime stationnaire, les équations (11-31) et (11-32) prennent la forme de deux

équations implicites a deux inconnues (vete ) pour une valeur du champ

électrique ¢:

5 g e (11-33)

7,(e)

v= 10 e oy (11-34)
m (&

L’équation (lI-34) est rigoureusement équivalente a I'expression usuelle reliant la
vitesse des porteurs au champ électrique. La mobilité équivalente u(g) étant fonction
de I'énergie.
En régime non stationnaire, deux effets interviennent :
e L’énergie moyenne ne suit plus instantanément I'évolution du champ
électrique auquel les porteurs sont soumis (figure 11.5.b).
e La vitesse moyenne évolue avec un certain retard par rapport au champ
électrique. Cela se traduit par I'existence des temps de montée et de descente

de la vitesse figure (11.5.a).
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D’un point de vue phénoménologique, ce systeme d’équations traduit donc bien
les évolutions de la vitesse des porteurs décrites précédemment. Toutefois, a ce
niveau, deux problémes se posent :

D’une part, elles introduisent trois paramétres z,,z, e¢m” dont il importe d’évaluer la

m?

dépendance avec I'énergie. En effet, on admet que toutes les grandeurs moyennes
caractérisant le systeme (temps de relaxation du moment 7, et de I'énergie 7,) ne

dépendent que de I'énergie moyenne &, que l'on soit ou non en régime
stationnaire [Car 80].
D’autre part, des questions se posent quant a la validité des équations de
conservation. Cependant, le probleme a été étudié du point de vue
phénoménologique par [Car 80].
a-3 Evaluation du temps de relaxation
Il est facile de connaitre la variation des temps de relaxation et de la masse
effective moyenne avec I'énergie en régime stationnaire. Dans ce cas :
d (m"(¢)v)
dt

Les équations (lI-33) et (11-34) s’écrivent alors :

Oet de=0 (11-35)

m(&) v,(&) (11-36)
E

Ss

z, (&)=

Ou vs(g)et Es(e) sont les valeurs en régime stationnaire de la vitesse et du champ

électrique correspondant a I'énergie ¢ .
Ainsi, a partir de I'évolution de la vitesse des porteurs vis et de I'énergie des

porteurs ¢en fonction du champ électrique Es en régime stationnaire, il est possible
de calculer 7, et7. et de connaitre le comportement des porteurs en régime non

stationnaire. Ces fonctions vs«(Es) et e(Ess) peuvent étre déduites facilement des

résultats utilisant la méthode de Monté Carlo [Car 80]. Remarquons que la masse
effective moyenne des porteurs peut étre calculée en régime stationnaire en fonction

du champ électrique Ess .Connaissant les variations de I'énergie moyenne avec Es,

on déduit facilement m”(¢).
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Fig 11.6. Vitesse de dérive électronique stationnaire v, (v, (E,,)) et énergie moyenne
£, (6(E)) [Act88]

Fig I.7. Variations du temps de relaxation (a) de I'énergie (b) du moment , avec
I'énergie dans GaAs a 300k pour trois dopages [Act 88].
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b. La modélisation
Le principe de la méthode consiste a suivre les porteurs de la source au drain
en prenant en compte I'évolution des grandeurs physiques caractérisant la
dynamique des porteurs, notamment I'énergie, ainsi que les caractéristiques
statiques en régime dynamique et les éléments du schéma équivalent. Afin de
simplifier le calcul, des hypothéses ont été mises.
Le modéle est basé sur les principales hypothéses suivantes [Cap81, Cap 86] :
» L’espace sous grille est divisé en tranches de largeur Ax
> Les épaisseurs désertées sont données par la formule de schockley sous
la grille et déduites des travaux de Wasserstrom et Mac-Kenna pour les
effets de bord [Wss 70].
» La transition entre zones désertées et non désertées est abrupte.

» La loi de commande de charge est celle utilisée par D.Delagebeaudeuf.

Partant des hypothéses précédentes, nous aurons donc a résoudre les

équations suivantes [Cap 86] :

Equation de poisson

i - 4y _p (1-37)
dx eps

Equation de continuité de courant
l,=qnvbW=gnv(a +d,p, —d,) (11-38)
Equation de relaxation de I’énergie

E-¢&,

de=q & dx— dt (11-39)
z,(¢)
Equation de relaxation du moment
dim (E)) _ o _m (&) (11-40)
dt 7,(&)

Avec dtzﬁ cetou:
\%

n est la densité des électrons dans le canal a n'importe quelle position x. b est

I'épaisseur du canal de gaz 2D.
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Vu 'importance de ce modeéle, nous avons fait le choix de le développer et de
faire une étude plus détaillée en utilisant une méthode numérique qui nous

permet des résoudre le systeme d’équations présentées.

1.4 PROCEDURE NUMERIQUE DU MODELE DE CAPPY

1. Méthode du tir

L’idée directrice de cette méthode est de calculer les grandeurs physiques de
proche en proche de la source au drain. L’axe source drain est divisé en sections de
longueurs Ax . Le courant drain ainsi que la tension Grille-Source sont fixés. Les
équations présentées précédemment seront écrites sous forme de différences finies

vu que la méthode est basée sur la discrétisation.

Fig. I1.8 Principe de la modélisation [Sch 03]

2. Discrétisation des équations nécessaires a la simulation

Pour pouvoir résoudre le systeme d’équations du modéle de Cappy, on doit
passer de la forme différentielle a la forme discrétisée pour appliquer la méthode de
Tir. Le passage de la forme différentielle a celle discrétisée est expliqué dans
'annexe. Apres la discrétisation nous obtenons le nouveau systeme d’équations

suivant :
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gx,i :gx,i—l +Axi(nch _ni) (“'41)
eps
Ids = ni q vi bi W = q ni vi (al + dZDeg _dsc,i) (”-42)
£ =+ Ax[qea,i_l - g} (11-43)
i-1%e,i
=t v, (11-44)
m

i

Dans ces équations, I'indice i est défini parx = iAx . Les notations des différentes

grandeurs physiques sont présentées dans le chapitre précédent.

3. Etapes de résolution des équations
La méthode du tir nécessite une condition initiale. Cette condition est choisie au

niveau de la source ou nous avons :

n(l)=n,
d.(l)=a,
e(M=¢(,D) (11-45)

v()=p (D)<, (0)
Ids = qu(l)(al - dZDeg - dsc (1)

Le courant /, étant fixe, la vitessev(l), le champ & (1)et I'énergie ¢ (0) sont obtenus
a partir des relations (lI-45) et a laide des caractéristiques stationnaires

v, —E_, e, —E _ dumatériau du canal.

S8

Le calcul des différentes grandeurs est alors effectué de proche en proche de la

source au drain en suivant les étapes suivantes :

1- Calcul du temps de relaxation de I'énergie par :

Eyin —€
T, = sl 70 (11-46)
9! qE

ss,i—1 vss,i—l

2- calcul de I'énergie a la position x ; par I'équation (11-43)
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3- Mettres, , =¢,, et déduire les valeurs stationnaires du champ électrique, la
vitesse et la masse effective a la position x; a partir de la valeur de ¢, et des

caracteristiques v, —E _,& —F

589

m, —&, duGaAs.

s82 ss

4- Calcul du temps de relaxation du moment par :

*

88,1 Vss N

T = (11-47)
bl qE

S8,i

5- Calcul de la vitesse a la position x; a I'aide de I'équation de relaxation du
moment aprés son organisation. En fait, nous avons besoin des expressions
du champ électrique &, et de la densité n, a la position x; Cette derniére peut
étre déterminée a partir de I'équation de poisson (lI-44) et de I'équation du
courant apres réorganisation :

[ds

n, = (11-48)
qvi (al + dZDeg - d )W

Ainsi, I'équation de relaxation du moment discrétisée est donnée par (11-47).

En combinant I'équation (11-44) et I'équation (lI-47), nous obtenons I'équation de

la vitesse suivante :

Dy +D,v, +D3=0 (11-49)
avec :
V[—lrmi
D, =1 :
Ax
—qr, . 2
D, :#(im n,+& ., + Vi m;l) (11-50)
mss,i epS ’ qu ’
.y
D3 — . q m,i ds
mss,i €pS W(al + dZDeg - dsc,i)

Aprés la résolution de cette équation du 2° ordre nous déterminons la vitesse a
la position x;.
6- Calcul a la position x;, de la densité des électrons dans le canal par I'équation
(11-48) et la valeur du champ électrique par I'équation (11-41).

