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Résumé

Ce travail est consacré à la simulation nanométrique d’un puits quantique en

utilisant le logiciel COMSOL :dans une première étape nous avons calculé les états

liés en régime valeur propre en 1D et 2D ; ce résultat est utilisé comme une donnée

pour une deuxième étape qui est la résolution du système d’équations Poisson-

Schrödinger où on a pu déterminer l’énergie potentielle et la fonction d’onde pour

un état lié et avec une position des mures électriques bien déterminée.

On a utilisé   le logiciel MATLAB  pour la  détermination de la variation du

niveau de Fermi en fonction de la densité surfacique Ns. On a utilisé aussi une

nouvelle expression de l’offset ∆Ec en fonction du dopage effectif NDeff ce qui nous a

permis de modéliser le contrôle charge de l’hétéro-structure AlGaAs/GaAs , ainsi

l’étude de l’effet de la polarisation spontanée et piézoélectrique sur la densité

surfacique  dans le canal d’un transistor à haute mobilité HEMT, à base d’hétéro-

structure AlGaN/GaN , l’objectif visé était de faire une étude comparative de deux

structures nanométriques à hétérojonction AlGaAs/GaAs et AlGaN/GaN .



Abstract

This work is dedicated to the nanometric modeling of a quantum well using

the COMSOL software: in a first step we computed the bound states in eigenvalue

regime in 1D and 2D; this result is used as a data for a second step which is the

resolution of the Poisson-Schrodinger equation system where we have been able to

determine the potential energy and the wave function for a bound state and with a

position of the electric walls well determined.

The MATLAB software was used to determine the Fermi level

variation as a function of the surface density ns. we also used a new expression of the

ΔEc offset as a function of the effective doping NDeff, which allowed us to model the

charge control of the AlGaAs / GaAs heterostructure, thus studying the effect of

spontaneous polarization and piezoelectric on the surface density in the channel of a

HEMT high mobility transistor, based on AlGaN / GaN heterostructure, the objective

was to make a comparative study of two nanometric structures AlGaAs / GaAs and

AlGaN / GaN heterojunction
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Introduction générale
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L’évolution croissante du marché des télécommunications civiles, et la

demande en moyens de communication extrêmement fiable et performante émanant

du domaine militaire, poussent les composants électroniques entrant dans la

conception des chaînes radiofréquences à atteindre leurs limites[1]. Ces composants

doivent pouvoir opérer avec des signaux hautes fréquences de plusieurs gigahertz,

émettre de fortes puissances, permettre de hauts rendements énergétiques tout en

fonctionnant dans des environnements sévères (température, humidité, …) et rester à

moindre coût. L’ensemble de ces contraintes limitent les technologies traditionnelles

sur substrat Silicium, c’est pourquoi de nouvelles filières technologiques sont

investiguées[2, 3].

Les composants semi-conducteurs sont devenus le support privilégié de

l’information et de la communication. Aujourd’hui, les transistors MOS sur silicium

dominent très largement le marché des semi-conducteurs, mais la diminution de la

longueur de grille des transistors n’est plus suffisante pour améliorer leurs

performances. En particulier, pour les systèmes de télécommunications à haut débit,

des composants plus rapides sont nécessaires. C’est pour cette raison qu’ont été

proposées des structures alternatives : les hétéro-structures IV-IV ou III-V[4]. Ils

utilisent des semi-conducteurs dans lesquels la masse effective des électrons est plus

faible que dans le silicium massif, ce qui améliore leur mobilité. Les composants les

plus performants dans ce domaine sont les transistors à effet de champ à

hétérojonction (High Electron Mobility Transistor : HEMT).

Les composants dits III-V, en référence aux alliages composés des colonnes III

et V du tableau périodique des éléments, se révèlent être de bons candidats pour

réaliser ces objectifs et tout particulièrement le Nitrure de Gallium (GaN). En effet,

comme nous le détaillerons dans ce manuscrit, ce matériau possède des propriétés

intéressantes: un grand gap de 3.42eV permettant d’appliquer des tensions de

plusieurs dizaines de Volts, une mobilité électronique ainsi qu’une conductivité

thermique au moins comparable au Silicium, favorisant un fonctionnement à haute

fréquence et sous de fortes puissances[5].

Le développement des hétéro-structures de matériaux semi-conducteurs a

donné des illustrations claires de certains concepts de la mécanique quantique comme
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le confinement ou la quantification des niveaux d'énergie. La nouvelle génération de

dispositifs électroniques notamment le transistor HEMT a été développé mettant à

profit ces effets quantiques. Le transistor HEMT ou TEGFET (Two Dimentionnal

Electron Gas FET) est constitué essentiellement d'une hétérojonction GaAsAl/GaAs

ou, cette hétérojonction est considérée comme l'hétérojonction abrupte de référence

grâce aux paramètres de mailles très proches de GaAsAl et du GaAs et aussi grâce

aux techniques de croissance avec lesquelles elle est fabriquée.

L'hétérojonction  AlGaN/GaN présente un champ électrique interne important

dû aux polarisations spontanées et piézoélectriques permettant la possibilité de

réaliser un gaz d'électrons bidimensionnel 2DEG à l'interface avec une concentration

très élevée comparée à d'autres hétérojonctions à base de GaAs en l'absence de toute

modulation de dopage et excitation externe[5].

Dans ce contexte notre travail consiste en premier lieu à l’étude des

phénomènes quantiques tels que la quantification d’énergie et le confinement des

charges, unidimensionnelle (Puits quantique) et tridimensionnelle (boite quantique),

pour une hétérojonction cylindrique de type AlGaAs/GaAs.  La résolution de

l’équation de Schrödinger (décrivant ces phénomènes) avec les conditions aux limites

de type Dirichlet et Neumann nous permet d’obtenir les valeurs propres des états liés

et la fonction d’onde associée à chaque état. Par la suite nous avons utilisé ces valeurs

propres pour effectuer la résolution auto cohérant du système d’équation Poisson–

Schrödinger pour un puits quantique, qui nous a permis  de déterminer l’énergie

potentielle et la fonction d’onde caractérisant un puits quantique pour un état lié.

La deuxième partie de notre thèse consiste à contrôler par une grille de type

Schottky de la concentration électronique du gaz bidimensionnel existant à l’interface de

l’hétérojonction nanométrique. Où on a également obtenu la variation du niveau de

Fermi EF en fonction de la densité surfacique Ns. Une analyse comparative entre deux

hétéro-structures différentes (AlGaAs/GaAs et AlGaN/GaN), dont nous avons analysé

les effets des différents paramètres technologiques tels que le taux d’aluminium  et le

dopage effectif et les paramètres géométriques tel que l’épaisseur de la couche

donneuse et l’épaisseur de l’espaceur (spacer) sur la densité Ns du 2DEG en fonction

de la tension VG en tenant compte des effets des polarisations piézoélectrique et

spontanée pour l’hétérojonction AlGaN/GaN .

Cette thèse est répartie en quatre chapitres:
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Le premier chapitre introduit les bases théoriques, et les notions fondamentales

indispensables pour la compréhension de l’ensemble de cette étude passant en premier

lieu, par les propriétés du matériau utilisé, où on a porté notre choix sur les matériaux

III-V, tels que GaAs, GaN et  Les alliages AlxGa1-xAs, AlGaN. Nous avons mis aussi

en évidence l’existence d’un puits quantique d’une simple hétérojonction, qui en effet

résulte de façon directe de la discontinuité de la bande de conduction au niveau de

l’interface, et dont les caractéristiques en dépendent. En outre, Le développement des

hétéro-structures de matériaux semi-conducteurs a donné des illustrations claires de certains

concepts de la mécanique quantique comme le confinement ou la quantification des niveaux

d'énergie. Dans la structure du GaN hexagonal, le matériau GaN ainsi que son composé

AlGaN sont le siège de deux polarisations : la polarisation spontanée et la polarisation

piézoélectrique. Une des applications de ces structures est le transistor HEMT passant par sa

structure, son principe de fonctionnement et les paramètres statiques de ce transistor.

Le deuxième chapitre est consacré à l’étude d’une application des hétéro-structure

qui est le  transistor HEMT ou le développement  de l’épitaxie par jets moléculaires a

permis la réalisation des hétérojonctions déjà utilisées dans de nombreux dispositifs

tels que les diodes laser et les transistors bipolaires. Plus précisément Dingle en 1978,

a monté que l’hétérojonction AlGaAs/GaAs est le siège d’une charge d’accumulation

d’électrons extrêmement mobiles dans certaines conditions. En modulant cette charge

par un contact Schottky déposé sur l’un des matériaux, on obtient un transistor à effet

de champ dont les propriétés devraient être particulièrement intéressantes.  On a

présenté aussi   les différentes approches qui déterminent la densité surfacique

contrôlée par un contact Schottky précisant les hypothèses et les méthodes de calcul

pour chaque modèle proposé.

Dans le troisième chapitre on a présenté   la modélisation d’une structure à

hétérojonction de forme cylindrique à puits quantique et à boite quantique sous

environnement COMSOL Multiphysics. L’objectif principal a été l’étude des

phénomènes quantiques tels que la quantification d’énergie et le confinement des

charges, unidimensionnelle (Puits quantique) et tridimensionnelle (boite quantique),

pour une hétérojonction cylindrique de type AlGaAs/GaAs.  La résolution de

l’équation de Schrödinger (décrivant ces phénomènes) avec les conditions aux limites

de type Dirichlet et Neumann nous a permis de déterminer les valeurs propres des

états liés et la fonction d’onde associée à chaque état. Ces valeurs propres sont
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utilisées pour effectuer la résolution auto cohérant du système d’équation Poisson–

Schrödinger pour un puits quantique, qui nous permet de déterminer l’énergie

potentielle et la fonction d’onde caractérisant un puits quantique pour un état lié.

Dans le quatrième chapitre, nous avons présenté les résultats obtenus des modèles

établis pour les deux structures nanométriques à hétérojonction AlGaAs/GaAs et

AlGaN/GaN. L’objectif visé était de faire une étude comparative de ces deux

structures. En introduisant deux nouvelles expressions (∆Ec=f(x),Ns=f(EF)), nous avons

pu modéliser le contrôle de charge de l’hétéro-structure AlGaAs/GaAs. Ainsi nous avons

aussi déterminé l’effet de la polarisation spontanée et piézoélectrique sur la densité surfacique

dans le canal d’un transistor à haute mobilité HEMT à hétérojonction AlGaN/GaN. Une étude

complémentaire de l’influence des paramètres physique (taux d’aluminium x) et

technologique (épaisseur de la couche donneuse et l’épaisseur de l’espaceur) sur la

densité surfacique contrôlée par un contact Schottky a été achevée. On terminera  par

une conclusion et perspectives.
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Journal of applied physics, 1999. 85(6): p. 3222-3233.
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I.1 Introduction

Les premiers transistors à haute mobilité électronique ont été réalisés en 1980

par Thomson-CSF et Fujitsu [1, 2]sous les noms respectifs de TEGFET (Two

Dimensionnal Electron Gas Field Effect Transistor) et HEMT (High Electron

Mobility Transistor). Plusieurs autres appellations ont été utilisées pour les définir

telle que MODFET (Modulated Doped Field Effect Transistor) et HFET

(Heterojunction Field Effect Transistor) [3-6]. Mais de nos jours, le nom HEMT est le

plus couramment utilisé. Les premiers HEMTs ont été réalisés à base d’Arséniure de

Gallium (GaAs) [2, 7].

Dans ce chapitre nous introduisons les bases théoriques, et les notions

fondamentales indispensables pour la compréhension de l’ensemble de cette étude

passant premièrement par les propriétés physiques et électriques des matériaux utilisés

tels que : GaAs, AlGaAs, GaN et AlGaN. Ces derniers ont des caractéristiques

intéressantes pour la réalisation des transistors HEMT.

I.2 Propriétés des matériaux

Les  matériaux  III-V  sont  constitués  des  éléments  des  colonnes  IIIb  et

Vb  de  la classification périodique  des  éléments, offrant ainsi,  la possibilité de

réaliser divers composés binaires. Les semi-conducteurs III-V sont en majorité  à  gap

direct [8, 9].  L’arséniure de gallium GaAs, avec un gap de 1,414 eV et le phosphure

d’indium InP, avec un gap de 1,35 eV sont les plus utilisés, notamment, dans le

domaine de l’optoélectronique et les lasers semi-conducteurs. La famille de semi-

conducteurs  III-V s’est agrandie par la venue d’un nouveau matériau, le nitrure de

gallium (GaN). Également à gap direct, le gap du GaN atteint 3,43 eV à 300 K.

I.2.1 Composés GaAs

a. Structure cristalline
Le composé de l’arséniure de gallium (GaAs) ainsi que l’alliage ternaire

arséniure de gallium-aluminium (AlGaAs) appartiennent aux groupes III-V. Ils

cristallisent dans la structure Zinc-Blende. Cette structure s'apparente à celle du

diamant (C), et elle est constituée de deux sous-réseaux à faces centrées l’un

d’éléments III l’autre d’éléments V caractérisée par deux sous-réseaux à faces
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(a) (b)

centrées décalés l’un par rapport à l’autre d’un quart d’une  diagonale principale du

cube élémentaire (voir la figure I-1) [10, 11].[12].

Figure I-1 : a) Maille élémentaire de la structure zinc blende

b) Vue de dessus de la structure zinc blende[10]

La première zone de Brillouin du réseau réciproque, représentée sur la figure I-

2, est un octaèdre à faces tronquées dont les points de haute symétrie sont notés

(centre de zone), X (bord de zone dans les directions (100) et équivalentes) et L (bord

de zone dans les directions (111) et équivalentes).

Figure I-2 : Première zone de Brillouin de la structure zinc-blende [10].

L’alliage AlGaAs est une solution solide de GaAs et de AlAs, dont les

caractéristiques physiques sont obtenues par la combinaison des deux paramètres

correspondants au GaAs et à l’AlAs. Ils ont la même structure cristalline et leurs

paramètres physiques sont voisins et se rejoignent aux alentours de 900°C [9].
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b. Structure de bande
La nature de la transition énergétique de l'alliage Alx Ga 1-xAs change selon le

taux d'Aluminium x, avec 0< x< 1. Pour une fraction d'Aluminium inférieure à 0.45,

la transition de l'alliage est identique à celle du GaAs caractérisée par une transition

directe. Quand le taux d'Aluminium devient supérieur à 0.45 la transition devient

indirecte comme celle de l’AlAs [4, 13] (figure I-3).

