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Introduction

La modélisation du transport des porteurs de charge dans les dispositifs se-
miconducteurs consiste a résoudre 1’équation de Boltzmann dans un espace a 6
dimensions : aux 3 dimensions de ’espace réel s’ajoutent les 3 dimensions de
I’espace réciproque, correspondant & I’espace des vecteurs d’onde des porteurs de
charge. Si ’espace réel contient I'information sur la géométrie du dispositif semi-
conducteur (dimensions, champs électriques, densités de charges, etc.), 'espace
réciproque décrit la structure électronique interne du matériau semiconducteur
en chaque point du dispositif.

Il existe plusieurs techniques numériques permettant de résoudre ’équation
de Boltzmann. Chacune de ces techniques propose un compromis spécifique
entre ’exactitude physique du résultat, et les temps de calcul. Les modéles
numeériques qui minimisent le nombre des approximations utilisées, et des para-
métres arbitraires introduits, nécessitent généralement des délais de calcul aug-
mentant en conséquence. Les méthodes numériques les plus répandues pour la
modélisation du transport des charges sont, par ordre de complexité croissante :

1. la méthode dérive-diffusion,
2. la méthode hydrodynamique, et
3. la méthode Monte Carlo (MC).

Parmi ces 3 approches, seule la méthode Monte Carlo permet une résolution a
6 dimensions de I’équation de Boltzmann, en utilisant une description tridimen-
sionnelle de I’espace des vecteurs d’onde. Cependant, en pratique 'application
d’algorithmes Monte Carlo & des systémes semiconducteurs résulte dans des
délais de simulations drastiquement longs, interdisant 1'utilisation de cet outil
dans le cadre d’une étude en ingénierie.
Les méthodes [M et Bl ne considérent que 2 & 3 dimensions de ’espace réel dans
la résolution de ’équation de Boltzmann. La propagation des particules dans
I’espace réciproque n’est pas considérée, et la structure de bande est générale-
ment prise en compte par un ensemble de paramétres scalaires (bande interdite,
masses effectives, masses de densité d’états, etc.). Cette approche volontaire-
ment approximative permet de minimiser les délais de calcul, en se focalisant
sur la structure du dispositif. Les parameétres de structure de bande permettent
en outre, dans la plupart des cas, la prise en compte des caractéristiques es-
sentielles de la dispersion. L’efficacité numérique de ces méthodes ont fait des
techniques dérive-diffusion et hydrodynamique les outils les plus largement em-
ployés dans le domaine de la modélisation numérique des composants.

Dans 'optique d’optimiser les performances électriques des systémes semi-
conducteurs, l'ingénierie des matériaux constitue un outil fondamental & dispo-
sition des ingénieurs. L’introduction d’une contrainte mécanique dans la couche
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active, ou la modification du matériau employé, peut altérer significativement
le transport des porteurs de charge dans le dispositif. A ce titre, la modélisa-
tion rigoureuse du transport doit prendre en compte ces modifications, afin de
pouvoir simuler leur impact éventuel sur le comportement du dispositif. Dans
les outils avancés de type Monte Carlo, les effets induits par la contrainte et
la composition du matériau sont intrinséquement pris en compte dans la struc-
ture de bande, et dans les modéles d’interaction. Dans les outils rapides de type
dérive-diffusion ou hydrodynamique, toutes les propriétés du matériau consti-
tuant le milieu de propagation sont décrites indirectement par l'intermédiaire
de paramétres scalaires. L’utilisation des ces outils numériques requiert donc
I'implémentation de paramétres matériaux pertinents.

L’optimisation des performances électroniques des transistors bipolaires en
silicium a conduit & I'introduction successive de germanium et de carbone dans la
base du transistor : la base est alors constituée d’une couche de SiGeC contrainte
sur substrat silicium, et le dispositif devient un transistor bipolaire a hétéro-
jonction (HBT). Ces composants sont particuliérement performants dans le do-
maine des hautes fréquences : leur fréquence de transition fr peut s’élever a
300 GHz pour un fonctionnement & température ambiante. Les efforts actuels
d’optimisation des performances dynamiques du HBT SiGeC ont pour objectif
d’élever le fr & 500 GHz, notamment dans le cadre du projet de recherche euro-
péen DOTFIVE [I]. La simulation prédictive de ces dispositifs nécessite la prise
en compte des effets conjugués des propriétés spécifiques de ’'alliage ternaire,
et de la contrainte biaxiale induite par le désaccord de maille. En particulier,
I’emploi de simulateurs dérive-diffusion ou hydrodynamique pour modéliser ces
transistors nécessite I'implémentation de paramétres matériaux adaptés, c’est-
a-dire relatifs aux alliages ternaires SiGeC contraints biaxialement sur Si.

On peut obtenir les paramétres matériau requis par détermination expéri-
mentale, ou par calcul théorique. Dans le cas particulier des alliages SiGe et
SiGeC, les données expérimentales existant sont insuffisantes pour permettre
une caractérisation exhaustive de ces matériaux. La problématique de cette
thése s’inscrit donc dans le calcul par simulation numérique des propriétés élec-
troniques des alliages SiGe et SiGeC, pour pallier aux données expérimentales
lacunaires, et pour fournir un ensemble de paramétres matériaux physiques aux
outils de simulation de type hydrodynamique.

Afin de calculer les propriétés électroniques des alliages SiGeC, nous allons
appliquer une méthode de simulation Monte Carlo aux matériaux considérés.
Cette approche consiste & appliquer un algorithme de propagation de type MC
a un systéme homogeéne et stationnaire représentatif du matériau. Cette tech-
nique de calcul a déja été largement appliquée aux matériaux semiconducteurs
communs (silicium, germanium, composés IT1I-V). Elle permet en outre d’avoir
acces a des quantités microscopiques difficilement accessible & la mesure directe.

Notre méthodologie de modélisation des transistors HBT SiGeC avancés est
donc hybride, et combine d’une part la simulation Monte Carlo, utilisée pour
I’extraction des propriétés électroniques des alliages SiGeC, et d’autre part ’em-
ploi de techniques conventionnelles d’ingénierie comme la simulation hydrody-
namique, basée sur les paramétres matériau issus du calcul Monte Carlo. Cette
approche hybride permet d’inclure le détail des spécificités des matériaux intro-
duits dans la structure du transistor, tout en bénéficiant de délais de simulation
réduits, i.e. compatibles avec les activités d’ingénierie en environnement indus-
triel.
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Chapitre 1

Problématique et méthode de
résolution

1.1 Historique de la simulation Monte Carlo

1.1.1 Origines de la simulation Monte Carlo

L’application de la méthode Monte Carlo & la modélisation du transport des
charges libres dans un matériau seminconducteur, a été introduite dés la fin
des années 1960 [2]. Les premiéres techniques Monte Carlo ont été développées
dans le but de résoudre ’équation de Boltzmann dans les matériaux massifs,
et de calculer la fonction de distribution des porteurs de charge dans I’espace
réciproque. Dans le cadre de cette approche, le matériau semiconducteur est
modélisé comme un milieu homogéne, c’est-a-dire dont les propriétés sont inva-
riantes dans ’espace réel. L’étude du transport des charges par méthode Monte
Carlo permet alors d’investiguer les propriétés électroniques intrinséques du ma-
tériau modélisé.

Les premiers algorithmes MC s’appuient sur des structures de bande ana-
lytiques. Afin de reproduire le plus fidélement possible la dispersion réelle du
matériau, les formalismes analytiques utilisés se complexifient progressivement, :

1. les dispersions sphériques sont isotropes et caractérisées par une masse
effective unique;

2. les dispersions elliptiques introduisent l’anisotropie via 'utilisation de 2
masses effectives longitudinale et transverse;

3. les dispersions non-paraboliques introduisent un coefficient supplémentaire
afin de rendre la dispersion plus réaliste & hautes énergies.

La multiplicité des minima locaux caractérisant la structure des bandes de
conduction est modélisée par un ensemble de vallées satellites, traitées distinc-
tement. Malgré la complexification des formalismes de dispersion, et 'augmen-
tation du nombre des paramétres employés, les descriptions analytiques des
structures de bande échouent & reproduire la dispersion réelle & hautes énergies,
i.e. au-dela de 1 eV [3].

Les mécanismes de diffusion pris en compte se limitent initialement aux inter-
actions porteur-phonon, et porteur-impureté ionisée. Les modéles probabilistes
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associés & ces interactions sont également basés sur la description analytique de
la structure de bande. A ce titre, 'interaction porteur-phonon est décrite par une
multiplicité de mécanismes intra- et inter-vallées, quantifiant la probabilité de
transition entre 2 vallées identiques ou distinctes. L’interaction porteur-impureté
est considérée comme une transition intra-vallée, et la probabilité d’interaction
associée est généralement calculée via le formalisme de Brooks-Herring [4]. La
symétrie parabolique des structures de bande permet de générer 1’état post-
interaction de la particule de facon angulaire : le vecteur d’onde de la particule
diffusée est calculé comme I'image par rotation du vecteur d’onde incident.

A hautes énergies, les approximations analytiques de la structure de bande
ne sont plus valides, et les résultats obtenus par simulation MC deviennent
physiquement aberrants. Afin de dépasser la limitation en énergie intrinséque
aux dispersions analytiques, des méthodes numériques ont été développées pour
pouvoir décrire la structure de bande exacte : on parle de simulateurs Full-Band.

1.1.2 Apparition des techniques Full-Band

Au début des années 1980, plusieurs travaux présentent des modéles Monte
Carlo basés sur une description numérique de la structure de bande [Bl 6.
La 1™ zone de Brillouin est discrétisée en éléments finis cubiques, définissant
un maillage sur lequel la structure de bande est préalablement tabulée. La pro-
pagation de la particule dans 1’espace réciproque demande alors un traitement
spécifique, pour le calcul de I’énergie et de la vitesse de groupe du porteur. La
génération stochastique de I’état post-diffusion de la particule est effectuée par
I’emploi d’une réjection discréte, en associant un poids statistique & tous les
éléments du maillage susceptibles de contenir I’état diffusé.

La premiére formulation numérique du modéle d’interaction porteur-phonon
a été proposée par Fischetti et Laux en 1988 [8]. Ce modéle s’affranchit du
concept des vallées individuelles, et abandonne la distinction établie arbitrai-
rement entre les transitions intra- et inter-vallées. Grace a cette formulation
numérique, le nombre des constantes de couplage introduites dans le modéle
de la probabilité d’interaction est drastiquement réduit. De plus la dispersion
des phonons est plus physiquement décrite que dans les modéles analytiques, si
bien que tous les modes de phonon donnent lieu & des interactions strictement
inélastiques.

L’emploi de dispersions Full-Band, couplées & des modéles d’interaction inté-
grés numériquement, permet dés lors la simulation du transport des porteurs de
charge a hautes énergies, jusqu’a 3 eV. Les algorithmes Monte Carlo ont alors
acceés aux phénomeénes physiques se manifestant chez les porteurs énergétiques,
au premier rang desquels figure ionisation par choc. L’ionisation est introduite
comme un mécanisme d’interaction supplémentaire susceptible de diffuser la
particule Monte Carlo. La probabilité d’ionisation par choc est alors modélisée
par une formule analytique de Keldysh [9], et 1’état post-ionisation de la parti-
cule est généré de facon approximative, soit dans un minima de la structure de
bande (E’ = 0) [A], soit dans un état décalé en énergie de la valeur exacte de la
bande interdite du matériau (£’ = E — E;) [R,0].

Dotés de ces modéles numériques, les programmes Monte Carlo sont ca-
pables de simuler les propriétés électroniques des matériaux soumis & des champs
électriques forts. Le protocole de calibration des modéles d’interaction consiste
alors & ajuster les constantes de couplages de l'interaction porteur-phonon sur
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1.1. HISTORIQUE DE LA SIMULATION MONTE CARLO

les caractéristiques expérimentales vitesse-champ, et & choisir arbitrairement les
paramétres de Keldysh du modéle d’ionisation pour reproduire les mesures du
coefficient d’ionisation par choc.

1.1.3 Emergence du modéle standard dans le silicium

Malheureusement, la procédure de calibration basée sur la reproduction des 2

caractéristiques expérimentales clefs (vitesse de dérive et coefficient d’ionisation
en fonction du champ électrique) ne permet pas d’aboutir & la détermination
d’une solution unique. Plusieurs combinaisons de préfacteurs distinctes peuvent
produire des résultats équivalents : une probabilité d’interaction porteur-phonon
élevée, couplée a une probabilité d’ionisation arbitrairement forte, produit les
mémes résultats en terme de coefficient d’ionisation qu’une probabilité porteur-
phonon faible, associée & une probabilité d’ionisation faible.
A la fin des années 1980, les différents modéles Full-Band publiés dans la lit-
térature divergent quand & "amplitude physique des probabilités d’interaction
électron-phonon et d’ionisation par choc des électrons dans le silicium, comme
le montrent les figures [CTal et [LT0L
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F1G. 1.1: Amplitudes des probabilités d’ionisation par choc (Fig.[LTIal) et d’inter-
action électron-phonon (Fig. [LTH) dans le silicium (d’aprés [I1]). Le désaccord
est manifeste entre les différents modeéles Full-Band reportés a la fin des années
1980.

La percée qui va permettre la résolution du probléme est la détermination
expérimentale et théorique de la probabilité d’ionisation par choc des électrons
dans le silicium. Expérimentalement, les travaux de Cartier et al. publiés en 1993
[12] établissent une formulation empirique pour la dépendance en énergie du
taux d’ionisation par choc, issue de mesures de spectroscopie photoélectronique
. Théoriquement, le calcul numérique de la probabilité d’ionisation par choc
par des méthodes ab initio est entrepris par plusieurs études [I3,[14[05]. Ces
études théoriques et expérimentales permettent 1’établissement d’un consensus

LX-Ray photoemission spectroscopy (XPS) en Anglais
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CHAPITRE 1. PROBLEMATIQUE & METHODE DE RESOLUTION

pour la probabilité d’ionisation par choc des électrons dans le silicium, visible
en figure [[Zal La détermination exacte du taux d’ionisation supprime un degré
de liberté au processus de calibration, et concomitamment un accord global
apparait pour 'amplitude totale de la probabilité d’interaction électron-phonon
(cf. Fig.[L20) : on parle du modéle standard du transport des électrons dans le
silicium.
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F1G. 1.2: Amplitudes des probabilités d’ionisation par choc (Fig.[LZal) et d’inter-
action électron-phonon (Fig.[[2H) dans le silicium (d’aprés [IT]). Les différentes
modélisations convergent vers un consensus dans les années 1990.

La modélisation du transport des trous dans le silicium va suivre la voie
tracée par le modeéle standard des électrons. Dans les années 1990, les écarts
d’amplitude sont drastiques entre les divers modéles décrivant ’'interaction trou-
phonon [T6LT7IR]. Le calcul exact de la probabilité d’ionisation par choc initiée
par les trous [19,20,2T], ainsi que des mesures de l’efficacité quantique & trés
hautes énergies [I8], ou l'influence des ionisations initiées par les trous secon-
daires devient significative, permettent I’émergence d’un consensus autour d’une
solution unique pour la dépendance en énergie de la probabilité d’interaction
trou-phonon dans le silicium. Dés lors un modéle standard général est établi
pour la modélisation du transport & haute énergie des porteurs de charge dans
le silicium.

1.2 Etat de ’art de la simulation Monte Carlo

1.2.1 Transport dans les semiconducteurs de la colonne
IV

Les algorithmes Monte Carlo pour la simulation du transport des charges
tendent & améliorer le caractére prédictif de leurs résultats. Cette course a ’exac-
titude physique requiert, d’une part de minimiser le nombre de paramétres em-
piriques introduits arbitrairement dans les modéles, d’autre part d’éviter d’avoir
recours & des approximations dans la construction des modeéles physiques.
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1.2. ETAT DE I’ART DE LA SIMULATION MONTE CARLO

Concernant, la simulation du transport des porteurs dans le silicium, les
algorithmes Monte Carlo les plus élaborés intégrent des modéles exclusivement
numériques [3,22] :

— Les structures de bandes sont calculées par des méthodes ab initio ou
pseudo-empiriques (EPM, Tight-Binding, k.p, etc.) et sont tabulées nu-
mériquement ;

— Le modéle d’interaction porteur-phonon intégre une description numérique
anisotrope exacte de la dispersion phononique ; I'utilisation de constantes
de couplages arbitraires est remplacée par un développement de I’'Hamil-
tonien d’interaction intégrant un pseudopotentiel et les fonctions d’ondes
incidente et réfléchie;

— Le modéle d’ionisation par choc est calculé numériquement, en cohérence
avec la structure de bande et avec le potentiel coulombien écranté de
Iinteraction inter-porteur; la probabilité d’ionisation résultante est ani-
sotrope, conserve exactement 1’énergie et le vecteur d’onde des particules
interagissant, et ne contient aucun parameétre d’ajustement.

L’emploi de ces modéles permet de reproduire correctement de nombreux résul-
tats expérimentaux dans une large gamme de champs électriques, & savoir les
caractéristiques expérimentales de vitesse de dérive, les coefficients d’ionisation
et les mesures d’efficacité quantique.

La modélisation du transport des charges dans le germanium massif par
technique Monte Carlo a été relativement peu étudiée. Plusieurs modéles Full-
Band ont néanmoins été appliqués aux deux types de porteurs [19,23] 24, 25].
Parmi ces études, seule la référence [19] a utilisé un modeéle physique d’ionisation
par choc, dérivé de calculs ab initio. Il est remarquable qu’a ’heure actuelle,
aucun modéle standard n’a été établi pour les probabilités d’interaction électron-
et trou-phonon dans le germanium.

1.2.2 Transport dans les alliages aléatoires

La modélisation du transport dans les alliages aléatoires par méthode Monte
Carlo requiert I'inclusion de 2 composantes spécifiques :

1. La structure de bande prise en compte est celle de 1’alliage considéré,
décrite dans le cadre théorique du potentiel virtuel cristallin;

2. Le mécanisme de diffusion sur potentiel d’alliage est pris en compte par
la spécification d’'un modéle d’interaction supplémentaire.

Dans le cas des matériaux semiconducteurs de la colonne IV, ’alliage aléatoire
binaire Si;_,Ge, a fait 'objet de trés nombreuses études théoriques. L’approche
Monte Carlo a notamment été largement utilisée pour modéliser le transport
des électrons [26,27,28,29] et des trous [10,B0,BTLB2] dans les alliages SiGe.
Cependant, la grande majorité des algorithmes MC présentés parmi ces travaux
utilisent des structures de bandes analytiques, et sont par conséquent seulement
valides dans la gamme des basses énergies, pour ’extraction des mobilités a faible
champ notamment. Seuls les modéles numériques proposés dans les travaux de
Bufler [27,32] incluent la dispersion Full-Band du SiGe, et peuvent étre utilisés
pour simuler le transport des électrons et des trous dans les alliages SiGe soumis
a des champs électriques élevés.

Le transport des porteurs de charge dans les alliages aléatoires binaires
Siy—,C, et ternaires Si;_,_,Ge,C, a été tres peu investigué par simulation.
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Les mobilités des électrons ont notamment été calculées par méthode Monte
Carlo dans les alliages SiC [B3,B4] et SiGeC [35]. Ces 3 références emploient
une bande de conduction analytique composée de 6 vallées A, essentiellement
similaire & celle du silicium. Parmi ces 3 études, seuls les travaux de Chang [34]
incluent un modéle de diffusion sur potentiel d’alliage réalistiquement calibré
sur des mesures de mobilité dans des couches de SiC.

A notre connaissance, aucune étude théorique du transport des trous dans les
alliages Si;_,C, et Siyj_,—,Ge,C, n’a été reportée.

1.2.3 Transport dans les matériaux dopés

Dans un algorithme de simulation Monte Carlo, les effets induits par I'ionisa-
tion des espéces dopantes sont généralement décrits par 2 modéles spécifiques :

1. L’action diffusive des dopants ionisés est modélisée par 'introduction d’un
mécanisme d’interaction porteur-impureté ionisée ;

2. La dégénérescence qui apparait lorsque le dopage atteint de trés fortes
concentrations, est modélisée par I'implémentation du principe d’exclusion
de Pauli.

L’implémentation du modéle d’interaction porteur-impureté ionisée dans un
simulateur Monte Carlo est reconnue pour étre particuliérement problématique,
du fait de la trés forte amplitude des probabilités d’interaction généralement as-
sociées & ce mécanisme [36]. C’est pourquoi plusieurs travaux ont orienté leurs
efforts vers la formulation de modéles efficacement implémentables dans un al-
gorithme MC [36,37,38,39]. Ces modeéles théoriques ne sont donc pas développés
dans le but de fournir une description physiquement exacte, mais privilégient la
rapidité d’exécution du programme. Le gain en efficacité permis par ces modéles
repose essentiellement sur la diminution drastique de la probabilité d’interaction,
associée & une relaxation importante du vecteur d’onde au cours de la diffusion :
on modélise des interactions fréquentes mais peu effectives, par des interactions
rares mais modifiant substantiellement 1’état incident. Les modélisations effi-
caces proposées s’appuient sur 'argument, de 'interférence du 3° corpsﬁ (36, 20],
ou sur I’approximation de la fréquence de relaxation du moment [37[38},39].

Parallélement & ces travaux d’optimisation, de nombreuses études cherchent
a formuler une modélisation physique la plus rigoureuse possible de I'interaction
porteur-impureté ionisée. A ce titre, le formalisme théorique proposé dans les
références [AIL,A2] & la fin des années 1990 semble constituer la modélisation
la plus exacte de l'interaction porteur-impureté. En prenant en compte la dis-
persion de la longueur d’écrantage, 'interaction sur potentiels multiples et le
facteur de forme atomique de 'impureté, le modéle des Ref. [AT,H2] parvient
a reproduire la dépendance en dopage des mobilités expérimentales dans une
gamme de concentration extrémement largeﬁ. De plus, les résultats théoriques
sont dépendants du type (donneur ou accepteur) et de la nature (P, As, etc.)
de I’élément dopant, en accord avec les résultats expérimentaux de référence de
Masetti et al. [43]. Cependant, plusieurs composantes de la modélisation des
Ref. E1,42] ont été critiquées dans le commentaire de la Ref. [44], remettant
en question la capacité du modéle théorique & décrire l'influence de I’élément

dopant [45].

2third-body interference en Anglais
3105 em—3 < N; <1021 cm—3
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La modélisation du principe d’exclusion de Pauli au sein d’un algorithme MC
a été implémentée avec succeés par la méthode Lugli-Ferry [A6]. Cette technique
modélise la dégénérescence quantique par ’application d’une procédure de réjec-
tion & la probabilité d’occupation de I’état final. La souplesse de cette méthode,
applicable aux structures de bande analytiques et numériques, aux algorithmes
mono- et multi-particule, et & tous les niveaux de dégénérescence, a entrainé son
utilisation dans un trés grand nombre de publications [RIHZ AT, faisant de cette
méthode répandue la technique standard de modélisation du PEP. Les limita-
tions d’ordre numérique de la méthode standard Lugli-Ferry pouvant résulter
dans une probabilité d’occupation dépassant localement 'unité, une correction
numeérique est proposée dans la Ref. [48] pour minimiser ces erreurs.

1.3 Contexte et objectifs de la thése

Les transitors bipolaires & hétérojonction avancés utilisent des bases com-
posées de couches de SiGeC fortement dopées et contraintes sur silicium. La
simulation TCAD du transport des charges dans ces structures nécessite par
conséquent la prise en compte des profils de germanium et de carbone [49].
Les divers modéles employés décrivent les propriétés électroniques spécifiques
du matériau en chaque point de la structure. A ce titre, ces modéles doivent
dépendre des concentrations en germanium, carbone et espéces dopantes défi-
nissant localement la composition du matériau.

Dans une simulation de transport de type dérive-diffusion ou hydrodyna-
mique, les diverses propriétés électroniques du matériau s’organisent générale-
ment en 2 ensembles :

1. les propriétés de structure de bande, a savoir la largeur de bande interdite,
les masses effectives de courbure, la masse effective de densité d’états, etc. ;

2. les propriétés de transport des charges, a savoir la mobilité a faible champ,
la vitesse de saturation, le coefficient d’ionisation, le temps de relaxation
de I’énergie, etc.

Les propriétés de structure de bande peuvent étre mesurées (par exemple, me-
sure de bande interdite par photoluminescence) ou calculées par simulation ab
initio. Les propriétés de transport des charges peuvent également étre mesurées
(par exemple, mesure de mobilité par effet Hall), ou calculées par résolution
de I’équation de Boltzmann appliquée & un systéme homogéne et stationnaire
représentatif du matériau considéré.

La problématique de cette thése est apparue du fait de ’insuffisance des don-
nées expérimentales caractérisant les propriétés de transport des charges libres
dans les alliages SiGe et SiGeC. La faible quantité des résultats expérimentaux
publiés ne constitue pas un ensemble suffisamment exhaustif pour permettre la
formulation de modéles empiriques, décrivant par exemple la mobilité des trous
dans le SiGe. Ces lacunes dans notre connaissance expérimentale des propriétés
de transport des alliages SiGe et SiGeC résulte dans l'utilisation de modéles
approximatifs, assimilant souvent les propriétés peu connues des alliage SiGe et
SiGeC a celles du silicium massif, et ainsi affecte notre méthodologie de simula-
tion. Dans l'optique d’améliorer la prédictivité de nos simulations de transistors
HBT, il est donc nécessaire de formuler une modélisation physique des propriétés
de transport des alliages SiGe et SiGeC contraints sur Si.
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Les matériaux définissant le cadre de notre étude correspondent aux alliages
binaires Si;_;Ge, et ternaires Si;_,_,Ge,C, utilisés dans la conception des
bases des transistors HBT. Dans ce contexte technologique, les alliages synthé-
tisés intégrent généralement des concentrations relatives limitées en germanium
et carbone :

{ogxgm%
(1.1)

0<y<1%

Dans les alliages SiGeC étudiés, le carbone sera donc toujours I’espéce largement
minoritaire.

Les couches de SiGeC constituant la base étant épitaxiées pseudomorphique-
ment sur substrat Si, elles sont soumises & une contrainte biaxiale induite par
le désaccord de maille entre la couche et le substrat massif. Les propriétés élec-
troniques pertinentes & modéliser dans le cadre de notre étude sont celles des
alliages SiGeC biaxialement contraints sur Si. En outre, les bases des transistors
HBT sont fortement dopées durant la phase de fabrication industrielle. Il est
donc nécessaire de prendre en compte 'influence des concentrations des espéces
dopantes sur les propriétés électroniques du matériau.

Les propriétés de transport requises dans les simulateurs de type dérive-
diffusion ou hydrodynamique sont relatives au comportement du matériau sou-
mis & des champs électriques faibles (e.g. mobilité ohmique), intermédiaires (e.g.
temps de relaxation), ou forts (e.g. coefficient d’ionisation). La modélisation phy-
sique de ces propriétés requiert donc de se doter de méthodes de calcul capables
de résoudre ’équation de Boltzmann en milieu homogéne pour un champ élec-
trique quelconque. En particulier, la méthode de modélisation doit rester valide
lorsque le champ appliqué est suffisamment fort pour exciter les porteurs de
charge en-dehors de ’état d’équilibre thermodynamique.