7- Passer a la position x .1 et reprendre le calcul par I'étape 1.
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On admet que la valeur de la zone de charge d’espace qui apparait dans les
équations précédentes, est égale a «, loin de la grile comme le montre
la figure (II-8). Son épaisseur sous la grille est déduite a partir des travaux de

J.McKenna comme nous I'avons déja mentionné [Sch 03, Wss 70]:

|Ax 2 eps
dyi = \/d.i,,-_l +§”l‘—p (11-51)
qn;_

1.5 GRANDEURS PHYSIQUES DETERMINEES PAR LE MODELE

La procédure numérique décrite dans la section précédente, nous permettra
d’extraire des grandeurs physiques qui caractérisent le HEMT.

La dynamique des électrons dans le canal est caractérisée par I'énergie
moyenne, la vitesse moyenne et le champ électrique moyen suivant I'axe source
drain. Aprés la détermination de ces grandeurs, on peut tirer les courbes

statiques 7, (V,,,V,,) du composant ainsi que les éléments essentiels du transistor

intrinséque du schéma équivalent petits signaux figure (11-9).

r 1
Lg Ry i Cﬂj Rad  mements nfrinséques E c Ll
1 1
W W, W :;” Wﬂr
e “T Cpg {Vd gs s cpd | ran
= 1 1
mn LR Vg.Gm = | <
i Gd | Cds i
R R i
Rs
Gm=Gmg .e™"
Ls

Fig .I1.9 Mod¢le simple petit signal des TECs [Kwo 02]
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Par définition, les éléments essentiels du schéma équivalent sont [Kwo 02]:

La transconductance

La transconductance intrinséque g, est définie comme la variation du courant
Ids en fonction de la tension ¥ intrinseque (i.e. la ddp entre le meétal de grille a

I'interface de la jonction Schottky et le semi-conducteur) a 7, constant :

ol
= > ; V. = constant [1-52
gm {ans :| ds ( )

Le gm intrinséque traduit le contréle de charge dans le canal par la tension de grille.

La conductance de sortie

La conductance de sortie gd est définie comme la variation du courant 7, en

fonction de ¥, a V,, constant:

al,
=|—%| V., =constant 11-53
gd |:anS i| gs ( )

Le g, traduit la conduction Drain-Source parasite de la structure. Elle peut servir

d’indicateur de régime de saturation.

La capacité grille-source

C,, decrit l'interaction capacitive sous la grille entre la grille et la source. Sa

valeur est majoritairement déterminée par la partie de la capacité de la zone de
charge d’espace de la jonction Schottky Grille - Source.

= an
£ oor

gs

;V,, constant (11-54)

Avec :

QO : Lacharge de la ZCE de la jonction Schottky.

La capacité grille-drain

C,, est définie comme l'interaction capacitive dans le semi-conducteur entre la

grille et le drain. Elle reflete la variation de la quantité de charge dans la ZCE de la

jonction Schottky a tension V', constante.

40
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oQ
o :G_VZ ;V,, constant (11-55)

Dans le cas de notre modeéle, nous calculons d’abord la tension drain- source
V,. par Intégration numeérique du champ électrique & [Cap 86] :

v :"“i‘l(én +2fxi+lJ Ax (11-56)

i=i min
De cette fagon nous avons acces aux caractéristiques statiques 7, (V,,.V,,) . De

méme, une intégration de I'épaisseur de la zone désertée permet de définir la valeur

de la charge stockée sous la grille O, :

imax -1 dsci + dsci
O, =qWny, Y. (f‘jm (11-57)

i=i min
Ces deux grandeurs vont nous permettre de calculer de fagon simple les
éléments principaux du schéma équivalent petit signal.
Les valeurs des éléments intrinséques sont, pour un point de fonctionnement
donné, calculés numériquement de la fagon suivante. Connaissant, pour un point les

grandeurs V, et O, nous les calculons de nouveau dans les deux cas suivants :
» Le courant I, subit un accroissement Al et la tension V, est maintenue
constante. La connaissance des nouvelles valeurs de V, et de Q,, donc des

variations AV, et AQ, permet de calculer :

_ Nds
- A (11-58)
AQ,
ng =
AV,

> Le courant [, est maintenu constant et la tensionV subit un accroissement

AV, . Nous obtenons les nouvelles valeurs de V et de O, dont on peut

déduire :
g,=g B
m ~ &d
AV, (11-59)
o _ ~AQ, +C (AV, —AV,)
& AV

gs
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La procédure décrite précédemment est résumée dans I'organigramme suivant :

Vgs = VgsO
v
I =15

Données matériaux

et structure

calcul de V(x), Ex (x), g(x)

X <X

NON

Ooul

A 4

Calcul des paramétres Qg , V ds

NON
Calcul des parametres

g, et Cgs

Ipg =150 + Al

Calcul de
gd et ng

A

V, =

V

gs0

+ AV,

S =

Fig.ll.10 Organigramme générale de la méthode numérique
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Il. 6 CONCLUSION

Dans ce chapitre, nous avons donné une vue générale sur les différents
modéles du HEMT. Nous avons montré l'importance des phénomeénes non
stationnaires et les effets qui en résultent. Nous nous sommes particulierement
intéressés au modele de Cappy, qui prend en compte les effets non stationnaires
dans les composants submicroniques, et utilise la méthode des différences finies qui
le rend accessible du point de vue numérique. De ce fait, il est assez rigoureux par
rapport aux modeéles qui 'ont précédé.

Toutefois, le modéle manque de précision, a cause des différentes hypothéses
considérées. A cet effet, et afin de lever quelques limitations rencontrées, nous
proposons, dans le chapitre suivant, un modele qui prend en compte les effets
quantiques simultanément avec les effets classiques pour I'étude la dynamique des

porteurs dans une hétérostructure HEMT GaAlAs /GaAs.
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Chapitre 3 Modélisation d’une structure HEMT GaAlAs/GaAs

11.1 Introduction

Dans ce chapitre, nous présentons une étude de la dynamique d'une
heterostructure HEMT GaAlAs/GaAs, basée essentiellement sur une résolution
bidimensionnelle des équations Schrodinger-Poisson en association avec I'équation
de Boltzmann, en vu de déterminer le potentiel appliqué a I'hétérojonction, qui est a
déduire de la tension de commande de grille. La résolution des équations est
effectuée a l'aide des fonctions de Green ainsi que les méthodes projectives, a
savoir la méthode de Galerkin.

Mais d’abord, nous commencgons par la présentation de La modélisation de la

couche d’accumulation que nous avons utilisé pour entamer notre étude dynamique.

1.2 Modélisation de Ila couche d’accumulation d’une
heterostructure HEMT GaAlAs /GaAs par le modéle polynomiale

d’ordre trois

a. Hypothéses et calculs
La résolution self consistant du systeme d’équation Schrodinger - Poisson est

basée sur les approximations majeures suivantes [Ben 00] :

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

le niveau de Fermi est pris comme origine des énergies.

& & F €

Le potentiel a I'interface est approximé par une fonction

polynomiale du 3°™° degré

b. Méthode de calcul
Pour la résolution du systéme d’équation Schrodinger —Poisson, la méthode
utilisée est self consistante avec un paramétre de relaxation pour assurer la
convergence du processus itératif.
la résolution de I'équation de Poisson a été réalisée par la méthode de
Galerkin ou le potentiel est approximé a l'aide de fonction de base ce qui réduit

considérablement les calculs [Ben 00]
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Pour I'équation de Schrodinger sa résolution est divisée en deux parties qui
sont étroitement liées :

e la détermination de la fonction d’'onde
e l|a détermination de I'énergie.

La fonction d’onde est exprimée a l'aide de fonction de base dont les
coefficients sont déterminés par la méthode de Galerkin [Ben 00] alors que I'énergie
est calculée a partir d’'une équation qui exprime que la fonction d’'onde s’annule a la
limite de I’hétérojonction.

Le détail de cette méthode et les calculs effectués pour la résolution du systeme

Schrédinger — Poisson sont présentés en Annexe 3.

1.3 Commande de la couche d’accumulation d’une Heterostructure
HEMT GaAlAs /GaAs

Comme nous l'avons décrit au chapitre précédent, différents modeles du HEMT
ont été proposés. Le premier modele qui a été réalisé par Delagebeaudeuf [Del 82]
est encore le plus utilisé. |l repose sur I'analyse du contréle de charge [cap 86]. Le
puits de potentiel associé a I'hétérojonction est donné a priori et il est supposé étre
de forme triangulaire, ce qui permet une expression analytique simple des énergies
des différentes sous bandes. A ce traitement de I'hétérojonction est associée une
fonction idéalisée de la vitesse des porteurs en fonction du champ électrique. Un
modéle de type Schokley permet d’obtenir les caractéristiques statiques du
transistor. Ceci nécessite I'utilisation de certains paramétres d’ajustement pour avoir
un accord satisfaisant théorie -expérience.