Figure I-3 : structure de bande du GaAs [3]

c. Propriétés électroniques
Le tableau (I-1), regroupe les paramètres cristallins et électriques des

matériaux     GaAs et   AlGaAs (Il est à noter que ces paramètres sont donnés en

fonction de la fraction molaire x) [14].
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Tableau I-1 : Propriétés cristallines et électroniques des matériaux GaAs et

AlGaAs

P

a

ra

m

èt

re

GaAs AlGaAs

Constante de maille a (A°) 5.6533 5.6533+0.0078x

Densité (g .cm-3) 5.360 5.36-1.6x

Coefficient de dilatation thermique

Vth (10-3°C)

6.4 6.4-1.2x

Constante diélectrique εr 13.18 13.18-3.12x

Largeur de la bande interdite

Eg (eV)

1.424 1.424+1.247x

0≤x≤0.45

1.900+0.125x+0.143x2

0.45<x≤1
L’affinité électronique χ(eV) 4.07 4.07-1.1x 0≤x≤0.45

3.64-0.14x 0.45<x≤1
Masse effective des électrons

mn*(×m0)

0.067 0.067+0.083x 0≤x≤0.45

0.85-0.14x 0.45<x≤1

Masse effective des trous

mp*(×m0)

0.62 0.62+0.14x

Mobilité des électrons μn(cm2

/V.s)

8800 8.103 -2.2.104 x+104 x2

0≤x≤0.45

-255+1160x-720x2 0.45<x≤1

Mobilité des trous μp(cm2 /V.s) 400 370-970x+740x2

Coefficient de diffusion des

électrons Dn (cm²/s) 220

200-550x+250x2 0≤x≤0.45

-6.4+29x-18x2 0.45<x≤1

Coefficient de diffusion des trous

Dp (cm²/s)

10 9.2-24x+18.5x2

Vitesse thermique des électrons

(cm/s)

107 (4.4-2.1x)×107

0≤x≤0.45

2.3×107

0.45<x≤1

Vitesse thermique des trous (cm/s) 107 (1.8-0.5x) ×107
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a                                            b                                   c

I.2.2 Composés GaN

a. Structure cristalline

Le GaN possède trois structures cristallines différentes : la structure hexagonale

ou Wurtzite, la structure cubique ou Zinc Blinde et la structure sel gemme (rock salt

en anglais) qui est une structure haute pression. La structure Wurtzite est la plus

utilisée car elle est la plus stable thermodynamiquement [15-20]. La figure I-4

présente les trois structures cristallines du GaN.

Figure I-4: les différentes structures du GaN (a) Wurtzite ; (b) Zinc Blinde

et (c) rock salt

b. Propriétés électroniques

Les deux poly types du GaN présentent comme la plupart des matériaux III-V,

une bande interdite directe. La largeur de cette bande a été estimée à 3.4 eV à

température ambiante. Le tableau qui suit résume quelques propriétés du GaN ainsi

que d’autres semi-conducteurs candidats pour les applications électroniques [18, 20,

21].
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Tableau I-2 : Comparaison des propriétés de divers semi-conducteurs

Si GaAs SiC GaN

Energie du gap à 300°k

(eV)
1.11 1.43 3.2 3.4

Champ de claquage

E(V/cm)
6.5105 6.5*105 3.5*105 3.5*105

Vitesse de saturation

(cm/s)

cm/s

10107 2.0107 2.0107 2.5107

Mobilité des électrons

(cm2/vs)
1350 6000 800 1600

Conductivité thermique

(W/cmK)
1.5 0.46 3.5 1.7

I.3 Hétérojonctions

Les hétéro-structures sont des semi-conducteurs obtenus par la croissance

alternée de fines couches de matériaux ayant une énergie de bande interdite différente

mais présentent des paramètres de maille voisine [12].

La plus simple des hétéro-structures c’est l’hétérojonction qui est une jonction

entre deux semi-conducteurs différents [13].

L’hétérojonction AlGaAs/GaAs présente de nombreux avantages   [8] : largeur de

bande interdite relativement importante qui autorise un fonctionnement à haute

température, mobilité électronique élevée qui permet d’atteindre de bonnes

performances, mailles cristallines assez proche qui minimisent les recombinaisons

parasites. Beaucoup de composants ont bénéficié de ces performances notamment le

transistor HEMT.

I.3.1 Hétérojonction isotype et anisotype

Lorsque deux semi-conducteurs sont de même type (N-N ou P-P) ont dit que

l’hétérojonction est iso type et elle est dite anisotype quand ils sont de type différent

[12, 22, 23].
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I.3.2 Hétérojonction graduelle et abrupte [1]

Si une hétérojonction est réalisée entre deux matériaux pour lesquels il existe

un puits quantique de solution solide comme entre le GaAs/AlAs (Alx Ga 1-xAs existe

pour tout 0<x<1) ou en faisant varier progressivement la composition de l’alliage

ternaire et les dopages des deux semi-conducteurs, cette hétérojonction est dite

graduelle (figure I-5).La barrière de potentiel d’une hétérojonction graduelle est

beaucoup plus difficile à décrire, la variation progressive du paramètre de

composition x de l’alliage ternaire induit des modifications de la plupart des

caractéristiques du matériau. Contrairement à l’hétérojonction abrupte ou à la fois la

composition des matériaux et les dopage changent brusquement lors du passage du

plan d’interface (figure I-6)[24].

Figure I-5 : Hétérojonction graduelle [24]

Figure I-6 : Hétérojonction abrupte [12, 24]

1

1

2

2
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I.3.3 Hétérojonction de type I, II et III

Selon leur alignement de bande, les hétérojonctions peuvent être Classées en

trois groupes, comme le montre la figure I-7. On dit qu’une hétérojonction est de

type I ou hétérojonction à gaps chevauchants, si le minimum de la bande de

conduction de l’un des matériaux est plus haut que celui de l’autre et le maximum de

la bande de valence de ce matériau est plus bas que celui de l’autre. Naturellement,

ce matériau doit avoir la bande interdite la plus grande. Autrement dit, si les deux

discontinuités de bande sont positives cela signifie que la bande interdite de ce

matériau en serre la bande interdite de l’autre [3].

Si les deux discontinuités de bande ont des signes différents et si la bande

interdite de l’un des semi-conducteurs n’est contenue que partiellement dans l’autre

bande interdite (du côté de la bande de conduction ou de la bande de valence), i l

s’agit d’une hétérojonction de type II ou hétérojonction à gap décalée. Donc les

électrons qui sont collectés au plus bas niveau d’énergie EC et les trous qui sont

collectées au plus haut EV sont confinés dans des espaces différents [3].

Enfin, si en plus des signes contraires des deux discontinuités de bande,

aucune des bandes interdites ne contient l’autre, l’hétérojonction est dite de type III

ou hétérojonction à gaps brisés (à gaps brisés). Cela signifie que la bande de

conduction de l’un est en-dessous de la bande de valence de l’autre. Ce cas est un

cas particulier de type II mais, il est le moins courant [3].

Figure. I-7 : Classification des hétérojonctions

(a) Type-I ou hétérojonction à gap chevauchants (straddling heterojunction)
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(b) Type-II ou hétérojonction à gaps décalée (staggered heterojunction)

(c) type-III ou hétérojonction à gaps brisés (broken-gap heterojunction)

I.4 Effets quantiques dans les hétérojonctions

I.4.1 Confinement quantique

Le développement des hétéro-structures de matériaux semi-conducteurs a

donné des illustrations claires de certains concepts de la mécanique quantique comme

le confinement ou la quantification des niveaux d'énergie. Les progrès accomplis dans

les techniques de croissance ont permis de réaliser différentes formes de

nanostructures semi-conductrices (puits, fils et boîtes quantiques) de manière à

confiner les porteurs dans une, deux ou trois directions de l'espace.

Quatre cas peuvent avoir lieu, selon les dimensions de la boite et la longueur

d'onde λ de la particule [25] (figure I-8).

a. Confinement sur 0 dimension

Dans ce cas, les trois dimensions de la boite sont très grandes par rapport à la

longueur d'onde λ. C’est le cas d’un cristal massif.

b. Confinement sur une dimension

Ce cas se présente lorsqu’on restreint une dimension de l’espace. Les particules sont

confinées dans un plan, c'est-à-dire l'une de dimensions est comparable à la longueur

d'onde de la particule. Il s'agit des puits quantiques ou "quantum Wells".

c. Confinement sur deux dimensions

Dans ce cas, deux des trois dimensions sont comparables à la longueur d'onde

des particules, les fils quantiques ou "quantum wires". Correspondent à une telle

structure.

d. Confinement sur trois dimensions

Dans ce cas les trois dimensions de la boite sont comparables à celles de la

longueur d'onde des particules. Il s'agit des points quantiques ou "quantum dots ".
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Figure I-8 : Divers types de confinement [25]

I.4.2 Discontinuités des bandes de conduction d’un puits quantique

D’après les règles d’Anderson[26], lorsque les deux matériaux sont

assemblés (Figure I-9) et à équilibre thermodynamique, les niveaux de Fermi doivent

s'aligner et le niveau du vide ne peut subir de discontinuité. Il en résulte des

discontinuités des bandes de conduction et de valence à l’interface [26] Il se crée un

puits de potentiel.

Figure I-9 : Diagramme énergétique d’un puits quantique

EC1 , EC2 :: la bande de conduction du materiau 1et du materiau 2.

Ev1, Ev2 ; la bande de valence du materiau 1 et du materiau 2.

∆EC , ∆Ev : écart énergétique entre les bandes de conduction du matériau 1 et 2

(offset)

Eg1 , ∆Eg2: largeur de la bande interdite du matériau 1 et 2

Φ,χ : le travail de sortie et l’affinité electronique du matériau 1 et 2
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EF : niveau de Fermi du matériau 1 et 2.

E0 :niveau du vide du matériau 1 et 2

Nous pouvons observer la formation d’un puits quantique à l’interface, dans le

matériau de plus faible largeur de bande interdite. Ce puits se situe dans la partie

supérieure du matériau à plus faible gap non dopé car, au-dessus, le matériau de plus

grande largeur de bande interdite joue le rôle de barrière. C’est dans ce puits que se

regroupent les charges libres entraînant le phénomène de conduction à l’origine de la

formation d’un gaz d’électrons à deux dimensions ; c’est le canal[19]. La densité de

porteurs dans ce canal dépendra du niveau de Fermi dans la bande interdite du

matériau (niveau de dopage), de la différence de largeur de cette bande entre les deux

matériaux (∆Eg) et du dopage considéré.

Une tension appliquée sur la grille d’un HEMT permet le contrôle du courant qui

circule entre drain et source.

Une saturation du courant s’observe en raison de la vitesse de saturation des

électrons pour des fortes valeurs de tension entre drain et source. Si l’on compare une

fois encore le HEMT au MESFET, la mobilité des électrons étant plus élevée dans un

gaz que dans un matériau dopé, il est plus rapide que ce dernier, permettant des

applications à plus haute fréquence.

I.4.3 Occupation des sous bandes dans un puits quantique

Le confinement spatial entraîne l’apparition de sous bandes d’énergie, aussi bien

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

d’états par unité d’aire et unité d’énergie est définie selon [3]par la relation (I-1) :( ) = (I-1)

Où gv est le facteur de dégénérescence de vallée qui nous renseigne sur les bandes

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

La structure choisie fait partie de la famille des semi-conducteurs III-V, qui ont

pour particularité d’être uni vallées (gv = 1), et une densité d’état électronique

constante.

Puisque la largeur d’un puits de potentiel est de l’ordre de grandeur de la

longueur d’onde de Broglie λ=h/p (λ=250A°dans le GaAs) et la densité d’état
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électronique est constante, les effets quantiques introduisent une suite de niveaux

d’énergie discrets Ei. Ces niveaux Ei décrivent la quantification des états

électroniques dans la direction perpendiculaire à l’interface [12, 27]. Le nombre de

sous bandes occupés dépend de la densité d’électrons et de la température, lorsque un

seul électrons se trouve dans le puits celui-ci occupe le niveau de plus faible

d’énergie, c'est-à-dire E0 et si on augmente le nombre des électrons, ces  derniers vont

occuper de manière successive les niveaux d’énergie supérieures [26-28].

La courbe de la densité d’état n2D(E) à la limite de basse température est

illustré par la figure (I-10) pour deux valeurs de EF (Ef1<EF2, EF1>EF2) [7, 12, 27, 28].

Pour EF = EF1 il y a occupation de la première sous bande, mais l’occupation

de la seconde sous bande est négligeable à cause de la condition (e2 - EF1 >> KBT).

Pour une densité d’électrons plus  importante l’énergie de Fermi entre dans la

deuxième sous bandes comme le deuxième cas de la figure (I-10) EF = EF2 . La densité

maximale d’électrons qui peut occuper le système avant d’entrer dans la deuxième

sous bande est donnée par l’expression (I-2) suivante :E = E = ( − ) (I-2)

La séparation entre les niveaux d’énergie devrait être maximisée, en utilisant

un puits étroit augmentant ainsi l’écart (e2-e1) qui optimise cette densité.

Figure I-10 : Densité d’état d’un système quasi bidimensionnel

I.4.4 La densité surfacique

Lorsque l’équilibre  est rompu (T≠0), certains états d’énergie, vides à l’origine, se

peuplent et la fonction de distribution de Fermi-Dirac, donnée par l’expression (I-3),
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renseigne sur la probabilité qu’un électron se trouve dans un état d’énergie E à une

température T, avec EF l’énergie de Fermi définie comme l’énergie du niveau rempli

le plus élevé, T la température en Kelvin, et kB la constante de Boltzmann égale en

unité d’énergie à 0.086 mev/K [28]

1)exp(

1
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



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EE
TEf

B

F

(I-3)

La densité surfacique des électrons par unité de surface Ns est donnée selon [25, 28,

29] par :

dEEEfEnN FS ).,().( (I-4)

Où n(E) est la densité d’état

La densité superficielle peut être fractionnée en sous bandes :

jD nn 2 (I-5)

Où nj est la densité des électrons dans la sous  bande j du niveau plus bas Ej et

qui est donnée par l’équation suivante [28]:
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I.5 Effet de la polarisation de l’hétérojonction AlGaN/GaN

Dans la structure du GaN hexagonal, le matériau GaN ainsi que son composé

AlGaN sont le siège de deux polarisations [21, 30, 31]: la polarisation spontanée et la

polarisation piézoélectrique. Ces dernières engendrent l'apparition de charges

positives ou négatives aux interfaces entre ces matériaux et d'autres matériaux ou le

vide. Dans un empilement AlGaN/GaN, ce sont ces polarisations qui sont à l'origine

du 2DEG, contrairement à la structure blende zinc où la polarisation spontanée se

perd à cause de la forte symétrie cristalline sur l’axe c [9, 32]. Le sens de cette

polarisation dépend de la face du GaN considérée. [33-36]
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I.5.1 Polarisation spontanée

Le matériau GaN lorsqu'il se cristallise selon la structure Wurtzite, se compose

de tétraèdres. Le non alignement de l'atome central avec le barycentre déchargés du

tétraèdre engendre l'apparition d'une polarisation, appelée polarisation spontanée [16,

33-36]. Celle-ci existe lorsque le matériau n'est pas contraint, ni soumis à un champ

électrique extérieur. La valeur de cette polarisation dans le GaN et pour une

croissance selon une polarité gallium figure dans le tableau I-3 [33-36].