Afin de satisfaire ’ensemble de ces contraintes numériques, on applique la
méthode Monte Carlo & la résolution de I’équation de Boltzmann dans le milieu
homogéne défini par 'alliage ternaire Si;_,_,Ge;C, dopé et contraint sur Si.
Cette approche numérique présente les avantages suivants :

— La souplesse de cette méthode permet de décrire chaque caractéristique du
milieu de propagation (fractions molaires x et y, concentration du dopage)
de facon indépendante, par "implémentation d’un modéle d’interaction
spécifique ;

— L’utilisation de structures de bande numériques dans un simulateur MC
Full-Band garantit la description exacte du transport & hautes énergies,
c’est-a-dire lorsque les porteurs sont trés éloignés de 1’état d’équilibre ther-
modynamique ;

— Le formalisme des modéles MC est suffisamment complexe pour minimiser
le nombre des paramétres arbitraires utilisés, et pour fournir une descrip-
tion physique prédictive du systéme modélisé.

Les inconvénients notoires de la méthode Monte Carlo sont intrinséquement liés
a sa nature statistique :

— Les résultats produits sont affectés par une incertitude statistique;

— Les délais de simulation nécessaires & 1’établissement d’une convergence
statistique satisfaisante peuvent étre prohibitivement longs. De nombreuses
techniques efficaces d’optimisation numérique permettent cependant de
minimiser ces délais de convergence [39,50)].
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Fig. 1.3: Tllustration schématique des domaines de validité respectifs des si-
mulations Monte Carlo et des modéles analytiques dérivés, dans la gamme des
alliages ternaires Sij_,_,Ge,C,.

La figure illustre schématiquement la gamme des compositions (z,y)
couverte par nos modéles Monte Carlo. Les matériaux purs accessibles & nos
simulations sont le silicium et le germanium. Les modéles analytiques dérivés
des résultats MC sont typiquement restreints a la gamme des compositions sui-
vantes :

{ 0<a<50%
(1.2)

0<y<2%

La gamme des compositions industrielles (1) étant incluse dans le domaine
de validité (C2) des modeles analytiques, ceux-ci sont implémentables dans les
simulateurs de dispositifs de type HBT.
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Chapitre 2

La méthode Monte Carlo
appliquée a la simulation du
transport électronique dans
un matériau semiconducteur

2.1 Principe de la méthode Monte Carlo

2.1.1 Définition générale de la méthode Monte Carlo

On appelle méthode Monte Carlo toute méthode visant & calculer une va-
leur numérique en utilisant des procédés aléatoires, c’est-a-dire des techniques
probabilistesﬂ. Le nom de cette méthode, qui fait allusion aux jeux de hasard
pratiqués au casino de Monte-Carlo de Monaco, a été inventé en 1947 par Ni-
cholas Metropolis.

La méthode Monte Carlo connait des applications trés nombreuses et diversi-
fiees dans la résolution de problémes mathématiques, physiques ou statistiques.
Elle est souvent utilisée lorsque la solution mathématique recherchée n’est pas
accessible par une méthode déterministe, ou encore lorsque les seules méthodes
déterministes possibles sont construites sur des approximations jugées trop dras-
tiques. Basée sur la génération répétée de nombres aléatoirement distribués, la
technique Monte Carlo s’appuie sur la puissance de calcul des ordinateurs, sou-
vent par l'intermédiaire d’algorithmes récursifs.

Du fait de sa nature stochastique, la méthode Monte Carlo est massivement
employée pour modéliser numériquement le comportement de systémes phy-
siques quantiques, c’est-a-dire régis par des lois probabilistesﬁ. En particulier,
la modélisation du mouvement des porteurs de charge libres dans les matériaux
semiconducteurs par approche Monte Carlo a fait ’objet de travaux nombreux
et intensifs dans la communauté scientifique depuis la fin des années 1960 [2].

Ldéfinition Wikipédia
2par opposition aux systémes physiques macroscopiques régis par des lois déterministes,
par exemple dans le cadre de la mécanique newtonienne
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2.1.2 Génération d’un nombre aléatoire

La pierre angulaire de tout algorithme Monte Carlo est la génération de
nombres aléatoiresﬁ, c’est-a-dire de variables aléatoires dont la densité de pro-
babilité est constante. Pour produire une suite 7, de nombres aléatoires, on
utilise la méthode de génération a congruence linéaire [2]. Cette méthode cal-
cule les termes r,, de facon itérative, selon :

T'n = PIn—1 (mOd Q) (21)

Il est plus commode de disposer de nombres aléatoires normalisés entre 0 et 1.
Une telle suite s,, s’obtient immédiatement depuis la suite brute 7, :

Sn =Tn/q

Les constantes numériques p et ¢ doivent étre choisies de maniére & garantir
le caractére aléatoire de la suite r,,. De nombreuses combinaisons (p, ¢) ont été
reportées, toutes proposant un compromis entre la rapidité du calcul et le respect
de plusieurs critéres statistiques (non-périodicité de la suite, etc.). Dans ce qui
suit, on choisit d’adopter le générateur de Park-Millexf] [51], défini par :

To = 1
= 7
g = 221 -1

Il faut noter que, pour une valeur initiale rq donnée, la suite de nombres r,
est définie de fagon tout & fait déterministe, c’est pourquoi on parle d’une suite
de nombres pseudo-aléatoires. Une suite pseudo-aléatoire ne fait que reproduire
le comportement statistique du hasard.

Dans la suite de ce document, on notera r tout nombre pseudo-aléatoire
généré entre 0 et 1 selon la suite ZII).

2.1.3 Génération d’un nombre distribué

La modélisation de phénoménes stochastiques par méthode MC est basée
sur la génération de variables aléatoires distribuées. On s’intéresse ici au cas le
plus général ou la variable x est distribuée entre les points a et b suivant une
fonction f(z) quelconque. En utilisant la technique de réjection, on va pouvoir
générer stochastiquement une série de valeurs de x. La puissance de la technique
de réjection réside dans la souplesse de son utilisation. En effet, aucun critére de
dérivabilité, d’intégrabilité ou de continuité n’est requis pour la fonction f. La
distribution f de = doit seulement étre positive et bornée entre a et b. Notons
C une borne supérieure de f entre a et b.

La méthode de réjection opére en deux temps :

1. On génére une abscisse aléatoire x,. et une ordonnée aléatoire associée y,.,

respectivement définies par :

., = a+((b—a)r
Yr = cr'

3random numbers en Anglais
4aussi connu sous I’appellation de générateur MINSTD
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Le couple (z,,y,) définit les coordonnées d’un point aléatoire M,..

2. On applique la réjection & la valeur z,. générée pour la variable x. La valeur
x, est acceptée si :

yr < f(zr) (2.2)

c’est-a-dire si le point aléatoire M, est situé sous la courbe d’équation y =
f(x). Si yr > f(z,), la valeur x, est rejetée et un nouveau couple (., y,)
est généré, ainsi de suite jusqu’au respect de la condition d’acceptation. La
probabilité d’acceptation de x, étant proportionnelle a f(z,), c’est bien
la fonction f qui va gouverner la fréquence de génération des valeurs .

La figure ZT] illustre le résultat de la génération par réjection de N nombres,
distribués entre 0 et 1 selon une fonction f gaussienne.

12 I I ]
= N=1000
® N=10000
A N =100000
10 N

Fi1a. 2.1: Génération stochastique de N nombres distribués entre 0 et 1 selon
une fonction f. Ici la fonction f est la somme de 2 gaussiennes (ligne continue).

On peut remarquer que, si la fonction f est trés fortement piquée en un
point x,, le maximum C > f(x,) sera trés supérieur & f(x,) pour tous les z,
qui ne sont pas au voisinage de z,. Dans de telles conditions, la probabilité
d’acceptation de x, chute drastiquement, et un grand nombre de paires (z,, y,)
doivent étre générées pour trouver un x, vérifiant [Z2). Pour améliorer Deffica-
cité de ’algorithme de réjection, on pourra alors avoir recours & une technique
de réjection plus optimisée, appelée technique combinée (cf. Ref. [2], p. 699).
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2.1.4 Génération d’un nombre discret

Si la variable aléatoire x est discréte, i.e. si z ne peut prendre de valeur que
dans un ensemble discret de n éléments {x1,x2,...,2,}, on utilise la réjection
discréte. Si on note P; la probabilité liée a chaque valeur x;, on génére un nombre
aléatoire

ou

est la probabilité totale. La valeur x; de x retenue par la réjection est celle dont
I'indice j est le plus petit entier vérifiant :

J
ZPZ Zyr
=1

La probabilité de sélection de z; est bien proportionnelle & la probabilité associée
P;, et lordre d’indexation des valeurs x; n’a aucune influence sur la sélection
stochastique.

2.2 Application a la simulation du transport élec-
tronique

2.2.1 Algorithme d’un simulateur Monte Carlo

La méthode Monte Carlo appliquée au transport électronique dans un se-
miconducteur, consiste & simuler le mouvement des porteurs de charge libres
(électrons et trous) au sein du cristal. Ce mouvement est induit par deux en-
sembles de phénomeénes physiques :

1. les forces motrices qui accélérent les porteurs de charge, a savoir les forces
induites par les champs électrique, magnétique et gravitationnel. En raison
de la masse infinitésimale de 1’électront], ’action de son poids est toujours
négligeable devant celle des forces électromagnétiques, aussi le champ gra-
vitationnel est-il toujours ignoré.

2. les mécanismes de diﬁusionﬁ qui freinent les porteurs de charge en dé-
truisant leur quantité de mouvement. Dans un cristal semiconducteur, les
porteurs de charge élémentaires sont susceptibles d’étre diffusés par ’ac-
tion de potentiels perturbateurs. Ces potentiels diffuseurs sont d’origines
diverses :

— vibrations interatomiques du réseau cristallin (phonons),

— excitation d’une charge de valence par une charge libre (ionisation par
choc),

— collisions entre porteurs de charge (électron-électron, électron-trou, trou-
trou),

— impuretés neutres et ionisées dans les semiconducteurs dopés,

5mp = 9.109382 - 10~ 31kg
6scattering en Anglais
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— potentiel d’alliage dans les alliages aléatoires,

— défauts dans les réseaux non-parfaits (dislocations, centres de recombi-
naison, clusters, etc.),

— potentiel de surface a 'interface entre le milieu semiconducteur et une
couche isolante (interface Si-SiO2 dans les MOSFET silicium).

L’approche Monte Carlo consiste & modéliser le mouvement des porteurs de
charge comme une succession d’accélérations balistiques induites par le champ
électrique, interrompues par des diffusions sur les potentiels perturbateurs pré-
sents dans le milieu de propagation. Assez naturellement, I’algorithme de la
simulation va donc s’organiser de fagon itérative, chaque cycle itératif consis-
tant en un doublet accélération-diffusion.

L’algorithme global du programme Monte Carlo présenté dans ce document
est explicité dans la figure Les sections suivantes détaillent le contenu de
chaque partie composant le corps de I'algorithme.

2.2.2 Définition du systéme physique

Préalablement & toute simulation, le systéme physique étudié doit étre défini.
Dans le cadre de la simulation du transport dans un matériau semiconducteur
homogeéne, cette définition inclut globalement trois ensembles de paramétres :

1. Le type de la particule porteuse de charge dont on simule le transport, &
savoir électron (charge élémentaire négative) ou trou (charge élémentaire
positive).

2. La nature du matériau semiconducteur constituant le milieu de propaga-
tion. Puisque notre étude est relative aux alliages ternaires Si;_,_,Ge,C,
utilisés dans 'industrie de la microélectronique, les parameétres de défini-
tion sont :
~ la concentration relatived] en germanium, notée x;

— la concentration relative en carbone, notée ¥ ;

— la concentration et le type des espéces dopantes implantées dans le ma-
tériau. Un atome dopant est de type donneur (resp. accepteur) si son
ionisation au sein du réseau donne lieu & la création d’une charge libre
de type électron (resp. trou). Les concentration des dopants donneurs
et accepteurs sont respectivement notées Np et N4 et sont usuellement
exprimées en cm 3.

3. Les conditions physiques auxquelles le matériau est soumis :

— la température du réseau cristallin, notée T';

— le champ électrique externe, sous la forme d’un vecteur F);

— I’état de contrainte du matériau, spécifié par un tenseur de déformation
€.

2.2.3 Initialisation de I’état de la particule

Lors de la premiére itération de ’algorithme, ’état de la particule doit étre
initialisé. Pour optimiser la convergence statistique des résultats, il est préfé-
rable de choisir un état initial physiquement pertinent, c’est-a-dire suffisam-
ment proche de I’état moyen vers lequel la simulation va converger [2]. Le pré-
sent algorithme initialise I’état de la particule en la supposant originellement &

Taussi appelée fraction molaire
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Définition du systéme physique
Choix des parametres de simulation

A

‘ Initialisation de 1'état de la particule ‘

A

4% Détermination de la durée du vol libre %7

/
‘ Calcul de I'état post-vol libre ‘

\> Collection des statistiques

auto-diffusion |

phonon

potentiel d'alliage

impureté ionisée

inter-porteurs

VVVVVl

ionisation par impact

Calcul de 1'état post-interaction %—

i

Test de
la condition de ouI » STOP
convergence

NON

F1G. 2.2: Algorithme de notre programme de simulation Monte Carlo mono-
particule & champ constant. Tous les types d’interaction pris en compte sont
spécifiés.

28



2.2. APPLICATION A LA SIMULATION DU TRANSPORT
ELECTRONIQUE

I’équilibre thermodynamique. Puisque les deux types de particules dont on mo-
délise le transport sont des fermions, la loi statistique décrivant leur distribution
énergétique & 1’équilibre thermodynamique est celle de Fermi-Dirac :

1

fol®) = 1+ exp (Ek;J;F)

(2.3)

La fonction fo explicitée dans (Z3)) est la probabilité qu'un état d’énergie FE
soit occupé. Dans un matériau semiconducteur, la distribution en énergie des
porteurs libres est donnée par la densité en énergiﬂ n(E), qui correspond &
la concentration de porteurs dont 1’énergie cinétique est comprise entre E et
E + dE. La densité n(E) d’états occupés a ’énergie E est le produit de la
probabilité d’occupation & ’énergie E par la densité d’états a ’énergie E :

n(E) = f(E)D(E) (2.4)

En se basant sur la condition initiale de ’équilibre thermodynamique, on pourra
donc calculer I’énergie initiale E; de la particule en appliquant une technique de
réjection (cf. § ZZI3) a la distribution ng(E) définie par :

no(E) = fo(E)D(E) (2.5)

Une fois déterminée 1’énergie initiale Ej, le vecteur d’onde initial k; de la par-
ticule est ensuite calculé par randomisation sur la surface iso-énergie {E = F;}

(cf. § Z3H).

2.2.4 Accélération balistique

Lors des phases d’accélération balistique par le champ électrique, le porteur
de charge est modélisé comme une particule ponctuelle soumise & la seule force
du champ : on parle d’une phase de vol libred. L’application de la deuxiéme loi
de Newtorn[] & la particule de charge g et de vecteur d’onde % sécrit :

p=hk=Y F =qF (2.6)
L’intégration de I’équation (8] sur la durée Atg du vol libre donne :
1
Ak = ﬁqﬁmﬂ (2.7)

Comme le montre ’équation [Z7), 'action exercée par le champ électrique F
sur le porteur de charge au cours du vol libre résulte en une translation de son
vecteur d’onde colinéairement, & 1_7> La durée du vol libre est calculée stochasti-
quement suivant [2] :

Atg = —T—} In(r) (2.8)

max

ou le terme I' . est la valeur maximale de la probabilité totale d’interaction
de la particule avec les différents potentiels diffuseurs. Les probabilités d’inter-
action dépendant généralement de 1’énergie cinétique E du porteur de charge, il

8souvent appelée fonction de distribution

9free flight en Anglais
Oou principe fondamental de la dynamique de translation (PFDT)
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est primordial de pouvoir estimer 1’énergie maximale Fy,,, accessible & la parti-
cule pendant la simulation. I'y,.x prendra la valeur du maximum de T'(F) dans
Vintervalle [0, Eyax)-

Le calcul de la durée Atg suivant [ZF)) suppose que la probabilité d’interac-
tion soit constante et égale & I'y,,x. Pour corriger cette approximation, il faut
introduire un mécanisme de diffusion supplémentaire, appelé auto—diﬁusio.
Ce mécanisme fictif est une diffusion neutre i.e. qui ne modifie pas ’état de la
particule : ’énergie et le vecteur d’onde sont conservés au cours d’une auto-
diffusion. La fonction de probabilité I'seir associée & 1’auto-diffusion est intro-
duite de telle fagon que la somme totale des probabilités de diffusion, incluant
la probabilité d’auto-diffusion, soit constante et égale a I'pax :

Fself(E) = Fmax - F(E)

2.2.5 Sélection stochastique du type de ’interaction

A la fin de chaque phase de vol libre, la particule est soumise & ’action
d’une diffusion. Tout processus de diffusion est modélisé comme un mécanisme
modifiant instantanément 1’état quantique du porteur de charge. Cet état est
totalement défini, dans un milieu homogén, par les 3 informations suivantes :

1. énergie FE,
2. indice v de la bande occupée,
3. vecteur d’onde ?

La modélisation de la diffusion de la particule consiste dans un premier temps, a
choisir la nature de la diffusion parmi les différents mécanismes diffuseurs ; dans
un second temps, a calculer 'altération de 1’état de la particule par 'action du
potentiel diffuseur : on parle d’état post—diﬁusio.

Le choix de la source de diffusion, tout comme le calcul de I’état post-
diffusion, obéit & des lois stochastiques. Si le milieu de propagation contient
n types de potentiels diffuseurs, les probabilités de diffusion P; associées a ces
interactions constituent un spectre probabiliste discret. Le processus qui don-
nera lieu a la diffusion sera donc stochastiquement déterminé en appliquant la
technique de réjection discréte a la suite {Py(E), P2(E), ..., P,(E)}, ou E est
I’énergie du porteur a la fin du vol libre.

2.2.6 Détermination de 1’état aprés ’interaction

Le calcul de I’état post-diffusion dépendra de 3 ensembles de conditions :
1. I’état de la particule juste avant la diffusion ;

2. la nature physique de l'interaction, qui détermine comment les propriétés
physiques de la particule sont altérées par la diffusion ;

3. les approximations établies pour construire le modéle numérique du mé-
canisme de diffusion.

W self-scattering en Anglais
12 e N e — 2 .
Dans un milieu non-homogeéne, le vecteur position z est une composante supplémentaire
de I’état de la particule.
13 post-scattering state en Anglais
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ELECTRONIQUE

L’état post-diffusion (&, E!,) sera donc calculé en appliquant aux propriétés
de l’état pré-diffusion (k, E,) le modeéle numérique de l'interaction. Parmi les
différents types d’interaction possibles, on distingue généralement :

— les interactions élastiques, au cours desquelles I’énergie de la particule
est conservée : c’est notamment le cas des interactions avec impuretés
neutres ou ionisées, de la diffusion sur potentiel d’alliage, de la diffusion
sur rugosité de surface, etc.

— les processus faiblement inélastiques, qui donnent lieu & un échange d’éner-
gie entre le porteur de charge et le centre diffuseur de 'ordre de quelques
meV. Citons par exemple les interactions particule-phonon ou encore les
interactions inter-particules. Certains modéles théoriques assimilent par
approximation certaines de ces interactions & des phénomeénes élastiques,
notamment les interactions avec les phonons acoustiques.

— les processus hautement inélastiques, ou les échanges d’énergies sont de
I’ordre de I’électronvolt. Ces interactions font toujours intervenir des pro-
cessus de franchissement de bande interdite, i.e. de création ou de recom-
binaison de paires électron-trous : on parle respectivement d’ionisation
par choc et de recombinaison Auger. Les transferts énergétiques accompa-
gnant ces collisions sont nécessairement supérieures a ’amplitude E,; de
la bande interdite, d’ou leur caractére hautement inélastique.

2.2.7 Collection des statistiques

L’algorithme mono-particule exposé en figure permet d’obtenir des ré-
sultats statistiques moyens, représentatifs d’un état électrique stationnaire du
matériau. La technique utilisée pour calculer la valeur moyenne (A) d’une va-
riable A est la méthode de la moyenne ergodique [2]. La valeur moyenne (A)
est calculée comme la moyenne de la suite des valeurs prises par A & la fin de
chaque vol libre :

1 N
)= 2" An, 29)

oil Ag ; désigne la valeur de A 4 la fin du ¢® vol libre.

Comme tout résultat statistique, la valeur moyenne (A) est affectée par une
incertitude statistique. Cette composante de bruit va globalement diminuer avec
le nombre N de vols libres simulés, selon une dépendance caractéristique en
1/v/N. Les figures E23al B30 et illustrent I’évolution des résultats moyens
issus de notre algorithme, avec le nombre N de vols libres, pour un maximum
de 10° vols libres. La figure EZ3al expose la convergence statistique des 3 compo-
santes du vecteur vitesse d’un électron soumis & un champ électrique appliqué
suivant la direction . Comme prévu, les 2 composantes V,, et V, transverses
au champ convergent progressivement vers zéro, alors que la composante V,
tend vers une résultante non-nulle due au champ appliqué. L’observation de la
courbe de convergence ZZ3d met en évidence une évolution discontinue caracté-
ristique du coefficient d’ionisation par choc. Le coefficient « étant proportionnel
au nombre d’ionisations par choc, il est incrémenté chaque fois que la particule
est relaxée par une ionisation par choc.
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F1c. 2.3: Convergence statistique des résultats de simulation collectés sur un
million d’itérations Monte Carlo. Les résultats sont relatifs au transport des
électrons dans Si & 300 K. Le champ électrique appliqué dans la direction (100)
est respectivement égal & 1kV/cm, 100 kV/cm et 300 kV/cm pour le calcul
de la vitesse (Fig. EZ3al), de I'énergie (Fig. B30) et du coefficient d’ionisation
(Fig. Z39).
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2.3 Description numérique de la structure de bande

2.3.1 Discrétisation de I’espace réciproque

Lorsque la relation de dispersion E(k) est trop complexe pour étre décrite
par une formulation analytique, on a alors recours & une description numérique
de la structure de bande : on parle d’une description Full-Band de la dispersion.
Comme toute approche numérique, ’approche Full-Band consiste & discrétiser
lespace de la variable k en éléments finis [8]. On choisit de mailler le volume
de la 1% zone de Brillouin en tétraédres [52,53]. Sur chaque noeud du maillage
tétraédrique, la valeur de ’énergie associée & chaque bande est calculée et stockée
préalablement a la simulation Monte Carlo. De cette facon, la structure de bande
est discrétisée sur le volume de ’espace réciproque.

Le maillage est calculé par le logiciel de maillage 3D Sentaurus Mesh. Ce
logiciel permet de générer des maillages tridimensionnels incluant des zones de
raffinement localisées. Les dispersions respectives des bandes de conduction et
de valence étant qualitativement différentes, on développe un maillage spécifique
a chaque type de bande.

Maillage des bandes de conduction

Dans l'espace réciproque, les porteurs de charge sont, dans des conditions
proches de I’équilibre thermodynamique, essentiellement distribués au voisinage
des minima de la structure de bande. Les minima de bande seront donc des
régions dans lesquelles la particule va passer la majorité de la durée de sa pro-
pagation. Il est donc essentiel de privilégier la précision de la structure de bande
au voisinage de ses minima, au détriment des zones de l’espace réciproque qui
sont rarement visitées par la particule. Dans cette optique, on construit un
maillage non-homogéne, localement raffiné & proximité des minima de la bande
de conduction. La figure ZZlillustre le maillage adaptatif résultant, incluant des
zones de raffinement aux points I', X et L. Toutes les bandes de conduction
prises en compte sont discrétisées sur ce maillage.

Maillage des bandes de valence

La dispersion des bandes de valence est caractérisée par son unique minima
au point I'. La propagation du vecteur d’onde des trous sera donc essentiellement
confinée au voisinage du centre de la zone de Brillouin. Par conséquent, on
construit un maillage spécifique raffiné en centre de zone, visible en figure

2.3.2 Interpolation de 1’énergie

La discrétisation de la structure de bande implique la nécessité d’une mé-
thode d’interpolation. L’énergie F,(K) de la bande v au point K est calculée
par interpolation linéaire entre les 4 sommets de 'unique tétraédre contenant
K [50].

Si on note S1, Sa, S3 et Sy les 4 sommets de I’élément de volume contenant
K, on définit les coordonnées barycentriques de K dans le repére { S, Sa, S3, S4}
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Fia. 2.4: Maillage tétraédrique d’un 8° de la zone de Brillouin pour la discréti-
sation de la dispersion des bandes de conduction. Des zones de raffinement sont
visibles au voisinage des points ', X (Fig. ZZal) et L (Fig. 2X40).
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(a) Vue interne

(b) Vue externe

Fia. 2.5: Maillage tétraédrique d’un 8° de la zone de Brillouin pour la discréti-
sation de la dispersion des bandes de valence. Une unique zone de raffinement
centrée en I' (Fig. L34l est visible.
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comme 'unique suite de coefficients {a, a2, a3, a4} vérifiant :

Zfl_ OziKSi = 6)
=1 (2.10)
Zi:l Q5 = 1

Les coefficients barycentriques constituent un groupe de poids permettant d’in-
terpoler linéairement toute fonction dont la valeur est connue aux sommets. Si
les énergies de la bande v associées aux sommets {S7, S2, S3, 5S4} sont respecti-
vement {E, 1, E, 2, E,3,E, 4}, Uinterpolation linéaire de I’énergie de la bande
v au point K est calculée selon :

4
By (K) =Y oiE,; (2.11)

i=1

A Tinterface entre 2 tétraeédres adjacents, le point K est coplanaire avec les
3 sommets délimitant la face commune. Dans ces conditions géométriques, le
coefficient barycentrique associé au 4° sommet extérieur a l'interface est nul.
Le développement en coordonnées barycentriques est donc conservé lorsque le
point K traverse l'interface, ce qui assure la continuité de 'interpolation linéaire
de I’énergie a l'interface entre les éléments de volume tétraédriques du maillage.

2.3.3 Calcul de la vitesse de groupe

Le calcul de la vitesse de groupe de la particule est une opération effectuée
trés fréquemment au cours de la simulation Monte Carlo. La vitesse de groupe
v d’une particule de vecteur d’onde &k dépend du gradient de la structure de
bande E(k) selon [§] :

o(k) = %VkE,,(k) (2.12)

Le calcul de v(k) se raméne donc a 'extraction du gradient Vi E au point k.
Par cohérence avec 'interpolation linéaire de la dispersion E(k) dans les tétra-
édres, le gradient Vi E, (k) est considéré comme constant dans chaque élément
tétraédrique [B3]. Pour calculer le gradient Vo E, de la bande v dans ’élément
515253854, on résout le systéme d’équations suivant :

— —
VTEV . S1S2 = Eu,2 - Ev,l

— —_—

VrE, 5185 = E,3—FE,; (2.13)
— —

VrE, 5185 = E,u—FEyu:

Cette méthode permet un calcul rapide du gradient de 1’énergie dans 1’élément
de volume T'. Le calcul du gradient de la dispersion V1 E, est également utilisé
pour la détermination de la densité d’états en énergie (cf. § ZZ3]).