Le modeéle que nous proposons, ne considére d’'une part aucune forme donnée
au préalable de potentiel, mais tient compte de la forme exacte du potentiel et des
énergies des différents états liés, donnés par le programme présenté dans la
premiére partie de ce chapitre. D’autre part, il permet la détermination exacte du
potentiel a l'interface dans le plan parallele a 'axe source-drain sous l'effet de la
commande de la couche d’accumulation par une tension de grille Vg.

Lorsque la tension drain Vds est appliquée, I'évolution du potentiel dans le canal
entraine une modification de la géométrie du puits de potentiel sous la grille. Le
premier effet peut étre assimilé a un effet de " pincement de canal ", identique a celui

que l'on rencontre dans les Tec conventionnels. Il s’en suit un élargissement de la
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bande de conduction sous la grille, voire la disparition compléte du puits de
potentiel, associée a une diminution de la densité surfacique des électrons.
L’apparition de la tension de drain aura également pour une conséquence l'existence
d’'un courant de drain Ids, dont la valeur dépend directement des caractéristiques de
la dynamique électronique dans la couche active [cap 86].

Dans la structure HEMT, cette dynamique est rendue complexe par :

1 la présence d'un gaz d’électron bidimensionnel dégénéré.

2 La présence de la couche de GaAlAs (2D).

Dans un gaz bidimensionnel d’électrons, la dynamique des porteurs dépend de la
position relative des différentes sous bandes, et par conséquent de la largeur du
puits. Différentes études théoriques concernant la mobilité en champ faible d’un tel
systétme, ont montré que cette mobilité, differe peu de celle en volume
[ Dur 82, Dur 81, Din 78], et ceci quelque soit la largeur du puits. Par contre en
régime dynamique le régime des électrons est encore trés mal connu du fait de
I'évolution de la largeur du puits, et de la coexistence des porteurs soumis a une
dynamique tridimensionnelle a I'extérieur du puits de potentiel, et des porteurs
soumis a une dynamique bidimensionnelle a l'intérieur du puits.

1. Formulation du probléme

Des études précédentes [Mar 91, Ben 93] ont montré que seuls les deux
premiers niveaux pouvaient étre occupés. Cependant la majorité des porteurs va se
situer sur le premier niveau. Nous allons donc supposer qu’il n’existe qu'un seul
niveau dans le puits pour simplifier la présentation théorique de I'étude. L’équation

Schrodinger s’écrit alors :

—h2 3% w? %y n? Py

+ V(X)W =E 1.1
om* 0X° o™ Oy’ ot o7’ oo v (-
Avec :

0
——ih—=
b, 1 o
0
——ih—=
P ! oz
L’équation de Schrodinger devient:
2 2 2
P h™ 0y
Y —— +V(x)=E .2
Y o T =Ey (1.2)
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On considére une onde plane dans la direction yoz.
L’équation de Poisson s’écrit :

d’V _ po(x) _ py(x)
dx? £ £

(111.3)

p,(x) Représente la densité de charges fixes.

P, (x) Représente la densité des charges mobiles.

Pour calculer la densité de charges mobiles, il faut tenir compte du fait que le milieu

est infini dans le plan yoz. En toute rigueur, I'équation de Schrodinger admet une

infinité non dénombrable de solutions. Par contre, I'équation :

_h? dy
2m" ox®

N’admet qu’un nombre fini de solutions.

+V(x)w=Eyw (1.4)

On peut alors exprimer la densité de charges mobiles :
_dv @) n (. 0)

TWuﬁw

(I11.5)

M

L’équation de Boltzman de moment d’ordre 1 [Sze 69], qui tient compte de la

collision entre les particules, du champ électromagnétique et de la diffusion :

mY g Kl Grad(Log p) (111.6)
qt q

Nous permet d’écrire :

v=—uGrad ¢ (11.7)
Ou:
¢ estle pseudo niveau de fermi.

7 estle temps de relaxation.

<

la vitesse de dérive des porteurs.

La densité de charges des porteurs.

A}

Le champ électrique sous la grille

La mobilité des porteurs.

< = o

le potentiel électrique.
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qt

%

Car u= et (sz—ﬁLogp
q

On admet que la vitesse de dérive des porteurs est liée a un pseudo niveau de
Fermi.
2. Détermination de la tension appliquée sur le gaz (2D)
Les conditions a linfini ne sont plus V=0, mais V=Va. L'équation de Schrodinger
s’écrit:
_h* oy

14 =V 1.8
o 8x+ Xy =V, vy (111.8)

On peut se ramener aux conditions précédentes c’est a dire avec V=0 a l'infini en
résolvant I'équation :
h* oy

2m" Ox

+V)+V )y =V, +V)wy=V ¥ (111.9)

Avec V=0 a l'infini.
Le potentiel (x)+v,) devient égal a Va quand x tend vers l'infini. Nous prendrons

donc:

EF_(V0+Va_(0):| (111.10)

n(V,,w)=n, Log|1+ex
Vo>v) 0 g|: p KT

Tout ce passe comme si dans le semiconsucteur, on I'impose un nouveau niveau de

Fermi différent E. et que I'on étude le cas statique tel que : E,. =E, -V, +¢.

Le logiciel développé dans [Bou 08], permet la représentation de p, en fonction de
E, donc de p, =p (p—-V,) puisqueE, =¢p -V, . En faisant varier E,. tel que E,:
E.,E.+KT,E, +2KT, E, +3KT,..

On calcule pour un état lié unique la valeur de p correspondante en interpolant ou
en approchant un polynéme du 1°" degré les valeurs obtenues, on trouve :

p.=0.05(@—V,)+2.43.10"

. (I1.11)

—V.)+p,
KT(¢ a) psO

La densité de courant étant donnée par la relation :

il o (I1.12)
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Si I'on tient en compte de I'équation (llI-6). En reportant I'équation (llI-7) dans
(I11-12), sachant que la vitesse des porteurs est parallele a I'axe source drain, la

densité des porteurs dans le canal s’écrit :

jo=-£p 22 (I11-13)
q oz

En reportant I'équation (l1l-7) dans I'équation (I11-12) on obtient :

jo =2 [0.05(0-7,)+2.43.10°]% (1-14)
q 0z

L’équation (111-39) pourrait se mettre sous la forme :

Pa . )
O : (111-15)

ps :pSO +

Ou p, =1310" et p, =243.10"

Par différentiation de I'équation (111-15), on obtient :

dp _KT dp, dV,

(11-16)
0z p, dz dz
L’équation a résoudre sera donc :
i =—ﬂpg(” . +dV“j (1-17)
g\ py dz = dz

On se propose donc de calculer la tension Va(z) appliquée sur le gaz

bidimensionnel.

3. Détermination de Va (z)
Notre but est de résoudre I'équation (111-17) qui est une équation non linéaire ou

p, et Va (z) sont des inconnues. j, Sera fixé et p, x« sont connues.

Pour ce faire, il faut résoudre I'équation de Poisson au niveau de la structure
proposée (Fig. Il1.4), afin d’établir I'expression de Va (z) en fonction de la densité de
charge et la tension VG appliquée sur la Grille.

L’inversion de I'opérateur laplacien dans I'équation de poisson, est réalisée par la

technique des fonctions de Green
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‘;—G_O,V=VG
n
3‘(6_'/70 Grille > _
6;/1 5n
c d
V=0 & E v=y
- £
o 8 = B
O P P .7
0 |
V,( )%_ &’B_G_o
on & On

Fig .lll.4 Conditions aux limites de la structure étudiée

Par définition le potentiel dans une structure fermée est :
V@¢)=§Ga dl - §V——ﬂ (11-18)

Avec :
- G est la fonction de Green

- diélément du domaine fermé
- ai Dérivée par rapport a la normale (au point d’origine)
n

En appliquant cette définition sur notre structure en tenant compte des conditions

aux limites définies sur la figure (l11.4) nous obtenons:

V(x,z)= G——ﬂ jG
Drain Cas (|||_1 9)
IG—%#—IV
Grille Drain

Avant de déterminer le potentiel, nous devons d’abord définir notre fonction de

Green.

a- Choix et calcul de la fonction de Green a utiliser
La fonction de Green que nous cherchons, doit répondre a certaines conditions

qui sont essentiellement :
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- La fonction de Green est dans un domaine rectangulaire, donc elle sera en
Sinus et Cosinus [Col 60]

. R . V
- Le potentiel vaut v, a z= L, celle-ci comportera le terme ’iz en plus de la

série en Sin et Cosinus qui s’annule en z= L.
- C’est une fonction de Green en x et z, elle est bidimensionnelle.