Tableau I-3. Polarisation spontanée, constantes et paramètres de maille des matériaux

AlN et GaN [23, 24][37]

Le calcul de la polarisation spontanée des alliages ternaires est effectué par

le modèle linéaire de Vegard [33]. Ce calcul appliqué à l’AlGaN permet

d’obtenir l’expression (I-7) [16] [38] [38]:( ) = . ( ) + (1 − ) ( ) (I-7)

Avec x la fraction molaire d’aluminium.

En substituant les valeurs de PSP de l’ AlN et du GaN nous en déduisons

l’expression de la polarisation spontanée du l’AlGaN  en fonction du x (PSP(x))

donnée par l’expression (I-8) [16]:

( ) = (−0.052 .−0.029 ) (I-8)

I.5.2 Polarisation piézoélectrique

La croissance d'un matériau GaN ou AlGaN sur un matériau possédant une

maille différente engendre l'apparition d'une contrainte mécanique[39, 40]. Cette

dernière, provoque une perturbation des charges du cristal du matériau donnant ainsi

une polarisation nommée polarisation piézoélectrique[34, 41]. Dans le cas de
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l'hétérojonction  AlGaN/GaN, c'est la couche supérieure d'AlGaN qui lors de sa

croissance sur le GaN subit une contrainte mécanique engendrant une polarisation

piézoélectrique[38, 42].

En effet, dans un HEMT, la couche GaN de l'hétéro-structure est environ 100

fois plus épaisse que la couche AlGaN et donc considérée relaxée de toute contrainte

mécanique.

La polarisation piézoélectrique (notée Ppz) ne présente qu'une seule

composante suivant l'axe c [31, 34, 43]. Cette dernière vient se superposer à la

polarisation spontanée, elle peut la renforcer ou l’affaiblir, selon le signe de la

déformation (tension ou compression)   et l'orientation initiale de la maille (polarité

gallium ou azote). On cherche donc à calculer la valeur de la polarisation

piézoélectrique de la couche d'AlGaN pour un empilement AlGaN/GaN épitaxié selon

la polarité du gallium. Toutes les constantes utilisées sont regroupés dans le tableau

1.3.

Ambacher [39] utilise l’équation (I-9)  exprimant la polarisation piézoélectrique en

fonction des constantes piézoélectriques [16, 33, 38]:P (x) = 2 ( ) ( )( ) e (x) − e (x) ( )( ) (I-9)

Les éxpressions des constantes en fonction de la fonction molaire x sont

regroupées dans le tableau I-4 suivant :

Tableau I-4 : constantes du matériau AlGaN

I.5.3 Polarisation totale de l'empilement AlGaN/GaN

Dans l’espace, si la polarisation P change, alors il y aura une apparition d’une

densité de charge σp qui lui saura associée, et elle est donnée par  l’équation I.10

selon Ambacher, [35] [44]: = ∇ (I-10)
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La figure (I-11) illustre la répartition des charges surfaciques engendrées par

les polarisations spontanées et piézoélectrique dans l’empilement AlGaN/GaN.

Figure I-11 Représentation de l’empilement AlGaN/GaN et des charges

surfaciques induites pas les polarisations piézoélectrique et spontanée

Aux interfaces des matériaux AlGaN et GaN, la polarisation peut

chuter dans l’empilement, ce qui  engendre l’apparition d’une charge

surfacique. D’après les travaux d’Ambacher, cette charge surfacique à

l’interface AlGaN/GaN [34, 35, 44], peut-être calculée, si l’on considère la

couche de GaN relaxée, alors sa polarisation piézoélectrique est nulle. On

obtient alors l’expression de la charge surfacique suivante [43] :

( ) = ( ) − [ ( ) + ( )] (I-11)

Les polarisations piézoélectrique et spontanée l’Al-GaN sont exprimées

en fonction du % d’Al de la couche d’AlGaN. En se basant , sur la polarisation

spontanée du GaN extraites des travaux d’Ambacher (tableau I.3), on peut

déduire l’expression d e cette charge de surface en fonction du % d’Al de la

couche AlGaN [35].

σ (x) = 2 ( ) ( )( ) e (x) − e (x) ( )( ) × P (x) − P (x) (I-12)
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I.6 Transistor HEMT

Structure du HEMTI.6.1

a. Transistor HEMT conventionnel

Le transistor HEMT est constitué essentiellement de trois matériaux

différents : le substrat, un matériau à large bande interdite et un matériau à plus faible

bande interdite, c’est la jonction de ces deux derniers matériaux qui conduit à la

formation d’un gaz d’électrons à l’interface modulé par la tension appliquée au

composant [12, 28, 29, 45] . La figure (I-12) présente la structure de base d’un HEMT

conventionnel, il est  constitué de :

 Substrat GaAs

 Couche tampon GaAs non dopé : elle est également appelée “buffer ”cette

couche est constituée d’un matériau de plus faible largeur de bande interdite.

C’est dans ce matériau et dans la partie supérieure de la couche que va se

former le gaz bidimensionnel.

 Le canal : c’est la zone de confinement des électrons, il est formé à l’interface

de la couche tampon GaAs et du spaceur AlGaAs.

 Le éspaceur AlGaAs non dopé : cette couche représente le matériau de plus

large gap, l’épaisseur de cette couche est de l’ordre de quelque nanomètre, elle

permet de réduire les interactions électrons –donneurs entre le gaz d’électrons

et la couche dopée.

 Couche donneuse N-AlGaAs : fournit des électrons de conduction au canal.

Ces électrons libres occupent le plus bas d’énergie disponible du côté couche

tampon GaAs non dopé.

 Couche SCHOTTKY : cette couche à grand gap non dopée réalise le contact

Schottky de la grille.

Figure I-12 : Structure de base d’un HEMT
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b. Transistor PHEMT

Les transistors PHEMT GaAs se différencient des transistors HEMT par

l’ajout d’une couche d’InGaAs intercalée entre les couches AlGaAs et GaAs

(FigureI-14) qui va former le canal du transistor .Les électrons bénéficient  de très

bonnes propriétés de transport de L’InGaAs [46].

Figure I-13 : Structure d’un transistor PHEMT

I.7 Principe de fonctionnement d’un transistor HEMT

Le principe de base consiste à mettre à profit les propriétés de haute mobilité

d’un gaz bidimensionnel d’électron formé à l’interface d’une hétérojonction. L’idée

de base est de séparer spatialement les électrons libres, des donneurs ionisés dont ils

proviennent [15].

La couche donneuse N-AlGaAs fournit des électrons de conduction au canal.

Ces électrons libres occupent le plus bas d’état d’énergie disponible du côté GaAs de

l’hétérojonction. L’accumulation des électrons dans le canal GaAs et la présence des

atomes donneurs ionisés dans la couche AlGaAs séparée du canal par le spaceur créé

un champ électrique transversal [12, 28]. La dispersion des électrons dans la couche

GaAs est empêchée par l’action du champ qui ramène les électrons vers l’interface.

La bande de conduction se courbe et devient un puits de potentiel dans lequel les

électrons sont confinés.
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Les porteurs du gaz bidimensionnel d’électrons formés à l’interface d’AlxGa1-

xAs et GaAs sont confinés suivant la direction de croissance z et sont libres dans les

deux autres directions x, y [28].

Le transfert dans le puits quantique est géré par une change thermodynamique

au niveau de l’interface couche donneuse- couche tampon, et la densité de charge

dans le canal est contrôlée par la tension appliquée sur la grille [1, 12, 28].

Le contact de grille est un contact Schottky il y a formation dans le semi-

conducteur (le canal) d’une zone dépeuplée dont l’épaisseur varie en fonction du

potentiel de grille. Lorsque cette couche dépeuplée atteint le substrat, on dit alors que

le canal est pincé, la tension VGS correspond étant la tension de pincement VP.

La figure (I-14) illustre ce phénomène du point de vue du diagramme de la

bande de conduction pour un transistor à désertion (tension de pincement

négative) [47]

Le principe de fonctionnement rassemble à celui du MESFET, le canal sera

pincé ou ouvert suivant la polarisation appliquée sur la grille.

On retrouve alors les deux régimes de fonctionnement classiques selon la

polarisation du drain : le régime linéaire pour des faibles valeurs de VDS, puis le

régime de saturation à VDS plus élevé figure (I-15)

Figure I-14 : Evolution du diagramme de la bande de conduction avec la

tension Vgs : canal pincé (figure en haut) et canal ouvert (figure en bas)[47]
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Figure I-15 : Réseau de caractéristiques d’un transistor HEMT

En régime linéaire, le courant de drain varie linéairement avec la tension de

polarisation : le transistor se comporte comme une résistance contrôlée par la tension

de grille. En régime de saturation sous l’effet du champ électrique croisse coté drain,

le courant arrête son augmentation. Cela s’explique essentiellement par deux

phénomènes : le pincement du canal ou bien  la saturation de la vitesse électronique

dans le semi-conducteur, la figure (I-16) illustre cette variation de la mobilité des

électrons en fonction du champ électrique F. On voit une chute de vitesse due à la

diminution de la mobilité des électrons, à partir d’un champ critique Ecri , qui traduit

le passage des électrons en vallée latérale[46].

Figure I-16 : Évolution de la vitesse électronique en fonction du champ

calculé par la méthode Monte Carlo[46]
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Cette figure illustre également la différence de vitesse électronique suivant les

matériaux.

I.8 Paramètres statiques du transistor HEMT

Le comportement électrique des HEMTS est défini par des grandeurs qui vont

déterminer leurs performances. Ces paramètres sont fortement liés à la technologie,

tant au niveau matériau qu’au niveau des procédés [14].

Nous verrons dans ce paragraphe les grandeurs statiques du transistor, avant de

faire le lien entre ces paramètres remarquables et la technologie du composant, via

son schéma équivalent [14].

I.8.1 Transductance gm

La transductance gm est définie comme la variation du courant en fonction de la

tension VGS à VDS constant :

= . à( = ) (I-13)

Elle traduit l’efficacité de la modulation du courant dans le canal par la tension

appliquée sur la grille.

I.8.2 Conductance de sortie gd

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

fonction de VDS à VGS constant :

= . à( = ) (I-14)

La conductance gd traduit la conduction parasite drain-source de la structure. Il

sert l’indicateur de régime de saturation.

I.8.3 Capacité grille-source CGS

CGS décrit 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.= . à( = ) (I-15)
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Q : La charge de la ZCE de la jonction Schottky.

I.8.4 Capacité grille-drain Cgd

Cgd est définie comme l’interaction capacitive dans le semi-conducteur entre la

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

jonction Schottky à tension VGS constante.

= . à( = ) (I-16)

Cette capacité détériore les performances dynamiques de deux façons

différentes :

-Effet Miller : Une partie de Cgd (ou multiple de Cgd) se retrouve reportée à l’entrée

du transistor s’additionnant avec la capacité Cgs et diminuant ainsi le gain extrinsèque

du transistor à haute fréquence.

-Couplage direct : A haute fréquence, Cgd relie directement l’entrée du transistor à sa

sortie et peut provoquer des instabilités.

Comme l’illustre la Figure (I-17), pour une utilisation à haute fréquence, il est

plus avantageux de travailler avec des tensions Vgd au-delà de 1,5 V afin de minimiser

l’influence de Cgd.

Figure I.17 : Variation de la capacité grille-drain en fonction de la tension de drain

pour un Vgs=0 V pour un transistor P-HEMT 0,1 de 2x25 µm de largeur de grille [46].

I.8.5 Capacité entre le drain et la source

L’origine de Cds est l’interaction capacitive entre les deux régions du canal sous les

contacts ohmiques de drain et de source.
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I.8.6 Tension de seuil et tension de pincement

On parle de transistor pincé lorsque la zone désertée dans le canal s’étend jusqu'à

venir contacter l’interface avec la couche tampon. La tension de grille correspondante

est alors appelée tension de pincement. C’est la tension appliquée sur la grille pour

laquelle il n’existe aucune charge libre sous la grille. On peut aussi définir la tension

de seuil VT en fonctionnement du transistor, qui va correspondre à la fermeture du

transistor en termes de courant de drain.

I.8.7 Résistances Ri et Rgd

Même lorsque la barrière est totalement dépletée sous la grille, elle ne l’est pas

complètement dans les zones qui ne sont pas exactement sous la grille, surtout dans les

régions d’accès au canal actif. De ce fait, les capacités Cgs et Cgd se retrouvent en

série avec deux zones partiellement conductrices, respectivement Ri et Rgd.

I.8.8 Résistances d’accès Rd et Rs

Elles proviennent d’une part des résistances des contacts ohmiques de drain et de

source. Et d’autre part, de la densité de charge limitée dans les régions d’accès. Le gain

extrinsèque du transistor gmextrinseque diminue pour des valeurs élevées de Rs.

I.8.9 Éléments extrinsèques

Un premier schéma  équivalent petit signal du HEMT peut déjà  être  établi en

utilisant les éléments cités ci-dessus. Ces paramètres décrivent l’effet HEMT et les

parasites issus de sa propre structure. Par ailleurs, lorsqu’un transistor HEMT est

physiquement réalisé, quelques inductances se rajoutent au schéma, Lg, Ld, Ls : Les

inductances parasites d’accès, respectivement aux grilles, drain, et source.