2.3.4 Calcul de la densité d’états électroniques

La densité d’états électmmques@ est une quantité fondamentale dans un
algorithme Monte Carlo. Lorsqu’on ’exprime comme une fonction de I’énergie

14Le centre G du tétraédre est I'unique point dont les coordonnées barycentriques dans le
repére des sommets vérifient a; = 1/4 Vi.
15 density of states en Anglais
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E du porteur, la densité d’états D(E) désigne le nombre d’étatdq disponibles
dans le cristal entre les énergies E et F+dE. Cette quantité intervient trés sou-
vent dans le calcul des probabilités d’interaction, la probabilité qu’un porteur
d’énergie initiale E soit diffusé vers un état final d’énergie E’ étant toujours pro-
portionnelle au nombre d’états disponibles & ’énergie E’, c’est-a-dire & D(E’).

La densité d’états en énergie dépend exclusivement de la structure de bande.
L’utilisation d’une dispersion de type Full-Band induit la nécessité de calculer
la fonction densité d’états D(F) numériquement. Pour intégrer numériquement
la quantité D(FEy), on procéde en deux étapes :

1. On sélectionne ’ensemble des tétraédres dont l'intersection avec la surface
iso-énergie { E = Ey} est non-nulle. Un tétraédre S1.52555, est sélectionné
s’il existe une bande v telle que :

min(E, ;) < Ey < max(E, ;)
2. On calcule la contribution de chaque tétraédre T' sélectionné, selon [50] :

dsp Ay(Eo)
(271’)3 VTEV

Dr(Ey) = (2.14)
Le terme A, (Ep) désigne laire de lintersection de la surface iso-énergie
{E, = Ey} avec le tétraédre T'. Le coefficient d, correspond a la dégéné-
rescence de spin. La densité d’états est dite totale si dsp, = 2; on parle de
densité d’états par spin pour dsp = 1. La densité intégrée D(Ey) s’obtient
finalement en sommant toutes les contributions élémentaires (ZI4]).

2.3.5 Calcul numérique de 1’état post-interaction

Lorsque ’espace réciproque est numériquement discrétisé, le calcul stochas-
tique du vecteur d’onde de 1’état post-diffusion requiert un traitement spécifique.
La recherche numérique de I’état post-diffusion consiste & parcourir ’ensemble
du maillage de la zone de Brillouin, et & attribuer un poids statistique W,, a
chaque tétraédre [3]. Si on considére la diffusion d’une particule initialement
dans un état (k, E,), la valeur du poids W, assignée a 1’élément m doit quanti-
fier la probabilité pour que le vecteur d’onde de l’état diffusé (&', E!,) soit inclut
dans le tétragédre m.

La facon de calculer la probabilité W, dépendra de la nature physique du
mécanisme de diffusion. D’une maniére générale le poids W,,, associé a un té-
traédre de centre k], peut s’exprimer sous la forme suivante :

Win =Y f(am) - g,V k,K,,) - D (EL) (2.15)

ou ¢m = kI, — k est le vecteur d’onde de tmnsfer échangé par la particule
au cours de l'interaction. Dans ’équation ([ZIH), la fonction f de g, est déter-
minée par la forme V(r) du potentiel diffuseur, tandis que la fonction g décrit
I’influence conjointe des fonctions d’onde des états incident et diffusé sur la pro-
babilité de la transition. Comme toute probabilité d’interaction, le poids W,,
est proportionnel a la densité d’états finale Dy, (E’,).

8par unité de volume
17 wave-vector transfer en Anglais
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Le calcul de la suite de poids statistiques W, associés aux éléments finis du
maillage constitue un spectre probabiliste discret quantifiant la distribution des
états post-diffusion potentiels. La génération stochastique de 1’état diffusé est
obtenue en appliquant une réjection discréte a la suite des W,,. Une fois que
le tétraeédre m’ contenant I’état final a été déterminé, on génére aléatoirement
le vecteur d’onde k' dans m' sur la surface iso-énergie {E = E'}. Si on note O
l’origine de ’espace réciproque, et U, V', W les 3 points délimitant ’intersection
triangulaire de cette surface avec 'élément m/, k" est calculé selon [3] :

- — — —
K =r1 [(1=r2)UV +r,UW| + 0U (2.16)

ol rq, T2 sont 2 nombres aléatoires générés entre 0 et 1.

2.3.6 Cas particulier de la randomisation iso-énergie

La randomisation iso-énergie est un cas particulier de calcul numérique de
I’état post-diffusion, pour lequel on place le vecteur d’onde diffusé &’ sur la
surface iso-énergie {E = E’} de fagon aléatoire. Le poids statistique W,,, de
lélément m sera alors seulement déterminé par sa contribution D,,(E’) a la
densité d’états totale D(E’) :

Wi =Y Dm(E,) (2.17)

L’expression ([ZI7) est précisément un cas particulier du formalisme général
E&I3) avec f = g = 1. La figure illustre le résultat de la randomisation de
50 vecteurs d’onde sur différentes surfaces iso-énergie de la structure de bande
du silicium. Le caractére aléatoire de la distribution des points est visible par
I’homogénéité de leur répartition.
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(a) Randomisation sur la 1%*® bande de conduction
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(b) Randomisation sur la bande de trous lourds

FiG. 2.6: Randomisation sur 3 surfaces iso-énergie de la plus basse bande de
conduction (Fig. EZBa) et de la plus basse bande de valence (Fig. BX6H) du si-
licium massif. Les surfaces iso-énergie bleue, verte et rouge correspondent res-
pectivement & des énergies de 50 meV, 500 meV et 2 eV. Sur chaque surface
iso-énergie, 50 vecteurs d’onde sont randomisés (symboles).
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Chapitre 3

Simulation du transport
électronique homogéne dans
un semiconducteur
intrinséque de type 1V : cas
du silicium et du germanium

3.1 La structure de bande

3.1.1 Structure de bande du silicium

La structure de bande du silicium est calculée par méthode Tight-Binding
[BABA). La dispersion obtenue est affichée dans la figure BTal La caractéristique
principale de la structure de bande du silicium, & savoir la bande interditel
indirecte d’une largeur de 1,12 eV, est clairement visible.

Bandes de conduction

Les bandes de conduction du silicium possédent plusieurs minima locaux
situés en différents points de 'espace réciproque. Les plus bas minima de la
1™ bande de conduction sont localisés le long des 6 axes principaux. Ils consti-
tuent le centre des 6 vallées A du silicium, dont les coordonnées vérifient :

AlOO = ( iO, 85 ; 0 ; 0 )27T/a
A()l() = ( 0 N :|:0, 85 ) 0 )27r/a
A()Ol = ( 0 3 0 5 :|:07 85 )27r/a

Ces 6 vallées dégénérées possédent & basse énergie une symétrie ellipsoidale, i.e.
leur dispersion peut étre décrite analytiquement par une équation de type :

E(k) = n (’“—12 + k—?) (3.1)

2 \m; g

Lband gap en Anglais
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Silicon Germanium

Energy (eV)
Energy (eV)

-4+ 4 -4} i

L G X L G X

(a) (b)

F1G. 3.1: Structures de bande du silicium massif (Fig. BIal) et du germanium
massif (Fig. BID) calculées par méthode Tight-Binding. L, T et X sont les points
de haute symétrie de 1’espace réciproque.

ou les termes m; et m; sont usuellement appelés masses effectives longitudi-
nale et transverse. Une telle dispersion résulte en une surface iso-énergie en
ellipsoides, visibles en figure B3al

Lorsque I’énergie augmente au-dela de quelques centaines de meVau-dessus
du minimum de bande, la description analytique (BII) n’est plus adaptée a la
dispersion réelle, comme l'illustre la figure La condition de continuité im-
posée a la relation de dispersion aux limites de la 1™ zone de Brillouin induit
une forte distorsion des ellipsoides. En outre, & FE ~ 150meV, la 2° bande de
conduction apparait centrée au point X. A ces énergies, il devient nécessaire de
recourir & une description numérique de la structure de bande. Il est notable que
la localisation des porteurs de charge dans ’espace réciproque évolue drastique-
ment lorqu’ils acquiérent de ’énergie. Si & basse énergie, ils sont essentiellement
localisés au voisinage direct des centres des vallées A, au-dela de 1 eV la surface
iso-énergie s’étend aux points L, X et K — cf. Fig.

Le calcul numérique de la densité d’états associée a la dispersion des bandes
de conduction du silicium est illustré en figure B2al La contribution de chaque
bande 1 & la densité totale est indiquée. La délocalisation globale des porteurs
induite par l'expansion de la dispersion se traduit ici par une forte augmen-
tation de la densité d’états quand l’énergie augmente. Cette augmentation est
directement corrélée a 'accroissement de l'aire de la surface iso-énergie.

42



3.1. LA STRUCTURE DE BANDE

Silicon, Electrons
5 T T T
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Band 1
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Silicon, Holes
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(b)

Fic. 3.2: Densité d’états des électrons (Fig. B2Zal) et des trous (Fig. B2H) dans
le silicium massif. La densité totale (courbe noire) est la somme des densités
associées aux 4 plus basses bandes de conduction et aux 3 plus basses bandes
de valence.
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Bandes de valence

Les bandes de valence du silicium sont toutes centrées en I'. Les 1™, 2° et
3° bandes sont respectivement appelées bande de trous lourdsE, bande de trous
légersE et bande de spin-orbiteﬂ. Les bandes HH et LH sont dégénérées en I'
au minimum de la dispersion. La bande SO est décalée en I" d’une quantité
ASO = 44meV.

Le formalisme analytique le plus simple pour décrire la dispersion des trous,
caractérisée par un minimum unique en I', est la dispersion sphérique :

_ RPk?

2m*

E(k)

(3.2)

La dispersion réelle des bande de valence est fortement anisotrope, et ne peut
par conséquent pas étre décrite par une dispersion sphérique, intrinséquement,
isotrope. L’anisotropie des bandes de valence est visible dans les figures B 4al a
B2d qui montrent les surfaces iso-énergie des bandes HH, LH et SO. Ici encore,
la nécessité de I’emploi de techniques numériques pour décrire la dispersion des
trous est mise en évidence.

La figure expose le résultat de l'intégration numérique de la densité
d’états associée aux bandes de valence du silicium. La bande SO, qui reste trés
localisée en centre de zone a hautes énergies, contribue relativement peu a la
densité d’états totale. La brusque diminution de la densité d’états visible &
4,2 eV au-dessus du minimum de bande, est da a la disparition des bandes HH
et LH & ces énergies.

3.1.2 Structure de bande du germanium

La structure de bande du germanium est également caractérisée par une
bande interdite indirecte, d’une amplitude de 0,66 meV & température am-
biante. La dispersion de valence et de conduction, calculée par méthode Tight-
Binding, est exposée en figure B.1H

Bandes de conduction

A basse énergie, la bande de conduction du germanium est structurée diffé-
remment de celle du silicium. La 1" bande admet 8 minima situés aux points L,
c’est-a-dire aux centres des faces externes obliques de la 1 zone de Brillouin :

L = (£0,5;+0,5;£0,5)27/a

La dispersion au voisinage de ces 8 minima étant elliptique, la structure de bande
du germanium est composée & basse énergie de 8 vallées L. Chaque vallée L étant
tronquée par la limite de la zone de Brillouin, seules 4 vallées IH contribuent a
la surface iso-énergie (cf. Fig. B3H) et a la densité d’états.

Pour la gamme des énergies supérieures & 200 meV, la structure de bande
s’étend et se complexifie. Des vallées supérieures en énergies apparaissent lo-
calement aux points I' et X, comme le montre la figure A ces énergies

2 heavy-hole (HH) band en Anglais
3light-hole (LH) band en Anglais

4spin-orbit (SO) band en Anglais

Sou 8 demi-vallées L
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& €5

(a) Si a 100 meV (b) Ge a4 100 meV

(e)Sial5eV (f) Gea1,5eV

F1a. 3.3: Surfaces iso-énergie des bandes de conduction du silicium (Fig. B3al

B3d B3d) et du germanium (Fig. B30 B3dl B3M). Les 1™ et 2° bande de

conduction correspondent respectivement aux surfaces bleue et verte.
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(b) Ge HH & 1 eV

(c)SiLH a1eV (d) GeLH & 1 eV
< <7 e
(e) Si SO a1eV (f) Ge SO & 1 eV

F1a. 3.4: Surfaces iso-énergie des bandes de valence du silicium (Fig. B4al B4d
BZd) et du germanium (Fig. B4H BAdl BAf). Les bandes de trous lourds, légers

et spin-orbite correspondent respectivement aux surfaces bleue, verte et rouge.
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intermédiaires, la distribution des électrons dans 1’espace réciproque se répartit
entre plusieurs types de vallées de symétries et de masses effectives différentes :
on parle de transport multi-vallée.

Au-dela de 1 eV, la dispersion s’étend loin des centres L, X et I', les bandes
supérieures deviennent accessibles aux porteurs de charge et la surface iso-
énergie s’étend a ’ensemble de la zone de Brillouin (cf. Fig. B3M). A ces hautes
énergies, le concept de wvallée n’est plus pertinent comme la distribution des
porteurs se délocalise des centres et s’homogénéise : on parle de transport multi-
bande.

Bandes de valence

Les bandes de valence du germanium sont structurées de facon qualitati-
vement similaire & celles du silicium, c’est-a-dire en 3 bandes HH, LH et SO
centrées en I'. La dispersion des bandes de trous du Ge se distingue globalement
de celles du Si par des masses effectives plus faibles, qui résultent en des bandes
sensiblement plus localisées (cf. Fig. B4 BAdl et BAH) et une densité d’états des
trous plus faible (cf. Fig. B5H), et par un décalage de la bande de spin-orbite
plus important (Ago = 302meV).

3.2 L’interaction porteur-phonon

3.2.1 Origine physique de l’interaction porteur-phonon

Dans un cristal semiconducteur & température non-nulle, les atomes du ré-
seau oscillent autour de leur position d’équilibre [56]. Ces oscillations donnent
lieu localement & des perturbations dans le potentiel périodique cristallin, qui
peuvent, étre décrites comme des oscillateurs harmoniques quantiques : on parle
de phonons. Chaque phonon du réseau cristallin est associé & la propagation
d’un potentiel perturbateur, et constitue donc une source potentielle de diffu-
sion pour les porteurs de charge libres. C’est cette interaction fondamentale
entre les porteurs et les vibrations des atomes du cristal qui est & ’origine de la
résistance électrique intrinséque des semiconducteurs.

Comme tout oscillateur harmonique quantique, ’énergie des phonons est

quantifiée selon :
1
E, = (n + 5) hw

ol m est un entier positif ou nul (n > 0). Du fait de la périodicité de ’arran-
gement atomique cristallin, 1’état vibratoire de chaque atome est conditionné
par celui de chacun des atomes voisins. De ce systéme périodique émerge un
nombre fini de modes vibratoires pour la propagation des phonons. Chaque
mode phononique est caractérisé par sa relation de dispersion w(q). Parmi les
modes possibles, on discerne :

— les modes acoustiques caractérisés par une vitesse de groupe finie et une

énergie nulle pour ¢ =0 :

dwqe

o 40 wee(0)=0

q=0
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Band 1
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Germanium, Holes
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F1a. 3.5: Densité d’états des électrons (Fig. B5al) et des trous (Fig. B5D) dans
le germanium massif.
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— les modes optiques caractérisés par une vitesse de groupe nulle et une
énergie finie pour ¢ =0 :

dwop

-0 -
dq ’

wop(0) # 0

q=0

Chaque matériau semiconducteur est caractérisé par des modes phononiques
spécifiques. La représentation de la dispersion w(q) des modes de phonons d’un
matériau est appelée diagramme de dispersion. Les figures B6al et B.60 repré-

sentent les diagrammes respectifs du silicium et du germanium.

Reduced wave vector (2/a)

(a)

Reduced wave vector (2/a)

(b)

Silicon Germanium
70 T T 403\ T T
~ _ =}
P g r-8-2.2 5 _ Lo
= LO \EL\D\\\\ o
60} oIt i 35 \D\:EL\ o, 4,
o~ R ]
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0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

F1a. 3.6: Diagrammes de dispersion des phonons suivant la direction (100) dans
le silicium et le germanium massifs. Les symboles figurent les résultats de me-
sures expérimentales (cf. [a7,BER]). Les lignes représentent notre approximation
quadratique.

L’interaction porteur-phonon est intrinséquement inélastique, i.e. elle don-
nera toujours lieu & un échange d’énergie entre le porteur libre et le réseau
cristallin. Lors d’un processus d’absorption (resp. émission) d’un phonon 7 de
vecteur d’onde g, ’énergie du porteur est augmentée (resp. réduite) du quantum
Twwy (). 11 est remarquable que le processus d’émission phononique est accessible
au porteur seulement si ’énergie de celui-ci est supérieure au seuil d’émission
du phonon. En particulier, ’émission de phonons optiques, trés énergétiques,
est impossible pour un porteur suffisamment froid.

49



CHAPITRE 3. SIMULATION DU TRANSPORT DANS SI ET GE

3.2.2 Modélisation de I’interaction porteur-phonon

L’interaction porteur-phonon dans les matériaux purs Si et Ge est essen-
tiellement modélisée suivant I’approche proposée par Fischetti et al. [§]. Notre
description de la perturbation phononique s’appuie sur les approximations sui-
vantes :

— La population des phonons est supposée & ’équilibre thermodynamique.
Dans le cadre de cette hypothése, la probabilité d’occupation n, d’un
niveau d’énergie F,, = hw par un phonon est donnée par le statistique de
Bose-Einstein :

1
Ny =——"—+— (3.3)
exp (&—‘*’T) -1
— La dispersion des phonons est supposée isotrope, i.e. 'énergie hw(q) as-

sociée & un phonon de longueur d’onde ¢ est décrite par une fonction de
son module q.

— Seuls les phonons de 1°* ordre sont considérés. Les phonons d’ordre supé-
rieur, i.e. d’énergie E,, avec n > 2 sont négligés. En effet, au regard de
la statistique de Bose-Einstein ([B3]), ces modes sont nécessairement trés
minoritairement peuplés.

Dans la modélisation de la relation de dispersion des phonons, 4 modes de
vibration sont pris en compte :

1. le mode longitudinal acoustique (LA),

2. le mode transverse acoustique (TA),

3. le mode longitudinal optique (LO),

4. le mode transverse optique (TO).
A chacun de ces modes 7 est associée une dispersion isotrope quadratique [B9],
qui s’écrit :

wy(q) = wo + vsq + ¢ (3.4)

Les coefficients de I’équation B4 sont déterminés par ajustement sur la dis-

persion mesurée expérimentalement dans la direction (100) (cf. Fig. Bfl). Les
valeurs obtenues pour les coefficients dans Si et Ge sont reportées dans le tableau
B1

L’application de la régle d’or de Fermi & 'interaction particule-phonon per-
met d’écrire la probabilité totale d’interaction porteur-phonon comme un calcul
intégral sur ’espace réciproque. La probabilité pour un porteur libre de vecteur
d’onde k£ appartenant & la bande v d’interagir avec un mode 7 de phonon est
donnée par :

Poll) =3 / 0 X TR R X oy (0) + 1/21/2)

x 6 (E, — E., F hwy(q)) - d*K

(3.5)

ou les signes supérieurs et inférieurs correspondent & I’émission et & ’absorption
du phonon, respectivement. Dans 3), le vecteur d’onde ¢ du phonon diffuseur
est égal & la variation du vecteur d’onde de la particule au cours de 'interaction.
q est appelé vecteur d’onde de transfert et la loi de conservation appliquée au
vecteur d’onde s’écrit :

K =k¥gq
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P wo Vs C
Matériau - Mode 1513 476 103 m/s  10-7 m?/s
LA 0,00 9,01 -2,00

s TA 0,00 5,23 -2,26
LO 9,88 0,00 -1,60

TO 102 2,57 1,11

LA 0,00 4,90 -0,90

o TA 0,00 3,20 1,55
LO 5,70 0,00 -0,90

TO 6,00  -2,00 1,10

TaAB. 3.1: Coefficients pour ’approximation quadratique des dispersions de pho-
non dans le silicium et le germanium. Les valeurs des paramétres pour le silicium
proviennent de la Ref. [59].

L’emploi de la fonction de Dirac 6 dans ([B3) permet de restreindre l'intégrale
aux seuls points k&’ vérifiant la loi de conservation de ’énergie :

E,, = E, F hw,(q)

Afin de calculer la probabilité d’interaction porteur-phonon de facon cohérente
avec la structure de bande Full-Band des porteurs libres, on doit procéder & une
intégration numérique de P'expression B3). L’intégrale sur ’espace réciproque
traitée numériquement devient une somme discréte sur ’ensemble des tétraédres
m de centre k], susceptibles de contenir le vecteur d’onde diffusé £’ :

P, u(k) = Vzm mAn X |Z(k, k)™ X [ (gm) +1/2 £ 1/2] 5

X Dy (Ey)

Dans la somme @H), le terme D,, = ’éL}g) correspond & l’intersection de
Pélément m avec la surface iso-énergie {E = E'}. D,, est proportionnel 4 la
contribution élémentaire ([ZI4) de I’élément m a la densité d’états totale D(E’).

Le facteur Z(k, k') figurant dans les expressions ([BH) et BH) est l'intégrale
de recouvrementl]. Cette intégrale quantifie le degré de corrélation entre les fonc-
tions d’onde de ’état incident et de ’état final. Les fonctions d’onde associées
aux électrons et aux trous étant caractérisées par des symétries trés différentes,
on adopte en conséquence des formalismes distincts pour la modélisation de
I'intégrale de recouvrement. Dans le cas des électrons, l'intégrale 7, est calculée
dans le cadre de ’approximation de Nordheim [23,59,60] :

Sin(qRuws) — qRuws co8(qRuys)
(qRws)’

ol Ry est le rayon de Wigner-Seitz. Il est remarquable que le formalisme B1)
ne considére pas les indices des bandes v et v/ occupées par les états initial

Ie(yv VI; kvkl) = Ze(‘]) = 3

(3.7)

Soverlap factor en Anglais
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2% Aw/ Bw/

11 1 3
22 1 3
33 5/8 0
12 3 -3
13 3/8 0
23 3/8 0

TAB. 3.2: Paramétres pour la formulation angulaire des intégrales de recouvre-
ment des trous.

et final. A l'inverse, la symétrie des fonctions d’onde de trous varie fortement
d’une bande a l’autre, et les indices de bande de valence doivent impérativement
étre considérés dans I’évaluation des intégrales de recouvrement de trous Z. On
adopte dans cette étude ’approche de Wiley [61], qui a proposé des formules
analytiques distinctes pour les transitions intrabandes (' = v) et interbandes

V' #v):

Tn(v, Vs kK = Tn(v,v';0) = 1/20/ Ay + By cos? 6 (3.8)

— —
ou l'angle § = (k, k") correspond a ’angle orienté entre les vecteurs d’onde
incident et diffusé. Les paramétres A, et B, sont régis par la nature de la
transition [6263]. Les valeurs prises par ces paramétres figurent dans la table

Le terme A, est un potentiel de déformation, aussi appelé constante de cou-
plage. Dans le cadre de notre modéle, ces constantes seront traitées comme
des paramétres empiriques, c’est-a-dire que leurs valeurs seront arbitrairement
déterminées de facon & reproduire certains résultats expérimentaux. La métho-
dologie de calibration utilisée, ainsi que les valeurs choisies pour les potentiels
de déformation, seront exposés dans le paragraphe suivant (cf. § B2Z3)).

Dans les matériaux purs (Si ou Ge), on modélise I'interaction porteur-phonon
par 8 processus inélastiques distincts, chacun des 4 modes phononiques 1 pou-
vant donner lieu & une émission ou une absorption par le porteur de charge. Dans
chaque matériau, le formalisme de I’équation (BH) est appliqué en utilisant les
parameétres de dispersion (wg, vs et ¢ — cf. Tab. Bl), les constantes physiques
(p, a et Ry — cf. Tab. BT et les constantes de couplage (A, — cf. Tab. B3)
spécifiques du milieu.

3.2.3 Calibration du modéle de ’interaction porteur-phonon

La modélisation de 'interaction porteur-phonon par le formalisme (B8 exige
la détermination préalable des potentiels de déformation A,. Le choix de ces
parameétres est naturellement trés influent sur le comportement de ’algorithme
Monte Carlo. Aussi il est essentiel de déterminer ces paramétres par compa-
raison avec un ensemble de résultats expérimentaux de référence. Ces mesures
expérimentales doivent étre suffisamment nombreuses et indépendantes pour

"Les bandes de valence HH, LH et SO sont respectivement indexées selon v =1, 2 et 3.
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permettre la validation d’un unique ensemble de constantes A,,. L’unicité de la
solution garantit nécessairement son caractére physique et non-arbitraire.

L’ensemble de résultats expérimentaux définissant le référentiel de notre ca-
libration est constitué des données suivantes :

1. vitesse de dérive a 300 K,
2. coefficient d’ionisation par choc & 300 K, et
3. efficacité quantique a 300 K.

La validation d’un ensemble de parameétres A, sera donc conditionné par ’ob-
tention d’un accord entre les résultats de simulation Monte Carlo, et ces 3 ré-
férences expérimentales. La méthodologie de calibration employée s’appuie sur
les tendances suivantes :

— Plus les préfacteurs A, sont forts, plus la vitesse de dérive calculée est
faible, plus la distribution des porteurs est froidd] et par conséquent plus
le coefficient d’ionisation par choc est faible (et inversement) ;

— A probabilité d’interaction porteur-phonon (B8] constante, plus le ratio
Aop/Age est fortﬁ, plus les porteurs sont froids;

— Lefficacité quantique est une mesure du ratio P;;/P,, de la probabi-
lité d’ionisation par choc sur la probabilité totale d’interaction porteur-
phonon.

Le formalisme choisi pour les constantes de couplage est celui explicité dans
la Ref. [18]. Les potentiels de déformation A, sont modélisés tels que leur carré
soit une fonction linéaire de 1’énergie incidente du porteur de charge. En outre,
on associe aux modes acoustiques (LA, TA) et optiques (LO, TO) des préfacteurs
spécifiques :

Aoe(Ey) = /Aae+ BacE - q (3.9)
Aop(E,) = /Ay + BopE (3.10)

Pour éviter aux potentiels de déformation d’atteindre des valeurs physiquement
aberrantes & hautes énergies, la variation linéaire dans (B3) et (BIM) est inter-
rompue au-deld d’une énergie seuil introduite arbitrairement, notée Ejj, :

VE > By Ay(E) = Ay (Eu) (3.11)

Les valeurs attribuées aux paramétres des équations (), EI0) et (BII)
a l'issue du processus de calibration, sont reportées dans le tableau Une
comparaison exhaustive entre les résultats de simulation Monte Carlo et les
mesures de référence sera exposée dans les sections ultérieures : les paragraphes
§BAet § sont respectivement consacrés a la validation de notre calibration
dans Si et Ge.