Par définition :

AG(F, )= —5(F.r7)= a3 m ;f ) (111.20)
OU Af,, =~ fur
Donc :

A - -
AG==3 2 (N f o) =2 fon (P (7)

mn mn

Avec :

mTXx . Nxz
=A cos sin —— 111.21
fmn mn b L ( )

Avec £ estune fonction normée, et 4, estla constante de normation

1- Calcul de 4,, :

m=n par définition.

+00

J

—00

fon () dF =1

b L b L
:I I|fmn(r)|2dxdzzj‘ J‘A,fm cos? X in2 M2 g g
0 0 0 0 b
2 f 2 2 ) t1 2mm x t1 2mrm z
=42 j cos dx j S dz =42, j ~(cos 1)dx j —(1-cos Ydz
4 d ) b ) b
2 |r b L
A4, b . 2mmx . 2mmz
= Sin +Xx *| z— SIn ———
4 2mrw b 0 mr L ],
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Si m=0, 'équation devient :

1= e s p)e[L L]

2
=022
Sim =0 nous aurons :
AZ
l=—"bL=>4,, :‘/i
4 bL
Finalement nous aurons :
2 T =2m/m=0
4, = |n / " (I11.22)
bL 7, =2m/m=0

2. Etablissement de la fonction de Green

Afmn = _/lmn ﬁnn :> /Imn =- Aﬁnn
S
o’ f ~ o'f o 0 o 0
A — mn + mn - (— +_ -
fmn axz 822 ax (ax fmn) aZ (GZ fmn)

0 nmTr . ATX . AT Z 0 nw nrz nwx
=—1|—4,, —sin sin +—114,,, oS oS
Oox b b L Oz L L b

=4 (25 cos MY sin 172 ™y sin P72 os M
b L
A cos™ X gin MEE My 07
b L b L
A mn nrw hr
= L:(_)2 +(_)2 = A
fmn b L
Dol :
.y 7 i
6,1y =Lo 2 3 SO ) (11.23)
L mn (E)Z +(M)2
b L

La définition de notre fonction de Green bidimensionnelle nous permet d’entamer le

calcul du potentiel sur les différents éléments de la structure.

b. Définition du potentiel sur les différents éléments de notre structure

Reportons nous a I'équation (11.19), nous aurons [Mar 93] :
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Surledrain: V, =V (x,L)

b
v, jG(x/xO,L/L) dx, —+jG(x/o L/ZO)M

0

(I11-24)
G(XO)
+jG(x/b,L/zo)—dxo —VDI[a—G(x/xO,L/L)}a’xO
c g 0

Z

Surlagrille: V. =V (b,z)

. =]G G(bIx,,21 1) P25 gy +jG(b/o z/zo)—dzo
‘ ¢ (111-25)

+jG(x/b,L/zo)pG(Z°)dzo —VGI[G—G(b/xO,z/L)}de
c & 0

Zo

Sur l'interface : V (0,z) =V, (z)

V.(z) = jG(O/xO,z/L)”D( 0)dxo+jG(0/o 2/ z2,) 22200 4 (0)

+jc;(0/b,z/zo)’00(20)6112O —Va(z)j{a—G(O/xo,z/L)}dxo (111-26)
: & 0

Z

Les inconnues de notre probléme ainsi posé, sont V_ (z),p,,p,, P, -Pour définir ces

grandeurs, nous appliquons la méthode des moments :

1- Ecrivons les inconnues sur des fonctions de base f,

V. (z)= Z 1 (z):ZVM cosT

XOEDWMACEDWHETEE

Pp(x) = chnfn(z) ZpGnCOSnﬂ.(z )

a

nnx
pG(Z) = zpsnfn (‘x) = ZpDn COSW_
n n D

2- Ecrivons alors les expressions des potentiels :

b
*V, :%J-G(x/xo,L/L)ZpDn cos n;r/xo
0 n

D

L
dx, + lf G(x/0,L/z)) p,, cos WZLZO dz,
ey .

1 ¢ nz(z, —c) t 0
+Z!G(x/b,L/zo)Zn:pGn cos——_——=dz, —VD!;aG(x/xO,L/L ),

G
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b
:>VD{I+I{aiG(x/x0,L/L)}dxo}=
0

Zo
L
1 L G(x/xy,L/L)cos ”V’;XO dx, +p,, [ G(x/0.L/z,)cos ™ (11-27)
ZZ pD"'[ d D nr(z —co)
" "+ P, [ G(x/b, L1 zy) cos——*—dz,
c G
*V, :—J-G(b/xo,z/L)ZpDn cos 1Yo dx, + —IG(b/O z/zo)z,om cos ZO dz,
D
nr(z, —c)

+;£G(b/b,z/zo);p0n cosT‘;aIz0 —VGl-aG(b/xo,z/L ),

b

{ +j{—G(b/x0,z/L)}dxo}

0

5 nmwx A niwz

I (b/x,,z/L)cos 7 de0+pmJ-G(b/O,z/zo)cos $dz, (111-28)

0 D 0

_; )

+ P, [ GbIb,2) )05 E0 =)

dz,

G

b L
ZV cos 22 =1JG(O/xO,L/L)ZpDn cos n;r/xo dx, +1IG(0/O,Z/ZO)ZIOS" cos m;ZO dz,
go n (C,‘ n

nw(z, —c) nrzh o

dz, ~ 'V, cos ja (0/x,,z/ L )dx,
0 9%

+le(0/b,z/zo)szn cos
8 n

G

[,
{ I—G(O/xoz/L)dxo}
0z

0 0

ZV cos

pD,,jG(O/xo,z/L)cos” Y0 v, +meG(O/O 2/2,)cos 20 gz, (111-29)
1y w, L
d pa—
' +,oanG(O/b,z/zo)cosM

G

dz,

N=M, nombre total de fonctions de bases

3- A l'équation (IlI-28) comprenant le terme v, appliquons la méthode de

Galerkin en vue de déterminer les poids p,,p,,,P,, - Nous formons ainsi le

54
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systéme | de 3M équation a 3 M inconnues (M est nombre total de fonctions

de base). I'équation d’ordre m sera :

a- m<M
f i mrXx
[vs +75] ——G(b/x,,z/ L) ld, psin O dx,
0 oL %0 D
b mimXx f nrz
Pon| Gb1xy,2/ Lycos—="dx, + p,, [ G(b/0,2/ z,) cos—"dz,

1 5 0 WD 0 L . mnx,
=_ZJ' ) * sin dx,

€ 0 ) WD

+pGnJ‘G(b/b:Z/ZO)COS(W4Od

b-M<m<2M

b

L
[ve+7, j[ G(b/xo,z/L)}dxo sin ’"’;ZO dz,
0

f L
pD".[ G(b/x,,z/L)cos T Xy dx, +,Oan.G(b/0,z/zo)00s_nﬂLZOdzO
0

L
=lZJ‘ d D 0 *Sinmﬂ-zo dZO
8 n
’ +pGnJ-G(b/b,Z/ZO)COSMd
c- 2M <m <3M
L b ~
J-VG—I—VGJ.{%G(ZD/XO,Z/L) X sinwdzo
0 0 o
f L
Po| Gb/xy.21L)cos™ 2 dx, + p,, [ G(b10.2/ z,) cos ™",
d n W - L )
22 1 ° esin TG0 =)
- d nr(z,—c) W, o

¢ +panG(b/b,z/zo)cosTd

3 La résolution de ce systéme de 3M équations a 3M inconnues fournira les

valeurs p..,.,p,,.,P,, - Ces valeurs seront injectées dans I'équation (l11-29)
a laquelle nous appliquons a nouveau la méthode de Galerkin, en choisissant
comme fonction test les fonctions de base f, sur lesquelles est écritV, (z).

Nous formons ainsi le systéeme Il de M équations a M inconnues.

L’équation d’ordre M sera donc :
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L
ZVGHJ-COS 72 sin " E gz
L L

M7 X,

f L
| o] GO/ xp.2/ Lycos = 2de, + p, [ G(010,2) 2) cos =2z,
' P 0 mrz

0 dz

*3sin

nn(z,—c)

d
+ Py [ G(0/b,2/ z)cos dz,

G

L(b]
—VDj{j %G(O/xo,z/zo)}dxo}sinsin "”ZZO dz

oL %%

La résolution de ce deuxieme systéme donnera les valeurs de V,, doncle V, (z).