I.8.10 Tension de claquage de la jonction grille drain VBGD

Ce paramètre renseigne sur la tenue en tension du transistor, c'est-à-dire la tension

maximale que l’on peut appliquer sur la grille sans détérioration du composant. Cette

tension est déterminée à partir de la tension de claquage de la jonction grille drain car

c’est elle qui subira un champ électrique intense lors du fonctionnement du transistor.
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I.8.11 Le schéma équivalent

Le schéma équivalent petit signal pour les transistors à effet de champ, y compris

le HEMT,  peut être décrit comme suit dans sa version la plus élémentaire [46]:

Figure I-18: Schéma équivalent petit signal de base pour les transistors à effet de

champ

I.9 Conclusion

Plusieurs laboratoires de recherche ont montré l’intérêt d’utiliser les transistors

à effet de champ à grille Schottky pour la réalisation des circuits intégrés pour

satisfaire la demande du marché industriel. Une telle avancée des réalisations

technologique ne peut se faire sans aucune connaissance approfondie de la physique

du composant et de tous les phénomènes intrinsèques et extrinsèques qui peuvent en

limiter les performances, donc la nécessité de maitriser le composant était l’objectif de

ce chapitre.

Cette présentation détaillée du fonctionnement, des propriétés du transistor

HEMT et de l’optimisation physique du composant, nous a permis de mieux cibler la

modélisation physique numérique du composant sur lequel on va porter notre travail.
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II.1 Introduction

Une des propriétés fondamentales de la famille des composé III-V est  la

possibilité de former des hétérojonctions avec une interface de bonne qualité

cristallographique (par exemple : AlGaAs/GaAs ou AlGaN/GaN). Le gaz formé par

les électrons accumulés à l’interface d’une telle structure présente un caractère

bidimensionnel et une mobilité très élevée[1].Les principales caractéristiques de la

structure sont celles du puits quantique (la largeur du puits devient de l’ordre de la

longueur de Louis de Broglie ), que l’on peut énumérer comme suit :

 L’offset Ec: largeur et profondeur du puits qui correspond à la discontinuité

de la bande de conduction.

 Fonctions d’ondes associées aux différentes énergies liées du puits ().

 Densité du gaz bidimensionnel Ns

Pour diminuer le temps de transit entre la source et le drain, il est naturel de

chercher à utiliser les fortes mobilités électroniques observées dans un gaz

bidimensionnel. Depuis 1980, des nouvelles structures dans lesquelles la

concentration d'un gaz d'électrons bidimensionnel (gaz 2D) est contrôlée par une grille

sont étudiées On l’appelle : HEMT (High Electron Mobility Transistor).

Le transistor HEMT est un cas particulier des transistors FET (Field Effet

Transistor).Il est constitué d’un contact Schottky qui constitue la grille et de deux

contacts ohmiques qui constituent le drain et la source situés de part et d’autre du

contact de grille. Le courant circule du drain vers la source dans le puits de potentiel

crée à l’interface de deux matériaux l’un de grand gap   est appelée couche donneuse

ou couche barrière, et  dont l’autre est  de petit gap, est appelée couche tampon.

Le  principe de base du HEMT est de contrôler par une grille de type Schottky

déposée sur la couche donneuse, la concentration électronique du gaz bidimensionnel

existant à l’interface de l’hétérojonction.

Dans ce travail, nous nous intéressons à la modélisation de cette concentration

électronique pour deux types d’hétérojonctions AlGaAs/GaAs et AlGaN/GaN. Pour

cela nous étudions divers modèles tels que [1-6]:

- Pour l’hétérojonction AlGaAs/GaAs :
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1- Modèle de Delagebeaudeuf.

2- Modèle de Michel Wolny and al,

3- Modèle pseudo-bidimensionnel d’un transistor pseudo morphique

AlGaAs/InGaAs/GaAs,

- Pour l’hétérojonction AlGaN/GaN :

1- Modèle « Donneur en surface »

2- Modèle le modèle de Ridley.

Ces modèles décrivent parfaitement le fonctionnement du HMET dans le cas

de deux états liés en utilisant différentes approximations (proposition de la forme du

puits, proposition de la fonction d’ondes, etc..), mais malheureusement présente les

anomalies suivantes :

1- La première  concerne l’offset Ec, qui est une fonction empirique

linéaire de EG, alors que réellement vue la juxtaposition des matériaux

engendre une courbure des bandes énergétiques.

2- La seconde concerne la contribution du dopage globale dans  la

conduction.

3- La troisième concerne la concentration surfacique à l’équilibre Ns qui est

une relation affine du niveau de Fermi et qui ne  tient pas en compte le

dopage effectif NDeff.

Pour pallier à ces différents points, Nous nous proposons d’étudier la même

structure dans le cas d’un état lié en se basant sur l'utilisation d’une nouvelle

expression de l’offset ∆Ec en fonction du dopage effectif NDeff et une nouvelle

expression de la densité surfacique en fonction du niveau de Fermi. Ces deux

nouvelles expressions seront introduits dans la loi de contrôle de charge

bidimensionnelles des deux hétéro structures AlGaAs/GaAs,AlGaN/GaN. Quant à la

deuxième hétéro structure AlGaN/GaN, nous prenons en considération  l’effet  de la

polarisation spontanée et piézoélectrique, qui n’est pas négligeable, sur la densité

surfacique dans le canal du transistor.
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II.2 Concentration électronique du gaz bidimensionnel

La modélisation la couche active d’un HEMT[1] peut être effectuée par les deux

procédés suivants :

1- Résolution combinée de l’équation de transport et l’équation de Poisson

incluant les effets bidimensionnels dans un modèle 2D,

2- Résolution de l’équation de transport et une loi de commande de charge dans

un modèle 1D où la concentration électronique du gaz bidimensionnel est

établie à partir de la modélisation de l'hétérojonction isolée c’est-à-dire la

résolution du système d’équation Schrödinger-Poisson.

Dans notre cas nous avons utilisé le modèle issu de la résolution du système

d’équation  couplé  « Poisson Schrödinger » qui nous donne les expressions des

paramètres d’influence proposés (Ns, Ec et NDeff). Ces deux paramètres sont

utilisés dans une loi de commande  de charge par une grille de type Schottky,  de

la concentration surfacique du gaz bidimensionnel[2].

Pour décrire le comportement du HEMT, qui est assez complexe du à la plus

grande complexité   de la structure de la couche active. Il nous semble utile de

préciser les différents effets physiques intervenant lorsque la polarisation de source et

de drain sont appliqués et que le composant est hors équilibre.

Lorsque la tension drain Vds est appliquée, l’évolution du potentiel dans le

canal entraine une modification de la géométrie du puits de potentiel sous la grille [1].

Ce premier effet peut être assimilé à un effet de « pincement de canal », identique à

celui que l’on rencontre dans les TEC conventionnels, la figure (II-1)  représente

qualitativement l’évolution de la forme de la bande de conduction sous la grille en

présence d’une tension VDS. Cette évolution se caractérise essentiellement par un

élargissement de la bande de conduction sous la grille, voire la disparition complète

du puits de potentiel, associée à une diminution de la densité surfacique des électrons.

L’apparition de la tension 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.
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Dans la structure HEMT, cette dynamique est rendue complexe par[1]la

présence d’un gaz d’électron bidimensionnel dégénérée. Où,la dynamique des

porteurs dépend de la position relative des différentes sous bandes, et par conséquent

de la largeur du puits.

Figure II-1: Évolution sous la grille de la forme du puits de potentiel en régime

dynamique[1]

Différentes études théoriques concernant la mobilité en champ faible d’un tel

système, ont montré que cette mobilité surfacique différait peu de celle en volume[1],

et ceci quel que soit la largeur du puits. Par contre en régime dynamique, cette

différence est significative, et ceci est dû à la méconnaissance de la mobilité des

électrons du fait de l’évolution de la largeur du puits, et de la coexistence des porteurs

soumis à une dynamique tridimensionnelle à l’extérieur  du puits de potentiel, et des

porteurs soumis à une dynamique bidimensionnelle à l’intérieur du puits.

II.2.1. Hétérojonction AlGaAs/GaAs

II.2.1.1 Modèle de Delagebeaudeuf

La première étude de cette commande  de charge est due à

D.DELAGEBEAUDEUF et N.T.LINH.  Bien qu’elle soit limitée du point de vue
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réalité physique, cette méthode par son accessibilité analytique  est précieuse, le

modèle est basé sur quelques hypothèses simplificatrices qui sont [1]:

 HétérojonctionAlGaAs/GaAs

 Puits de potentiel est supposé triangulaire.

 Champ électrique est constant.

 Commande de la couche bidimensionnelle se fait par une grille Schottky.

L’énergie potentielle des électrons dans la direction perpendiculaire à

l’interface et à l’intérieur de la couche GaAs est obtenue à partir de la résolution de

l’équation de poisson prenant en compte la densité de charges ρ(z) qui s’écrit :( ) = ∑ | |( ) (II-1)

Où φi est l’amplitude de la fonction d’onde (ψ), solution de l’équation de

Schrödinger et ni la concentration d’électrons correspondant à chaque niveau

quantique, qui est donnée par [1]:

= 1 + (II-2)

Où Detat est la densité d’état dans l’espace des énergies qui s’écrit dans le cas

d’un système 2D pour une sous-bande := ℏ (II-3)

Dans un système 2D,Détat est une constante en fonction de l’énergie. Ei est

l’énergie de la ième sous-bande qui s’écrit dans le cas de l’approximation d’un puits

triangulaire :
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Où i est un entier non nul.

Une simple intégration de l’équation de Poisson dans la couche donneuse AlGaAs

donne l’expression de  la tension V2 (figure II.2)[3] :
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= ( − ) − . (II-5)

Dans cette expression F représente le champ électrique à l’interface GaAs/AlGaAs.

D’autre part, et en se basant sur la figure II-2, on a := − + − Δ (II-6)

Soit en introduisant la charge Qs qui est donnée par :

= = = − − (II-7)

et ∆ sont considérés comme une fonction du dopage du taux d’Al

L’expression II-7 montre que la commande de charge est linéaire en fonction

de VG, ce qui correspond à une capacité de grille  dans la gamme des tensions où la

couche d’accumulation est effectivement commandée. Dans ce modèle, la formule

l’expression de l’offset ∆EC dans l’expression  de la tension de seuilVoff est donnée

par les formules [6] : ∆ = 0.62∆ (II-8)

Avec Voff qui est exprimée par :

= − Δ − ( − ) (II-8)

Où :

: est la barrière de potentiel du contact Schottky ;∆ : est la discontinuité de la bande de conduction de  hétérojonction,

:est la concentration du dopage.

d: est l'épaisseur de la couche d'AlGaAs dopée

: permetivité du matériau AlGaAs

: taux d’Aluminum

Dans l’expression de la tension V2 (Equ.II-6) notons que EF représente la

position du niveau de Fermi par rapport au fond du puits de potentiel, est une fonction

de Ns, et en se limitant à 2 sous bandes, Ns est donnée par :

= ∗ℏ 1 + 1 + (II-10)
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Pour des valeurs de Ns supérieures à 3.1015m-2, l’expression II.10 peut se

reformuler de la manière suivante [1]:= ( ) + (II-11)

Avec ≅ 0 25 à 300 77 ≅ 0.125 10 /
On en déduit alors l’expression finale  de la charge  Qs suivante:= = − (II-12)

Avec : ∆ = ≅ 80 °
A partir de l’expression II-12 nous pouvons calculer le courant de drain Ids le

long de l’axe ox,: = ( ) (II-13)

Où W est la largeur de la grille et v(x) la vitesse électronique à l’abscisse x.

Figure II-2 : Diagramme de bande d’une hétérojonction dont la couche

d’accumulation est contrôlée par une jonction Schottky[1]
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II.2.1.2 Modèle de Michel Wolny and al.

Dans ce modèle, on assimile le HEMT à un transistor MOSFET[3] , ce qui

permet d’établir une loi linéaire liant la tension grille VG et la concentration

d’électrons Ns dans le gaz 2D, a l’aide d’un modèle extrêmement simple[2] donné

par: = − (II-14)

 est la permittivité ; d est l’épaisseur de la couche AlGaAs sous la gille, Voff tension

de pincement du transistor figure (II-3).

Suivant l’équation (II-14) la loi de commande de charge  est alors modifiée et

peut se mettre sous la forme : = ( ∆ ) − (II-15)

Avec ∆ = ≅ 80 °
Et = ∅ − − ∆ + ∆ ( ) (II-16)

Où ∅ est la hauteur de barrière métal semi-conducteur

Figure II-3 : Structure de bandes de transistor HEMT à l’équilibre (courbe en

pointillé) et sous tension vg<0(courbe entrait plein)
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Les hypothèses de travail dans ce modèle sont :

1- Niveau de fermi ne dépend pas de Ns

2- ∆d représente la moitié de l’épaisseur du canal c’est-à-dire du gaz.

En tenant compte du fait que l’ordre de grandeur de correction ∆d(80A°) n’est

pas négligeable face à d(300-400A°) [3]. Ceci montre que le niveau de fermi doit

dépendre de Ns ce qui met en évidence les limites de ce modèle. De plus la loi de

commande de charge linéaire [1] n’est valide que dans le cas où Ns reste inférieure à

la concentration électronique d’équilibre c’est-à-dire que la tension VG reste inférieur

à une tension VGMAX telle que [3] :

= − − /2 (II-17)

Lorsque VG>VGmax, une conduction parasite s’établie dans la couche AlGaAs-

N+, entraine une dégradation des performances du transistor, ce qui limite les

performances de ce modèle.

II.2.1.3 Modèle pseudo-bidimensionnel  d’un transistor pseudo morphique

AlGaAs/InGaAs

Ce modèle est un modèle analytique pour le calcul de la densité surfacique du

puits de potentiel de l’hétéro structure AlGaAs/GaInAs/GaAs  en fonction du

potentiel de grille et de ses différents paramètres. Les hypothèses de travail dans le

cadre de ce modèle sont [4] :

 Considération d’une jonction abrupte.

 la densité volumique de charge dans le puits d’accumulation est une variation

exponentielle c’est la forme la plus physique permettant d’élaborer un modèle

analytique.

 Hétérojonctions idéales qui ne présentent pas de dislocation, il n’y a donc pas

de densité surfacique de charge au niveau des différentes interfaces.

 Hétérojonction GaInAs/GaAs joue le rôle de barrière de potentiel (Spacer).

Lorsque la tension de grille diminue, la valeur de la densité surfacique varie de sa

valeur d’équilibre lors du pincement [4]:
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= ( ) − (II-18)

Où VG représente la tension de grille ,C=0.125.1016v.m-2

= − − ( − )∆ ( / ) = 065. ∆∆ = 0.9. ∆ − 2
∆ ( / ) = 0.65∆ + 0.9. (∆ − 2 )

(II-19)

Dans ces expressions x, y sont respectivement le taux d’Aluminium et

d’Indium Eg0 et Eg1 représentent respectivement les différences de bandes

interdites entre AlGaAs et GaAs et GaAs et InGaAs. Er représente le coefficient de

déformation du paramètre de maille a est le coefficient de déformation de potentiel.