Les constantes de couplage A,, ayant été déterminés par calibration, 'ampli-
tude totale de la probabilité d’interaction porteur-phonon P, est explicitement
connue. Il est intéressant (voire nécessaire) de comparer la probabilité totale is-
sue de notre calibration, & celles qui ont été reportées dans la littérature. Cette
étude comparative nécessite d’exprimer la probabilité d’interaction P(k), défi-
nie localement dans ’espace réciproque d’aprés ([BH), comme une fonction de
I’énergie E du porteur de charge. La probabilité d’interaction & I’énergie E est

8
9

i.e. plus ’énergie moyenne des porteurs est basse
i.e. plus les modes optiques sont prépondérants sur les modes acoustiques
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Aqe B Aop Bop Eip,

Matériau Porteur
eV? eV eVZem—2 eVem ™2 eV

Si e 6,0 —2,0 2,5x10'7 —8,0x10% 20
h 8,0 —3,0 2,0x10'7 —9,0x10% 1,5
o e 10,0 —=5,0 7,0x10'" —3,5x10'7 1,5
h 10,0 —3,0 6,0x10'" —2.5x10'7 2,0

)

TAB. 3.3: Potentiels de déformation de l'interaction electron- et trou-phonon
dans le silicium et le germanium.

donc calculée comme la valeur moyenne de la probabilité anisotrope P(k) sur
Pensemble des vecteurs d’onde k constituant la surface iso-énergie {E;, = E}
[8,22] :

P(E) = ﬁ S™ By o(ln) DB (3.12)

n,v,m

ou D(E) est la densité d’états totale a I’énergie E, qui vérifie :
D(E) = ZDm(Eu)

Dans le cas du silicium, les probabilités totales d’interaction porteur-phonon,
intégrées suivant ([BI2), sont exposées dans les figures B.7al et B7TH La dépen-
dance en énergie de nos probabilités d’interaction est en excellent accord avec les
calculs Full-Band issus de la littérature. Notre modélisation est en phase avec le
modéle standard établi par les références [64] et [18], relativement au transport
des électrons et des trous dans le silicium massif.

Cependant dans le cas du germanium, aucun modéle standard n’existe &
I’heure actuelle. En effet, les publications relatives a 1’étude du transport dans
le germanium étant beaucoup moins nombreuses que celles relatives au silicium,
les références disponibles ne sont pas assez nombreuses pour permettre I’émer-
gence d’un consensus global. De plus, si plusieurs études publiées ont appliqué
des techniques numériques Full-Band & la simulation du transport des porteurs
de charge dans le germanium [16 19, 23,24]25], seule la Ref. [I6] parmi ces-
derniéres a reporté la probabilité d’interaction électron-phonon (cf. Fig. BEal).
Il est remarquable que le désaccord est important entre nos résultats et ceux
publiés par Fischetti en 1991. Il est cependant essentiel de souligner que notre ca-
libration de la probabilité électron-phonon dans Ge s’appuie sur une probabilité
d’ionisation exacte dérivée de calculs ab initio (cf. § B32), tandis que ’étude de
Fischetti décrit la probabilité d’ionisation par une formule de Keldysh arbitrai-
rement paramétrée, ce qui, de 'avis de 'auteur lui—mém@, introduit une grande
incertitude sur la calibration des potentiels de déformation, et par conséquent
sur la probabilité d’interaction calculée. Dans le cas de l'interaction trou-phonon
dans le germanium, aucune étude ayant publié la probabilité d’interaction n’a
été trouvée. La dépendance en énergie de notre probabilité calibrée est visible
en figure La valeur de notre calibration est ici encore garantie par ’emploi

10 As stated previously, the uniqueness of the solution to this "fitting"” problem is highly
questionable." Ref. [T6], pp. 638-639
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F1G. 3.7: Probabilités totales d’interaction électron-phonon (Fig. B7Zal) et
trou-phonon (Fig. BZ7H) dans le silicium massif. Les fonctions de probabilité
issues de nos calibrations sont comparées aux résultats de référence de la com-

munauté scientifique basés sur des calculs Full-Band (Ref. [64] pour les électrons,
Ref. [I8] pour les trous).
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d’interaction électron-phonon (Fig. BEal) et

trou-phonon (Fig. B.8D) dans le germanium massif. Les fonctions de probabilité
issues de nos calibrations sont comparées aux résultats Full-Band de la Ref. [T6].
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d’un taux d’ionisation calculé par méthode ab initio, et par un accord global
entre nos simulations de transport et les données expérimentales de référence.
On peut souhaiter que nos résultats pour les électrons et les trous, illustrés dans
les figures B:Ral et B0, pourront contribuer a ’émergence d’un modéle standard
spécifique au germanium, relativement, aux probabilités d’interaction électron-
et trou-phonon.

3.3 L’ionisation par choc

3.3.1 Origine physique de l’ionisation par choc

Dans le cadre usuel de I’étude du transport électronique a champ faible ou
intermédiaire, les porteurs de charges quasi-libres sont dans un état relativement
proche de I’équilibre thermodynamique. L’énergie cinétique communiquée aux
porteurs par le champ est essentiellement relaxée via les phonons du réseau cris-
tallin. Les mécanismes d’interaction qui dominent dans un tel régime sont des
interactions élastiques (impuretés ionisées, désordre d’alliage, rugosité d’inter-
face), ou des interactions inélastiques impliquant de faibles échanges d’énergies,
c’est-a-dire n’excédant pas quelques dizaines de meV (phonons, collisions inter-
porteurs).

Dans le domaine particulier des champs électriques forts, les porteurs libres
acquiérent de ’énergie, quittent leur état de quasi-équilibre, et escaladent la
structure de bande. Lorsque ’énergie cinétique d’un porteur libre dépasse la
largeur de bande interdite F,, le mécanisme de l’ionisation par choc devient
accessible au porteur. Dans une telle configuration, il lui est possible d’exciter
par collision un électron de la bande de valenc, permettant ainsi sont accés a
la bande de conduction. Il est évident que pour I'activation d’un tel processus,
Iénergie-seuil est la valeur de la bande interdite E,. Si on considére le bilan
des porteurs libres en présence, on remarque que chaque processus d’ionisation
par choc résulte en la création de 2 porteurs de charge, c’est-a-dire d’une paire
électron-trou. Ainsi lorsque le champ électrique devient assez fort pour induire
une haute fréquence d’ionisation par choc, le nombre de porteurs libres augmente
exponentiellement : on parle d’effet avalanche. La figure B illustre le processus
de l'ionisation par choc directe initiée par un électronq dans I’espace réciproque.

Notons en outre qu’il existe plusieurs mécanismes d’ionisation par choc dits
indirects. Ces processus sont assistés par des absorptions phononiques, ou bien
utilisent 'intermédiaire de niveaux profonds. Dans cette étude, on se limitera a
I’ionisation par choc directe, qui est le mécanisme prépondérant dans les semi-
conducteurs de haute qualité cristallographique.

3.3.2 Calcul des probabilités d’interaction

Le calcul ab initio de la probabilité d’ionisation par choc est un calcul nu-
mérique complexe et fastidieux. Il fait intervenir un potentiel d’interaction cou-
lombien écranté, les fonctions d’onde des états incidents, la fonction diélectrique

L17] est important de noter que ’électron excité n’est pas initialement un porteur de charge ;
en effet, appartenant & la bande de valence, il est lié & un atome du réseau. C’est pourquoi
I’ionisation par choc n’est pas considérée comme une interaction inter-porteur.

121 ’jonisation par choc initiée par un trou est un processus exactement symétrique par
rapport & la bande interdite.
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Energy —

VB

F1a. 3.9: Schéma d’une ionisation par choc initiée par un électron (d’apres
[TH]). 1 et 2 représentent les états électroniques incidents; 1’ et 2’ sont les états
électroniques post-diffusion.

et enfin la structure de bande; il requiert en outre plusieurs intégrations sur la
zone de Brillouinfd. Le résultat d’une intégration numérique ab initio est un
taux d’ionisation par choc Pj; intrinséquement anisotrope, i.e. fonction du vec-
teur d’onde incident k [I3,T4L65]. L’implémentation d’un tel taux d’interaction
dans un algorithme Monte Carlo est particuliérement lourde, c’est pourquoi
plusieurs auteurs de calculs ab initio fournissent une formule analytique pour
approximer le taux P;;. Le plus souvent, cette formule se présente comme une
simple fonction de ’énergie en puissance :

PI(E) = PO X (E — Eo)ao (313)

Dans I'expression [BI3)), Py est un préfacteur, ag 'exposant et le paramétre Fy
est le seuil effectif du taux Pj;.

L’approximation analytique [BI3) est souvent nommée formule de Keldysh
[9]. Lorsque ses coefficients Py, o et Ey sont ajustés sur des résultats ab ini-
tio, elle permet de modéliser correctement et efficacement le taux d’ionisation
par choc [I5,20] (cf. Fig. BI0). C’est par conséquent cette approche que nous
adopterons pour décrire I'ionisation par choc dans le silicium, le germanium, les
alliages SiGe, et ce pour les ionisations initiées par les électrons comme par les
trous. Le tableau B4l synthétise les paramétres de la formule de Keldysh utilisés
pour les matériaux purs Si et Ge, pour chaque type de porteur. Il est important
de souligner que chaque jeu de paramétres provient d’un ajustement sur des
résultats ab initio, dont les références sont également spécifiées en derniére co-
lonne de la table B4l En aucun cas ces coefficients n’ont été introduits de facon
arbitraire.

La figure BITillustre les taux d’ionisation par choc résultant de I’application
a la formule BI3) des paramétres de la table B4l Dans le cas des électrons
comme dans celui des trous, il apparait que la probabilité d’ionisation est activée

Bpour le détail du calcul numérique dans le silicium, voir par exemple les Ref. [BLIH] pour
les électrons, |2 pour les trous
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Scattering Rate (s)
o

10°
10° Calculated Result
- Fitting Curve
105 1 | 1 1 1
1 2 3 4
Energy of Primary Hole (eV)

F1a. 3.10: Probabilité d’ionisation par choc des trous dans le silicium (d’aprés
[20]). Les symboles désignent la probabilité anisotrope ab initio. La ligne conti-

nue représente la formule isotrope de Keldysh intégrant les paramétres ajustés
de la table B4l

plus tot dans le germanium que dans le silicium. Ce décalage en énergie, introduit
par les paramétres de seuil effectif Ey, résulte en des taux d’ionisation plus forts
pour Ge que pour Si. Il s’explique par l'infériorité de la valeur de la bande
interdite du germanium, comparée a celle du silicium (cf. table ETI).

Dans le cas des alliages SiGe, il n’existe a la connaissance de I'auteur pas
de travaux ayant rigoureusement dérivé le taux P;; et sa dépendance en x. Une
méthode d’interpolation phénoménologique a donc été mise en place, laquelle
permet de calculer le taux P;;(E, ) depuis les taux P3% et PG (cf. § EZ).

3.3.3 Génération de 1’état post-ionisation

Une fois définie la fonction P;; quantifiant la probabilité d’ionisation, il faut
modéliser la modification de ’état du porteur de charge induit par la collision.
La spécificité de I'ionisation par choc est la génération d’une paire électron-trou

Matériau  Porteur (eVJj‘? 1) a0 (eE\(;) Référence
5 e 1,0 x 10" 4,6 1,1 15
h 1,14 x 102 3,4 1,49 [20]
Ge e 4,0x 10" 4,8 0,8 9]
h 1,2x 102 3,8 1,0 2]

TAB. 3.4: Paramétres de Keldysh pour la dépendance en énergie du taux d’io-
nisation par choc.
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F1a. 3.11: Approximation analytique de la probabilité d’ionisation par choc, par
emploi d'une formule de Keldysh. Les courbes bleues caractérisent 1’ionisation
par choc dans le silicium, les courbes rouges sont relatives au germanium.

a chaque interaction. Etant donnée la nature mono-particule de notre algo-
rithme de simulation Monte Carlo, il se pose le probléme de la modélisation de
ces porteurs générés. Puisque notre programme mono-particule doit permettre
I’extraction de propriétés électroniques moyennes, il repose sur I’hypothése d’un
milieu homogene (i.e. invariant dans I’espace) et stationnaire (i.e. invariant dans
le temps). En se basant sur cette hypothése, on peut considérer que la densité
des porteurs libres soit globalement constante, c’est-a-dire non-modifiée par les
processus d’ionisation. Notre algorithme négligera donc la génération de la paire
électron-trou supplémentaire, et se focalisera sur la modélisation de I’état élec-
tronique diffusdd.

La facon la plus simple de modéliser I’état post-ionisation consiste & supposer
que I’énergie cinétique perdue par la particule incidente au cours de 'impact est
constante et égale a la valeur E; de la bande interdite [8,I0] :

Ey =E, - E, (3.14)

Cette méthode déterministe ne permet pas de prendre en compte les détails de
la structure de bande, ni la distribution des états finaux accessibles.
Cependant les travaux ab initio modernes ont pu décrire de facon plus pré-
cise la distribution statistique de I’état post-ionisation [I5,20,[66]. Ces calculs
numériques ont notamment permis de formuler analytiquement la fonction de

Mnoté 1/ dans la figure
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b m n P

V)  (eVP)  (eV) Référence

Matériau Porteur

S e 0,29 0,32 0,17 1,059 1,0 [15]
h 0,375 0,476 0,053 1,41 1,7 20
o e 0,29 0,233 0,17 0,759 1,0
h 0,375 0,292 0,053 0,92 1,7

TAB. 3.5: Paramétres pour la distribution gaussienne de 1’énergie du porteur
apreés ionisation par choc.

distribution de 1’énergie Fy, de la particule diffusée. Cette distribution est, &
I’image de la formule de Keldysh, extraite depuis des résultats ab initio ; elle est
formulée comme une distribution gaussienne dont les caractéristiques (valeur
moyenne (Ey/) et écart type o1/) sont fonctions de I’énergie initiale Ey [I520] :

Po(Fy) = ——ox [1 <E7<E>) ] (3.15)

g1V 2 g1/
(Bv) = aBy—b (3.16)
oy = m(E; —n)? (3.17)

Les paramétres des équations (BI6) et (BI7), pour Si, Ge, et les deux types de
porteurs, sont reportés dans le tableau B3 Notons que la formulation analytique
de la distribution en énergie des porteurs aprés ionisation par choc, sur la base
de résultats numériques ab initio, a seulement été reportée pour le silicium. Afin
de disposer de données équivalentes pour le germanium, on remplace la variable
E, dans [BI8) et (EI7) par F; + (B3 — E§®), ot Ey est le seuil effectif de la
formule de Keldysh.

Les distributions gaussiennes issues de la formulation analytique ([BI3) sont
illustrées dans la figure BI2), pour le cas des électrons dans le silicium. Trois
distributions en énergie issues de trois énergies initiales distinctes sont compa-
rées, ceci afin de mettre en évidence l'influence de 1’état pré-diffusion sur la
distribution post-diffusion. Il apparait que, pour une énergie cinétique initiale
E; immeédiatement supérieure au seuil effectif Fy de I'ionisation, la distribution
est trés localisée et située au bas de la bande. Dans ce cas, la distribution est
assimilable & un pic de Dirac centré en E; = 0, et notre méthode distribuée est
quasi-équivalente & ’approximation BI4]). Cependant, lorsque I’énergie initiale
E; augmente, 'augmentation de la densité des états finaux accessibles induit
un fort élargissement de la distribution gaussienne. En outre, on remarque que
I’énergie perdue par le porteur incident au cours de U'interaction augmente for-
tement avec son énergie initiale : pour F; = 3,0eV, ’énergie moyenne perdue
est de l'ordre de 2,5eV, soit plus de 2 fois 'amplitude de la bande interdite.
Ceci illustre les limites des modeéles simplistes de type [BI4).

Les modéles analytiques choisis pour modéliser la probabilité d’interaction et
la distribution en énergie post-diffusion nous permettent dés lors d’implémenter
de facon directe et efficace le mécanisme de l'ionisation par choc dans notre
algorithme de simulation Monte Carlo. Le vecteur d’onde post-ionisation de la
particule est généré par randomisation sur la surface iso-énergie {E = Ey/}
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Fia. 3.12: Distribution gaussienne en énergie de I’électron apreés ionisation par
choc. La distribution Pg, est tracée pour 3 énergies initiales E;. Pour chaque
distribution, le niveau de l’énergie de l’électron incident est indiqué par une
fleche verticale.

(cf. § Z3H).

3.4 Simulation du transport dans Si

Dans les sections précédentes, tous les modéles nécessaires & la simulation
du transport des porteurs de charge dans le silicium et le germanium massifs, &
savoir les structures de bande, modéles d’interaction porteur-phonon et d’ioni-
sation par choc, ont été définis et explicités. Nous sommes dés lors en mesure de
modéliser le transport homogéne dans ces matériaux par un algorithme Monte
Carlo mono-particule. Les deux prochaines sections § Bl et § sont respec-
tivement consacrées a la présentation des résultats de simulation obtenus pour
Si et Ge. La pertinence des modéles physiques employés est évaluée par une
analyse comparative systématique avec les données expérimentales.

3.4.1 Distribution dans I’espace réciproque

Dans un premier temps, il est intéressant de visualiser la distribution spatiale
des particules Monte Carlo dans ’espace réciproque. Cette distribution permet
d’identifier les régions de la structure de bande qui contribuent au transport des
porteurs de charge. On choisit de s’intéresser a la distribution dans I’espace des
vecteurs d’onde pour 2 cas distincts :
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1. Pour un champ électrique appliqué de 1 kV/cm, les porteurs sont proches
de I’équilibre thermodynamique et sont distribués essentiellement au voi-
sinage des minima de la structure de bande.

2. Pour un champ électrique appliqué de 100 kV /cm, les porteurs sont forte-
ment accélérés. L’énergie acquise par les porteurs sous ’action motrice du
champ résulte dans une augmentation de leur énergie moyenne : ’équilibre
thermodynamique est brisé.

Ces 2 configurations vont nous permettre de mettre en évidence ’effet de I’échauf-
fement des porteurs sur leur distribution dans I’espace réciproque. Le code cou-

leur utilisé dans les figures BI3al BI3H, B14al et B14H est un gradient linéaire

associé a I’énergie de la particule.

Silicon, Electrons Silicon, Electrons

g =

(a) Fz = 1kV/cm (b) Fz = 100 kV /cm

FiG. 3.13: Distribution des électrons dans la zone de Brillouin du silicium &
300 K, pour 2 champs électriques appliqués.

Les figures BI3al et BI3H sont relatives aux distributions des électrons.
A l’équilibre thermodynamique, les particules sont trés localisées autour des
centres des 6 vallées A. Sous I'action d’un champ électrique fort, les électrons
acquiérent de 1’énergie et se délocalisent sensiblement des 6 minima de la dis-
persion : on parle d’élargissement de la distribution.

La distribution des trous & l’équilibre est trés concentrée en I, i.e. au voi-
sinage de I'unique minima des bandes de valence (cf. Fig. BI4al). L’application
d’un champ électrique important induit ’échauffement des trous ; leur distribu-
tion s’élargit en centre de zone de Brillouin (cf. Fig. B140).

3.4.2 Vitesse de dérive

Le premier résultat fondamental dans le cadre de 1’étude quantitative du
transport des charges libres dans un semiconducteur est la vitesse de groupe
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Silicon, Holes Silicon, Holes

(a) Fz = 1kV/cm (b) Fy = 100 kV /cm

F1a. 3.14: Distribution des trous dans la zone de Brillouin du silicium & 300 K,
pour 2 champs électriques appliqués.

moyenne qu’ils acquiérent en réponse & ’application d’un champ électrique
donné : on parle de vitesse de dérive. Les graphes BIhal et BI6al illustrent les
caractéristiques vitesse-champ respectivement obtenues par simulation Monte
Carlo du transport des électrons et des trous dans Si. L’évolution concomi-
tante de I’énergie moyenne des porteurs, tracée en fonction du champ électrique,
constitue la caractéristique énergie-champ, visible en figure pour les élec-
trons, en figure pour les trous. On peut identifier 3 régimes ou domaines
différents dans la constitution des caractéristiques vitesse- et énergie-champ :

1. Le régime linéaire correspond aux champ électriques faibles compris ap-
proximativement entre 0 et quelques kV/cm. Ce régime est caractérisé par
une réponse linéaire de la vitesse de dérive vy & 'application du champ
électrique F' :

vg = pF (3.18)

Le coefficient de proportionnalité noté p dans BIR) est la mobilité a
faible champ, ou mobilité ohmique des porteurs. C’est une propriété fon-
damentale du matériau qui quantifie son caractére conducteur. Le régime
linéaire s’établissant pour les champs faibles, il correspond au transport de
charges libres dans un état proche de 1’équilibre thermodynamique. L’éner-
gie moyenne des porteurs est constante et égale & ’énergie thermique : le
régime linéaire est ainsi clairement identifiable par le palier initial de la
caractéristique énergie-champ. La rupture de 1’équilibre thermodynamique
par I'application de champs plus élevés résulte dans la fin de la validité de
la relation linéaire [BIF]), et induit la sortie du régime linéaire.

2. Le régime de transition s’établit entre les régimes linéaire et saturé. Il
s’établit dans la gamme des champs intermédiaires, approximativement
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L. Hme Hexp
Matériau Porteur em? Vs em?2 /Vs
S e 1518 1500

h 564 500

Ge e 3562 3800

h 1814 1800

TAB. 3.6: Mobilité des électrons et des trous dans le silicium et le germanium
a 300 K. Les résultats de simulation sont comparés aux données expérimentales
de la Ref. [68].

entre 3 et 100 kV/cm. Au niveau de la dynamique des charges, il est
caractérisé par ’échauffement progressif des porteurs libres.

3. Le régime de saturation est celui des champs électriques forts, il s’éta-
blit au-dela de 100 kV/cm. Dans ce domaine, le transport des charges est
fortement hors d’équilibre. La vitesse de dérive atteint une valeur limite
maximale, globalement constante : on parle de vitesse de saturation, usuel-
lement notée vg,t. Les particules deviennent trés énergétiques et, dés lors
que leur énergie atteint I’amplitude de la bande interdite, peuvent pro-
voquer lionisation par choc. Au-dela de plusieurs centaines de kV/cm,
I’ionisation par choc devient le mécanisme dominant du processus de re-
laxation de I’énergie des porteurs.

La vitesse de dérive des porteurs dans un semiconducteur est mesurable di-
rectement par la méthode du temps de volH. Cette technique est basée sur
la mesure du délai nécessaire a des porteurs de charge photo-excités, soumis
a une différence de potentiel, pour se propager sur une distance connue [67].
Les caractéristiques vitesse-champ des électrons (cf. Fig. BI5al) et des trous
(cf. Fig. BI6a) mettent en évidence un excellent accord entre nos résultats de
simulation et les mesures par méthode du temps de vol. Le calcul de la pente
de la caractéristique vitesse-champ dans son régime linéaire permet d’extraire
directement la mobilité des porteurs. Un comparatif est établi entre les mobi-
lités théoriques et expérimentales dans le tableau B.fl Les mesures de mobilité
des porteurs dans le silicium sont correctement reproduites par nos simulations.
Il n’est cependant pas possible de valider expérimentalement la caractéristique
énergie-champ résultant de nos simulations. En effet, il n’existe pas de technique
expérimentale permettant de mesurer directement l’énergie moyenne des por-
teurs. On peut néanmoins obtenir une indication indirecte sur 1’échauffement
des porteurs via les mesures du coefficient d’ionisation par choc.

3.4.3 Coefficient d’ionisation par choc

On définit le coefficient d’ionisation par choc, noté «, comme l'inverse de
la distance moyenne parcourue par un électron ou un trou avant de produire
une ionisation par choc. Le coefficient « constitue donc un indice quantifiant la
fréquence des ionisations par choc provoquées par le gaz de porteurs libres. La

15 time-of-flight technique en Anglais
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probabilité d’ionisation par choc étant une fonction trés fortement croissante de
I’énergie du porteur, la fréquence moyenne des ionisations dépendra de la distri-
bution en énergie des porteurs. On voit donc comment la donnée du coefficient
d’ionisation « renseigne indirectement sur I’énergie moyenne d’une population
de porteurs.

Le calcul du coefficient o par méthode Monte Carlo peut s’effectuer de plu-
sieurs facon différentes. Une premiére technique consiste & compter le nombre
n4; d’ionisations par choc induites par la particule pendant une durée de propa-
gation At. La période moyenne d’ionisation de la particule est alors directement
donnée par le ratio At/n;; et la distance moyenne de propagation avant ioni-
sation s’obtient comme le produit de la période d’ionisation par la vitesse de
dérive : A

a t= vd—t (3.19)
N
Une seconde approche consiste & calculer la distance parcourue par la particule
dans Vespace réel [5]. Cette distance de propagation est la somme des trajets
élémentaires dd effectués lors des phases successives d’accélération balistique. A
chaque phase balistique, sous ’action du champ F', la particule dérive sur la
distance dd et acquiert la quantité d’énergie 0F :

0E = eFdd

Le coefficient d’ionisation s’écrit alors comme l’inverse du parcours moyen par

ionisation :
4 >.0d > OE/eF
o = =

T4 T4

(3.20)

Ces deux techniques de calcul distinctes sont physiquement équivalentes, et
produisent par conséquent des résultats numériques similaires pour le coefficient
d’ionisation a.

Les coefficients d’ionisation par choc des électrons et des trous ont été beau-
coup mesurés dans le silicium. Les résultats de ces mesures fournissent une réfé-
rence précieuse pour évaluer le comportement de nos modéles & hautes énergies.
Les figures BTod et comparent les résultats obtenus par simulation Monte
Carlo pour les coefficients d’ionisation respectifs des électrons et des trous, avec
les données expérimentales publiées. On peut constater la trés bonne adéqua-
tion existant entre mesure et modélisation, pour les deux types de porteurs de
charge.

3.4.4 Efficacité quantique

L’efficacité quantiqud@ est un indice quantifiant le pouvoir de génération
de paires électron-trou dans un matériau semiconducteur. Cet indice, noté ®,
est défini comme le nombre de paires électron-trou générées en moyenne par
un électron incident d’énergie E. On peut analyser la dépendance en énergie de
lefficacité quantique en définissant 3 gammes d’énergies :

1. Pour E < E,, I’électron incident est trop faiblement énergétique pour pou-
voir exciter un électron de la bande de valence : la probabilité d’ionisation
par choc est nulle. Dans cette gamme d’énergies, on a ®(F) = 0.

16 guantum yield en Anglais
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Fia. 3.15: Résultats pour les propriétés de transport des électrons & moyenne et
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sentent les simulations Monte Carlo, les lignes sont les résultats expérimentaux.
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Fi1G. 3.16: Résultats pour les propriétés de transport des trous & moyenne et
haute énergie dans le silicium intrinséque massif. Les symboles circulaires repré-
sentent les simulations Monte Carlo, les lignes sont les résultats expérimentaux
(sauf Fig. BI6d). Les références expérimentales sont [77] pour la Fig. BI6al
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2. Pour E; < E < 5¢eV, ’énergie de I’électron incident devient suffisante
pour générer l'ionisation par choc. Cependant, & ces énergies la dyna-
mique de 1’électron est largement dominée par ’émission phononique :
la trajectoire la plus probable pour I’électron incident est une succes-
sion d’émissions de phonons, aboutissant & la relaxation de 1’énergie de
I’électron en-deca du seuil d’ionisation. Parmi une population d’électrons
incidents, seule une minorité statistique d’entre eux vont provoquer une
ionisation, et efficacité quantique, quoique non-nulle, est trés inférieure &
1. Aux niveaux d’énergie supérieurs, la probabilité d’ionisation croit rapi-
dement. L’efficacité quantique augmente en conséquence et tend progres-
sivement vers 1 : & ce stade, la majorité des électrons injectés provoquent,
une ionisation par choc au cours du processus de relaxation de leur énergie
vers ’équilibre thermodynamique. La donnée expérimentale de ’efficacité
quantique mesurée dans cette gamme d’énergie constitue une informa-
tion fondamentale sur le transport a trés hautes énergies des électrons :
Iindice ® renseigne sur le poids statistique relatif des probabilités d’ioni-
sation P;;(E) et d’interaction électron-phonon Py, (E), c’est-a-dire sur le
ratio Py;/ Py,

3. Pour E > 5eV, I’électron incident est tellement énergétique qu’il va
pouvoir provoquer directement ou indirectement plusieurs ionisations par
choc. Pendant le processus direct, 1’électron incident génére successivement
plusieurs ionisations. De facon indirecte, ce sont les paires électron-trou
générées par I’électron incident qui vont provoquer des ionisations de 2"d
ordre. Ainsi, lorsque I’énergie incidente de I’électron dépasse 5 eV, Ieffi-
cacité quantique va progressivement, dépasser l'unité. Il est remarquable
que parmi les ionisations de 27 ordre causées par les porteurs secondaires,
certaines sont provoquées par les trous excités dans la bande de valence.
Ainsi, la mesure de ® dans cette gamme d’énergies extrémes fournit un
indicateur relatif au transport & hautes énergies des deuz types de porteurs.