Toute la procédure précédente est résumeée par la figure suivante :

Résolution du systéme I —) p_,(z)

A 4

p,; —> Systeme Il et résolution —) V, (z)

A V (z)—=> Equation (II-17) = p,,

F aire

Par(2)=py(2)

l Oui
Convergence—) V,(2), p, (2)

Fig .lll.5 Principe du processus itératif

Une fois les valeurs Va(z) etp, sont déterminées, nous aurons facilement

I'expression du courant le long du canal par I'intégration de I'équation (111-17), et par
consequent les caractéristiques statiques (V).
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l11.4 Conclusion

Dans ce chapitre, une modélisation de la dynamique des porteurs d'une
hétérostructure HEMT a été établie. La résolution bidimensionnelle des équations
Schrédinger, Poisson et Boltzmann, nous a permis de définir le potentiel appliqué
sur I’hétérojonction en fonction de la tension de commande de la grille.

Cette résolution est effectuée a I'aide des fonctions de Green et la méthode des

moments.

Les principaux résultats obtenus seront présentés dans le chapitre suivant.
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IV.1 INTODUCTION

Dans ce chapitre, nous allons présenter les principaux résultats obtenus par
les modéles proposés précédemment, notamment ceux concernant la dynamique

des porteurs dans le canal conducteur, ainsi que les caractéristiques statiques.

IV.2. RESULTATS ET DISCUSSION
1. RESULTATS DU MODELE DE CAPPY

a. Caracteéristiques dynamiques

Les figures (IV-1) a (IV-3) présentent les évolutions des trois principales

grandeurs physiques x () V(¥):€(X) raspectivement.
Les valeurs maximales obtenues sont [Man 10, Man 04]:

v v =5.646x10" cm/s  Vitesse des porteurs.

v & =189.10KV /cm Champ électrique.

v e =0.603ev Energie des porteurs.
200 1 ! .f 1. ! .f
] ‘ ‘ ‘ ' ‘ ‘
T R R e A R T
g ' ' ' ' ' '
ak]
=
=
o
E
1 : : ' ' : :
1 I e P
i 1 1 1 1 1
i . . . . .
]
&0 i i | |
0 0.2 0.4 0.6 0.5 1 1.2 1.4
Longueur Saurce-Drain "cm” <o

Fig IV.1. Evaluation du champ électrique dans le canal
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Fig .IV.2. Evaluation de la vitesse des porteurs dans le canal
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Fig IV.3. Evaluation de I'énergie des porteurs dans le canal
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Les résultats obtenus illustrent 'importance des effets non stationnaires et nous
permettent de mieux comprendre le fonctionnement des composants a grille
submicronique.

Nous remarquons d’abord que I'évolution de la vitesse moyenne sous la grille se

partage en deux zones distinctes au tour d’une valeur maximale de l'ordre de
5.646x107 cm/s avant de diminuer rapidement dans la deuxiéme zone.

Expliquons ces deux zones avec plus de détails. Dans la premiere, I'énergie

moyenne croit mais reste inférieure a Ac¢ ., (écart énergétique entre le bas des
valléesT et L ). Ceci implique donc que dans cette partie du composant, les porteurs

restent en majorité en vallée I' bien que le champ électrique soit fort. Conformément
aux principes physiques régissant le phénoméne de survitesse, I'énergie moyenne
des porteurs en un point xo reste inférieure a I'énergie qu’auraient les porteurs dans
un champ uniforme en régime stationnaire. Dans cette zone, la mobilité moyenne
des porteurs reste proche de sa valeur en champ faible. Ainsi, la conjugaison d’un
champ électrique important et d’'une mobilité élevée confére aux porteurs une
vitesse moyenne importante bien supérieure a la vitesse maximum qu’ils peuvent
atteindre en champ uniforme.

Nous pouvons remarquer que dans cette zone, les porteurs ne perdent
pratiquement pas d’énergie dans leurs interactions avec le réseau. En effet, d’apres
I'équation classique de conservation de I'énergie :

de E—&,
dx 9e. VT,

1

Le terme £~ %0 représente le taux de perte d’énergie des porteurs dans leurs
VT,

collisions avec le réseau. Celui ci reste, dans la zone a vitesse élevée, largement

inférieur & & . Ainsi, I'énergie moyenne des porteurs provoque, lorsque la valeur

A¢ rp ggt atteinte, la fin de la période de survitesse.

En effet, lorsque I'énergie devient supérieure aAg,, Ccest a dire dans la
deuxiéme zone, les populations respectives des vallées I' et L s’inversent et les
porteurs se transférent en majorité dans les vallées L et X. Il s’ensuit une diminution

rapide de la mobilité, malgreé la croissance du champ électrique.
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Dans cette zone les porteurs ont pratiquement atteint leur état

stationnaires (&) = ¢, conformément a [Cap 86, Soa 84].

Cette diminution rapide de la vitesse moyenne provoque une augmentation de la
densité de porteurs libres a laquelle est liée une augmentation de la valeur du champ
électrique. Les porteurs chauds, parviennent alors a I'extrémité de la grille. La vitesse
moyenne évoluant peu, La conservation du flux de charges entraine une diminution
de la densité de porteurs ce qui induit une phase de décroissance du champ
électrique.

Les porteurs perdent alors plus d’énergie dans leurs interactions avec le réseau
gu’ils en gagnent en se déplagant dans le champ électrique. L’énergie moyenne
décroit également. Cette décroissance s’accompagne d’un retour des électrons dans
la vallée I donc d’'une augmentation de la mobilité moyenne de la population. Cette
phase de retour a I'équilibre se termine lorsque toutes les grandeurs retrouvent les
valeurs qu’elles avaient dans I'espace Source-Girille.

En résumé, le transit des porteurs se décompose en trois phase :

« La premiére est une phase de survitesse, tant que I'énergie dont la
croissance est proportionnelle a la valeur du champ électrique reste inférieure
aAe

+ Dans la deuxiéme, la majorité des porteurs est transférée dans les vallées
supérieures, la vitesse moyenne décroit rapidement alors que le champ
électrique croit fortement.

+ La troisieme phase consiste en un retour a I'équilibre.
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b. Caractéristiques I,,(V,.V,)
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Fig IV.4 . Caractéristiques statiques Lis (Vi sV

Sur la figure (IV-4), sont tracées les caractéristiques statiques du HEMT. Elle

montre I'évaluation du courant 7, circulant entre drain et source lorsque I'on fait
croitre la tension ¥, en maintenant la tension ¥, a une valeur constante.

Comme pour un TEC conventionnel, les caractéristiques statiques présentent
deux régions. La premiére région est la région linéaire , le courant croit linéairement
avec la tension Drain — Source , dans la deuxiéme, le courant se maintient constant,

c’est la région de saturation. Le courant ne vari plus avec la tensionV,, .

REGION DE SATURATION
Dans le HEMT la saturation peut survenir soit par le pincement du canal soit

parce que la vitesse des porteurs se sature.
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Lorsque la tension V, est appliquée, I'évolution du potentiel dans le canal

entraine une modification de la géométrie du puits de potentiel sous la grille.
Cet effet peut étre assimilé a un effet de pincement de canal, lorsque la tension

v, est supérieure a v, -V, le pincement du canal surviendra [ Keb 08, Cas 89].

La saturation de la vitesse survient lorsque I'énergie des électrons est supérieure
a I'énergie de transfert Ag, dans les vallées supérieures de la bande de

conduction.

c. Conductance et transconductance

Le tracé des courbes caractéristiques/, (V, ,V, ) ne donne pas une bonne idée

52" gs
sur les performances des composants a effet de champ comme il est le cas avec les
dérivées de ces courbes qui sont la transductance et la conductance.

La figure (IV-5) montre la variation de la conductance a partir des formules
présentées dans les sections précédentes. D’aprés la courbe, on remarque que la
conductance présente un pic dans la gamme des tensions négatives aprés lequel
elle commence a diminuer et cela méme pour les tensions positives. Généralement
une faible valeur de la conductance est recommandée pour les transistors a effet de
champ fonctionnant en hyperfréquences.

Pour la transconductance figure (IV-6), elle a le méme comportement que la

conductance. Une valeur élevée de la transconductance est recommandée.
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d. Capacités
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Fig IV.7. Variation de la capacitance C_ en fonction de la tensionV/
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Dans la figure (IV-7) est présentée la variation de la capacit¢ C, . Nous
constatons que cette capacité accroit avec 'augmentation de la tensionV, . Elle

présente des valeurs plus élevées aux tensions positives qu’aux tensions négatives,

pour avoir des fréquences de fonctionnement élevées, C, est souhaitée faible.
Contrairement auC, , la capacit¢ C, -figure (IV-8) — décroit avec

laugmentation de la tension Grille-Source, ses valeurs les plus élevées

appartiennent a la gamme des tensions négatives.