C11 et C12 sont des coefficients d’élasticité, le tableau II-1 regroupent leur valeur[4] :

Tableau II-1 : Valeurs des coefficients AlGaAs/InGaAs [4]

En conclusion on peut dire que ce modèle prend en compte le dopage effectif

c’est-à dire il considère que les électrons intervenant dans la conduction. Et l’ajout

d’un espacer améliore la valeur de la concentration surfacique Ns. Mais avec un offset

Ec linéaire en fonction de ∆Eg.

Dans ces trois modèles l’effet de polarisation spontanée et piézoélectrique est

négligeable pour les deux matériaux GaAs et AlGaAs qui constitue l’hétérojonction

GaAs / AlGaAs alors dans le cas d’une hétérojonction (Al,Ga)N/GaN, la présence de

forts champs de polarisation rend possible la formation d’un 2DEG sans qu’aucun

dopage intentionnel de la barrière (Al,Ga)N ne soit nécessaire.
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II.2.2. Hétérojonction AlGaN/GaN

II.2.2.1 Modèle « donneurs en surface »

La première observation d’un gaz d’électrons bidimensionnel à

l’hétérojonction (Al,Ga)N/GaN a été faite par M.A. Khan et al en 1992 [7]. Plusieurs

sources d’électrons peuvent contribuer à cette accumulation d’électrons à l’hétéro-

interface : la couche tampon GaN, la barrière AlGaN ou encore des états de surface.

Cependant, la couche tampon GaN présente des dopages résiduels trop faibles, tandis

que le dopage résiduel de la barrière  semble ne contribuer qu’en partie à la formation

du 2DEG. Par conséquent, et même si l’origine physique des électrons du 2DEG est

toujours sujette à controverse, les charges semblent être plus probablement liées à la

présence de niveaux donneurs en surface [7]ou qui se comportent comme tels sous la

surface . Il s’agit du modèle de Smorchkova  repris par Ibbetson[6], adapté à une

structure HEMT avec un cap GaN et une couche AlN espaceur. Le niveau de Fermi

est bloqué  par  des  états  donneurs  en surface (figure II.4).  Ainsi,  la  densité  de

porteurs  dans  le gaz  2D  est principalement déterminée par le potentiel de surface

Φcap[6].

La Figure II-4 représente le diagramme de bande de conduction d’une

hétérostructure HEMT  GaN/GaN en présence d’une couche superficielle (cap) de

GaN. Nous ne prenons pas en compte le dopage résiduel de la barrière car son effet

sur la densité de charges dans le canal est faible par rapport aux effets de polarisation.
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Figure II-4 : Diagramme de bande de conduction d’une structure HEMT : cap

GaN/barrière/AlN espaceur/canal GaN[6]

De la Figure II-4 nous pouvons en déduire l’égalité suivante qui relie la

position du niveau de  Fermi aux paramètres de la structure:∅ − + ∆ − + ∆− − ∆ + 1 + ( − ) = 0 (II.20)

Sur la Figure II-4, Fcap, Fbar (barrière) et FAlN espaceur représentent les

champs électriques dans chaque couche, qui sont exprimés comme suit :=== (II.21)

Où σpol1 et σpol2 correspondent aux différences de polarisation entre la barrière

(1) /l’AlN espaceur (2) et le canal respectivement. εcap,εbar et εAIN sont les constants

diélectriques absolus des couches considérées.

La densité de porteurs dans le gaz 2D est nulle pour une certaine épaisseur de

barrière dite critique dbar
cr et pour une certaine tension de pincement VP :

= ∅ − (II-22)= ∅ − − (II-23)
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La densité de charges dans le gaz 2D s’exprime de la manière suivante :

= ∅( ℏ∗ ) (II-24)

Avec Φ : hauteur de barrière de Schottky GaN/métal, et est  égale à  1 Ev.et

correspond au blocage du niveau de Fermi par des défauts dans la région inferieure de

la structure.

II.2.2.2 Modèle de Ridley

Contrairement au modèle de donneurs en surface qui bloque le niveau de Fermi en

surface, le modèle électrostatique de Ridley [5, 6] est basé sur le fait que le niveau de

Fermi est bloqué par le potentiel de la couche tampon (buffer) Φbuffer comme

représenté sur la Figure II-5. Avec dcap, dbar et d buffer sont les différentes épaisseurs

des couches.

Figure II-5 : Diagramme de bande d’une structure HEMT selon le modèle de

Ridley[5, 6]

Dans ce modèle, nous considérons 3 couches non intentionnellement dopées :

le cap GaN, la barrière et la couche tampon GaN. Comme nos barrières sont

généralement épitaxiées sur une couche d’AlN espaceur, nous considérons la barrière

comme étant une barrière effective avec une épaisseur effective dbareff et une teneur
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en Aluminium xAleff correspondant à la teneur en aluminium de l’AlN diluée dans la

barrière effective, qui est donnée par := += (II-25)

l’expression de la densité de porteurs est la suivante :

= ∅ ( )( ℏ∗ ) (II-26)

Notons que les modèles de  d’Ibbetson [6]ou encore de Ridley [5] ne rendent

pas complètement compte de l’évolution de la densité de charges dans le 2DEG avec

l’évolution des structures (compositions et épaisseurs).

II.3 Calcul de la concentration bidimensionnelle contrôlée par une

grille Schottky d’un transistor HEMT

La modélisation du puits quantique dans la structure HEMT nécessite la

résolution auto cohérente du système d’équation de Poisson-Schrödinger. Que nous

avons résolu dans des   travaux antérieurs, ce qui nous a permis de déterminer les

nouvelles relations des variations de la densité surfacique Ns en fonction du niveau de

Fermi et la variation de l’offset ∆EC en fonction de NDeff, qui seront utilisées dans

notre modèle.

Nous entamons notre étude par une description sommaire de ces dispositifs qui

sont présentées en figure II-6.
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Figure II-6: Structure d’un transistor HEMT    A- AlGaAs/GaAs    B- -

AlGaN/GaN

Notre   structure est comme le montre la Figure II.6 , elle est constituée d’un

substrat ,couche tampon (c’est dans cette couche et dans la partie supérieure où le gaz

bidimensionnel se constitue ),couche donneuse ,deux contacts ohmiques qui

constituent le drain et la source situés de part et d’autre du contact de grille qui est de

type Schottky et une couche d’espaceur dans la structure d’un transistor HEMT

pseudo -morphique en AlGaN/GaN .

Avec :

dd : épaisseur de la couche donneuse dopée

e : épaisseur de la zone depleté coté couche donneuse

d : épaisseur de la couche donneuse non dopée (espaceur)

Pour mettre en évidence notre modèle, nous allons définir tous les paramètres

utilisés (tension de seuil, l’offset ∆Ec,  la densité surfacique, barrière de potentiel du

contact Schottky et le dopage effectif) pour le calcul de la concentration

bidimensionnelle contrôlée par une grille Schottky et cela pour les deux dispositifs

sous investigation (AlGaAs/GaAs,AlGaN/GaN).



CHAPITRE II MODELISATION ET SIMULATION D’UNE STRUCTURE QUANTIQUE

48

II.3.1 Héterojonction AlGaAs-n/GaAs

II.3.1.1 Tension de seuil

On définit la tension de seuil du HEMT, Voff, comme la tension de polarisation

qu’il faut appliquer à la grille pour amener la surface du GaAs au seuil d’inversion [6]

L’expression de la tension de seuil où on a utilisé un dopage effectif est

donnée par l’équation suivante:

= − ∆ − (II-27)

Où :

: est la barrière de potentiel du contact Schottky ;∆ : est la discontinuité de la bande de conduction de  hétérojonction,

:est la concentration de dopage.

: est l'épaisseur de la couche d'AlGaAs dopée

: permetivité du matériau AlGaAs

: taux d’Aluminum

et ∆ sont considérés comme une fonction du dopage , du dopage effectif

et du taux d’Al

Pour faire intervenir tous les phénomènes agissant au niveau  de cette

structure, on fait apparaitre :

II.3.1.2 Dopage effectif

Soit ND le dopage en atomes donneurs Silicium, appelons et les

concentrations respectives en atomes donneurs légers et profond, de manière évidente,

nous pouvons dire : = + (II-28)

Selon la statistique de Fermi-Dirac, Ndl, Ndx sont donnés par les formules

suivantes [4]:

= (II-29)
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= (II-30)

Où est le niveau de Fermi et N est considérée constante.

Un calcul simple nous permet d’accéder à la valeur de qui, leurs

hypothèses n’est autre que le dopage effectif [4]:

= (II-31)

II.3.1.3 L’offset ∆Ec

Dans ce travail, notre contribution se porte aussi par  l’introduction d’une

nouvelle formule de ∆EC (dans l’expression  de la tension de seuil Voff_ au lieu

d’utiliser l’ancienne formule [8-11](Equ II-9).

La nouvelle approche de suggérée s’articule sur la même base

théorique néanmoins, ∆ dans ce cas est donné par l’équation suivante[12]:

∆ = 0.023 − 0.18 + 0.53 − 0.66 + 0.34 (II-32)

II.3.1.4 La densité surfacique

L’utilisation  de la résolution du système d’équation Poisson Schrödinger a

permis l’explication de la base physique du gaz bidimensionnel et de  trouver la

densité surfacique en fonction du niveau de Fermi pour un état liée, Ns est donnée par

la formule suivante : = + × (II-33)

Avec : a=NS0 , B=0.05.1012cm-2/ev . ou NS0 c’est la densité surfacique où VG =0

(à l’quilibre)

II.3.1.5 Barriere de potentiel du contact Schottky

La valeur de la hauteur de barrière (Al,Ga)N est généralement tirée de la relation

empirique [6] :
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= 1.38. + 0.84 (II-34)

Néanmoins, le paramètre est adapté uniquement au calcul de la densité de

porteurs dans les structures avec contact Schottky[5]

On rappelle que l’’équation  classique  de  la  concentration  électronique  dans  le

canal  bidimensionnel  à l’hétéro-interface s’exprime [8, 13-15] := − − / (II-35)

II.3.2 Hétéro-structure AlGaN-n/GaN

Dans les structures AlGaN/GaN, il est intéressant d'étudier la provenance des

électrons qui peuplent le gaz d'électrons à deux dimensions. De même, il est utile de

calculer la densité de porteurs en fonction de la charge surfacique à l'interface

AlGaN/GaN.

Indépendamment de toute hypothèse concernant la provenance des électrons dans

le gaz 2D, on a utilisé le modèle d’Ambacher qui propose une méthode de calcul de la

densité de porteurs dans le puits de potentiel pour un empilement AlGaN/GaN avec

un contact Schottky où on a  procéder   un dopage effectif du matériau AlGaN.

Figure II-7 : Bande de conduction de la structure métal/AlGaN/GaN

On considère que le potentiel dans la couche tampon est nul. Et d’après le

diagramme de bande (Figure II-7), on peut déterminer le potentiel électrostatique V

dans la couche d'AlGaN[15] : ( ) = − + ∅ + − ∆ (II-36)

En  se base sur l'application du théorème de Gauss sur notre structure représentée

sur la figure on peut écrire :
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( ) = ( )( + ) − − ( . )
En regroupant  les équations II-36 et II-37, on établit une nouvelle équation de

modélisation de la densité de porteurs dans le gaz 2D contrôlé par grille schottky:N = εq(dd + d) (V − V − E ) ( . )
où :V = φ − ∆E − qN d2ε − (dd + d)ε σ(x) ( . )

Avec ;

 σ(x) c’est l’expression de la charge de surface en fonction du % d’Al de

la couche AlGaN, elle est donnée par Equ I-12.

 φ La barrière de potentiel Schottky est donné par l’équation II-34.

 L’offset ∆EC et le niveau de Fermi sont donnés par les équations II-32 et II-33

respectivement, ces expressions sont issu d’un calcul complet de la résolution

des équations de Schrödinger et de Poisson couplées.

Selon l’équation (II-35), lorsque VG=Voff-EF/q, la densité du gaz d’électrons

bidimensionnel devient nulle. Par conséquent, la tension (Voff-EF) est appelée la

tension de pincement [7]

II.4  Conclusion

Ce chapitre a été dédié à la modélisation de la concentration surfacique du

HEMT qui constitue le  principal paramètre gouvernant les performances du HEMT.

En première étape nous avons rappelé les différents modèles qui existent dans la

littérature et nous avons  mis en évidence leur limite. Par la suite nous avons

déterminé la concentration des porteurs dans le gaz bidimensionnel dans deux

structure à hétérojonction AlGaAs / GaAs et AlGaN / GaN hors équilibre où le

contrôle de charge de la concentration surfacique du HEMT s’effectue par une grille

Schottky ( Ns(VG)) .
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Pour cela nous avons utilisé une nouvelle expression de ∆Ec  et du niveau de

fermi du dopage effectif. Ces nouvelles expressions ont été obtenues par la résolution

auto-cohérente du système d’équation Poisson-Schrödinger, qui gouverne le

fonctionnement du transistor à l’équilibre.

Afin d’avoir des valeurs de comparaison nous effectuons cette résolution sous

environnement COMSOL dans le chapitre suivant.
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Nanométrique à puits quantique
Sous COMSOL
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III.1 Introduction

Le recours à la simulation numérique nous offre la possibilité de concevoir

notre modèle, d’intégrer toutes les caractéristiques techniques disponibles et d’étudier

le comportement de notre structure nanométrique en fonction de tous les paramètres

d’influence.

En résumé, le modèle numérique consiste d’une part à représenter

géométriquement une configuration du modèle et d’une autre part à établir les lois

régissants son comportement.

En vue de prédire les paramètres caractérisant une structure nanométrique de

type hétérojonction AlGaAs/GaAs , notre travail, a été effectué sous environnement

COMSOL Multi physiques. Il permet un "couplage" entre diverses interfaces

physiques appelées modules. Dans notre cas, nous utilisons solveur couplé de

Schrödinger-Poisson[1-3].