La simulation de 'efficacité quantique par méthode Monte Carlo requiert la
mise en place d’un algorithme spécifique, capable de simuler la propagation des
deux types de porteurs. La méthode de calcul de ®(Fy) consiste & injecter un
électron d’énergie Ey et & simuler sa dynamique de transport, sans champ élec-
trique appliqué. L’électron injecté va naturellement tendre & atteindre I’équilibre
thermodynamique en relaxant son énergie via des interactions électron-phonon
et des ionisations par choc. A chaque paire électron-trou créée, la trajectoire
dans I’espace réciproque des porteurs secondaires générés est également simu-
lée, afin de prendre en compte les ionisations de 2" ordre, 3¢ ordre, etc. On
interrompt le suivi des particules dont 1’énergie devient inférieure au seuil ef-
fectif d’ionisation, celles-ci ne pouvant plus contribuer & 'efficacité quantique.
Pour chaque niveau initial Ey, plusieurs milliers d’injections sont simulées afin
de minimiser le bruit statistique affectant lefficacité quantique ®(Ep), laquelle
est finalement calculée comme le ratio du nombre d’ionisations par choc simulées
sur le nombre d’injections & I’énergie initiale Ey [65].

Les résultats de simulation de Defficacité quantique du silicium sont expo-
sés dans les figures et La figure est spécifique aux faibles
niveaux d’injection, pour lesquels l'efficacité quantique est inférieure a 'unité.
Dans cette gamme d’énergie, seul 1’électron incident peut contribuer & ®. Le
trés bon accord constaté entre les mesures de l'indice d’efficacité quantique et
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les simulations constitue la validation définitive de notre modéle d’interaction
électron-phonon. La figure est consacrée aux forts niveaux d’injection,
pour lesquels lefficacité quantique dépasse 'unité. Afin d’identifier la contri-
bution des trous secondaires & l’indice ®, nous avons procédé a 2 séries de
simulations, respectivement avec et sans l'inclusion du transport des trous se-
condaires. Les données expérimentales de D'efficacité quantique excédant 'unité
meénent aux conclusions suivantes [18] :

— Il est nécessaire de prendre en compte la propagation des trous secon-
daires et les ionisations d’ordres supérieurs, pour expliquer les résultats
expérimentaux ;

— Les mesures d’efficacité quantique supérieures & ’'unité permettent de va-
lider les modéles de transport des trous & haute énergie;

— La trés bonne concordance obtenue entre les résultats de mesure et de
simulation valide la calibration de notre modéle d’interaction trou-phonon.

3.4.5 Fonction de distribution

La fonction de distribution ou densité en énergie n(F) constitue un résultat
fondamental de toute simulation de transport de charges. Cette fonction indique
les détails de la distribution en énergie de la population des porteurs libres
représentatifs de I’état moyen d’énergie (E). La densité a I’énergie E est définie
par la concentration de porteurs dont I’énergie cinétique est comprise entre E
et £+ dE. L’extraction de cette quantité par méthode Monte Carlo nécessite
la spécification préalable d’une discrétisation numérique de la variable énergie
E. On peut définir la variable discrétisée E; par un pas constant AE :

E;=j-AE (3.21)

La fonction de distribution va étre tabulée sur I’échelle des énergies définie par
BZ1)). La densité n; associée & I’énergie E; est calculée en utilisant la méthode
statistique standard de I’ensemble synchrone (cf. éq.Z3)) :

L

N, 1
() = Xp71 ;53‘(131') (3.22)
avec
(5j(Ei) = 1 si Ej < FE; <Ej+1
(Sj(Ei) = (0 sinon

Dans ’équation [B2Z2), E; est la valeur prise par I’énergie de la particule a la
fin du i® vol libre, et N, indique la densité totale de porteurs libres. La suite des
n; associée a I’échelle des énergies E; correspond & la distribution numérique
calculée par ’algorithme Monte Carlo.

Les fonctions de distribution des électrons et des trous dans le silicium, cal-
culées pour plusieurs champs électriques, sont exposées dans les figures BI7al
et BI70, respectivement. L’effet du champ électrique sur la distribution des
porteurs est clairement visible : 'augmentation du champ entraine 1’élargisse-
ment de la distribution, traduisant 1’échauffement progressif des porteurs de
charge. L’observation attentive de la fonction de distribution des électrons ob-
tenue pour un champ de 300 kV/cm révéle la présence d'un épaulement situé
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au voisinage de 2,6 eV, également constaté dans la Ref. [3]. Cette accumula-
tion locale des électrons est due au pic que présente la probabilité d’interaction
électron-phonon aux mémes énergies. Ce détail de la distribution électronique &
fort champ illustre comment la probabilité d’interaction porteur-phonon, calcu-
lée en cohérence avec une structure de bande réaliste, détermine la distribution
des porteurs & haute énergie.

Plusieurs résultats supplémentaires relatifs a la simulation du transport des
porteurs de charge dans le silicium sont présentés en annexe, & savoir le calcul de
la mobilité des électrons dans le silicium biaxialement contraint (cf. annexe [B]),
et une investigation du dépassement transitoire de vitesse des électrons et des
trous dans le silicium massif (cf. annexe [C).

3.5 Simulation du transport dans Ge

3.5.1 Distribution dans ’espace réciproque

A T’équilibre thermodynamique, les électrons occupant la bande de conduc-
tion du germanium sont localisés dans les 8 demi-vallées L, aux frontiéres de la
1'¢ zone de Brillouin (cf. Fig. BIRal). Du fait de la trés faible masse transverse
caractérisant la dispersion ellipsoidale du Ge au voisinage de ses minim, les
électrons & I’équilibre sont confinés le long du grand axe des vallées L. Lorsque les
électrons de conduction sont accélérés par un champ électrique fort, ils accedent
trés rapidement aux vallées supérieures I' et A, celles-ci étant particuliérement
proches en énergie. La population électronique résultante est remarquablement
délocalisée, et occupe tous les points de haute symétrie de I’espace réciproque,
comme l'illustre la figure BT8R0

La structure des bandes de valence de Si et Ge étant qualitativement simi-
laires, les distributions de trous dans les deux matériaux sont comparables : la
population de porteurs est centrée en centre de zone et s’étend radialement sous
I’action motrice d’un fort champ électrique. Toutefois, on peut remarquer que
la distribution des trous & 1’équilibre thermodynamique est sensiblement plus
étendue dans le cas du Si que du Ge (cf. Figs. BI4al et BI9al). Cette différence
est causée par la supériorité de la masse de densité d’états du silicium sur celle
du germanium :

mSi Jmo = 0,87 et mSe /mo =0,38

A fort champ, les trous s’éloignent du centre de zone I et les effets induits par la
géométrie des minima de bande s’amenuisent : les distributions de trous énergé-
tiques deviennent globalement similaires pour Si (Fig. B.I4D) et Ge (Fig. B.I0H).

3.5.2 Vitesse de dérive

Les caractéristiques vitesse-champ des électrons et des trous dans le germa-
nium massif & 300 K sont reportées dans les figures et B2Tal Les caracté-
ristiques énergie-champ correspondantes sont présentées dans les figures B.20D)
et B2TH Bien que l'observation des résultats de vitesse de dérive fasse appa-
raitre un bon accord global entre simulation et mesure, on peut remarquer une

TmkE /mo = 0,08 pour Ge
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F1G. 3.17: Fonctions de distribution en énergie des électrons (Fig. BI7al) et
des trous (Fig. BI7H) dans le silicium massif & 300 K, pour plusieurs champs
électriques appliqués. Les probabilités totales d’interaction électron- et trou-
phonon sont également tracées (lignes continues grises).
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Germanium, Electrons Germanium, Electrons

(a) Fr = 1kV/cm (b) Fz = 100 kV /cm

Fia. 3.18: Distribution des électrons dans la zone de Brillouin du germanium &
300 K, pour 2 champs électriques appliqués.

Germanium, Holes Germanium, Holes

(a) Fr = 1kV/cm (b) Fz = 100 kV/cm

FiG. 3.19: Distribution des trous dans la zone de Brillouin du germanium &
300 K, pour 2 champs électriques appliqués.
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divergence notable dans la caractéristique de vitesse des électrons : au-dela de
3 kV/cm, nos résultats théoriques tendent & surestimer la vitesse des électrons
mesurée expérimentalement. Il est d’autant plus difficile d’expliquer la cause de
cet écart que les mesures de vitesse de dérive ne sont pas disponibles pour les
champs excédant 10 kV/cm. En outre, le trés faible nombre des études expéri-
mentales publiées relativement aux propriétés électriques du germanium consti-
tue un réel obstacle & linterprétation de cette divergence. Ayant conscience de
I’écart existant entre nos simulations et I'unique référence expérimentale dispo-
nible [79] dans la gamme des champs intermédiaires, on peut seulement souligner
le trés bon accord existant dans le régime linéaire (cf. Tab. B, et préciser que
la variation des préfacteurs empiriques A, ne permet pas de réduire le désaccord
observé.

3.5.3 Coefficient d’ionisation par choc

Les résultats & forts champs pour le coefficient d’ionisation par choc des
électrons et des trous dans le germanium sont illustrés dans les figures
et B2ZTd Concernant l'ionisation des électrons, le coefficient calculé par simu-
lation est sensiblement plus faible que les résultats expérimentaux. On doit
préciser que 'obtention d’un coefficient d’ionisation supérieur par ajustement
de la calibration induit une augmentation de la vitesse de dérive & fort champ :
I’amélioration du consensus simulation-mesure au niveau du coefficient d’ionisa-
tion résulte dans sa détérioration au niveau de la caractéristique vitesse-champ.
A la vue de cette situation délicate, notre stratégie de calibration consiste ici
a obtenir le meilleur compromis, c’est-a-dire & atteindre un accord intermé-
diaire sur toute la gamme des champs électriques, plutot que de rechercher un
consensus parfait sur un résultat spécifique. A ce titre les résultats de simulation
présentés pour le transport des électrons dans Ge, pour des champs électriques
appliqués entre 0, 1 et 500 kV /cm, représentent le meilleur accord global obtenu
avec les données expérimentales. Ici encore, la faible quantité des travaux expé-
rimentaux publiés relativement au coefficient d’ionisation des porteurs dans le
germanium est pénalisante. Concernant l’ionisation des trous, les résultats de
simulation sont trés proches des diverses lois linéaires empiriques publiées pour
le coefficient d’ionisation [R0L&T].

A notre connaissance, l'efficacité quantique dans le germanium n’a pas été
mesurée. L’établissement d’'un modéle standard pour les interactions porteur-
phonon dans Ge, analogue & celui déterminé dans Si, ne pourra se faire sans
cette donnée expérimentale. L’amplitude de nos modéles d’interaction électron-
et trou-phonon a hautes énergies ne peut donc pas étre définitivement validée.
Néanmoins, le bon accord globalement atteint par nos résultats de simulation
avec un nombre important de données expérimentales, dans une large gamme
de champs électriques, relativement aux deux types de porteurs, constitue une
validation suffisamment solide des modéles physiques employés.

3.5.4 Fonction de distribution

Les distributions en énergie des électrons et des trous dans le germanium,
calculées par simulation pour différents champs électriques, sont visibles dans
les figures B22al et B220 Les fonctions de distribution des électrons sont remar-
quables par la présence d’une marche située vers 0,2 eV, observation également
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FiG. 3.20: Résultats pour les propriétés de transport des électrons & moyenne
et haute énergie dans le germanium intrinséque massif. Les symboles circulaires
représentent les simulations Monte Carlo, les lignes sont les résultats expérimen-
taux. Les références expérimentales sont [79] pour la Fig. et [80,KRT] pour
la Fig.
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FiG. 3.21: Résultats pour les propriétés de transport des trous & moyenne et
haute énergie dans le germanium intrinséque massif. Les symboles circulaires
représentent les simulations Monte Carlo, les lignes sont les résultats expéri-
mentaux. Les références expérimentales sont [82] pour la Fig. B2Tal et [R0L,&T]

pour la Fig. B2Td
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formulée dans la Ref. [24]. Cette discontinuité locale de la distribution corres-
pond & I'énergie des 6 vallées A. L’apparition des vallées A & cette énergie in-
duit une forte augmentation de la densité d’états accessibles, laquelle provoque
une accumulation locale d’électrons. Cette discontinuité dans la distribution en
énergie des électrons illustre comment le caractére multi-vallée de la bande de
conduction du germanium influence la dynamique des électrons libres.
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F1G. 3.22: Fonctions de distribution en énergie des électrons (Fig. B22al) et des
trous (Fig. B22D) dans le germanium massif & 300 K, pour plusieurs champs
électriques appliqués. Les probabilités totales d’interaction électron- et trou-
phonon sont également tracées (lignes continues grises).
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Chapitre 4

Modélisation des effets
d’alliage pour la simulation
du transport électronique
dans les alliages ternaires

S1GeC

4.1 Paramétre de maille du SiGeC

4.1.1 Loi de Dismukes

La structure cristalline du germanium est caractérisée par un paramétre de
maille age légérement supérieur a celui du silicium, comme on peut le voir dans
le tableau Bl Par conséquent, le paramétre de maille de I'alliage Si;_,Ge, sera
une fonction a(z) naturellement croissante. L’évolution du paramétre de maille
de lalliage SiGe a notamment été mesurée par Dismukes [83], lequel a pu dériver
de ses mesures une loi empirique analytique :

a(z) = (1 — x)ag; + zage — (1 — ) x 0,026674A (4.1)
Et par application numérique (en A) :
a(z) = 5,431 + 0, 200326z + 0, 02667422 (4.2)

La formule ([£2) induit un accroissement quasi-linéaire du paramétre de maille
de lalliage SiGe avec la fraction molaire relative x.

4.1.2 Loi de Vegard

Le paramétre de maille des alliages ternaires Siy_,_,Ge,C, est usuellement
calculé en utilisant la loi de Vegard, qui établit une simple interpolation linéaire
entre les parameétres de maille respectifs de Si, Ge et C [R5 :

G(ZE, y) = (1 — T y)aSi + xage + yac (43)
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Parameétre Si Ge C Unité
E, 1,12 0,66 5,47 eV
a 5431 5,658 3,567 A
Rus 2,122 2211 1,394 A
p 2,329 5323 3,515 g/cm?
€ 11,9 16,2 5,7 -
11 165,77 128,53 10764 GPa
12 63,93 4826 1252 GPa

TAB. 4.1: Propriétés de Si, Ge et C & température ambiante. Les paramétres
tabulés sont, dans 'ordre, les bande interdite, paramétre de maille, rayon de
Wigner-Seitz, densité, constante diélectrique relative et constantes élastiques.

Il apparait immédiatement que le formalisme purement linéaire de Vegard ne
peut pas se réduire a celui de Dismukes pour le cas limite ot y = 0. La loi de
Vegard n’est donc pas satisfaisante. On choisit d’établir un formalisme pour le
paramétre de maille du SiGeC qui soit cohérent avec ’équation de Dismukes.
On propose d’écrire le paramétre de maille du SiGeC comme une interpolation
linéaire entre le paramétre de maille du SiGe et celui du carbone :

a(z, y) = (1 - y)aSiGe + yac (44)
a(z,y) = (1-yla(@’)+yac
7= 1o , (4.6)

Dans ’équation [3), la fonction a(z’) est I’équation de Dismukes appliquée a
la fraction molaire 2’ définie dans H). On peut vérifier que notre formalisme
se réduit & celui de Dismukes pour y = 0, et intégre la dépendance linéaire en
y suggérée par la loi de Vegard. La loi d’évolution du paramétre de maille dans
les alliages SiGeC exprimée selon I’équation (EEH) est tracée dans la figure Bl
Les paramétres de maille qui caractérisent la cristallisation du Ge et du C sous
forme de structure diamant sont respectivement supérieur et trés inférieur a
celui du Si. En conséquence la variation du paramétre de maille du SiGeC va
étre régie par deux tendances inverses :

— l'augmentation de la fraction molaire z en Ge va induire un accroissement
du paramétre de maille de ’alliage ;

— a linverse, I'augmentation de la fraction molaire y en C va fortement
réduire la paramétre de maille de ’alliage.

Pour certaines compositions particuliéres (zg,yo), ces deux tendances oppo-
sées se neutralisent mutuellement. Le paramétre de maille de l’alliage ternaire
St1—zg—yo Ger, Cy, est alors exactement égal & celui du silicium massif : on dit
que 'alliage est compensﬂ [R6LR7RE].

Lstrain-compensated en Anglais
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FiG. 4.1: Parameétre de maille du SiGeC en fonction de la concentration relative
en Ge, pour plusieurs concentrations en C. La courbe bleue correspond & la loi de
Dismukes pour SiGe. La courbe en pointillés indique la valeur du paramétre de
maille de Si. Les intersections des courbes avec la ligne pointillée correspondent
aux conditions (z,y) de compensation.

4.1.3 Etat de contrainte du SiGeC sur substrat Si

Lorsqu’une couche de SiGeC est déposée par épitaxie sur un substrat épais
de Sﬂ les concentrations relatives en Ge et C dans l’alliage vont déterminer la
nature de la contrainte mécanique qui affecte la couche épitaxiée. On distingue
3 configurations mécaniques possibles pour la couche pseudomorphique :

— Si la concentration en Ge est dominante sur la concentration en C, la para-
meétre de maille de lalliage relaxé est supérieur au parameétre de maille du
silicium. La couche de SiGeC va se déformer élastiquement pour adapter
son paramétre de maille & celui du substrat dans le plan de 'interface.
La croissance pseudomorphique de la couche de SiGeC sur substrat Si
induit Papparition dans la couche épitaxiée d’une contrainte biaziale en
compression (cf. Fig. EL2al).

— Si le concentration en C est dominante sur la concentration en Ge, le
paramétre de maille de ’alliage relaxé est inférieur au paramétre de maille
du silicium. L’adaptation du différentiel de paramétre de maille par la
couche épitaxiée résulte dans un état de contrainte biaziale en tension
(cf. Fig. EE20).

— Si les concentrations de Ge et C sont introduites dans des proportions vé-
rifiant la condition particuliére de la compensation, le paramétre de maille
de 'alliage relaxé est identique & celui du substrat. La croissance pseudo-
morphique par épitaxie n’introduit aucune contrainte dans la couche de
SiGeC : on dit que la couche épitaxiée est relazée (cf. Fig. EL2d).

20n ne s’intéresse ici qu’au seul cas d’une croissance pseudomorphique, dans laquelle il y
a adaptation entre le paramétre de maille de la couche et celui du substrat.
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(a) compression (b) tension (¢) compensation

F1G. 4.2: Croissance pseudomorphique d’une couche de SiGeC adaptée au sub-
strat Si (d’aprés [85]). En fonction de la composition de alliage, 3 configuration
mécaniques sont, possibles.

Dans le cas d’une croissance adaptée, 1’état de déformation du SiGeC est
anisotrope. Dans le plan du substrat, le parametre de maille longitudinal a est
égal A celui du Si, tandis que dans la direction transverse le paramétre de maille
a, est libre et se déforme élastiquement. Le tenseur de déformation associé est
dit biaxial, et il s’écrit :

[e(z,y)l=| 0 ¢ O (4.7)
0 0 €1

Les termes diagonaux du tenseur ) vérifient :

a(z,y)
c2(z, y)
cui(z,y)
ou les constantes élastiques c11 et c12 de l'alliage sont interpolées linéairement
entre les valeurs respectives de Si, Ge et C, selon [88] :

f =

€] = -2 ><€||

cn(zy)=1—z—y) f+a- & +y-cf

Une couche adaptée en compression est caractérisée par un tenseur vérifiant :
a($7y)>a5i = 6||<0 et €. >0

Inversement, le tenseur de contrainte caractéristique d’une couche en tension
vérifie :

a(z,y) <asi = ¢ >0 et e <0
Dans le cas particulier de la compensation de la couche de SiGeC, le tenseur de
déformation est nul.

1l est fondamental de considérer ’état de contrainte de ’alliage SiGeC épi-
taxié sur substrat de silicium. En effet, toute contrainte mécanique affectant un
matériau semiconducteur altére drastiquement sa structure de bande, et modifie
de fagon concomitante ses propriétés électroniques.
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4.2 Structure de bande du SiGeC

4.2.1 Structure de bande du SiGe

Larelation de dispersion dans les alliages aléatoires binaires Si; _,Ge,, est cal-
culée par méthode Tight-Binding [54,55]. L’évolution de la structure de bande
du SiGe non-contraint avec la fraction molaire en Ge est illustrée dans la fi-
gure E3al qui détaille la position relative en énergie des minima locaux de la
dispersion. Concernant la structure des bandes de conduction, on observe une
transition entre une dispersion de type Si, et une dispersion de type Ge :

— Pour z < 83%, les minima des bandes de conduction sont constitués par 6

vallées A, de facon analogue au silicium. A I’équilibre thermodynamique,
les électrons de conduction occupent trés majoritairement ces vallées A.
— Pour = > 83%, les vallées L deviennent moins énergétiques que les val-
lées A, et deviennent de fait la région de I’espace réciproque contribuant
majoritairement au transport des électrons libres. Cependant, les vallées
satellites A et I" sont seulement éloignées de quelques centaines de meV, et
restent accessibles aux électrons de conduction : toutes les vallées contri-
buent significativement au transport des électrons, méme dans des condi-
tions proches de I’équilibre thermodynamique.
La structure de la dispersion des trous dans le SiGe reste qualitativement si-
milaire sur toute la gamme des z. Les bandes de trous lourds et légers sont
dégénérées au point I', et le décalage de spin-orbite augmente réguliérement
entre les valeurs du Si et du Ge.

L’effet de la contrainte biaxiale compressive, induite par la croissance pseu-
domorphique du SiGe sur un substrat Si massif, sur la structure de bande du
SiGe est illustré par la figure Au niveau des bandes de conduction, la
contrainte en compression provoque une levée de dégénérescence des vallées A :
les 2 vallées Agg1 sont décalées vers les énergies hautes, et les 4 vallées Aigo
et Ag1o sont rabaissées en énergie et deviennent concomitamment les plus bas
minima de la dispersion dans toute la gamme des z. Il est particuliérement re-
marquable que le transport des électrons dans le germanium s’effectue dans les
vallées A lorsqu’il est contraint biaxialement sur un substrat de silicium. La per-
turbation induite par la contrainte biaxiale va également produire une levée de
dégénérescence au niveau des bandes de valence : les bandes de trous lourds et
de trous légers se décalent en centre de zone, et la bande de spin-orbite s’écarte
davantage du minimum de la dispersion.

4.2.2 Effets du carbone sur la structure de bande

Dans le cadre de la présente étude, la modélisation de 'effet du carbone en
site substitutionnel sur la structure de bande des alliages ternaires aléatoires
Si1—z—yGez Cy va étre traitée de fagon phénoménologique. Il est nécessaire de
rappeler que, la solubilité du carbone dans le SiGe étant trés réduite, il est
difficile d’incorporer des quantités importantes d’atomes de carbone substitu-
tionnels dans une matrice de SiGe. Les plus fortes fractions molaires ont été
obtenues par des techniques d’épitaxie en phase vapeurE, et atteignent 2% dans
des couches de SiGeC [89]. L’influence du carbone, présent en proportion trés

3 Chemical Vapor Deposition (CVD) en Anglais
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Fi1G. 4.3: Energies des points de haute symétrie dans la structure de bande
du SiGe en fonction de la fraction molaire en Ge. Les 2 configurations du SiGe
relaxé (Fig. E3a)) et contraint en compression sur substrat Si (Fig. EE3D) sont
considérées. Le référentiel des énergies est pris au plus haut point des bandes de
valence.

minoritaire dans le SiGeC cristallin, sur la structure de bande de ’alliage ter-
naire, est relativement peu connue.

Parmi les études expérimentales ayant investigué les propriétés électriques
des alliages SiGeC, on peut notamment citer les travaux de Chang [90]. Il a
utilisé des techniques de magnétotransport pour mesurer les masses effectives des
trous dans des couches contraintes de SiGeC intégrant jusqu’a 0,6% de carbone
substitutionnel. Les résultats de 1’étude [90] sont exposés dans la figure LA : les
masses effectives des trous mesurées ne dépendent pas significativement de la
fraction molaire y en carbone. Ces résultats semblent indiquer la faible influence
du C sur la structure des bandes de valence du Si;_,_,Ge,C,. L’auteur de ces
résultats expérimentaux en conclut que la structure des bande de valence du
Si1_z—yGe,Cy est essentiellement similaire & celle du Sil_mGeﬂ.

L’étude théorique de la structure de bande du Si;_,—,Ge;C, a été notam-
ment entreprise dans les travaux de Orner et Kolodzey [91]. Ces auteurs ont
appliqué des techniques de calcul LCAOH pour modéliser la structure de bande
d’alliages Si;_;—,Ge,C, comportant entre 0 et 100% de carbone substitution-
nel. L’effet de l'introduction de 10% de C dans un cristal de SiGe est illustré

41t shows for the first time that the valence band structure of the compressively strained
Si1_z—y Geg Cy is similar to that of Sii_, Gez." Ref. [90], p. 86
5 Linear Combination of Atomic Orbitals en Anglais
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F1aG. 4.4: Masses effectives des trous dans des couches de SiGeC contraintes sur
Si, mesurées pour plusieurs champs magnétiques appliqués (d’apreés [90]).

par les figures EE5al et Meéme pour une fraction molaire théorique aussi éle-
vée que 10%, le carbone n’altére pas significativement la structure de bande du
SiGeC. Les résultats de cette étude théorique semblent indiquer que la structure
de bande d’alliages ternaires Si; _,_,Ge,C, contenant moins de 2% de carbone
doit, étre trés proche de celle des alliages binaires Si;_,Ge,, comme les auteurs
lont suggéréﬁ.
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F1G. 4.5: Structures de bande de Si, SiGe et SiGeC calculées par méthode LCAO
(d’apres [A11]). Les dispersions des alliages sans et avec carbone correspondent
aux lignes continues et pointillées, respectivement.