2. RESULTATS DE NOTRE MODEL

En premier lieu, nous présentons les résultats les plus importants relatifs a
I’hétérojonction GaAs / Ga Al As et le puits quantique associé a cette hétérojonction,
étant I'énergie potentielle, la fonction d’'onde et la densité surfacique. Ces résultats

seront suivis de celles concernant la dynamique des porteurs [Ben00].

La figure (IV-9) représente I'allure du puits de potentiel au niveau de I'interface pour

différents nombres des niveaux d’énergie pris en compte.

Fig IV.9 . L’énergie potentielle
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Les fonctions d’onde dans différents niveaux d’énergie sont illustrées
sur la figure (IV-10 ). On constate que la grande probabilité de trouver les
électrons se situe a quelques dizaines d’A°, ce qui implique qu’il y a une
pénétration de ces fonction donde dans la barriere du
potentielle.
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Fig IV.10. Fonctions d’ondes des six premiers niveaux
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Figure IV.11. Distribution spatiale des électrons

La figure (IV-11) illustre la distribution spatiale des électrons. On remarque
que les électrons sont localisés a I'intérieur du puits de potentiel.

La valeur de Ns est égale a 1,019.10"®m™, ce qui est conforme aux résultats
obtenus par la plupart des auteurs.

Le tableau ci-dessous donne les énergies et les populations des différents
niveaux, alors que I'histogramme donne une comparaison avec des résultats obtenus

par d’autres auteurs.
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Figure IV.12. Histogramme de comparaison des résultats concernent

occupation des différents niveaux
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Caractéristiques dynamiques de I’hétérojonction AlIGaAs/GaAs
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Fig IV.13. Variation de la densité du gaz ( 2D) en fonction du pseudo niveau de

Fermi.

La figure (IV-13), illustre la variation de p, en fonction de £, donc de (¢ -V, ), nous
constatons que le niveau de Fermi, donc ¢ -V, évolue d'une fagon linéaire avec p_,
conformément aux résultat de la référence [Kwy 83, Ver 85, God 89] . Les résultats
de Godts sont représentés par les symboles, ils correspondent a AE = 0.18 eV.

L’écart entre nos résultats et ceux de Godts pourrait s’expliquer par la différence des

méthodes de résolution du systéme d’équation Schrodinger- Poisson.
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Fig.lV.14 Variation du potentiel a I'interface de I'hétérojonction en fonction de Vgs

La figure (VI-14) représente la tension appliquée sur le gaz le long du canal, en
considérant comme paramétre la tension de grille. Connaissant Va(z) en tout point
du canal en fonction de Vgs, il aisé a I'aide du programme développé de connaitre la
commande du gaz de la couche d’accumulation. Le probléme dynamique posé se

trouve ainsi résolu.
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Fig.IV.15 Caractéristiques statiques LisVassVes)

Comparaison entre notre model, Model de Cappy, et I'expérience [Mem 08]

Sur la figure (IV-15), qui représente les variations du courant drain-Source Ids en

fonction de la tension drain source, nous constatons que nos résultats sont

nettement meilleurs que ceux de Cappy et méme ceux de I'expérience. Cet écart

est probablement di aux différentes approximations utilisées dans le model de

Cappy.
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IV.3 CONCLUSION

Dans ce chapitre, I'objectif que nous nous sommes fixé a été atteint. C'est a dire
la détermination des grandeurs dynamiques des porteurs dans le canal
« gaz bidimensionnel » ainsi que les caractéristiques statiques.

Pour ce faire, nous avons présenté une étude détaillée du modéle de Cappy. La
simulation de ce model nous a permis d’extraire les grandeurs essentiels qui
caractérisent la structure HEMT.

Afin de lever quelques limitations rencontrées dans le model de Cappy, nous avons
élaboré un modele assez rigoureux. La comparaison de nos résultats avec ceux de

Cappy et de I'expérience, met en valeur notre modele.
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Dans cette thése, le travail que nous avons présenté avait pour objet
'amélioration d’'un modéle physique numérique bidimensionnel d’'une heterostructure
HEMT GAalAs/ GaAs, dans le but d’envisager le transport dans le canal par la
modélisation de la dynamique des porteurs constituant le gaz 2D.

Pour atteindre ce but, nous avons d’abord présenté une étude physique
générale du HEMT a l'aide de quelques modeéles connus de la littérature.
Afin d’avoir une idée concréte de I'étude dynamique de la structure HEMT. Nous
avons opté pour une étude détaillée du modéle de Cappy.

Bien que ce dernier soit assez rigoureux par rapport aux modéles qui I'ont
précédé, il présente toutefois des limitations a cause des différentes hypothéses
simplificatrices sur lesquelles il est essentiellement basé.

Pour remédier a ces limitations, nous avons élaboré un modéle basé sur la
résolution bidimensionnelle des équations Schrddinger-Poisson et Boltzmann,
utilisant des méthodes projectives et fonctions spéciales (Méthode des moments,
Méthode de Galerkin et Fonctions de Green).

Suite a quoi, nous avons pu déterminer le potentiel appliqué a l'interface de
I'hétérojonction a partir des tensions de commande de grille et de drain. Une fois ce
potentiel a linterface est déduit, le controle de la densité des charges et la
dynamique des porteurs est maitrisé, et ainsi les performances du HEMT sont mises
en évidence.

Cette modélisation mise au point pour le cas d'un HEMT a hétérojonction
GaAlAs/GaAs, peut étre appliquée a toutes les autres hétérojonctions.

Pour ce qui est des perspectives d’avenir, nous envisagerons I'étude des
structures CNT HEMT.
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Grandeurs physiques et géométriques

Les différentes grandeurs pour la détermination des performances du HEMT

nécessaires a la simulation sont résumées dans le tableau suivant :

Paramétres physiques et géométriques Valeurs/unité
. . . 18 -3
Concentration des impuretés Np 2x107 cm
Longueurs des électrodes : Source 03um
Grille 0.25um
Drain 0.5um
Espace inter-électrodes :Source-Grille 0.35um
Grille-Drain 0.5um
Epaisseur de la couche Donneuse 270 A°
GaAlAs
Epaisseur de 'Espaceur GaAs 60 A°
Discontinuité de la bande de conduction 0.2ev

Epaisseur effective du gaz

bidimensionnel 920e 20 nm
Tension de grille = 0.3 volt
Courant de drain /o 100 mA
Permittivités électrique de GaAlAs ¢- 12.08 F/cm
Permittivités électrique de GaAs ¢r 13.1 F/ecm
Mobilité x 5000 cm?y's™

Tab.1 Grandeurs physiques et géométriques de la simulation
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| .L AMETHODE DES DIFFERENCES FINIES

Cette méthode nous permis de passer de la forme différentielle a une forme

discrétisée.

Soit a discrétiser le domaine qui s’étend suivant 'axe oz telque O<Z<L

7n 74 75 4Nl AN

0o 1 2 N N+1

Points de discrétisation

v

Soit N un entier positif, les points de discrétisation sont tels que :
zi=ih=iAz , O0<is<N#1
Le pas de discrétisation est tel que :

h= Az= L/N-1

Différence a gauche
En utilisant le développement limité d’'une fonction f a gauche d’un point d’abscisse z,

on obtient :

f(z=Az) = f(2) - Azf"(2) +(AZ°)2) f"(2) = (AZ*[6) /" (2) + ..

Différence a droite

On obtient la différence a droite de la méme fagon :

[(z+82) = f(2)+ Az (2) + (A2 /2) [ (2) +(A2/6) [ (2) + ..

Différence centrée

On obtient la différence centrée en sommant les différences a droite et a gauche

f(z+A2)+ f(z—Az) =21 (2) + A" f"'(2)
["(2) = (f(z+A2) + f(z=A2) =2 (2))/ Az
[@) = S+ [ =200
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Il. Les fonctions de Green

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

deux) dimensions, S sa surface continue et n le vecteur normal extérieur unitaire a la
surface S [Cha 86, Euv 94, Roa 60]

Fig.A.1. : points : origine(o), observation(M), source(p). (S) surface du bord du

domaine (D) et n vecteur normal extérieur

Soit ¢ etV deux fonctions définies continues ayant des dérivées continues

jusqu'au second ordre dans (¥ U S).

La fonction de Green G (M, P) est une fonction de deux points
[Cha 86, Euv 94, Roa 60]:
-point M : appelé point d’observation (ou point influencé)

-point P : appelé point source (ou point influengant).