Ce chapitre consiste en l’étude des phénomènes quantiques tels que la

quantification d’énergie et le confinement des charges, unidimensionnelle (Puits

quantique) et tridimensionnelle (boite quantique), pour une hétérojonction cylindrique

de type AlGaAs/GaAs. La résolution de l’équation de Schrödinger (décrivant  ces

phénomènes) avec les conditions aux limites de type Dirichlet et Neumann, que l’on

précisera par la suite. Les résultats de cette résolution sont des valeurs propres des

états liés et la fonction d’onde associée à chaque état.

Par la suite nous utilisons ces valeurs propres pour effectuer la résolution auto

cohérant du système d’équation Poisson–Schrödinger pour un puits quantique, qui

nous permet de déterminer l’énergie potentielle et la fonction d’onde caractérisant un

puits quantique pour un état lié.

III.2 Environnement de simulation

COMSOL Multi physiques est un moteur de solution qui résout des

équations différentielles partielles via la méthode des éléments finis (FEM) pour une

simulation particulière [4]. Flexible et performant pour l’étude des physique couplées.

Dans le paragraphe qui suit nous citerons les étapes essentielles permettant la

résolution d’un problème proposé.
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III.3 Méthodologie de conception et modélisation sous COMSOL

Le calcul des états liées d’un puits quantique ou bien d’une hétérojonction à

l’échelle nanométrique en1D et3D est régit par l’équation de Schrödinger[5]. De ce

fait, nous utilisons les modules « quantum mecanics» et « Poison equation» en

régime « eigenvalue».Notre algorithme sera structuré de la manière suivante (figure

III.1) :

1. Définition de la physique (dimension, quantum mecanic et equation de

Poisson,     type d’étude)

2. Création de la structure : géométrie

3. Introduction  des  paramètres de donnés et propriétés  des matériaux et

définition des variables

4. Introduction des équations physique  et des conditions aux limites

5. Maillage

6. Exécution

7. Affichage des résultats ou post traitement.

Figure III.1 :les différentes étapes pour la création et la simulation d’un model sous
COMSOL.

III.4 Géométrie

Dans le but de modéliser le confinement unidimensionnel et tridimensionnel en

symétrie cylindrique, L’hétérojonction à modéliser est constituée par juxtaposition de
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deux cylindres de même rayon R pour les deux matériaux de différent gap(grand gap

et petit gap) de hauteur de W, comme le montrent les figures III-2 et III-3. En plus

cette structure nanométrique est de type :

 Anisotype ou les deux matériaux  GaAs et AlAsGa  sont dopés de type différent

(GaAs dopé P, AlGaAs dopé type N).

 Abrupte : la composition des matériaux et les dopages changent brusquement lors du

passage du plan d’interface.

 D’alignement de bande de type I

 R=60 Å

 W= ± 160 Å

Figure III-2 : Structure de l’heterojonction AlGaAs/GaAs en 1D

Figure III-3 :Structure de l’heterojonction AlGaAs/GaAs en 2D axisymetrique
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III.5 Propriétés des Matériaux
La conception d’un dispositif nanométrique nous amené à choisir des matériaux

selon plusieurs critères parmi lesquels on peut citer : la disponibilité, le cout, les

conditions d’utilisation, les caractéristiques et les propriétés du nanomatériau choisi.

Dans notre cas les matériaux choisis sont un nanomatériau à grand gap AlGaAs  et

un nanomatériau à petit gap GaAs ou leur mise en contact forme une hétérojonction

dont les propriétés dépendent des propriétés physiques et géométriques des deux

nanomatériaux utilisées. Les principales caractéristiques de ces nanomatériaux sont

indiquées dans le tableau I.1.

III.6 Équations physiques et conditions aux limites

Puisque la largeur d’un puits de potentiel est de l’ordre de grandeur de la longueur

d’onde de Broglie λ=h/p(λ=250 Å dans le GaAs), les effets quantiques introduisent une

suite de niveaux d’énergie discrets Ei qui décrivent la quantification des états

électronique [6, 7].

Pour calculer les états électroniques pour un puits quantique, on doit résoudre

l’équation de Schrödinger dans l'approximation de masse effective et l’approximation

de Hatree[1, 3]:

−∇ ∇Ψ + Ψ = Ψ (III-1)

Où :

∆: Le Laplacien

me : Masse effective d’électron

V : Énergie potentielle

Ei : Énergie totale de l’électron

Ѱi:

:
2
h



,

Fonction d’onde

où h est la Constante de Planck

On peut maintenant séparer la fonction d’onde totale Ѱ[5, 7, 8] :Ψ = χ(z, r)Θ φ (III-2)
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Où  est l'angle azimutal.

L’équation de Schrödinger (III-1),  peut être réécrite en coordonnées cylindriques

comme suit :

− + Θ − + Θ = Θ (III-3)

La division de l’ équation (III-3) par [5]:( , ) Θ( )
Et la réorganisation de ces termes conduit aux deux équations indépendantes

suivantes :

= − (III-4)

Et

− + + [ − ] = − (III-5)

L'équation (III-4) a des solutions évidentes de la forme Θ = [ ]; Où la

condition de périodicité Θ( + 2 ) = Θ( )implique que l, le nombre quantique

principal, doit être un entier.

Il reste à résoudre l'équation (III-5), qu’on peut la réécrire comme suit:

− + + + = ∈ (III-6)

On peut noter, qu'il s'agit d'une forme de PDE avec des coefficient, que l’on réécrit

comme suit [5], ∆. (− ∇u − αu + γ) + u + β. ∇u = (III-7)

Ou : = , = + , = − , = 1
Avec :

da: est le coefficient d'amortissement ou un coefficient de masse
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c : est le coefficient de diffusion.

α: est le coefficient de convection de flux conservateur.β: est le coefficient de convection.

: est le coefficient d'absorption.

γ: est le terme source de flux conservateur.

La fonction d’onde s’annule aux mûrs électriques qui sont positionnés à W=±160Å[3].

III.7 Maillage

Le maillage est une étape importante et laborieuse où on doit déterminer la

valeur de la  fonction à chaque nœud dans la résolution des équations aux dérivées

partielles (PDE) alors que sous environnement COMSOL cela se fait simplement en

choisissant dans un menu de type de maillage souhaité. Il consiste à la discrétisation

du problème, par la méthode des éléments finis. La figure III-4 représente la structure

maillée.

Figure III-4 : Representation de l’heterojonction  cylindrique GaAs/AlGaAs en  2D
axiymetrique maillée

La distribution d'éléments peut être uniforme ou non uniforme, et peut donc

être manipulée pour fournir une résolution requise. COMSOL fournit plusieurs options

pour manipuler la distribution de maillage d'éléments, allant de normal à extra-fin à

grossier. La méthode des éléments finis (FEM) est utilisée par COMSOL en arrière-

scène afin de trouver des approximations d'équations différentielles partielles. Presque

à tout moment, une simulation exige la résolution d'équations différentielles partielles
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multiples[9]. Lorsque le problème est complètement défini, il est mis sous forme

matricielle. Par la suite nous effectuons l’exécution de la simulation. La dernière étape

consiste à l’affichage des résultats de simulation.

III.8 Résultats et discussions

III.8.1 Fonctions d’ondes associées à six états liés en modélisation1D & 3D

Les figures III-5 et III-6 montrent les fonctions d’ondes associées à l’état lié E1 pour

l’hétérojonction GaAsAl/GaAs en modélisation unidimensionnelle (confinement 1D)

et en modélisation tridimensionnelle (confinement 3D) respectivement. On remarque

que dans la région AlGaAs (où –W<z<zc) la fonction d’onde est nulle , par contre elle

est non nulle dans la région GaAs où (zc<z<+W). Cela confirme    que la

juxtaposition d’un matériau à grand gap et un matériau à petit gap fait l’apparition

d’un puits de potentiel confiné entre les murs électriques (+W et - W). Ce puits de

potentiel se situe à quelque dizaine d’angström de l’interface (zc<z< +W).Ces deux

figures montrent aussi , que la grande probabilité de trouver les porteurs se situe aussi

dans cette région, où ils sont confinés[10], sachant que si une particule reste confinée

dans une région de l’espace, alors qu’elle sera à tout moment nulle ailleurs. Sa

fonction d’onde est donc normalisable et les valeurs de son énergie sont quantifiées

(apparition d’une suite de niveaux d’énergie discret) , et on dit que la particule se

trouve dans des  états liés [8, 11, 12]

Figure III-5 : Représentation 1D de la fonction d’onde psi (1) associée a l’état lié E1

pour l’hétérojonction GaAsAl/GaAS

GaAsAlGaAs
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Figure III-6 : Représentation 2D de la fonction d’onde psi(1) associée à l’état lié E1

pour l’hétérojonction GaAsAl/GaAS

Cette simulation nous a permis de calculer les états électroniques pour un puits

quantique et d’un court nano fil (boite quantique) cylindrique AlGaAs / GaAs  [7] où

les valeurs propres d’énergie des états liés sont regroupées dans le tableau III-

1suivant :

Tableau  III-1: Les six valeurs des états liés pour l’hétérojonction GaAsAl/GaAS en

1D & 3D .

N° état  i Ei(1D)(ev) Ei(3D)(ev)

1 0.0192880 0.019299

2 0.0771090 0.077149

3 0.1732970 0.173368

4 0.3074416 0.251119

5 0.4780720 0.307463

6 0.6717400 0.308652

La comparaison des modèles 1D et 3D pour l'hétérojonction AlGaAs / GaAs

cylindrique de rayon R=60 Å et de hauteur 2W=320 Å, montre que les niveaux

d’énergies impairs (E1, E3) ont les mêmes valeurs comme le montre les figures III-5,

III-6 et III-8.
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Par contre elles sont différentes pour les niveaux d’énergies paires E2, E4 qui

représentent les modes transverses pour le confinement 3D [10, 13]:

 E2 se compose des deux modes E12, E21 qui représentent le confinement suivant z et r

voir figure III-7.

 E4 se compose des deux modes E23, E32, c’est un niveau dégénéré ou les énergies sont

égales mais leur fonction d’onde sont différentes, voir figure III-9.

A- Représentation 1D de la fonction d’onde psi(2)=f(z)  associée a l’état lié E2 pour

l’hétérojonction GaAsAl/GaAS

B-Représentation 3D de la fonction

d’onde psi(2) associée à l’état  lié E12

pour l’hétérojonction GaAsAl/GaAs

C-Représentation 3D de la fonction

d’onde psi(2) associée à l’état  lié E211

pour l’hétérojonction GaAsAl/GaAs

Figure III-7 : Représentation de la fonction d’onde psi(2) l’hétérojonction

GaAsAl/GaAS
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Figure III-8 : Représentation 1D&3D de la fonction d’onde psi (3) associée a l’ état

lié E3 pour l’hétérojonction GaAsAl/GaAS
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A- Représentation 1D de la fonction d’onde psi(4)=f(z)  associée a l’état  lié E4

pour l’hétérojonction GaAsAl/GaAS

B-Représentation 3D de la fonction
d’onde psi(4) associée à l’état  lié   E23

pour l’hétérojonction GaAsAl/GaAS

Figure III-9 : Représentation 1D & 3D de la fonction d’onde psi(4)associée a l’ état

lié E4 pour l’hétérojonction GaAsAl/GaAS

C-Représentation 3D  de la fonction d’onde psi(4)
associée à l’état  lié E32 pour l’hétérojonction
GaAsAl/GaAS
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Figure III-10 : Représentation 1D de la fonction d’onde psi(5) = f(z)  associée a l’état

lié E5 pour l’hétérojonction GaAsAl/GaAs

Les figures III-10 et III-11 représentent la fonction d’onde psi (5)  associée a

l’état  lié E5 et la fonction d’onde psi(6) associée a l’état  lié E6 respectivement pour

l’hétérojonction GaAsAl/GaAS en 1D. Nous constatons que l´énergie est quantifiée et

les valeurs de E sont  discretes. Ces états sont  donnés par un nombre fini de valeurs de

E, à savoir E1< E2< E3< E4<E5<E6, ce qui est en bon accord avec les résultats établis

dans la littéarture [7, 8].

Figure III-11 : Représentation 1D de la fonction d’onde psi(6)=f(z) associée a l’ état

lié E6 pour l’hétérojonction GaAsAl/GaAS
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III.8.2 Fonction d’ondes axiale pour chaque état lié au centre du cylindre

La figure III-12 montre que le confinement et la quantification de l’énergie se

situent dans la couche tampon, et que les électrons occupent au maximum quatre états

pour R=60A° et un état pour R=600 Å mais pour R=6 Å les électrons occupent les six

niveaux d’énergie. Ceci est du que le confinement en énergie des porteurs varie selon

les dimensions de la boite quantique, plus la boite est petite, plus le confinement est

fort et plus les niveaux d’énergie sont éloignés du fond du puits (comme pour un puits

unidimensionnel. Donc si la boite est trop petite, elle se comporte comme un puits de

potentiel unidimensionnel.

Figure III-12 : Représentation des Fonction d’onde axiales pour chaque etat lié au

centre du cylindre pour diverses valeurs de R

R=6 Å

R=60 ÅR=600 Å
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III.8.3 Variation de la fonction d’onde radiale pour chaque etat lié a l’interface
AlGaAs/GaAs

La representation graphique de la variation de la fonction d’onde en fonction du

rayon R de la boite quantique cylindrique  est illustrée sur la figure III-13.

 Pour les états E1, et E3 : la figure III-13 montre que la fonction d’onde  est  constante

le long du rayon r ce qui signifie que pour cette structure (cylindre 2W=320 Å, R=60 Å)

le confinement et la quantification d’énergie dans une boite quantique  sont les mêmes

que celui d’un puits quantique.

 Pour les états E4,E2: la figure III-13 montre que les fonctions d’ondes qui sont de

forme sinusoïdale avec amortissement ce qui est conforme à  la théorie des fonctions

de Bessel [14, 15]

Ce résultat est en accord avec la résolution analytique de l’équation de

Schrödinger ou les électrons sont confinés dans les trois directions pour une boite

quantique cylindrique[12]

Figure III-1 3 : Représentation  des fonctions d’ondes radiales pour chaque état lié

au centre du cylindre pour R=60 Å

La figure III-14 illustre les fonctions d’ondes radiales  pour chaque etat lié  au

centre du cylindre pour R=600 Å . Ce ui nous a permis de mieux voir l’effet

d’amortissement representé par les fonctions de Bessel .

En effet, on voit bien que les fonctions de Bessel du premier type sont les

solutions radiales de l'équation de Schrödinger sur un disque avec la condition
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d'annulation au bord. Ces fonctions sont donc particulièrement adaptées aux

problèmes à symétrie cylindrique[15].