La considération de ces éléments expérimentaux et théoriques nous améne a
adopter une approche phénoménologique dans la modélisation de la relation de

61 In general, alloys with one dominant element had a band structure characteristic of that
element." Ref. [A1]], p. 6779
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dispersion des alliages ternaires SiGeC. La structure de bande du Si; —,—,Ge;C,
avec y < 2% est assimilée A celle du Si;_,Ge,. La fraction molaire du C est
seulement prise en compte dans la spécification du tenseur de contrainte biaxial,
lorsque 'alliage est épitaxié sur un substrat de Si :

— —
Ey(z,y, k) = By, e(z,y), k] (4.8)
ot le tenseur ¢(z, y) a été précédemment explicité dans [ET). L’influence du car-
bone sur la structure de bande via le tenseur e(x, y) va permettre la modélisation
des effets de compensation de contrainte.

4.3 Modélisation de l'interaction porteur-phonon
dans SiGeC

Dans un alliage aléatoire ternaire, la multiplicité des liaisons inter-atomiques
possibles induit la présence de nombreux modes de vibration différents pour les
phonons. Si on considére un alliage SiGeC, les modes Si-Si caractéristiques des
liaisons entre atomes de silicium cohabitent avec les modes Ge-Ge, C-C et les
modes hybrides Si-Ge, Si-C et Ge-C. Naturellement la prépondérance relative
de ces modes dépend des concentrations relatives = et y.

Modéliser la multiplicité des modes associés aux phonons dans un tel alliage
implique le choix d’hypothéses simplificatrices. Le programme de simulation
développé dans le cadre de cette thése a recours aux simplifications suivantes :

1. La dispersion des modes Si-Si est celle du silicium massif (Fig. B6al) ;
2. La dispersion des modes Ge-Ge est celle du germanium massif (Fig. B.Gh) ;

3. Les modes C-C, trés minoritaires du fait de I'improbabilité de la formation
des liaisons C-C, sont négligés ;

4. Les modes mixtes Si-Ge, Si-C et Ge-C sont négligés.

En s’appuyant sur ces approximations, il s’agit ensuite de construire un mo-
déle d’interaction porteur-phonon dans SiGeC, basé sur les modéles de phonons
respectivement, définis et calibrés dans Si et Ge. Un schéma phénoménologique
d’interpolation a notamment été proposé par Bufler [32] pour calculer la proba-
bilité d’interaction porteur-phonon dans SiGe. Cette probabilité est simplement
obtenue par interpolation linéaire entre les probabilités respectivement associées
aux phonons Si-Si et Ge-Ge. Ainsi, pour chaque mode de vibration n (LA, TA,
LO, TO), la probabilité associée est, dans un alliage Si;_,—,Ge;C, contenant
une fraction z de Ge :

Pn,u(xvyak): (171')P7§111(k)+xp77c,;5(k) (49)

Dans 'expression J), le terme PSZ désigne la probabilité d’interagir avec le
mode 1 d’un phonon Si-Si. La multlph(:lte des modes de phonons modélisés (4
modes Si-Si et 4 modes Ge-Ge, soit 8 modes dans les alliages) fournit un spectre
probabiliste suffisant pour décrire la physique de l'interaction porteur-phonon
dans les alliages aléatoires SiGeC.
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4.4 Modélisation de l’ionisation par choc dans
SiGeC

4.4.1 Ionisation des électrons dans SiGeC

L’évolution globale de la structure de la bande de conduction en fonction de
x a été exposée précédemment (cf. § EZT)) : la bande de conduction est de type
Si pour les concentrations x inférieures & 83%; elle devient de type Ge pour
les concentrations x supérieuresﬁ. Cette discontinuité intrinséque nous ameéne
& considérer deux domaines pour la définition du modéle d’ionisation par choc
des électrons dans les alliages Si;_,Ge,, :

— pour z < 83%, les modéles utilisés pour la probabilité d’interaction et les

distributions post-diffusion sont ceux du silicium ;

— pour z > 83%, les modéles utilisés sont ceux du germanium.
Aucune information n’a été trouvée concernant l’ionisation par choc des por-
teurs de charge dans le carbone cristallisé en structure diamant. Par conséquent,
la fraction molaire y n’est pas prise en compte dans nos modéles décrivant 1’io-
nisation par choc dans SiGeC.

4.4.2 Ionisation des trous dans SiGeC

En ce qui concerne la bande de valence, la structure de la dispersion est qua-
litativement similaire pour Si et Ge. Pour cette raison, on choisit de construire
le modéle d’ionisation par choc des trous dans SiGe par interpolation entre Si
et Ge. Ainsi, la probabilité d’ionisation par choc P;;(z, F) des trous dans SiGe
est modélisée par une formule de Keldysh (BI3) dont les paramétres résultent
d’une interpolation linéaire entre les paramétres respectifs de Si et Ge. La figure
Ed illustre les taux d’interaction résultant de cette interpolation, pour plusieurs
valeurs de z. La concentration relative en carbone est ici encore négligée.

4.5 La diffusion sur potentiel d’alliage

Dans les sections précédentes, les modéles décrivant l'interaction porteur-
phonon et l'ionisation par choc, initialement définis dans les matériaux purs,
ont été adaptés et leur formalisme a été étendu au cas des alliages aléatoires. La
modélisation du transport des charges libres dans ces alliages nécessite dés lors
la prise en compte d’un mécanisme d’interaction supplémentaire, qui traduit
I’action perturbatrice des discontinuités du potentiel cristallin.

4.5.1 Origine physique de la diffusion sur potentiel d’al-
liage

Dans un alliage binaire aléatoire de type A;_,B,, le potentiel cristallin V(r)
n’est pas périodique. A chaque site atomique, la probabilité de présence d’un
atome de type A (resp. B) est égale & (1 — x) (resp. z). Le potentiel cristallin
fluctue donc de fagon aléatoire dans ’espace entre le potentiel atomique V4 au
voisinage des atomes de type A, et le potentiel Vg au voisinage des atomes de
type B, comme le montre la figure 7 Ces fluctuations aléatoires de potentiel

Ttout au moins dans le cas d’un alliage SiGe relaxé
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Fi1G. 4.6: Interpolation du taux d’ionisation par choc des trous dans 'alliage
SiGe.

induisent donc localement des discontinuités dans le potentiel cristallin V, et
seront & ’origine d’un phénoméne de diffusion élastique des porteurs de charge
libres : on parle de diffusion sur potentiel d’alliagﬂ. Il est important de noter
que ce phénomeéne de diffusion est de nature intrinséquement quantique, et n’est
pas lié & la présence éventuelle de défauts dans le réseau cristallin.

A B B A A B A

Vir) | I |

el MR || iR Uy

USRI

F1a. 4.7: Représentation schématique du potentiel atomique (ligne continue) et
du potentiel virtuel moyen (ligne pointillée) dans un alliage binaire aléatoire
A,_,;B, (d’apres [56]).

Dans un alliage binaire A;_,B,, 'importance de la diffusion sur potentiel
d’alliage, c’est-a-dire son influence effective sur le transport des porteurs libres,
dépendra essentiellement de 2 paramétres :

8alloy scattering en Anglais
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1. la fraction molaire relative x, qui caractérise le degré de désordre de ’al-
liage binaire A;_,B,. Le désordre est maximal pour x = 1 — 2 = 0.5, il
est nul pour x =0ouz=1;

2. Pamplitude de la marche de potentiel U caractérisant la discontinuité du
potentiel cristallin entre 2 atomes A et Bl. Cette discontinuité est la source
du phénoméne de diffusion des porteurs : c’est le potentiel d’alliage de
l’alliage binaire A;_,B,, noté Us_p.

Dans le cas d'un alliage aléatoire ternaire de type A;_,_yB,C,, la descrip-
tion du potentiel cristallin nécessite 'introduction d’un second potentiel d’alliage
Ua_c quantifiant le différentiel de potentiel entre les atomes A et C. La marche
de potentiel Ug_¢ est entiérement déterminée par la donnée des 2 potentiels
Ua_p et Uy_c, suivant :

Up_c=Ua_c—Uas_B (4.10)

On peut dés lors construire un modéle de diffusion sur potentiel d’alliage dans
les ternaires, basé sur 2 potentiels d’alliage Us_p et Ua_c.

4.5.2 Modélisation de la diffusion sur potentiel d’alliage

Le formalisme utilisé dans notre algorithme pour calculer la probabilité d’in-
teraction associée a la diffusion sur potentiel d’alliage, est celui introduit par
Bufler [32]. Son modeéle est adapté aux structures de bande numériques, et appli-
cable & la diffusion des électrons comme & celle des trous. Dans ’alliage binaire
Si;_,Ge,, le taux d’interaction est exprimé comme une fonction de l’énergie
cinétique E du porteur, selon :

21

Q. D(E)-x(1 —x) -Us_qe” (4.11)

Palloy(zaE) = A

ol ), = a(z)s est le volume de la maille élémentaire, D(E) est la densité d’états

par spin intégrée numériquement, et Ug;_g. est le potentiel d’alliage effectif.
Le parameétre Ug;_g. est introduit phénoménologiquement, c’est-a-dire comme
un parameétre d’ajustement dont la calibration doit permettre au modéle de
reproduire certains résultats expérimentaux (cf. § EEH).

L’extension du formalisme [II) spécifique aux alliages binaires Si;_,Ge,,
au cas plus général des alliages ternaires Si;_,_,Ge;C, est établie via 'intro-
duction du second potentiel d’alliage effectif Ug;_¢ :

27
Pattoy (2,9, B) = 2-Qc - D(E) - |2(1 = x)- Usi—ce” +y(1—y) - Usi—c” 12)
=22y -Usi—Ge USi*C:|

Les détails de la dérivation théorique du formalisme étendu [EI2) sont explicités
en annexe [Al Dans les cas particuliers ot # = 0, y = O ou z +y = 1, qui
définissent les 3 compositions particuliéres ou l'alliage ternaire est réduit a un
alliage binaire, on peut vérifier que la formule étendue [EIZ) rejoint I’équation
(ETI) spécifique aux binaires. Dans les 3 cas limites suivants :

z=0 e y=0

9Cette marche de potentiel est notée U,y dans la figure B2
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ou
z=1 et y=0

ou
z=0 et y=1

pour lesquels l’alliage ternaire Si;_,_,Ge,C, est réduit a un matériau pur Si, Ge
ou C, on vérifie également que la probabilité de diffusion sur potentiel d’alliage
Palioy s’annule.

Le second aspect de la modélisation de la diffusion sur potentiel d’alliage
concerne le calcul de I’état électronique post-diffusion. Etant donnée la nature
strictement élastique de cette interaction, le vecteur d’onde diffusé &’ est né-
cessairement situé sur la surface iso-énergie d’équation {E = E’}. L’action du
potentiel d’alliage sur le vecteur d’onde de la particule est donc modélisée par
une randomisation iso-énergie du vecteur d’onde incident (cf. § ZZ36]).

4.6 Simulation du transport dans SiGe, SiC et
SiGeC

Afin de pouvoir disposer d’un outil de simulation prédictif, il est impératif
de calibrer le modele ([EETZ) via ses 2 parameétres-clefs Ug;_ge et Us;—c. Cette
calibration doit reposer sur un ensemble de mesures de référence. La validation
du modéle théorique formulé est entiérement conditionnée par 1’accord trouvé
entre ces résultats expérimentaux et ceux issus du simulateur calibré. Les me-
sures de référence choisies pour calibrer notre modéle de diffusion doivent mettre
en évidence les influences respectives des fractions molaires z et y en germanium
et carbone, sur les propriétés de transport du SiGeC. La mesure de la mobilité
a faible champ dans les alliages binaires constitue a cet égard une information
de référence.

4.6.1 Mobilité a faible champ dans SiGe

La dépendance en x de la mobilité des porteurs de charge dans les alliages
Si1_,Ge, est une donnée expérimentale fondamentale, qui permet de mettre en
évidence les effets liés a la diffusion sur le potentiel d’alliage. Pour calibrer le
parameétre Ug;_ge spécifique a la diffusion des électrons, on compare nos ré-
sultats de simulation & champ faible avec les résultats expérimentaux issus des
références [92,93,[94]. Ces travaux ont fourni des mobilités électroniques mesu-
rées sur toute la gamme des z, dans des échantillons essentiellement intrinséques
(i.e. trés faiblement dopés), et relaxés. La technique de calibration du paramétre
Usi—ge s’appuie sur les tendances suivantes :

— Pour Us;_ge = 0¢eV, la probabilité d’interaction Py, est nulle, et le
modéle numérique de diffusion sur potentiel d’alliage est désactivé. Dans
cette configuration, la mobilité calculée surestime drastiquement la mobi-
lité mesurée, prouvant qu’il est nécessaire de prendre en compte le modéle
de diffusion sur potentiel d’alliage pour réconcilier la théorie et la mesure
[95].

— Lorsqu’on augmente la valeur du potentiel effectif Ug;_g., la probabilité
associée augmente et la diffusion sur potentiel d’alliage devient statisti-
quement prépondérante sur les interactions porteur-phonon. L’amplitude
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4.6. SIMULATION DU TRANSPORT DANS SIGE, SIC ET SIGEC

" Usi—ge Usi—c

Référence b o h
Notre modéle 0,4 0,5 2,8 2,2

32 - 0,7 - —
[95] 0,7 0,9+0,1 - -
[97,08] 0,54 081 — -
[34] - - 1,75 -
[35] 0,8 - 1,6+£04 -

TAB. 4.2: Potentiels effectifs utilisés dans le modeéle de diffusion sur potentiel
d’alliage dans SiGe (Ref. [32,95,07,08]), SiC (Ref. [B4]) et SiGeC (Ref. [35],
notre modele). Les potentiels U sont exprimés en eV.

de la probabilité Py0, est maximale pour z = 50%, ce qui résulte dans

une mobilité minimale obtenue dans la gamme des alliages intermédiaires.
L’accord de notre modéle avec les mesures est exposé dans la figure E8al L’écart
aux valeurs expérimentales est minimal pour un potentiel d’alliage effectif calibré
a USi—Ge = 0, 4eV.

Dans le cas du transport des trous dans SiGe, on sélectionne en tant que
sources expérimentales les références [93L96]. Afin de permettre une détermina-
tion fine du potentiel d’alliage effectif affectant le transport des trous, Gawor-
zewski et al. ont focalisé leur étude sur des échantillons relaxés a faible teneur en
Ge (z < 13%), faiblement dopés en Bore. En activant nos modéles de diffusion
sur impuretés ioniséedl aux concentrations correspondantes, on peut calibrer
précisément notre potentiel Ug;_¢g.. La calibration du potentiel d’alliage relatif
aux trous est optimale pour Ug;_ge = 0,5 eV comme le montre la figure L8R

4.6.2 Mobilité a faible champ dans SiC

La détermination du second potentiel effectif d’alliage Ug;—_¢c obéit & une
méthodologie identique, appliquée dans le cadre des alliages binaires Si;_,C,,.
Le choix des références expérimentales pertinentes est restreint aux échantillons
respectant les critéres suivants :

1. Les couches de SiC doivent étre monocristallines et pseudomorphiques ;

2. Le carbone doit étre majoritairement présent en site substitutionnel, i.e. la
concentration en C substitutionnel doit approcher la concentration totale
en C. Ce critére permet de négliger 'influence des atomes de C interstitiels
sur les résultats expérimentaux. Le carbone en site interstitiel constitue
un défaut dans la périodicité du cristal, par conséquent son effet sur le
transport des porteurs libres ne peut étre modélisé par la diffusion sur
potentiel d’alliage.

3. Les autres espéces présentes (dopants N, dopants P, Ge) doivent étre intro-
duites en concentrations globalement constantes dans la série des échan-
tillons, ceci afin de pouvoir discriminer les effets dus a la seule variation
de la concentration en C.

10¢f, § A
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Si,_ Ge_, Electrons
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FiG. 4.8: Comparaison entre simulation et mesure pour la mobilité & faible
champ des électrons (Fig. EERal) et des trous (Fig. EL8D) dans le SiGe relaxé a
température ambiante.
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4.6. SIMULATION DU TRANSPORT DANS SIGE, SIC ET SIGEC

Les études expérimentales de référence sont des mesures de mobilité longi-
tudinale dans des couches de Si(Ge)C contraintes biaxialement en tension sur
substrat massif de silicium. Reproduire ces résultats par simulation impose de
prendre en compte la contrainte biaxiale dans nos modéles de transport :

— Les structures de bandes sont calculées en prenant en compte le tenseur

de déformation biaxial e(z,y) défini dans (1) ;

— Les probabilités d’interaction électron- et trou-phonon sont intégrées sur

les structures de bandes contraintes ;

— Les probabilités de diffusion sur potentiel d’alliage [EIZ) intégrent la den-

sité d’états contrainte.
Les résultats de simulation pour les mobilités longitudinales des électrons et des
trous sont comparés aux mesures des références [34,09,100] dans les figures EE0al
et L’accord entre simulation et mesure est obtenu pour une paramétrisation
de Ug;—c = 2,8 eV pour le transport des électrons, Ug;—¢c = 2,2 eV pour celui
des trous.

Le tableau E2 fait 1a synthése des potentiels d’alliage effectifs employés dans
notre modéle de diffusion sur potentiel d’alliage dans SiGeC. Les valeurs issues
de notre calibration sont comparées avec les paramétres reportés dans la lit-
térature. Il est remarquable que le potentiel d’alliage Ugs;_c est notablement
supérieur au potentiel d’alliage Ug;_g., pour les deux types de porteurs.
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F1a. 4.9: Comparaison entre simulation et mesure pour la mobilité longitudinale
des électrons (Fig. EQa) et des trous (Fig. EEOD) dans SiC et SiGeC contraint
sur Si. Les mesures ayant été effectuées sur des couches dopées, les simulations
Monte Carlo doivent inclure les modéles d’interaction sur dopants ionisés.
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Chapitre 5

Modélisation des effets du
dopage pour la simulation du
transport électronique dans
les alliages S1GeC dopés

5.1 La diffusion sur un potentiel coulombien écranté

Lorsque le matériau semiconducteur est dopé par des atomes de type donneur
ou accepteur, les porteurs de charge vont étre influencés par la charge ionique
des dopants. Cette interaction de type coulombienne entre un centre ionisé fixe
et une charge mobile est remarquable par les propriétés suivantes :

— du fait de la masse bien plus importante de I'ion du réseau cristallin, 1’in-
teraction est toujours supposée purement, élastique, c’est-a-dire ne donnant,
lieu & aucun échange d’énergie entre l’ion et le porteur de charge.

— en fonction de la nature du dopage (donneur ou accepteur) et du type du
porteur de charge dont on simule le transport (électron ou trou), 'inter-
action coulombienne sera attractive ou répulsive. Si les modéles les plus
répandus (e.g. modéles de type Brooks-Herring ] ou Conwell-Weisskopf
[T0T]) ne prennent pas en compte le signe de l'interaction, on verra plus
loin que le modéle que nous proposons permet d’établir une distinction
entre les configurations attractive et répulsive, cette distinction étant in-
dispensable & la description du transport des porteurs minoritaires.

— du fait de la nature diélectrique du matériau semiconducteur, le potentiel
coulombien ne peut étre considéré comme HUE, a l'instar du cas typique de
I’interaction entre 2 charges dans le vide. Dans le cas d’un semiconducteur
a température non-nulle, toute interaction coulombienne se verra influen-
cée par la présence des porteurs de charge libres : on parle d’écrantage du
potentiel. En pratique, le nuage de porteurs libres va modifier sa distribu-
tion spatiale pour compenser localement la charge de I'ion dopant. Cette
redistribution va induire une réduction de la portée effective du potentiel
électrostatique créé par 1'ion dopant.

Lbare potential en Anglais
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CHAPITRE 5. MODELISATION DES EFFETS DU DOPAGE

La méthode du décalage de la phaseﬁ est une approche numérique permettant
de calculer les probabilités de diffusion d’une particule sur un potentiel sphé-
rique. Cette méthode a été largement appliquée aux interactions entre porteurs
libres et centres dopants ionisés dans les semiconducteurs [T02,T03LT04[T05,T06].
A la différence des modéles couramment employés, lesquels permettent générale-
ment la formulation d’une formule analytique simple pour les probabilités d’in-
teraction, les résultats des calculs par décalage de la phase doivent étre tabulés.
Cette contrainte supplémentaire permet cependant de s’affranchir de plusieurs
approximations dont la validité s’avére souvent discutable.

5.1.1 Hypothéses initiales

La méthode du décalage de la phase s’appuie sur plusieurs hypothéses ini-
tiales. Il est fondamental de toujours garder ces hypothéses & I’esprit afin de ne
pas appliquer les résultats obtenus en dehors de leur domaine de validité.

1. Le potentiel diffuseur est supposé sphérique, i.e. il ne doit dépendre que
de la variable radiale r qui quantifie la distance séparant les 2 charges en
interaction : V(r,0,¢) = V(r).

2. Le porteur de charge est traité comme une particule libre de masse effective
m™*, i.e. la relation de dispersion de son énergie cinétique doit étre modé-
lisable par celle d’'une bande sphérique, de type B2).

3. Les phénoménes de diffusion successifs affectant le transport de la particule
libre sont supposés indépendants, i.e. la densité des centres diffuseurs est
supposée suffisamment faible pour qu’a chaque instant au plus un potentiel
coulombien influence sa dynamique.

5.1.2 Formalisme

L’équation de Schrédinger pour une particule libre de masse effective m* et
de vecteur d’onde k, plongée dans un potentiel sphérique V(r), s’écrit [103] :

_p2
V24+V(r))u=Eu (5.1)
2m*

ou u est la fonction d’onde de la particule.

Dans le cas particulier d’un potentiel sphérique, u peut étre développée sur la
base des fonctions harmoniques sphériques Y, (0, ¢) selon :

u(r,0,¢) = > B"Si(r)Y;" (0, )
l,m

ou la forme particuliére de S;(r) dépend de la dépendance radiale de V(r).

On pourra séparer la part radiale de u de sa part angulaire et ainsi se ramener &
une équation de Schrédinger strictement radiale. En procédant aux changements
de variable suivants :

r = kr
Rl = JSSZ
_ V()
Ulx) = ER)

2phase-shift method en Anglais
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5.1. LA DIFFUSION SUR UN POTENTIEL COULOMBIEN ECRANTE

léquation (BJ)) devient [47,003] :

T

N (L B PP

qui est une équation différentielle linéaire du 2" ordre.

Dans le cas particulier ou le potentiel V(r) est nul partout, on peut mon-
trer la solution particuliére correspondante, notée Rl(o), converge vers la forme
asymptotique suivante :

lim RZ(O) (z) = sin (1‘ - lg) (5.3)

Si on introduit un potentiel sphérique V(r) non-nul, le comportement asympto-
tique de I’amplitude radiale R; va, en réponse au potentiel V', subir un déphasage
o :

l
lim R;(x) = sin (:I: - g + 61) (5.4)
Ainsi la série des déphasages §; pour [ = 0,1,...,n caractérise entiérement, la

réponse de la particule incidente au potentiel diffuseur V.

5.1.3 Extraction des déphasages

Au regard de la forme asymptotique (B4, il est évident que la méthode la
plus intuitive pour extraire le déphasage J; consisterait a identifier I’argument
du sinus de la forme asymptotique de R;(x), par le calcul de sin™*(R;(z)) en un
point x suffisamment grand. Cependant en pratique il s’avére que cette approche
est limitée par la lenteur de la convergence de R;(x) vers sa forme sinusoidale
(B3). Une approche plus adaptée a été proposée par Boardman et Henry [T02],
consistant & comparer la convergence de la fonction d’onde perturbée R;(z) avec
celle de la fonction d’onde non-perturbée Rl(o) (x). La différence entre la niéme

. o\ . 0 :

racine de R;(x) et la niéme racine de Rz( )(x) converge rapidement vers §; avec le
nombre n de fois ot R;(z) s’annule. Il s’agira donc de résoudre numériquement
2 équations différentielles de concert, a savoir ’équation (BZ) pour les 2 cas
suivants :

1. U(z) = V/E ou V est le potentiel coulombien écranté représentant ’action
des dopants ionisés (cas perturbé) ;

2. U(z) = 0 pour tout = (cas non-perturbé).

On doit donc se munir d’une technique numérique de type multi-pasﬁ adaptée
a la résolution d’équations différentielles linéaires du 2 ordre. Dans le forma-
lisme usuel dédié aux équations différentielles, la fonction inconnue est notée y
et est fonction de la variable z. Une équation différentielle quelconque du 2"¢
ordre s’écrit :

y”(m) = f(x,y)

Dans le cas d’une équation différentielle linéaire, la fonction f est de type :

y'(x) = f(z,y) = u(z) + v(z)y (5.5)

Smultistep en Anglais
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CHAPITRE 5. MODELISATION DES EFFETS DU DOPAGE

L’équation différentielle (B2) correspond effectivement au formalisme (B3H), avec
les équivalences suivantes :

y = R
u = 0
1(1+1)
vo= P Ulx)—1

En présence d’une telle équation, la méthode de Numerov nous permet de dé-
terminer la fonction solution R;(z) itérativement, en utilisant un algorithme &
double pas. La discrétisation de la variable x en une suite réguliére x,, caracté-
risée par le pas h tel que

Tyl — Tn =h

est lite & une suite y, = f(z,). La formule de Numerov établit une relation
entre la niéme valeur de la suite y, et les 2 termes de rang immédiatemment
inférieur y,—1 et y,_2, et permet donc un calcul itératif des y,, i.e. de y(z) :

h2
Yn = 2Yn—1 — Yn—2 + iD] (fn+10fn-1+ frn-2)

Dans notre cas particulier, la relation de Numerov se simplifie davantage [107] :

2
_ 2yn71 — Yn—-2 + % (1ovn71yn71 + 'Un72yn72)

_ h2%v,
1 12

Un (5.6)

ou les termes v, contiennent l'information sur le potentiel diffuseur, et sont
explicitement connus pour tout x, # 0.

Comparée & un algorithme & simple pas classique de type Euler, notre méthode
permet, & pas h équivalent, une évaluation plus précise des y, successifs. En
revanche, l'initialisation du calcul & double pas requiert 2 conditions initiales
1o et y1, contre seulement 1 valeur dans le cas d’un simple pas. Il est évident
que ces conditions initiales devront étre correctement posées, en accord avec
les spécificités physiques de notre probléme, sous peine de voir une fonction y
qui, bien que solution mathématique de I’équation ([22), ne soit pas une solution
physique. On doit en outre veiller & ce que le pas incrémentiel h soit suffisamment
fin pour capturer la fonction solution y. En pratique, on choisitf] :

h=10"*%

Tout potentiel coulombien tend vers l'infini lorsque la distance inter-charges r
tend vers 0, et ce quelle que soit la force de ’écrantage. Il en résulte naturelle-
ment I'impossibilité pour la charge mobile de se trouver « a la place » du centre
ionisé; on dit que 'amplitude de la fonction d’onde de la particule chargée
s’annule en r = 0, ce qui nous fournit une condition initiale appropriée :

hH%)Rl(:L') =0 = y=0

La fonction v(z) n’étant pas définie en x = 0, on débute le calcul en zy = h.
La constante adoptée en tant que seconde condition initiale y; est de moindre

4]es variables  comme h sont sans dimension
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n  ITn Yn

0 h 0
o)+

L 2h ((21421)1!

TAB. 5.1: Initialisation du double pas.

importance. En effet, sa valeur influe seulement sur I’amplitude de la fonction
solution y et pas sur sa phase. Puisque nous sommes seulement intéressés par
les racines de la fonction solution y i.e. par les valeurs de x annulant y(x), on
vérifie que n’importe quelle valeur strictement positive de y; convient et que son
choix n’a pas d’influence sur les déphasages extraits. Par soucis de rigueur, on
utilise pour y; la valeur de la solution particuliére non-perturbée y§°>, dont on
connait l’expression [T08].