Les fonctions de Green associées a une équation 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 :
AyGM,P)=6,(r—r) (A-1)
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lll. Méthode des moments et méthode de Galerkin

[Har 68, Euv 94]

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

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

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

-g une fonction connue

Une équation fonctionnelle du type précédent peut étre transformé par la
méthode des moments en une équation matricielle.
La fonction inconnue f de I'équation (A-2) est supposée de la forme linéaire

suivante :
f=Ya.f (A-3)
i=1

Les a, et f,,i€ N, sont respectivement des constantes réelles et des fonctions

d’'une base compléte.
L’entier n du développement en série précédent de la fonction f de I'équation
(A-3) est dicté par la précision et par conséquent par le colt du calcul numérique.
En tenant compte de I'égalité (A-3), I'équation (A-2) peut étre écrite sous la

forme suivante :
LO a,.f)=g ., = Y a.L(f)=g (A-4)
=l i=l

On choisit :
* Une base de fonctions test w, j=1....m.
= Un produit scalaire approprié au probléme.
Et on calcule le produit scalaire de chaque wj, avec les deux membres de
I'équation (A-4) :

<wj‘L(f)>:Zfai<wj‘L(fi)>:<wj‘g> L j=1,, m (A-5)
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Cet ensemble d’équations peut se mettre sous la forme d’une équation matricielle :
(L, ), =g, ] (A-6)

Avec :

L, ]= <W_,~ ‘L(ﬁ )> ......... <Wj ‘L(f[ )> ......... <W,- ‘L(fn )>

(nls)
0] B[] (w]e)
L&y ] _<wm g>_

L’équation (A-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 singuliére
(inversible) son inverse [L,, | existe ; les[a,] sont donc donné par :
[an ] = [Lmn ]71 [ m] (A-7)

Dans le cas ou : wi=f;, i=j=1,..... m ; la méthode est connue sous le nom de

« méthode de Galerkin ».
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| .RESOLUTION DU SYSEME D’EQUATIONS SCHROEDINGER-
POISSON PAR LA METHODE POLYNOMIALE D’ORDRE 3

L’originalité de la méthode proposée consiste en I'application de la méthode de
Galerkin a I'équation de Schrodinger et celle de Poisson. Donc si I'on projette le

potentiel sur les fonctions de base Galerkin, on obtient :

D(x) = ). o, M(MJ + Avx + Bv

=LN H X

Ou Av et Bv dépendent des conditions aux limites. Cette forme simple, réduit
considérablement les calculs lors de la résolution de I'équation de Schroedinger et
ou celle de Poisson.

Le systéme des équations Schroedinger —Poisson s’écrit :

V(x) =-e ®(x), donc le potentiel image et le potentiel d’échange et de corrélation ont
été négligés. prxe est la densité de charge due aux atomes d'impureté ionisés.

L’énergie d’ionisation de ces derniers est considérée comme nulle.

I-1 Ecriture du potentiel et conditions aux limites
D’abord déterminons les limites. Pour ce faire, on a partagé I'hétérojonction en
plusieurs régions suivant la valeur de la densité de charge qui y reigne. Ceci est

schématisé sur la figure ci-dessous :
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Fig.A3.1 Partition de I'hétérojonction

Ou le niveau de Fermi est pris comme origine des énergies et ou Xnn et Xpp
représentent les limites du cristal de I'hétérojonction.

La région G, comprise entre —Xnn et —Xn est la région neutre du GaAlAs.

La région H, comprise entre —Xn et —d est la zone de déplétion dans le GaAlAs.

La région |, comprise entre -d et O est la région de l'interface, ou d est égal a une
distance interatomique dans le GaAlAs.

La région T, comprise entre 0 et Xp est la zone de déplétion dans le GaAlAs.

La région D, comprise entre Xp et Xpp est la région restée neutre dans le GaAlAs.

Dans les deux régions de part et d’autre de I'interface, le champ électrique est nul. La
différence entre la bande de conduction et le niveau de Fermi reste la méme que
celle quand les deux semi-conducteurs étaient isolés.

La continuité du potentiel et du vecteur déplacement doit étre vérifiée en tout point.
Donc, le potentiel dans chacune des régions de I'’hétérojonction sera détaillé comme

suit :



Annexe 3

e RégionG:
Dans cette région le potentiel est constant et est égal a :

Ven
D,(x) = e

Avec :Ven =E;- Egn

Ec(X) =0
e RegionH:
Dans cette région le potentiel s’écrit sous la forme :

ma(x + Xn)

q’h"(x) = Z Phim Sin[ Xn—d )"' Apﬂx + BpH

m=LN

L’indice H se rapporte a la région H.
Pour alléger I'écriture, on pose :

_ mnm
Xn-d

pourm =1, ..N

H

Le potentiel s’écrit maintenant sous la forme :

Déterminons maintenant les constantes Apy et Bpy a partir des conditions aux
limites.
La continuité de vecteur déplacement (¢ E)a la limite de la zone de déplétion (x= -Xn)

implique que :

oD, (x)
gx r:—Xn=0 = ZQHMMH"'APH =0

m=1.N

Il en résulte que :

APH === Z¢HHMH

m=LN

D’autre part, la continuité du potentiel en ce méme point donne :
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D'ou :

Ve
Bp, = —Xn Z P L

m=1LN €

Reste a déterminer les coefficients @ym par la résolution de I'équation de Poisson qui
se fera ultérieurement.

De la méme maniere, on procéder avec les autres régions de I'hétérojonction.

e RégionD:

Dans cette région, comme dans la région G, le potentiel est constant et est égal a :

Avec : Vep = Ec-Erp: Erpest le niveau de Fermi dans le semi- conducteur 2 isolé.
Ey(x)=0

e RégionT:
Dans cette région nous avons une condition supplémentaire. Le bas de la bande de
conduction au point (x=0) doit étre inferieur a AE¢ au haut de la barriere de potentiel
au point (x=-d).

Cela veut dire :

Ceci est illustré par la figure suivante :
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Fig. A3-2.Allure présumée du potentiel a l'interface.

Afin que les trois conditions citées ci-dessus, on écrit le potentiel sous la forme :

Avec :

Mr_-,."ﬂ

Les constantes Ap,, Bp: et Cp, se déduisent des conditions aux limites comme suit :

—e®.(0) = —e®D,(—d) — AE, =

Cv, = -Ap,d + Bp, + AE;
e

D, (Xp) = O, (Xp) = Ap, Xp* + Bp Xp + Cp; = — ’:ﬂ

E.(Xp)=0 = 24p. Xp + Bp, + ) @ M (-D"

m=LN

En résolvant le systéme formé des deux derniéres équations, on obtient :

m Ve
- Xp Y. oM ()" + —L 4 Cp,
A = ==1N e
Dy

&’2
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Pour alléger I'écriture, on pose :

D,y = 0:(0) = Cpr

ob
= E;-x(x) x=0| = Z¢rmMr + Bp,
m=1,.N

‘DTP
e Région de l'interface :

Dans cette région le probléme est différent, car tout ce que I'on sait sur la densité de
charge, ce sont ses valeurs aux deux limites de I'interface. Nous allons donc faire
une interpolation entre ces limites en utilisant le maximum d’informations que nous
avons en ces deux points.

Vu les conditions de continuité du potentiel et du vecteur déplacement en ces deus
points, la méthode d’interpolation par splines cubiques s'impose d’elle-méme.

Dancs cette méthode, le potentiel s’écrit sous la forme d’'un polyndme du 3°m®

degre :

La continuité du potentiel au point (x=0) donne :

La continuité du vecteur déplacement en ce méme point donne :
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D’autre patr, les conditions de conduité du potentiel et du vecteur déplacement au

pont (x=-d) impliquent que :

En remplagant Cpi et Dpi par leurs valeurs et en résolvant le systéme composé de

ces deux derniéres équations, on obtient :

I-2 Ecriture des fonctions d’ondes :

Pour la fonction d’onde, on doit tenir compte de certaine conditions.

D’abord, la fonction d’ondes doit étre nulle aux deux limites de I'hétérojonction
(§(-Xnn) = §(Xpp) =0), car les électrons sont supposés se trouvés dans le cristal et
qu’ils ne peuvent pas le quitter.

La conservation du flux de particules impose, en tout point de I'hétérojonction, la

continuité de la fonction d’onde ainsi que la quantité

e RégionG:
Dans cette région, I'énergie potentielle est constante et est égale a Ven.