Figure III-14 : Fonctions d’ondes radiales pour chaque etat lié au centre de cylindre

pour R=600 Å

III.9 Modélisation d’un  puits quantique

La modélisation d’un puits quantique, passe  par la résolution  du système

d'équations Schrödinger-Poisson à cause des effets  quantiques qui se produisent au

niveau de l'interface.

La résolution du système d’équation Poisson - Schrödinger a été menée soit par

des méthodes approximatives soit par des méthodes de type self consistant.

Les méthodes approximatives sont simples lorsque les utilise mais ont le défaut

du manque de précision surtout lorsque on cherche à connaître l’allure exacte du

potentiel et la fonction d’onde associées à chaque état lié. C’est pour cela nous avons

porté notre choix sur  le calcul self consistant qui est le plus précis et  qui peut être

appliqué dans toutes les circonstances.
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Pour cette simulation, nous rajoutons des paramètres supplémentaires que l’on

regroupe dans le tableau suivant :

Tableau III-2 : Paramètres pour la simulation d’un puits quantique.

III.9.1 Equations Physiques et conditions aux limites

La structure étudiée consiste en une couche donneuse AlGaAs de type N et une

couche tampon GaAs de type P. Pour cela, nous utilisons COMSOL multiphysics avec

les approximations de masse effective et  de Hartree sous les conditions de Dirichlet

où la fonction d'onde d'enveloppe s’annule à l'interface [5-8].

Pour calculer la fonction d’onde et l'énergie potentielle pour un état lié, nous

avons utilisé le module de physique PDE  forme (quantique) et le module de

l'équation de Poisson représentés par l’équation Eq.III-8. Le modèle résout pour une

étude d'étape stationnaire avec des paramètres initiaux très précis, pour lesquels nous

devons entrer des données physiques et des constantes appropriées.

(− ∇u − αu + γ) + au + β. ∇u =
(III-8)∇. (− ∇u2) =
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Où :

: Représente la densité des charges des électrons libres donnée par l’eq.III.9

suivante [6, 16]:

= − ∑ ( ) … … … … … … . .− − ∑ ( ) … … … … … … . . (III-9)

Avec :

: représente la charge d’électron.

qNDet -q NA: représentent les charges fixes (ND : dopage en donneurs, NA: dopage en

accepteurs)

2
)()( zuEnq ii : Représente les charges mobiles

Avec :

n (Ei) : représente la densité (au niveau de la sous bande i) des électrons obtenue par la

distribution de Fermi Dirac, donnée par [6, 16]:

( ) = 1 + (III-10)

: Énergie du niveau de Fermi.

: Constante de Boltzmann

: Température absolue

: Nombre d’état lié possible.

= + 2 (III-11)

III.9.2 Résultats et discussions

La figure III.15 représente le profil de puits potentiel à l'interface pour un état

lié obtenu à partir de la résolution du système d’équation Schrödinger –Poisson. Il est

à noter qu’on  n’utilise à priori aucune forme donnée du potentiel et/ou de fonction

d’onde, cette méthode est dite calcul auto-cohérant (self consistent).
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On constate bien que le puits de potentiel se situe à quelques dizaines d’Angstrom

de l’interface voir figure III-15. Cela est dû à la juxtaposition d’un matériau à grand

gap et un matériau à petit gap qui fait l’existence d’un puits quantique d’une simple

hétérojonction, qui en effet résulte de façon directe de la discontinuité de la bande de

conduction au niveau de l’interface, et dont les caractéristiques en dépendent.

Afin de valider nos résultats nous procédons à une comparaison aux résultats

obtenus ultérieurement dans la littérature, dont on représente sur la figure III-16. Cette

figure est la superposition de divers modèles, où est mis en évidence la différence et

l'influence des différents modèles physiques numériques sur l’allure du puits de

potentiel. Ces modèles proposés par les auteurs [6,16,17] sont basés sur le calcul

approximatif d’un puits de potentiel triangulaire. Cependant, dans notre modèle on

n'utilise aucune forme d’approximation ni à l’énergie potentielle et / ou à la fonction

d'onde.

Ce résultat est en accord avec celui établi dans la littérature [6,16,17] ce qui confirme

la validité de notre modèle.

Figure III-15 : l’énergie potentielle à l’interface de l’hétérojonction AlGaAs/GaAs
pour un état lié E1.
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Figure III.16 : Variation de l’énergie potentielle à l’interface de l’hétérojonction
AlGaAs/GaAs pour diverses references [ 6, 16, 17]

Figure III-17 : Représentation de la Fonction d’onde pour E1pour un puits quantique.

La fonction d'onde associée à un état lié est illustrée sur la figure III-17, où

nous avons observé que la grande probabilité de trouver des électrons se situe

également à une dizaine d'A°. Ce qui implique une pénétration de la fonction d'onde

dans le puits de potentiel.
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III.10 Conclusion

Le but de ce chapitre a été d’étudié les phénomènes quantiques caractérisant

l’hétérojonction nanométrique AlGaAs/GaAs décrits, par le système d’équation couplé

Poisson - Schrödinger.

Pour cela, nous avons établi un modèle, sous environnement COMSOL

Multiphysics, qui peut être appliquer à toute autre hétérojonction quantique avec

couche d'inversion ou d'accumulation.

Les résultats  obtenus de la résolution de l’équation de Schrödinger, pour un

puits carré fini, sont les valeurs propres des états liés.  Une étude comparative  nous a

permis de distinguer entre le confinement 1D et 3D où cette étude montre que les six

états liés pour le confinement 3D  sont des modes transverses, alors qu’ils ne sont

qu’une   suite de niveaux d’énergie discrets pour le confinement1 D.

Par la suite nous avons effectué la résolution auto cohérente d’un système

d’équations de Schrödinger-Poisson globalement non linéaire en utilisant les valeurs

propres des états liés déterminés auparavant afin de définir l’énergie potentiel et la

fonction d’onde pour un état lié à l'interface d'une hétérojonction GaAsAl / GaAs. La

comparaison des résultats obtenus nous a permis de valider nos modèles établis.
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IV.1 Introduction

Dans des travaux antérieurs effectués sous environnement Matlab[1-4], nous

avons déterminé la variation du niveau de Fermi en fonction de la densité surfacique

Ns. Où, nous avons utilisé une nouvelle expression de l’offset ∆Ec en fonction du

dopage effectif NDeff, ce qui nous a permis de modéliser le contrôle charge de l’hétéro-

structure AlGaAs/GaAs , ainsi que l’influence de quelques paramètres

technologiques. Les résultats obtenus de la résolution du système d’équation Poisson

Schrödinger sont : l’énergie potentielle, la fonction d’onde, variation de la densité

surfacique Ns et de l’offset ∆EC en fonction du dopage effectif NDeff.

Les propriétés des structures GaAsAl / GaAs et AlGaN/GaN modélisées sont :

 Puits quantique a un état lié sans espaceur pour  GaAsAl / GaAs.

 Anisotype où les deux couches sont dopées de type différent (GaAs dopé P,

AlGaAs dopé N).

 Abrupte: la composition des matériaux et le dopage changent soudainement

au moment du passage du plan d'interfaçage.

 Alignement de bande d'énergie de type I.

 Valeur très précise du taux d'aluminium [6].

IV.2 Résultats et discussions

Dans le but de contrôler et d’optimiser la concentration surfacique par un contact

de grille de type Schottky (Ns =f(VG)), la détermination de l’offset ∆Ec en fonction

du dopage effectif et le niveau de fermi en fonction de la densité surfacique est

inévitable.

L’offset ∆Ec  a été déterminé en fonction du dopage effectif en se basant sur le

modèle de résolution du système d’équation Schrödinger-Poison à l’équilibre[6]

IV.2.1 Variation du niveau de Fermi EF= f (NDeff)

Pour l’obtention de la variation du niveau de Fermi en fonction de la densité

surfacique on a déterminé d’abord la variation du niveau de Fermi en fonction du

dopage effectif à partir des résultats expérimentaux établis par Temple-Boyer [7] qui

exprime le dopage effectif en fonction du taux d’Aluminium (x) et l’étude théorique

qui exprime le dopage effectif en fonction de EF par l’équation II-31[7]:
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Figure IV-1 : Variation du niveau de Fermi  EF en fonction du dopage effectiff NDeff

La Figure IV-1 montre que l’augmentation du dopage effectif provoque une

augmentation du niveau de Fermi.

Pour avoir une relation analytique de la variation du niveau de Fermi en fonction

du dopage effectif nous avons effectué une interpolation polynomiale d’ordre 4, qui

est l’approximation optimale avec un taux de résidu de 8,8 10-3.

IV.2.2 Variation du niveau de Fermi EF= f (Ns)

En 1982, Delagebeaudeuf [8]a tout d’abord suggéré que la modélisation de la

densité de charge des gaz d'électrons à l’interface, la résolution simultanée de

l'équation électrostatique dans le semi-conducteur large bande interdite et de

l'équation de Schrödinger pour le puits quantique à l'interface sont nécessaires. Grâce
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à une approximation de puits triangulaire, et en supposant deux sous-bandes, dans le

GaAs, Delagebeaudeuf a montré que la variation de la densité de porteurs Ns varie

exponentiellement en fonction du niveau de Fermi. Le but étant l’obtention d’une

solution analytique, en négligeant la variation du niveau de Fermi en fonction de la

densité dans le puits quantique. Ce qui limite le modèle en termes de précision.

Plusieurs approches tenant compte de la variation du niveau de Fermi en fonction de

la densité ont été proposées dans la littérature[9].

Figure IV-2 :Variation du niveau de Fermi  EF en fonction de la densité surfacique[9]

En 1982, Drummond et al ont proposé une Variation linéaire du niveau de

Fermi  EF en fonction de la densité surfacique Ns [ 10]. Tandis qu’en 1988,Kola [

11]et Shey [ 12] ont fait une approximation non linéaire  de cette variation comme le

montre la figure IV-2.

En plus,  l’effet de quantification pour ces modèles sus cités (avec des puits de

potentiel à deux états liés assez large), n’est point important.

Dans notre cas pour la détermination de cette relation (EF=f(Ns)), nous

prenons en compte tous les paramètres d’influence pour un état lié, qui constitue notre

contribution. Aussi nous déterminons la densité surfacique Ns et le niveau de Fermi

en fonction du dopage effectif NDeff tels que : (Ns=f(NDeff), EF=f(NDeff).

Il est à noter, que l’obtention de Ns en fonction du dopage effectif est issu de

la résolution du système d’équation Poisson-Schrödinger, pour un état lié où on a fait

une résolution générale sans aucune approximation ni pour le potentiel et /ou la

fonction d’onde [1]. Et que la prise en compte du dopage effectif est essentiellement
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due au taux d’aluminium utilisé dans la structure. Le résultat obtenu est illustré sur la

figure IV-3. Cette figure montre que l’allure de la variation du niveau de Fermi en

fonction de la densité surfacique est similaire à celle obtenue dans la littérature [10,

11, 12], cependant leurs valeurs sont différentes. Cette différence pourrait s’expliquer

par l’utilisation du dopage effectif et de la densité surfacique issue de la résolution

auto-cohérente du système Poisson-Schrödinger pour un seul état lié.

Figure IV-3 : Variation du niveau de Fermi  EF en fonction de la densité surfacique

IV.2.3 Variation de Ns en fonction de la tension de la grille VG

La figure IV-4 représente la variation de NS en fonction de VG pour

l’hétérojonction AlGaAs/GaAs, on voit bien que la densité surfacique Ns est

proportionnelle à la tension de grille VG, montrant  que la densité de charges Ns est

bien contrôlée par la tension de grille,  ce qui est conforme aux résultats obtenus dans

la littérature. La pente de cette courbe correspond à la capacité de la structure liée

directement aux paramètres technologiques et géométriques (dd, d, x et le type de

matériaux). La figure IV-4 montre aussi que la commande de charge est linéaire ce

qui correspond à une capacité de grille constante.
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(----)        E = 10KV/cm   ( ) E = 1 KV/cm  ( )   E = 0.1
KV/cm

Figure IV-4 :Variation de Ns en fonction VG

La comparaison des résultats obtenus à ceux établis dans la littérature

[3]représentés sur la figure (IV-4.bis) montre qu’il a conformité entre eux, ce qui

permet la validation de notre modèle établi.

Figure IV-4.bis :Variation de Ns en fonction VG dans le TEGFET AlGaAs/GaAs[3]
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La figure IV-5 représente la variation de la densité de porteurs de charge en

fonction de la polarisation de grille pour l’hétérojonction AlGaN/GaN, de nos

résultats et ceux  de la littérature. On constate bien, que nous avons une commande de

charge linéaire. Ce résultat est en accord avec celui de la littérature [9]. Cependant,

nous notons une valeur de la pente de (1.44.1012cm-2/v) pour notre résultat et une

pente de 1.34.1012cm-2/v pour la référence [9] avec une tension de pincement

différente. Cette différence peut-être due à l’introduction de nouvelles expressions de

la densité surfacique Ns, issues de la résolution auto-cohérente du système d’équation

Poisson –Schrödinger. Ces expressions tiennent en compte de la notion du dopage

effectif, (qui constitue notre contribution principale).

Figure IV-5 : Variation de Ns vs. VG(v)

Des courbes des figure IV.5 et IV.4  on releve les valeurs suivantes :

Tableau IV-1 : Ns pour dd=320A°,x=0.25

VG(v) -7 -6 -5 -4 -3 -2 -1 0

Ns GaN

(1012/cm²)

0 1.2077 2.6497 4.0917 5.5337 6.9757 8.4177 9.8597

Ns GaAs

(1011/cm²)

0 0 0 0 0 0 0 0.5271

La comparaison entre la densité surfacique commandeé par la tension de grille

schottky de l’héterojoncton AlGaN/GaN et AlGas/GaAs (figures  IV.5 et IV.4)

montre que  la valeur de la densité surfacique de l’heterojonction AlGaN/GaN est
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superieure à celle de AlGaAs/GaAs . Cette différence est due à l’effet de polarisation

spontanée et pizoélectrique qui caracterise le materiau GaN.

IV.2.4 Influence du taux d’Aluminium sur la variation de Ns en fonction de VG

pour l’hétérojonction AlGaN/GaN et AlGas/GaAs

La figure IV-6 représente la variation de la densité de surface Ns en fonction de la

tension de grille pour diverses valeur du taux d’aluminium x. on constate bien l’effet

de x, où sa diminution provoque une augmentation de Ns et cela est en accord avec ce

qui est rapporté dans la théorie [7]. En effet nous avons montré que le taux

d’aluminium x est inversement proportionnel au dopage effectif NDeff, qui lui, est

proportionnel à Ns.