Le tableau [l résume les conditions initiales employées.

5.1.4 Calcul des probabilités de diffusion

On a vu plus haut que les déphasages §; caractérisent entiérement 'interac-
tion de la particule incidente sur le potentiel diffuseur. De fait ’ensemble des
sections de diffusion quantifiant la magnitude de 'interaction en termes proba-
bilistes vont s’exprimer en fonction des §;.

Ainsi les section différentielle de collision o(#), section totale de collision o¢ et
section de relaxation du moment o, s’écrivent respectivement [47,[103,[T08] :

2

1| ,
o(6) /e > 21+ 1)e™ sin(6,) Py (cos 0) (5.7)
=0
47 & . 9
oo 2 (20 + 1) sin”(&;) (5.8)
=0
41 & . 9
oM = 45 (I+1)sin”(6; — d141) (5.9)
=0

5.1.5 Paramétrisation du probléme

L’approche numérique explicitée plus haut est applicable & n’importe quel
potentiel diffuseur V', sous réserve qu’il soit sphérique. Le potentiel pertinent
dans le cadre de notre étude est un potentiel coulombien écranté, lequel s’ex-
prime comme un potentiel électrostatique atténué :

V(r) < a (5.10)

ry=F——exp| —— .
:F47T€T€07“ P As

ol les signes supérieur et inférieur correspondent respectivement & un potentiel

attractif et répulsif.

L’atténuation du potentiel via I’écrantage est quantifiée par la longueur d’écran-

tagdl, notée A\, dans (EId). Cette grandeur homogeéne & une distance peut

5screening length en Anglais
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CHAPITRE 5. MODELISATION DES EFFETS DU DOPAGE

étre interprétée comme la portée effective du potentiel coulombien ; au-dela de
cette distance, 'influence de la charge ionique est annulée par le nuage des
charges libres. La longueur d’écrantage dépend par conséquent fortement de la
concentration des porteurs libres, i.e. de celle des impuretés ionisées.

Ainsi notre équation différentielle (B22)) initiale est conditionnée par 3 paramétres
(dont 2 sont effectifs via le terme U = V/E) :

1. l'indice quantique de moment orbital [,
2. le vecteur d’onde k,
3. la longueur d’écrantage ;.

Comme on le verra au paragraphe suivant, I’équation ([B2)) doit étre résolue
aux ordres [ successifs jusqu’a la satisfaction du critére de convergence. Les
différentes quantités convergées (o(6), o¢, oar) sont donc paramétrées par les
2 variables k et Ag. Il en découle directement la nécessité de définir un maillage
bidimensionnel de l’espace (k, \s).

En fait, si on observe I’équation différentielle (B2), une 3¢ variable apparait
implicitement dans le terme U = V/E via la relation de dispersion (832 : la
masse effective m*. Le traitement du transport de porteurs de types différents
(électrons ou trous), dans plusieurs matériaux distincts (Si, Ge, Si;_,Ge,, etc.)
implique 'utilisation de masses effectives différentes. Afin d’éviter de répéter
la résolution numérique du probléme pour chaque masse effective, Meyer et
Bartoli ont introduit un formalisme spécifique, qui remplace les 2 parameétres
(k,As) par un couple de variables indépendantes du matériau ou du porteur
considéré, notées (y, F) [103]. Cette technique permet de tabuler les quantités
intéressantes sur un maillage bidimensionnel de I’espace (y, F) une fois pour
toutes.

La variable y est reliée a k via la relation :

y = tkag/2 (5.11)
ou ag est le rayon effectif de Bohif :

_ 47Th2660

ap = (5.12)

m*e2
y est de signe positif si l'interaction coulombienne est attractive, de signe négatif
si I'interaction est répulsive.

La variable F' est proportionnelle & la longueur d’écrantage A :

L2,
==

F

(5.13)

6T.a masse effective m* qui figure dans la définition [EIJ) est celle de la relation de dis-
persion ([E2). Comme suggéré par Meyer et Bartoli dans [I03], il est pertinent de choisir
pour m* la masse effective de densité d’état de chaque vallée dégénérée. Afin d’éliminer toute
ambiguité, cette masse sera des lors notée m} ,, et sera notamment distinguée de la masse
effective de densité d’état totale, laquelle sera notée m} . En présence de v vallées dégénérées
ellipsoidales, ces masses s’écrivent respectivement :
* 1/3 2/3

Myal = my

LL
* _ 2/3 1/3 2/3
mdos = v / (ml mt
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5.1. LA DIFFUSION SUR UN POTENTIEL COULOMBIEN ECRANTE

L’espace (y, F') est donc une image des variables énergie et niveau de do-
page. La correspondance entre y et ’énergie E du porteur est explicitée par les
relations (1)) et (B2). La correspondance entre F' et le niveau de dopage N;
dépend elle-méme du formalisme utilisé pour calculer la longueur d’écrantage
As(N;). La méthode que 'on adoptera ici pour établir cette correspondance,
nommée loi de la somme de Friedel, sera explicitée plus loin dans cette section.
En pratique, on utilise un maillage de résolution 48 x 18, soit 864 points, pour
notre espace (y, F)ﬂ Afin de minimiser ’erreur d’interpolation sur notre espace
paramétrique, toutes les quantités o(y, F') sont interpolées de fagon logarith-
mique entre les noeuds.

5.1.6 Convergence des déphasages

L’extraction des déphasages §; aux ordres [ successifs doit aboutir au cal-
cul des quantités probabilistes (B7),[ER) et (EH). Ces sommes sur indice [
ne présentant pas de borne supérieure, il devient nécessaire d’établir un critére
de convergence en [. Lorsque ce critére est atteint a 'ordre [y, la convergence
est supposée atteinte, le calcul est stoppé et la contribution de tous les termes
d’ordre [ > [y est supposée négligeable.

En outre, il existe une expression analytique du déphasage ; basée sur ’approxi-
mation de Born. Ce déphasage de Born, noté 67 est calculé suivant [T02,103] :

1 oo
P F) = [ abae 0 as (5.14)
0

Les déphasages de Born sont connus pour étre une bonne approximation des
déphasages numériques dans la limite d’un potentiel U (z) faible devant le terme
d’énergie cinétique l(ll%l) En fait, on peut vérifier que la solution numérique
exacte 0; tend asymptotiquement vers la solution de Born 513 lorsque ’ordre
[ augmente. On pourra donc se ramener au calcul plus rapide de l'intégrale
(BId) aux ordres [ élevés. En pratique, on utilise les paramétres de convergence
spécifiés dans la Ref. [I03], i.e. un maximum de 49 déphasages sont calculés
numériquement. Si & Pordre [ = 49 la convergence de la somme considérée
n’est pas atteinte, on continue son calcul aux ordres [ supérieurs en utilisant les

déphasages de Born.

5.1.7 Test et validation de ’algorithme

Dans les paragraphes précédents, nous avons décrit la technique numérique
utilisée et la paramétrisation du probléme. Il est ensuite nécessaire de valider
le comportement quantitatif du programme de calcul des déphasages 6;(y, F)
en comparant nos résultats & ceux publiés par les auteurs de la Ref. [T03]. En
prenant soin de tester notre programme pour des couples identiques (y, F') de
I’espace des parameétres, on peut effectuer une comparaison pertinente de notre
algorithme et de celui des auteurs.

Les figures BTal & Bl reproduisent respectivement les figures 1 & 6 de la ré-
férence [103], et comparent les résultats des auteurs a ceux produits par notre

TA titre de comparaison, le maillage adopté par Kay et Tang [&7] est résolu en 11 x 8, soit
88 points.
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algorithme. Les quantités tracées sont les fonctions Sy et Hy, définies par :

5520+ 1oy, F)
So(y, F) = -

yF?

892 lg:o(l + 1) Sin2 [61 (ya F) - 6l+1(ya F)]
Ho(y, F) = In(b+1)—b/(b+ 1)

ou

b= 4y*F?
A la vue des figures 111 il apparait clairement ’excellent accord entre les ré-
sultats de référence et ceux présentés ici. Ce travail comparatif constitue une
validation du comportement quantitatif de notre algorithme. On peut dés lors
exploiter notre programme pour générer les sections de diffusion pertinentes &
notre étude.

5.1.8 Loi de la somme de Friedel

Cette loﬂ inhérente & la théorie du décalage de phase, permet d’établir de
fagon autocohérente une corrélation entre la longueur d’écrantage A5 (ou le pa-
rameétre F) et le niveau de dopage N; [47,[I02T03].

Il existe plusieurs niveaux d’approximation pour exprimer I’évolution de I’écran-
tage en fonction de la concentration des charges libres. Le formalisme le plus
répandu est celui de Debye-Hiickel :

ecokpT 3
)\DHZ( N, ) (5.15)

L’écrantage de Debye-Hiickel est valide dans le cas d’un semiconducteur non-
dégénéré, ce qui correspond en pratique & des niveaux de concentrations dopantes
N; faibles & intermédiaires. Lorsque les niveaux de dopage sont trés élevés, le
matériau devient dégénéré et la formule de Debye-Hiickel n’est plus applicable.
Pour prendre en compte la dégénérescence, on a alors recours au formalisme de
Thomas-Fermi, lequel est valide pour tous les niveaux de dopage :

1
GEOkBT fl/g(m) 2
N = 5.16
e = (S A (5.16)

oun; = (Ep; — E.)/kpT est le niveau de Fermi réduitﬂ, et F,, est l'intégrale de
Fermi d’ordre m.

8 Friedel Sum Rule (FSR) en Anglais
91, est calculé suivant la formule analytique de Nilsson [T09] :

Inr; n (3\/57’1)% 87T
=
' L 4 3(4+ yar;)?
N;
avec r; = @ —
Ne¢
3
* kT 2
avec No. = 2(%575)
2mh
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5.1.

LA DIFFUSION SUR UN POTENTIEL COULOMBIEN ECRANTE

Repulsive Potential
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Fi1a. 5.1: Graphes de Sy(y, F) et Hy(y, F) en fonction de y pour différentes
valeurs de F'. Les symboles indiquent les résultats de notre algorithme, les lignes
pleines représentent les résultats de la Ref. [T03].
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Contrairement aux formules (BIH) et (EIH), la loi de la somme de Friedel ne
fournit pas explicitement la relation entre A; et N;. Friedel part du principe selon
lequel un centre dopant ionisé va induire localement une redistribution spatiale
des porteurs de charge libres, telle que la charge de l'ion soit complétement
compensée par I’écrantage & U'infini. Cette considération aboutit & une égalité
reliant la charge de I'ion dopant aux déphasages d; caractérisant la réponse des
porteurs libres au potentiel ionique perturbateur :

=2 [ - stz P (5.17)
™ Jo

ou v est le nombre vallées dégénérées, z = E/kpT est 'énergie réduite du
porteur libre, fo(2) = (1 + e*~")~1 est la fonction de distribution de Fermi-
Dirac, et le terme S est une somme pondérée des déphasages ¢; :

i 20 +1)-8[y(2), F] (5.18)
=0

Il est essentiel de souligner que seuls les déphasages §; des porteurs qui
contribuent & I’écrantage sont sommés dans S. Ainsi, en présence de porteurs
de charge minoritaires, il est évident que ce sont essentiellement les porteurs
majoritaires qui participent & ’écrantage électrostatique. En conséquence, les
déphasages qui figurent dans la somme (I8 sont toujours relatifs & un potentiel
coulombien V' (r) attractif.

Afin d’illustrer cette notion, si on prend ’exemple du transport dans le silicium,
I’écrantage des potentiels coulombiens sera :

— dans le cas d’'un dopage de type donneur, di aux électrons de dégénéres-

cence v = 6 et de masse effective m},, = 0,32mq;

— dans le cas d’un dopage de type accepteur, di aux trous de dégénérescence

v =1 et de masse effective m;, = 0,87my.
L’application de la loi de la somme de Friedel & ces 2 configurations distinctes
aboutira donc & 2 longueurs d’écrantages différentes. Au regard des relations
BEIH) et (BEIH), il est évident que cette distinction n’est pas accessible aux
formalismes classiques de Debye-Hiickel ou Thomas-Fermi, lesquels dépendent
seulement de ’amplitude du niveau de dopage, et pas de son type.

En pratique, afin de déterminer la correspondance entre F' (ou Ay) et N;,
on utilise un algorithme itératif classique. Pour chaque valeur du dopage Ny
dont on veut connaitre le paramétre équivalent Fj, on commence par évaluer la
partie droite de (BIT), notée 7 (F)E pour une valeur initiale de F arbitrairement
faible. L’algorithme se poursuit en incrémentant progressivement le paramétre
F, puis en ajustant le pas incrémentiel AF', jusqu’a ce que 'intégrale Z(F)
vérifie 'égalité (BID). La condition d’arrét de I’algorithme est atteinte lorsque
la loi de Friedel est vérifiée avec une erreur inférieure a 0,1 % 1.

La figure compare la dépendance en dopage de \s induite par les dif-
férents modeéles considérés ici, dans le cas du silicium. L’écrantage issu de la
loi de la somme de Friedel est tracé pour les 2 configurations d’un dopage du
type donneur (Nd >> Na), ou les potentiels coulombiens sont essentiellement
écrantés par les électrons de conduction, et du type accepteur (Nd << Na), ol

%on a donc Z(F) = 2 [ fo(1 — fo)S(z, F)dz
11(:e qui correspond aul critére |Z(F) — 1| < 1/1000
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les potentiels coulombiens sont essentiellement écrantés par les trous de valence.
On observe que les trois modeéles sont équivalents pour les concentrations faibles
4 intermédiaires, i.e. inférieures & 10'® cm ™2 ; en outre & de telles concentrations
I’écrantage n’est pas sensible & la nature du dopage. Au-dela de 10 cm™3, le
silicium devient dégénéré et I’approximation de Debye-Hiickel n’est plus valide.
Jusqu’a 10%° cm—3, I'influence de la nature du dopage sur la longueur d’écran-
tage est quasiment inexistante ; il faut atteindre des niveaux extrémes de dopage
supérieurs & 10%2° cm ™3 pour qu’une différence significative apparaisse.

15

=
o
(N

Screening Length (nm)

=
o
=}

Debye—-Huckel
— — — Thomas—-Fermi
FSR Nd >> Na
FSR Nd << Na

| | | |

1016 1017 1018 1019 1020 1021

Impurity Concentration (cm_3)

FiG. 5.2: Longueur d’écrantage en fonction de la densité du dopage, suivant les
formalismes de Debye-Hiickel, Thomas-Fermi et Friedel. Seul ’écrantage calculé
suivant la somme de Friedel permet une distinction quantitative en fonction de
la nature des dopants.

5.2 L’interaction porteur-impureté ionisée

Une fois que les différentes sections de diffusion (B1), (BF) et &) ont
été tabulées sur notre maillage bidimensionnel de espace (y, F), il s’agit de
calculer les quantités probabilistes pertinentes & une simulation Monte Carlo,
et & implémenter ces probabilités au sein de notre algorithme de simulation.

5.2.1 Cas d’une structure de bande analytique

La théorie du décalage de la phase étant fondée sur I’hypothése d’une disper-
sion sphérique, les sections de diffusion calculées sont naturellement adaptées
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aux simulateurs Monte Carlo & structure de bande analytique sphérique [47].
Dans ce cas, la probabilité d’interaction porteur-impureté ionisée est directe-
ment corrélée & la section totale de collision (&), selon :

Pimp =N;- U(k) ge (519)

ou N; est la densité des centres dopants ionisés diffuseurs et v(k) est la vitesse de
groupe du porteur de charge. Dans la cas d’une dispersion sphérique de E(k), la
vitesse v(k) est isotrop, et la probabilité d’interaction Pj,;, est directement
paramétrable en fonction de ’énergie E/ du porteur de charge.

Le calcul du vecteur d’onde post-interaction est effectué analytiquement,
en utilisant la technique de rotation angulaire spécifique aux modéles Monte
Carlo & bande sphérique. La symétrie sphérique de la dispersion résulte dans la
conservation de la norme du vecteur d’onde au cours de I'interaction. On peut
donc calculer le vecteur d’onde diffusé k' comme I'image par rotation d’angle
0 du vecteur d’onde incident k. L’angle polaire de diffusion est distribué se-
lon la probabilité différentielle angulaire P(6), laquelle est corrélée a la section
différentielle de collision (&), selon :

PlO) = mo(f)sinf (5.20)
2 oc

L’application d’une réjection stochastique sur la distribution angulaire ([B20)
permet de générer I’angle de rotation, et de calculer le vecteur d’onde k’. La
figure illustre I’évolution de la distribution angulaire normalisée avec la
concentration IV; des impuretés ionisées. Il est remarquable que, pour de faibles
densités en dopants ionisés, la probabilité angulaire est trés fortement piquée
dans le domaine des angles faibles. Pour une densité de 10*® cm 3, ’angle moyen
de rotation du vecteur d’onde est de 0,7° : numériquement, le vecteur d’onde
de la particule est quasiment inchangé aprés l'interaction coulombienne.

L’utilisation de ce modéle dans un simulateur Monte Carlo & structure de

bande analytique pose plusieurs problémes d’ordre numérique :

— L’efficacité numérique de I’algorithme Monte Carlo est drastiquement dé-
gradée par ’emploi du modeéle de diffusion (B20). Au cours de la simu-
lation de la propagation de la particule dans I’espace réciproque, le pro-
gramme va étre trés fréquemment interrompu par le calcul d’une inter-
action particule-impureté résultant dans une modification négligeable de
I’état de la particule.

— La modification trés fréquente du vecteur d’onde de la particule, par ap-
plications de rotations d’angle négligeable, introduit une importante com-
posante de bruit qui va affecter la précision statistique des résultats, et
augmenter la durée de simulation nécessaire & ’obtention d’une conver-
gence.

5.2.2 Cas d’une structure de bande numérique

L’emploi des sections de diffusion &), (&3) et (23) dans un simulateur MC
a structure de bande numérique nécessite une approche spécifique. Les struc-
tures Full-Band ne possédant pas de symétrie sphérique, le calcul du vecteur

120k) = LV E(k) = 2k = | /2E

T h m* m*
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F1G. 5.3: Probabilité différentielle angulaire d’interaction électron-impureté io-
nisée dans le silicium, pour plusieurs concentrations en dopage donneur. L’encart
montre la méme figure avec une échelle angulaire linéaire.

d’onde diffusé par rotation d’angle € est strictement non-applicable. On choisit
d’adopter la méthode proposée par Bufler [38,39], qui consiste a utiliser comme
probabilité d’interaction non pas la probabilité totale de collision, mais la fré-
quence de relaxation du momentlld. Si la probabilité de collision correspond
a la fréquence des interactions subies par la particule, la fréquence de relaxa-
tion du moment quantifie I'inverse du délai moyen nécessaire & une modification
substantielle du vecteur d’onde. La fréquence de relaxation du moment étant
significativement plus faible que la fréquence de collision, son intégration dans
un algorithme Monte Carlo résulte dans un gain remarquable en terme d’effica-
cité du programme, i.e. de temps de simulation. Le modéle de la Ref. [39] dérive
la fréquence de relaxation du moment du formalisme de Brooks-Herring, lequel
n’est pas sensible au signe du potentiel coulombien diffuseur. Afin de pouvoir
discriminer le transport des porteurs majoritaires, et celui des minoritaires, il
est nécessaire d’introduire des préfacteurs arbitraires devant les fréquences de
relaxation obtenues par Bufler.

Dans l'optique de bénéficier de I'important gain en temps de calcul, tout en
conservant la distinction physique entre les interactions attractives et répulsives,
on choisit d’adapter la méthode de la fréquence de relaxation du moment dans
le cadre théorique du décalage de la phase. La probabilité d’interaction porteur-
impureté ionisée est assimilée & la fréquence de relaxation du moment, laquelle
est directement corrélée a la section de relaxation du moment :

13 inverse momentum relazation time en Anglais
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ou la section oy est calculée suivant la somme (B3). Le terme Py, dans (B2Z)
est un préfacteur empirique constant, dont la valeur est calibrée sur des me-
sures de mobilité (cf. § E). On peut exprimer la probabilité (ZI) comme une
fonction de I’énergie E' du porteur. Les déphasages d; intervenant dans le calcul
de la section op; étant différents en fonction du signe du potentiel coulombien
diffuseur, 2 fonctions de probabilités distinctes sont obtenues :

1. La probabilité d’interaction PiTn‘;j (E), décrivant la diffusion des porteurs

majoritaires, intégre les déphasages relatifs au potentiel écranté attractif;

2. La probabilité d’interaction PZ%’; (E), décrivant la diffusion des porteurs

minoritaires, intégre les déphasages relatifs au potentiel écranté répulsif.

Les fréquences de relaxation du moment exprimées dans (BZ1I), quantifiant
les probabilités d’interaction électron- et trou-impureté ionisée dans Si, sont
tracées dans les figures B4al et B0 L’aptitude du formalisme du décalage de
la phase & établir une distinction entre les porteurs majoritaires et minoritaires
y est mise en évidence. L’analyse de ces figures permet d’identifier plusieurs
tendances :

— D’un point de vue général, les taux d’interaction présentent des ampli-
tudes relativement modérées, caractérisées par des maxima de ’ordre de
quelques 10'3 s71. Cette caractéristique est trés favorable a4 une implé-
mentation au sein d’un simulateur Monte Carlo; en effet, I'utilisation de
fréquences d’interaction trés élevées impose le choix d’un pas temporel At
drastiquement fin dans ’algorithme de propagation, ce qui résulte en un
fort accroissement des temps de calcul.

— L’amplitude des fréquences de relaxation est fortement croissante avec la
concentration des dopants. Cette tendance indique que plus le matériau
semiconducteur est dopé, plus la relaxation du vecteur d’onde de la par-
ticule est effectif durant sa propagation, c’est-a-dire plus le porteur de
charge est ralenti.

— Une troisiéme tendance qualitative remarquable est ’accroissement de la
distinction entre transport majoritaire et minoritaire avec le niveau de
dopage. A faibles concentrations, les interactions des porteurs majoritaires
et minoritaires se produisent & la méme fréquence. Lorsque la densité du
dopage augmente, le taux d’interaction ([EZIl) devient de plus en plus
sensible au signe de l'interaction coulombienne : les porteurs majoritaires
sont plus fréquemment diffusés que les porteurs minoritaires.

Tl sera vu dans le paragraphe § B4 comment ces caractéristiques du modéle de
relaxation du moment influencent les propriétés de transport des charges libres
dans les matériaux dopés.

Le second aspect de la modélisation de l'interaction porteur-impureté concerne
le calcul de ’état électronique diffusé. L’utilisation de fréquences de relaxation
du moment pour modéliser la probabilité d’interaction est intrinséquement, liée
& une génération stochastique purement aléatoire du vecteur d’onde, c’est-a-
dire & la randomisation de I’état diffusé [38,B9]. Si la structure de bande est
décrite de fagcon numérique, 1’état post-interaction de la particule est généré
par randomisation élastique sur la surface iso-énergie définie par I’énergie in-
cidente (cf. § Z30). Cette modélisation est donc particuliérement adaptée aux
simulateurs Full-Band. Le modéle de la relaxation du moment consiste donc &
modéliser des diffusions trés fréquentes modifiant faiblement ’état quantique
de la particule, par des interactions relativement peu probables qui altérent
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F1G. 5.4: Probabilités d’interaction électron- et trou-impureté ionisée en fonc-
tion de 1’énergie a différents niveaux de dopage dans le silicium. Les courbes
pleines correspondent aux porteurs majoritaires, les courbes en pointillés aux
porteurs minoritaires. Les probabilités totales d’interaction électron- et trou-
phonon sont également indiquées (lignes discontinues grises).
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significativement le vecteur d’onde de la particule.

5.3 Le principe d’exclusion de Pauli

Le principe d’exclusion de Paulid est une loi de la mécanique quantique selon
laquelle 2 fermions ne peuvent occuper le méme état quantique simultanément.
Dans un matériau semiconducteur, ’application de ce principe d’exclusion aux
électrons de conduction et aux trous de valence est appelée dégénérescence. Cette
dégénérescence va limiter la disponibilité de certains états quantiques (k,v), et
ainsi altérer le transport des porteurs de charge. En pratique, les effets liés
a la dégénérescence se manifestent lorsque les états quantiques accessibles du
systéme sont fortement peuplés. Le principe d’exclusion de Pauli est par consé-
quent effectif lorsque la concentration des porteurs libres devient trés élevée.
Dans l'optique de modéliser le transport des charges libres dans des semicon-
ducteurs fortement dopés & température ambiante, il devient donc nécessaire de
prendre en compte les effets de la dégénérescence.

Considérons la diffusion d’une particule dans un état incident k vers un
état final &’ induite par ’action d’un potentiel de perturbation quelconque. La
probabilité P(k, k") que la transition ait lieu entre les états k et k' est propor-
tionnelle & la probabilité f(k) que I’état initial soit occupé, et proportionnelle &
la probabilité [1 — f (k)] que I’état final soit vide, c’est-a-dire disponible [46] :

Pk, k") = S(k, k') x f(k) x [1 — f(K')] (5.22)

Le terme S(k, k') dans (E2Z2) est la probabilité d’interaction, et correspond a la
probabilité que le transition ait lieu lorsque les états initial et final sont respec-
tivement occupé et vide. Dans la simulation du transport par approche Monte
Carlo standard, on assimile usuellement la probabilité de transition P(k,k’) a
la probabilité d’interaction S(k, k'). En effet, la particule Monte Carlo dont on
modélise la transition occupe nécessairement 1’état initial : on a donc f(k) = 1.
De plus, I’hypothése d’un systéme non-dégénéré permet de négliger le PEP, ce
qui méne & 'approximation f(k’) = 0. La simulation par méthode MC de sys-
témes dégénérés doit prendre en compte le facteur d’occupation [1 — f(k')] dans
I’évaluation de la probabilité de transition.
La difficulté de la prise en compte du facteur [1 — f(k')] dans l’expression
exacte (2Z2) de la probabilité de transition, réside dans le fait que la probabilité
d’occupation f(k) est inconnue a priori, puisqu’elle constitue un des résultats
de la simulation. On peut cependant contourner cette difficulté en prenant en
compte le facteur d’occupation via une procédure de réjection [A6]. Lorsqu’un
méchanisme d’interaction est stochastiquement sélectionné (auto-diffusion ex-
clue) pour la particule incidente dans ’état (k, ), un état final potentiel (k' ")
est calculé suivant la probabilité différentielle S(k, k’). Un nombre aléatoire r
compris entre 0 et 1 est ensuite généré :
—sir < [1 = fu(k")], Pétat final k' est vide, et la particule incidente est
diffusée vers l’état final (k',1');

—sir > [1— fu(k")], Pétat final k" est occupé, et la transition est impossible
par application du PEP. La particule incidente n’est pas diffusée et subit
une nouvelle accélération balistique depuis 1’état (k,v).