L’équation de Schroedinger s’écrit donc :

La résolution analytique de cette équation est bien connue. C’est pourquoi, on

préféere l'utiliser.
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On distingue Deux Cas :

1. E<Ven:

Dans ce cas, la fonction d’onde est égale a :

Ou:

Donc :

On peut maintenant determiner la valeur de la fonction d’'onde et sa dérivée au

point (x= - Xn) :

2. E>=Ven:

La fonction d’onde a la forme suivante :

D'ou :

Et
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Dans ce qui suit, on pose C71=1.

e RégionH:

Dans cette région, la fonction d’onde s’écrit :

AH et BH se calculent a partir des conditions aux limites au point (x = -Xn). Mais du

fait que la masse effective est la méme dans les deux régions G et H, on a :

£y (~Xn) = £,(~Xn) > - A Xn+ By =y

Ici on pose :

De la méme maniére, on procéde dans les régions | et T.

e Régionl:

Avec :
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e RégionT:

e RégionD:
Comme dans la région G, le potentiel est constant et est égal a Vep. L’équation de

Schroedinger s’écrivant :

A pour solution, la fonction d’onde suivante :
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Avec :

A partir des conditions de continuité au point (xx=Xp), on va déterminer C, et C’;:

Ce qui donne :

P2
2

Ecrivons maintenant la condition qui impose a la fonction d’'onde de s’annuler a la

limite de I’hétérojonction :

En remplacgant C, et C’, par leurs valeurs, on obtient :

Cette équation nous permettra de déterminer les différents niveaux d’énergie des
électrons sans faire des calculs variationnels. On I'appellera "équation de I'énergie".
Sa résolution est un peu particuliere, car elle doit se faire simultanément avec

I'équation de Schrodinger.
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.3 Normalisation des fonctions d’ondes

La normalisation des fonctions d’onde se fait en écrivant :

Ce qui signifie que la probabilité de présence de [Iélectron dans toute
I'hétérojonction doit étre égale a 1. Ceci nous permet de calculer la valeur de la
constante Cy:

1/2

: 1
|7 ey

[-4Résoluion de I'équation de Schoedinger

Puisque le potentiel s’écrit de maniéres différentes dans chaque région de
I’hétérojonction, on doit résoudre I'équation de Schoedinger pour chacune d’elles,
sauf dans les deux régions eutres ou la fonction d’onde est déja connue.

On obtient pour chaque région un systéme d’équations linéaires que I'on écrit pour la
réqgion h sous la forme matricielle suivante :

Maty Alpy = Bmaty.

Ou Maty est une matrice carrée de dimension NxN, dont les éléments sont données

par :
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Iy —Jy + M,

m=1LN
i-j+mz0

(-
= Z anl
m=LN IH - JH’ . MH

+[(XnBB,) + AA4,] J,

Mat, (i, j) = %[ > ,H_M .

Z ) !(_l)hj—n !

Ty ids =M,

m=1,N
i+ j=m=0

(n) }

RE "Iy +Jy + M,

(X”z d)[ I} + (Bv, —E)§5,, i,j=1.N
cl
_ Av, [@ - X (1 -1) ((-1)N—1) T
2 { g e [(JH-IH)* U + Ty [0 S J
Bmat,, (i) = BB, &y + Xn&yp) + AALE,, i=1...N

Alp, (i) = ay, i=1...N

Et ou :

De méme pour les régions l et T :
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Ma )= 3 v EETL 5, O
™ 4|pid "L-Jp M, 5% T L+J-M,
i~ j+m=0 i+j-m=0
1) Q)
—vaml(} M_Zvﬁ'l()
e r—Jr M. SN r+Jr +M;

_\JH
5 A T, 2B

r + 1)
x _Av fg_ + B, X:’ ?(2”2 I +Cv, - EHJ,_,. Lj=1N
B} A,,r Xp-ly" By, [((—n" -1)_ (E;l)i = 3)]] g g

U LY
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Avec :

Donc pour connaitre la fonction d’onde a travers toute I'’hétérojonction, il nous faut
résoudre les trois systémes précédents. Mais il faut connaitre a priori I'énergie qui
donne un sens physique a la fonction d’onde obtenue. Donc cette énergie doit

vérifier 'équation :

Cette équation contient le terme p2 qui dépend de I'énergie, mais qui contient aussi
des termes qui dépendent de la fonction d'onde ,qui elle-méme, dépend de
I'énergie.

Pour résoudre ce probléme, on va tout d’abord changer le probléme de recherche
des racines de I'’équation, en un probléeme de recherche des zéros d’'une fonction
fe(E) telle que :

Je(E) = [-fm = -&J et (‘5,,., + -QEJ P rp-32)

2 P,

Cette recherche se fera par dichotomie dans un intervalle d’énergies comprises entre
te sommet de la barriére de potentiel et le bas du puits de potentiel.

Donc on divise l'intervalle en plusieurs sous intervalle, et pour chacune des limites
de cet intervalle on résout I'équation de Schroedinger pour avoir la fonction d’onde et
ainsi calculer fe
On peut alors déterminer les sous-intervalles ou fe change de signe. Ces derniers
sont susceptible de contenir la solution, car la fonction fe n’est pas continue dans

tout l'intervalle.
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4. 19"

fonction fe
[ ]

-2. 810

T T v T T v '
-0.20 -0.15 -0.10 -0.05 0.00
énergie (eV)

—_

Fig.A3-3.Variation de la fonction fe en fonction de I'énergie.
*fe est donnée en unités arbitraires.
Aprés la détermination des sous intervalles contenant les zéros de fe, on procéde par
dichotomie pour la détermination des énergies des différents états liés ainsi que leurs
fonctions d’ondes.

L’'organigramme suivant illustre la méthode de résolution de [I'équation de
Schradinger pour un seul niveau avec une erreur sur I'énergie inferieure ou égale

ac.
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Z: me/ |

Détermination du sous-intervalle contenant
le 1 niveau [ E,, E, ]

E, +E,
E(F 12 b <

l

Calcul de 1a fonction d’onde
pour E=E,

l E, = E, E, = E,
Calcul de fe(E)

Je(E, ).fe(E,)

E=E,
£ = &(E,)

Organigramme de résolution de I'équation de Schrodinger.
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Pour vérifier la validité de la méthode, on I'a appliquée au cas d’un puits de potentiel
carré, car la résolution de I'équation de Schrédinger pour ce cas est connue.

Le tableau ci-dessous donne une comparaison entre laes valeurs des énergies des
trois premiers niveaux obtenues par notre méthode et par la méthode analytique, et
ce pour un puits de potentiel.30A° de largeur et de 5,5eV de profondeur. On y
remarque que la différence entre les deux résultats est de I'ordre du meV, ce qui

montre la validité de notre méthode.

Fig A3.4. Fonctions d’onde du puits Fig A3.5. Fonctions d’onde du
Carré obtenues par notre méthode premier Niveau obtenues analytiquement

et par notre méthode.
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I-5 Résolution de I’équation de Poisson.
La résolution de I'équation de Poisson est beaucoup plus simple. elle se fait par la

meéthode de Galerkin qui donne directement les valeurs des ¢ et des ¢r.

1.6 Calcul self- consistant
L’organigramme suivant détaille le calcul self consistant afin de résoudre le systéme

compose des deux équations Poisson, et Schrodinger :

/ Lecture des données/
!

Résolution de I’équation de
Schroedinger pour un
puits triangulaire

4

Résolution de I’équation
de Poisson

it=1

¥

Résolution de
I'équation de Schroedinger

v

Résolution de I’équation
de Poisson

‘L it=i;+l

Ve=lov)+a-o)7,

max}y, (x) - V;.(x) < Err

Enregistrement et
affichage des résultats

Organigramme du calcul Self - Consistant



Annexe 3

Il. CALCUL DE Xn

Dans nos calculs précédents, nous avons implicitement supposé que Xn et Xp, les
limites des zones de déplétion, étaient connues. Si cela est vrai pour Xp et Xny dont
le calcul est facile a effectuer, le cas Xn est beaucoup plus compliqué.

Tous les auteurs que nous avons lus prennent des valeurs empiriques pour Xn
méme si cela influe grandement le potentiel et les niveaux d’énergie et donc la

densité du gaz bidimensionnel d’électrons (voire la figure ci-aprés).

Fig A2.6 Comparaison entre potentiels obtenus pour deux valeurs

différentes de Xn.

Le tableau ci-dessous donne les énergies des deux premiers niveaux ainsi que la

densité totale des électrons du gaz bidimensionnel Ns.

Xn(A°) | Ey(eV) | Ei(eV) Ns (m?)

150 -5518.10% | -7.33.10% | 1,80.10%

200 -2,53._1__(3"_ 3,68.10° | 0,81.10'
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En constatant la différence entre ces résultats, connaitre Xn avec précision s'impose.

Ceci n’est possible que si I'on résout I'équation :

L’organigramme suivant explique comment on procéde :

/ Lecture des dormétV

Résolution du systéme
Schroedinger-Poisson

Enregistrement et
affichage des résultats

FIN

Organigramme du calcul Self-Consistant de Xn
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