Figure IV-6 : Influence du taux d’Aluminiumn sur la variation de Ns en fonction de
VG pour AlGaAs/GaAs

Figure IV-6.bis : la variation de Ns en fonction de x pour VG= -1 V.
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Pour  mettre en évidence l’influence du taux d’aluminium x sur la variation de

Ns=f(VG), nous représentons sur la figure IV-6.bis la variation de Ns en fonction de x

pour une tension arbitraire VG = -1 V.

A partir de cette courbe nous constatons que lorsque le taux d’Aluminum

augmente legerement cela provoque une dimunition de la densité surfacique et cela

est dù à l’influence du taux d’aluminum sur le dopage effectif où son augmentation du

provoque une dimunution du dopage effectif ainsi l’augmentation de la position du

niveau donneur ED.

Dans le cas de l’hétérojonction AlGaN/GaN, nous répresentons cette variation

sur la figure IV-7. Cette dernière montre bien que l’effet de x est important. Pour le

mettre en évidence, nous traçons la variation de Ns en fonction de x pour une tension

arbitraire de VG=-1V. La courbe de la figure IV-7.bis monte bien qu’il y a une valeur

du taux d’Aluminium x optimisant Ns égale à 0.31 au-delà de cette valeur on observe

une forte diminution de la densité surfacique. Cela  pourrait s’expliquer par

l’influence du taux d’aluminium qui ne dépend pas que de la polarisation totale de

l’hétérojonction AlGaN/GaN mais aussi du dopage utilisé, de l’offset ∆EC , de la

position du niveau donneur et des proprietés cristalines du materiau . Ces résultats

sont en accord avec ceux obtenus dans la littérature[13] que l’on a représenté en

figure (IV-8)(pour x<0.31).

Figure IV-7 : Influence du taux x sur la variation de Ns en fonction de VG.
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FigureIV-7.bis : La variation de Ns en fonction de x pour VG=-1V

En réalité, au-delà de x = 0.38, le paramètre de maille a du GaN décroît

sensiblement et entraîne une contrainte du GaN en compression[14, 15] ce qui se

traduit par une décroissance systématique de la polarisation piézoélectrique dans la

couche AlGaN ,ainsi par une diminution de la barrière ∆EC , et à partir de x = 0,5 la

qualité cristalline se dégrade et une relaxation partielle de la couche d’AlGaN

apparaît[15]. Le taux d’aluminium le plus utilisé pour l’hétérojonction AlGaN/GaN

dans la littérature est d’environ 30%[15]

Figure IV.8 : Influence du taux d’Aluminium x sur la variation de Ns en fonction de
VG[13]
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bande de conduction ∆EC et la position du niveau donneur dans l’alliage ED. Une

valeur élevée de x est souhaitable pour accroitre la discontinuité ∆EC mais cette
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une valeur élevée de x augmente l’écart ED entre la position du niveau donneur et le

bas de la bande de conduction[5]. Ce qui donne lieu à divers effets secondaires tels

que la neutralisation d’un pourcentage non négligeable de donneurs, dont l’influence

sur la loi de commande est importante[5]. Il semble que pour cette valeur maximale

du taux x, le niveau donneur est peu profond ce qui assure une densité d’électrons

libres voisine de ND , ainsi une commande optimale du gaz d’électrons par grille.

Par ailleurs, cette élévation du taux d’aluminium  se présente également sur la

tension de pincement du transistor HEMT. Cet effet consiste à déplacer cette dernière

vers les valeurs les plus négatives.

IV.2.5 Influence de l’épaisseur dd sur la variation de Ns= f(VG)

Afin de déterminer l’influence de l’épaisseur de la couche donneuse dd sur la

variation de Ns du gaz bidimensionnel 2-DEG en fonction de VG, nous avons relevés

ces variations pour diverses épaisseurs de la couche donneuse AlGaAs dd. Les

résultats obtenus sont représentés sur la figure IV-9.

Figure IV-9 : Influence de l’épaisseur « dd» sur la densité surfacique Ns

On constate que l’augmentation de l'épaisseur de la couche donneuse dd a

provoqué une augmentation de la concentration du gaz bidimensionnel 2-DEG : on

n’a pas pris en compte que l’épaisseur de la couche donneuse détermine l’offset ∆EC,

si dd augmente cela provoque une augmentation de ∆EC, qui provoque à son tour, une

diminution de la densité surfacique contrôlée par un contact Schottky.
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En plus le dopage et l’épaisseur de la couche donneuse sont des paramètres

fondamentaux car ils déterminent la densité surfacique et la tension de pincement

parce que l’utilisation de la densité d’impuretés de valeurs aussi élevées demande un

contrôle précis de l’épaisseur de la couche sous la grille qui détermine la tension de

pincement[5].

Compte tenu des difficultés de réaliser des couche AlGaAs très fortement dopées

et de bonnes barrières Schottky sur des matériaux très dopés ainsi l’utilisation des

dopage élevé provoque une valeur très importante du champ électrique au niveau de

la jonction Schottky et donc les risques plus importants de claquage[5].

Une solution possible consiste à l’utilisation d’un dopage variable pour la couche

AlGaAs[5] :

 La densité d’impuretés au voisinage de l’hétérojonction doit être élevée avec

une faible épaisseur afin que la densité surfacique soit maximale.

 Le dopage au voisinage de la barrière Schottky doit être plus faible et de plus

grand épaisseur afin d’améliorer la qualité du contact et de diminuer la valeur

du champ électrique.

Pour voir l’influence du matériau utilisé, nous avons aussi, effectué la variation

de Ns en fonction de VG pour diverses valeurs de dd, pour l’hétéro jonction AlGaN.

Les variations de Ns en fonction VG pour plusieurs valeurs de dd sont reportées

sur la figure IV-10. Cette figure montre que de l’augmentation de l’épaisseur de la

couche dd engendre une diminution de la concentration de 2-DEG.

La comparaison des résultats obtenus à ceux établis dans la littérature[13]

représentés sur la figure (IV-11) montre qu’il a conformité entre eux, ce qui permet la

validation de notre modèle établi[13].
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Figure IV.10 : Influence de l’épaisseur « dd» sur la variation de Ns en fonction de VG

Figure IV-10 .bis : Influence de l’épaisseur « dd» sur la variation de Ns en fonction

de VG

Figure IV-11 : Influence de l’épaisseur « » sur la variation de Nsen fonction de

Vgs pour l’heterojonction AlGaN/GaN d=30A° [13]
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IV.2.6 Influence de l’épaisseur d sur Ns =f(VG)

Le rôle de cette couche non dopée au voisinage de l’interface d’une hétérojonction

quantique est d’augmenter la séparation spatiale entre les électrons libres de gaz 2D

et les impuretés ionisé de de la couche donneuse. L’introduction du espaceur a donc

pour effet de diminuer la valeur de la densité surfacique et par conséquence la

mobilité du gaz d’électrons en réduisant les interactions avec les donneurs ionisés.

Néanmoins, l’introduction de cette couche supplémentaire a un effet secondaire

pour l’hétérojonction AlGas/GaAs ,néfaste de réduction de la densité surfacique

d’électrons accumulé .Concernant la largeur optimum du espaceur, LEE et al [5]ont

montré que la mobilité n’augmentait plus à partir d’une largeur égale  à 40A° cette

valeur peut donc être considérée comme une borne supérieure [5].

Pour évaluer l’influence de l’épaisseur de l’espaceur d sur la variation de la

densité 2-DEG en fonction de la tension de grille VG pour l’hétérojonction

AlGaN/GaN, nous avons relevé cette variation pour plusieurs valeurs de d. Les

résultats obtenus sont représentés sur la figure IV-12. De cette figure on peut constater

une diminution de la densité surfacique lors de l’augmentation de l’épaisseur de

l’espaceur. Cette légère diminution  est due à l’influence de  l’effet de polarisation

totale de l’hétérojonction AlGaN/GaN.

La comparaison des résultats obtenus à ceux établis dans la littérature[5]

représentés sur la figure (IV-13) montre qu’il a conformité entre eux, ce qui permet la

validation de notre modèle établi.

La comparaison des résultats obtenus à ceux établis dans la littérature[5]

représentés sur la figure (IV-13) montre qu’il a conformité entre eux, ce qui permet la

validation de notre modèle établi.
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Figure IV.12 : Influence des epaisseur d sur la variation de Ns en fonction de VG

pour dd=160A°.

IV.3 Conclusion

Dans ce chapitre nous nous somme intéressé au contrôle de la densité

surfacique par grille Schottky pour un transistor HEMT. Pour réaliser ce contrôle,

nous avons relevés les variations de Ns en fonction de VG, en se basant

principalement sur les deux points suivants:
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 Une nouvelle expression linéaire de variation de niveau de Fermi avec

densité de gaz d'électrons bidimensionnelle, en outre elle est basée

principalement sur la notion de dopage effectif.

 Une nouvelle expression de ∆ .

Ce qui nous a permis, en premier lieu, de modéliser le contrôle charge de l’hétéro

structure AlGaAs/GaAs. Et en second lieu, de déterminer l’effet de la polarisation

spontanée et piézoélectrique sur la densité surfacique  dans le canal d’un transistor à

haute mobilité HEMT, à base d’hétéro structure AlGaN/GaN.

L’objectif visé était de faire une étude comparative de deux structures

nanométriques à hétérojonction AlGaAs/GaAs et AlGaN/GaN ainsi l’influence des

paramètres physiques et géométriques.

Les résultats obtenus concordent avec ceux de la littérature ce qui valide nos

modèles établis.

Il est à noter que notre contribution peut être appliquée à toute hétéro-structure

à couche d’inversion ou d’accumulation
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L’objectif principal de ce travail était la modélisation physique numérique du

transistor HEMT plus précisément l’ hétérojonction quantique qui est la couche active

de ce composant. Cette modélisation se divise en deux parties :

Dans une première partie nous avons établi un modèle, sous environnement

COMSOL Multiphysics à pour but d’étudier le confinement  et la quantification quantique

de l’hétérojonction nanométrique cylindrique. Les résultats obtenus sont les valeurs propres

des états liés, pour un puits carré fini.  Une étude comparative  nous a permis de distinguer

entre le confinement 1D et 3D  où cette étude montre que les six états liés pour le

confinement 3D  sont des modes transverses, alors qu’ils ne sont qu’une   suite de niveaux

d’énergie discrets pour le confinemnt1 D.

Par la suite nous avons effectué la résolution auto cohérente d’un système d’équations

de Schrödinger-Poisson  globalement non linéaire en utilisant les valeurs propres des états

liés déterminés auparavant  afin de définir l’énergie potentielle et la fonction d’onde pour

un état lié  à l'interface d'une hétérojonction GaAsAl / GaAs. La comparaison des résultats

obtenus nous a permis de valider nos modèles établis.

Une deuxième partie consiste à contrôler la densité surfacique par grille Schottky pour un

transistor HEMT. Pour réaliser ce contrôle, nous avons relevés les variations de Ns en

fonction de VG en se basant sur les deux points suivants :

 Une nouvelle expression linéaire de variation de niveau de Fermi avec

densité de gaz d'électrons bidimensionnelle, en outre elle est basée

principalement sur la notion de dopage effectif.

 Une nouvelle expression de ∆ .

Cette étude nous a permis d’étudier l’influence des paramètres technologique

(matériau, le taux d’Aluminium, dopage effectif) et paramètres géométriques

(l’épaisseur de la couche donneuse, épaisseur du espaceur) sur la densité surfacique

contrôler par un contact Schottky.

Dans les perspectives il est à noter que notre contribution peut être appliquée à

toute hétéro-structure à couche d’inversion ou d’accumulation ou on peut aussi

introduire un offset ∆EC et une barrière de contact Schottky en fonction de l’épaisseur
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de la couche donneuse pour le contrôle de la concentration surfacique par un contact

Schottky .



Résumé

Ce travail est consacré à la simulation nanométrique d’un puits quantique en

utilisant le logiciel COMSOL :dans une première étape nous avons calculé les états

liés en régime valeur propre en 1D et 2D ; ce résultat est utilisé comme une donnée

pour une deuxième étape qui est la résolution du système d’équations  Poisson-

Schrödinger  où on a pu déterminer l’énergie potentielle et la fonction d’onde   pour

un état lié et avec une position des mures électriques bien déterminée.

On a utilisé   le logiciel MATLAB  pour la  détermination de  la variation du

niveau de Fermi en fonction de la densité surfacique Ns. On a utilisé aussi une

nouvelle expression de l’offset ∆Ec en fonction du dopage effectif NDeff ce qui nous a

permis de modéliser le contrôle charge de l’hétéro-structure AlGaAs/GaAs , ainsi

l’étude de l’effet de la polarisation spontanée et piézoélectrique sur la densité

surfacique  dans le canal d’un transistor à haute mobilité HEMT, à base d’hétéro-

structure AlGaN/GaN , l’objectif visé était de faire une étude comparative de deux

structures nanométriques à hétérojonction AlGaAs/GaAs et AlGaN/GaN .

Abstract

This work is dedicated to the nanometric modeling of a quantum well using

the COMSOL software: in a first step we computed the bound states in eigenvalue

regime in 1D and 2D; this result is used as a data for a second step which is the

resolution of the Poisson-Schrodinger equation system where we have been able to

determine the potential energy and the wave function for a bound state and with a

position of the electric walls well determined.

The MATLAB software was used to determine the Fermi level

variation as a function of the surface density ns. we also used a new expression of the

ΔEc offset as a function of the effective doping NDeff, which allowed us to model the

charge control of the AlGaAs / GaAs heterostructure, thus studying the effect of

spontaneous polarization and piezoelectric on the surface density in the channel of a

HEMT high mobility transistor, based on AlGaN / GaN heterostructure, the objective

was to make a comparative study of two nanometric structures AlGaAs / GaAs and

AlGaN / GaN heterojunction


	1.pdf
	REMERCIMENTS.pdf
	RESUME.pdf
	Abstract.pdf
	somaire.pdf
	liste des figures.pdf
	liste des tableaux.pdf
	9.pdf
	introduction generale.pdf
	11.pdf
	CHAPITRE1.pdf
	13.pdf
	CHAPITRE2.pdf
	15.pdf
	CHAPITRE3.pdf
	17.pdf
	CHAPITRE4.pdf
	19.pdf
	conclusion generale.pdf
	21.pdf