M pauli Ezxclusion Principle (PEP) en Anglais
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Le point-clef de cette méthode de réjection consiste par conséquent & évaluer
la probabilité d’occupation f(k) au cours de la simulation. La spécificité de notre
approche, a savoir la simulation d’un systéme homogeéne et stationnaire, autorise
Pévaluation de la fonction f(k) par un algorithme MC mono—particul. Notre
dispersion numérique étant multi-bande, la donnée du vecteur d’onde k de la
particule n’est pas suffisante pour définir exhaustivement son état quantique :
I'indice v de la bande occupée est une composante supplémentaire de son état.
La fonction de probabilité d’occupation f est donc dépendante de 4 variables
scalaires : ky, ky, k. et v. Afin de calculer numériquement la probabilité d’oc-
cupation, on discrétise ’espace réciproque par un maillage cubique homogeéne.
La zone de Brillouin est divisée en éléments cubiques de dimensions Ak,, Ak,
et Ak, telles que :

1 27
Pour chaque élément discret m du maillage, un indice d’occupation entier n,, ,,
va étre attribuée & la bande v. A la fin de chaque vol libre, I’élément cubique
m occupé par le vecteur d’onde de la particule (k,v) est détecté, et son indice
d’occupation n, ., est incrémenté de 1. La probabilité locale f, ,, est alors pro-
portionnelle au ratio de I'indice d’occupation sur ne nombre total N de vols
libres simulés :

Ny,m
vom = K x —— 5.23
i x = (5.23)

Il s’agit deés lors de normaliser la quantité f, ,,, c’est-a-dire de déterminer la
constante de proportionnalité notée K dans (B23]) pour que la fonction calculée
corresponde & la probabilité que I’état quantique (k,,v) soit occupé par un
porteur de charge. Dans un matériau semiconducteur, la densité de porteurs
libres N, est donnée par 'intégrale de la probabilité d’occupation sur I’espace
réciproque :

N, = Z/#f(k,u) A3k (5.24)

Si on discrétise la fonction f(k,v) sur le maillage cubique précédemment défini,
Péquation ([E24) est intégrable numériquement selon :

Ne=>" (272r)3 X (AR X fym (5.25)

L’utilisation de la définition (E2Z3) dans (B2ZH) produit :

N, =

2
2m)3 N

—~

(AR K x 3 e (5.26)

Comme la définition méme de n, ,,, implique ) . n,., = N, 'équation (B2
nous fournit le préfacteur de normalisation de la probabilité d’occupation :
N.(27)3

5 Dans le cas d’un systéme transitoire, I’évaluation de la probabilité d’occupation f(k,t)
nécessite I’emploi d’un algorithme multi-particule.
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et la probabilité d’occupation normalisée est calculée numériquement selon :

N.(27)°  nym
fl/,m = ( ) .

T (5.28)

En pratique, notre modélisation du principe d’exclusion de Pauli s’appuie sur
une procédure de réjection appliquée a la probabilité d’occupation discrétisée
selon (BZR). A chaque fois qu’un mécanisme d’interaction interrompt ’accélé-
ration balistique de la particule, I’état final (k’,2') est calculé en négligeant le
PEP. L’élément cubique m’ contenant le vecteur d’onde diffusé k' est ensuite
détecté, et la probabilité d’occupation locale f,/ s est évaluée. Finalement, la
comparaison de f,s s avec un nombre aléatoire compris entre 0 et 1 conduit &
I’autorisation ou a l'interdiction de la transition.

Afin de tester 'implémentation de notre modélisation numérique du PEP, il
est trés utile de mettre en évidence les effets de la dégénérescence sur la distribu-
tion des porteurs en énergie. Les figures [.5al et B30 montrent les probabilités
d’occupation en énergie des électrons et des trous dans le silicium fortement
dopé, obtenues par simulation Monte Carlo pour des porteurs de charge sou-
mis & des champs électriques faibles. Dans ces conditions proches de ’équilibre
thermodynamique, les probabilités d’occupation simulées peuvent étre compa-
rées aux distributions analytiques de Fermi-Dirac (cf. éq. 3)). La fonction
de Fermi-Dirac fo(F) décrit la probabilité q'un état d’énergie E soit occupé
par un fermion & I’équilibre thermodynamique, dans un systéme arbitrairement
dégénéré. Ces fonctions peuvent donc étre considérées comme des références
pour évaluer notre modélisation du PEP. L’observation des figures (.52l et E50
conduit aux conclusions suivantes :

1. Pour des concentrations de porteurs inférieures a 10'° cm™3 & tempéra-
ture ambiante, le systéme est non-dégénéré. A ces concentrations faibles,
le PEP n’est pas effectif et la probabilité d’occupation des porteurs est
donnée par la distribution statistique de Maxwell-Boltzmann :

E—EF>

fo(E) =exp (—]%7

Au niveau du modéle numérique, le terme de densité N, présent au nu-
mérateur de (B2) est si faible que la probabilité d’occupation f, ., est
négligeable. Les réjections dues au PEP sont trop rares pour avoir une
influence statistique sur le transport des porteurs.

2. Pour des concentrations supérieures & 1020 cm ™3, le systéme de fermions
composé par les porteurs libres devient dégénéré. Les minima de la struc-
ture de bande deviennent saturés en porteurs, comme la probabilité d’oc-
cupation atteint 1 & basse énergie. Le transport des porteurs de charge
est fortement influencé par la dégénérescence, laquelle pousse les porteurs
vers les énergies hautes, augmente concomitamment 1’énergie moyenne du
gaz de particules et élargit sa distribution. Au voisinage des centres de
vallées, la probabilité d’occupation f, ., tend localement vers 1, ce qui
interdit toute transition vers les minima de la structure de bande. Cette
restriction diminue la fréquence a laquelle les porteurs sont diffusés, ce qui
entraine ’échauffement de leur distribution.

3. L’observation attentive des probabilités d’occupation calculées permet de
constater que la fonction de probabilité dépasse occasionnellement 1'unité
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F1G. 5.5: Probabilité d’occupation en énergie des électrons (Fig. BRal) et des
trous (Fig. B.5H) dans le silicium massif & 300 K, pour plusieurs concentrations
de porteurs libres. Les lignes continues représentent, les fonctions de probabilité
issues des simulations Monte Carlo, les lignes pointillées sont les distributions de
Fermi-Dirac. Le champ électrique appliqué pour les simulations est de 1 kV/cm
pour les électrons 2 kV /cm pour les trous.
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[48]. Ce dépassement est du aux limitations d’ordre numérique (pas du
maillage cubique, nombre de vols libres simulés, bruit statistique, etc) qui
affectent notre méthode de modélisation.

Les résultats de nos simulations indiquent que, malgré la présence d’une erreur
numérique, notre modélisation du PEP par Dapplication d’une technique de
réjection & la probabilité d’occupation locale, permet de décrire correctement
les effets d’échauffement liés a la dégénérescence.

5.4 Simulation du transport dans SiGeC dopé

5.4.1 Mobilité en fonction du dopage dans Si

L’évolution de la mobilité & faible champ en fonction de la concentration du
dopage dans le silicium, a été 'objet de trés nombreuses études expérimentales.
Ces données permettent de mieux comprendre comment les espéces dopantes
ionisées altérent les propriétés de transport du silicium. A ce titre, les mesures de
mobilité dans un matériau semiconducteur dopé ont usuellement pour objectif
I’investigation d’un ou plusieurs des 3 effets suivants :

1. influence de la densité des centres dopants ionisés ;
2. influence du type des centres dopants (donneur ou accepteur) ;
3. influence de I’élément dopant (P, As, etc).

Afin de vérifier la validité de nos modéles théoriques visant & décrire les ef-
fets induits par les dopants ionisés sur le transport des charges, il est essentiel
de pouvoir reproduire par la simulation les résultats expérimentaux. Pour ce
faire, on simule le transport des électrons et des trous soumis & un champ élec-
trique faible (typiquement 1 kV/cm) dans un milieu contenant une densité N;
d’impuretés ionisées, en incluant les modéles des interactions porteur-phonon,
porteur-impureté ionisée et le modéle du principe d’exclusion de Pauli. La struc-
ture de bande utilisée est réduite aux 2 premiéres bande de conduction, et aux
3 plus basses bandes de valence. En faisant varier le paramétre initial N;, on
peut extraire la dépendance en dopage de la mobilité théorique.

Pour simuler la propagation des porteurs majoritaires, i.e. des porteurs libres
issus de l’ionisation de I’espéce dopante, on inclut la probabilité d’interaction
porteur-impureté calculée pour un potentiel coulombien attractif, et la densité
N, des porteurs libres prise en compte dans le modéle numérique (E28) du PEP
est supposée égale a N; :

Nc,maj = Ni

Pour simuler la propagation des porteurs minoritaires, la probabilité de diffusion
sur impuretés ionisées est dérivée d’un potentiel répulsif. L’application du mo-
dele de dégénérescence ([28) a la population des porteurs minoritaires nécessite
la spécification de la densité des minoritaires. On choisit d’étudier le transport
des porteurs minoritaires dans des conditions telles que leur influence sur la
population des porteurs majoritaires reste négligeable. Ce critére est respecté
lorsque la concentration des minoritaires est faible devant celle des majoritaires,
on définit donc la densité des minoritaires par [62] :

Nc,min = 0, 001 x Nl
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Fia. 5.6: Résultats pour la mobilité & faible champ des électrons (Fig. Bfal) et
des trous (Fig. B6h) dans le silicium en fonction de la concentration des do-
pants. Les lignes représentent les simulations Monte Carlo, les symboles sont
les résultats expérimentaux. Les lignes et symboles bleus (resp. rouges) son
relatifs aux mobilités des porteurs majoritaires (resp. minoritaires). Les réfé-
rences expérimentales sont [43) [0, T2, MT3,[1T4, [TT5] pour la Fig. Bfal et
3, 10,16l 117,118, 119] pour la Fig.
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La comparaison entre résultats théoriques et expérimentaux pour la mobilité
des électrons et des trous dans le silicium dopé est établie dans les figures L6al
et
Dans le cas de la mobilité des électrons majoritaires et minoritaires, on observe
un excellent accord entre simulation et mesure lorsque le préfacteur empirique
Py du modele (BEZT0) pour la fréquence de relaxation du moment est fixé 4 :

P{ =40

Ce préfacteur d’ajustement permet de prendre en compte de fagon globale ’en-
semble des phénomeénes diffusifs non-explicitement modélisés. Dans les milieux
fortement dopés, ces mécanismes bien que d’origines diverses, sont essentielle-
ment de nature coulombienne : citons notamment les interactions inter-porteur
(électron-électron [T20412TL[T22], électron-trou [6263], trou-trou), porteur-plasmon
[105LT06] et porteur-impureté neutre [I23]. Les caractéristiques des probabilités
d’interaction électron-impureté mises en évidence dans la figure BEZalinfluencent
fortement les résultats théoriques. La forte augmentation des fréquences de re-
laxation du moment avec la densité du dopage, résulte dans la diminution dras-
tique de la mobilité & faible champ. De plus, I’accroissement de la différentiation
entre les probabilités d’interaction attractive et répulsive, conduit & une forte
distinction entre les mobilités majoritaire et minoritaire : & fort dopage, les
porteurs minoritaires sont systématiquement plus mobiles que les porteurs ma-
joritaires.
Les résultats de simulation pour la mobilité des trous majoritaires et minori-
taires sont en bon accord avec les données expérimentales avec un préfacteur
constant calibré a :

Pl =50

L’écart existant entre la mobilité théorique et la mobilité expérimentale de la
Ref. [@3] pour les concentrations dopantes faibles i.e. inférieures a 107 cm—3
(cf. Fig. BEBL) s’explique par les différentes mobilités intrinséques de référence
utilisées : notre modeéle d’interaction trou-phonon, calibré sur les mesures de
vitesse de dérive de la Ref. [77], produit une mobilité intrinséque théorique
égale & 564 cm?/Vs (cf. Tab. Bf), tandis que la formule empirique de la Ref.
3] emploie un paramétre de mobilité intrinséque égal & 470,5 cm?/Vs.

Notre modéle de relaxation du moment permet donc de décrire efficacement
la diffusion des porteurs de charge sur les centres dopants ionisés, en propo-
sant un formalisme commun aux deux types de porteurs. Un trés bon accord
quantitatif est atteint entre les résultats théoriques et expérimentaux pour la
mobilité des porteurs dans le silicium dopé P et N, par I'introduction d’un seul
parameétre empirique.

5.4.2 Mobilité en fonction du dopage dans Ge

La mobilité a faible champ dans le germanium dopé a été trés peu mesu-
rée; a notre connaissance, seuls les travaux de Prince publiés en 1953 [124] ont
investigué ces propriétés. Dans la référence [124], les effets de la température
et de la concentration des dopants sur la mobilité ohmique des électrons et des
trous minoritaires ont été mesurés dans des échantillons de germanium massif.
Il est remarquable que le domaine des concentrations mesurées est restreint &
la gamme des densités faibles & intermédiaires (10!* cm™3 < N; < 1017 em—3),
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et que par conséquent aucune information n’existe relativement aux mobilités
dans le Ge fortement dopé.

Malgré ces données expérimentales lacunaires, on peut comparer les résul-
tats de nos simulations Monte Carlo de transport dans le germanium aux me-
sures existantes : ces comparatifs pour la mobilité des électrons et des trous
sont reportés respectivement dans les figures BE7al et On constate que,
avec des préfacteurs empiriques Pf/b identiques & ceux utilisés dans Si, les mo-
deles théoriques s’accordent avec les tendances expérimentales. Ces résultats
montrent que les préfacteurs des fréquences de relaxation du moment (EZT)
peuvent étre considérés comme des constantes indépendantes du matériau. A ce
titre, les préfacteurs employés pour modéliser les interactions porteur-impureté
dans les alliages SiGeC prendront les valeurs calibrées dans le silicium.

Les principaux effets induits par ’ionisation des impuretés dopantes substi-
tutionnelles dans un cristal semiconducteur, & savoir :

1. la relaxation du vecteur d’onde des porteurs de charge par diffusion élas-
tique sur les potentiels ioniques, et

2. Péchauffement du gaz de porteurs libres, consécutif & la dégénérescence
des états occupés aux fortes densités dopantes,

ont, été décrits par I'introduction de 2 modéles spécifiques. Ces modéles repro-
duisent, efficacement les propriétés expérimentales des porteurs de charge dans
les matériaux dopés.
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F1a. 5.7: Résultats pour la mobilité a faible champ des électrons (Fig. BZal)
et des trous (Fig. L7D) dans le germanium en fonction de la concentration
des dopants. Les lignes représentent les simulations Monte Carlo, les symboles
sont les résultats expérimentaux. Les lignes et symboles bleus (resp. rouges) son
relatifs aux mobilités des porteurs majoritaires (resp. minoritaires). La référence
expérimentale est [T124].
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Chapitre 6

Extraction des parameétres
matériau et formulation des
modeéles analytiques

6.1 Mobilité & faible champ

La mobilité ohmique caractérise la réponse du matériau & ’application d’un
champ électrique faible. C’est une caractéristique électronique fondamentale
du matériau. Dans 'optique de simuler des transistors bipolaires intégrant des
couches de SiGeC, il essentiel de modéliser rigoureusement les mobilités des élec-
trons et des trous dans ces alliages ternaires. Les sections suivantes explicitent
les différentes composantes de notre modéle analytique de mobilité. Chaque
composante se focalise sur la modélisation d’un effet physique spécifique. L’en-
semble des paramétres du modéle analytique de mobilité sont calibrés sur les
résultats de référence de nos simulations Monte Carld]. Les valeurs assignées
aux différents parameétres du modéle sont exposées dans les tableaux et B2
pour les mobilités des électrons et des trous respectivement.

6.1.1 Dépendance en température

On commence par décrire la dépendance en température de la mobilité dans
un matériau massif pur et non-dopé. Dans ces conditions, la mobilité des por-
teurs est uniquement limitée par les phonons du réseau. La mobilité u exprimée
en fonction de la température 7' peut alors s’écrire selon une loi empirique de
type |[124125,126] :

T -
) = e x (515 (6.1)
ol le terme p, désigne la mobilité limitée par les phonons & 300 K, et I’exposant
~ est un parameétre empirique. L’expression de py, sera détaillée plus loin ; elle
intégre une dépendance en contrainte ajustée sur les résultats MC. L’ensemble
de nos simulations de transport ayant été effectuées & température ambiante,
le coefficient v dans l’expression (E1]) est issu d’études expérimentales : les

13 Pexception des paramétres gouvernant la dépendance en température
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exposants 7y spécifiques aux mobilités des porteurs dans Si et Ge proviennent
des références [68] et [124], respectivement.

6.1.2 Dépendance en dopage
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Fia. 6.1: Dépendance en dopage du modéle analytique de mobilité des trous
dans le silicium et le germanium. Le modéle analytique (courbes) est ajusté sur
les résultats Monte Carlo (symboles). Les lignes et symboles bleus (resp. rouges)
son relatifs aux mobilités des trous majoritaires (resp. minoritaires).

La dépendance en dopage de la mobilité est décrite par une formule de
Caughey-Thomas [T25,127[T2]8]. Afin de découpler les effets des dopants don-
neurs et accepteurs, le formalisme de Caughey-Thomas est étendu aux 2 types
de dopants selon la méthode proposée par Reggiani et al. [T29,T30)] :

pnr (555) " — ps

,LL(NAaNDaT) = ,LLS + N Qg N Qg (62)
1 () " (B2
avec Nt N
HaiVA T+ HdlND
- £ & - 6.3
s NA TN (6.3)

Le terme pg explicité dans 'équation (B3)) désigne la mobilité de saturation,
c’est-a-dire la valeur limite minimale de la mobilité aux fortes concentrations
dopantes. Les paramétres quantifiant les dépendances en dopage donneur et

120



6.1. MOBILITE A FAIBLE CHAMP

dopage accepteur du modeéle de mobilité ([B2) sont calibrés indépendamment
sur les résultats de simulation MC (cf. Fig. BT :

1. Les parameétres C,, g et u, spécifient les effets du dopage accepteur ;
2. Les paramétres Cy, ag et pq décrivent les effets du dopage donneur.

La technique de calibration employée consiste & déterminer la combinaison des
paramétres minimisant la moyenne quadratique de I’écart entre le modéle ana-
lytique (E2) et les simulations de référence [43)].

6.1.3 Dépendance en taux de germanium et carbone

L’équation (B2) décrit la variation de la mobilité des porteurs dans un
matériau semiconducteur dopé. Ce formalisme est donc adapté a la modéli-
sation de la mobilité dans le silicium et le germanium massifs. Dans les alliages
Si1_z—yGe; Cy, les différentes contributions & la mobilité sont combinées selon

la loi de Matthiessen :

1 l-x L2 (1 —x)
/L(x,y,NA,ND,T) B MSZ MGe Cg +JEC; +SCQC§ (6 4)
Ly -y '
Cy Cay

L’expression ([@4) est 'extension du formalisme de la Ref. [I31] spécifique aux
alliages binaires SiGe, au cas plus général des alliages ternaires SiGeC ou le
carbone est introduit en proportions minoritaires. Dans (E4), les mobilités ¢
et 119¢ sont calculées suivant la formule E2) en utilisant les paramétres res-
pectifs du Si et du Ge. Les dépendances en température, dopage accepteur et
dopage donneur dans (B4) sont donc implicitement contenues dans les termes
de mobilité 157 et uC¢. Les paramétres de courburdd Ci, C, et C,, modélisent
la dégradation de la mobilité due & la diffusion sur potentiel d’alliage. Ces pa-
ramétres sont calibrés sur les résultats de simulation MC pour la mobilité dans
les alliages intrinséques relaxés :

1. Les parameétres C2, CL et C? sont ajustés sur la mobilité relaxée dans
Siy_,Ge, (cf. Fig. 62a]) ;

2. Le parametre Cy, est réglé sur la mobilité relaxée dans Si;_,C,
(cf. Fig. 620 ;

3. Une fois que les paramétres C% et C,, sont fixés, Cy,, est finalement calibré
sur la mobilité relaxée dans Si;_,_,Ge,C, (cf. Fig. et [B2d).

6.1.4 Modélisation des effets de la contrainte biaxiale

A ce stade du développement du modéle analytique, le formalisme (B4
est capable de reproduire la mobilité des porteurs de charge dans les alliages
ternaires SiGeC dopés non-contraints. Lorsque la couche de Si;_,_,Ge,C, est
déformée biaxialement sur un substrat massif de silicium (cf. § EET3), la mobilité
devient une propriété anisotrope quantifiée par un tenseur [27,132] :

g 00
=10 s O (6.5)
0 0 py

2bowing parameters en Anglais
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F1G. 6.2: Dépendance en taux de germanium et carbone du modéle analy-
tique de mobilité des électrons dans les alliages binaires SiGe (Fig. [EZal), SiC
(Fig. B2D) et ternaires SiGeC (Fig. et B£2d). Lorsque les alliages sont
contraints sur Si, la déformation biaxiale induit I’anisotropie du tenseur de mo-
bilité. Le modeéle analytique (courbes) est ajusté sur les résultats Monte Carlo

(symboles).
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Si un seul scalaire suffisait & définir la mobilité isotrope, 2 composantes scalaires
sont nécessaires pour caractériser le tenseur biaxial de mobilité (&3 :

— ) désigne la composante de mobilité longitudinaleﬁ;

— u, désigne la composante de mobilité transversedl.

La prise en compte des effets de la contrainte au sein d’un modéle analytique
de mobilité induit par conséquent la nécessité de distinguer les 2 composantes
du tenseur de mobilité.

Afin de modéliser 'amplitude de la déformation biaxiale, un paramétre de
compensation de la contrainte noté z est introduit. Ce paramétre doit s’annuler
pour les compositions (x,y) particuliéres ot la couche de Si;_—,Ge,C, est meé-
caniquement, compensée. On peut résoudre numériquement ’équation de com-
pensation de la contrainte, définie par :

a(z,y) = as; = a(0,0) (6.6)

ou le parameétre de maille de Dalliage a(x,y) est calculé selon la formule ().
L’ensemble des points (x,y) de I’espace des compositions qui sont solutions de
l’équation de compensation (B.8]) sont alignés selon une courbe de type y = f(x).
L’utilisation d’une formule analytique quadratique ajustée sur I’ensemble des
points de compensation (z,y) permet d’obtenir une équation qui formule expli-
citement la condition de compensation de la contrainte :

y = 0,1071z + 0, 016322 (6.7)

Le paramétre de compensation z est alors dérivé de I’équation quadratique de
compensation (G7), selon :

z=y—0,1071z — 0,0163z> (6.8)

L’indice z défini selon (BF) sera donc positif (resp. négatif) quand la couche de
SiGeC est contrainte en tension (resp. compression) sur Si; il s’annule lorsque
I’alliage est exactement compensé. L’indice z peut étre considéré comme la
fraction molaire effective en carbone, c’est-a-dire la fraction molaire y non-
compensée : dans les alliages binaires Si;_,Cy, il n’y a a pas de compensation
possible, et z = y.

La modélisation de I’action de la contrainte biaxiale sur le tenseur de mobilité
s’articule autour de 2 effets :

1. la dépendance en contrainte de la mobilité limitée par les phonons & 300 K,
et

2. la diminution de l’action diffusive du potentiel d’alliage induite par la
réduction de la densité d’états D(E) a basse énergie.

Dans le formalisme (B4), seule la mobilité du silicium, notée 1%, intégre une
dépendance en contrainte. Une modélisation équivalente du terme de mobilité
du germanium p ¢ résulterait dans une augmentation drastique du nombre de
parameétres employés dans le modeéle (B4). En outre, la contribution du terme
inverse z/1“¢ & la mobilité totale est mineure dans le domaine des compositions
considérées (z < 50%). Par conséquent, il n’est pas nécessaire de complexifier
la description de ce terme, et il est préférable de restreindre 'inclusion de la

3in-plane mobility en Anglais
4out-of-plane mobility en Anglais
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KL v Ha [ Ca Ca Qq q
cm?/Vs em?/Vs  em?/Vs  em™  cm™3

Si - 2,4 240 65 9,0el6 8,5e16 0,78 0,75

Ge 3500 1,6 450 100 1,0e17 6,0e16 0,70 0,80
CcY Cl C? Cy Cyy cm?/Vs

120 0 0 30 30
Hts Hes 20 ﬂ 21 X
cm?/Vs  cm?/Vs

2> 0 0,01 2.7

2 L <0 3000 1400 0,009 300 0.01 1.3

I i 8 700 2300 0,000 400 8’81 ;g

TAB. 6.1: Paramétres pour le modéle analytique de mobilité des électrons dans
les alliages SiGeC contraints sur Si.

dépendance en contrainte aux termes dominants de la somme (E4)).
Pour les électrons, 'effet de la contrainte biaxiale sur la composante transverse
de la mobilité limitée par les phonons est décrite par une fonction de z de type :

Pos — His
1+exp[(z — 2z3) Y]

pz (2) = pigs + (6.9)

La mobilité longitudinale p est décrite par le méme formalisme, mais utilise

un jeu de paramétres spécifiques (u,lfls, u,I;lS, z(l)l et Bl — cf. Tab. B)). La fonc-
tion (B3) tend asymptotiquement vers ;s (resp. pes) pour les déformations
croissantes en tension (resp. compression). Ce formalisme analytique reproduit
efficacement 1’évolution des composantes du tenseur biaxial de la mobilité li-
mitée par les phonons. Pour extraire les coefficients de la formule (E3), nous
simulons par méthode Monte Carlo les mobilités limitées par les phonons dans
SiGeC contraint, en désactivant les interactions sur potentiel d’alliage dans 1’al-
gorithme MC. Par cette méthode, la mobilité calculée est seulement limitée par
les interactions électron-phonon.

Pour les trous, une simple fonction quadratique de z permet de modéliser I'aug-
mentation des mobilités longitudinale et transverse induite par la levée de dé-
générescence des bandes de valence :

P (2) = prs + <§>2 (6.10)

et la méme formule est employée pour la composante longitudinale p, dotée

d’un parameétre distinctif (zg — cf. Tab. E2).

La réduction du mécanisme de diffusion sur potentiel d’alliage, qui résulte de la
diminution de la densité d’états & basse énergie induite par la contrainte biaxiale,
est modélisée par I'introduction d’un facteur multiplicatif C, dépendant de z,

124



6.1. MOBILITE A FAIBLE CHAMP

KL v Pa pd Ca Cy Qa Qqd
cm?/Vs em?/Vs  em?/Vs  em™  cem™3

Si _ 2.2 42 104  30el7 3,0el7 070 0,70

Ge 1800 2,3 42 134 9,0e16 9,0el6 0,65 0,60
o Cl C? C, Cay cm?/Vs

60 70 170 34 30
Hrs 20 Z1 X
cm? /Vs

2> 0 0,05 21

Hi 2 <0 510 0,0010 005 21

2> 0 0,001 0,05 32

PL <0 ) 005 2,1

TAB. 6.2: Paramétres pour le modéle analytique de mobilité des trous dans les
alliages SiGeC contraints sur Si.

selon :

C’;‘(z) =x"—(x"—1) xexp <,|ZLL|) (6.11)
1
Lorsque l'indice de contrainte z est nul, la fonction EIT) vaut 1 et le facteur
multiplicatif n’est pas effectif. Lorsque la contrainte augmente en valeur absolue,
le facteur (EI0) tend asymptotiquement vers la valeur limite y. L’application
de ce facteur permet d’augmenter les termes quantifiant la mobilité limitée par
potentiel d’alliage lors de I’application d’une contrainte biaxiale. La fonction C,,
doit donc étre introduite au dénominateur de I'expression (). Les paramétres
de la fonction Cy (x, #z1) prennent des valeurs différentes en fonction du type
de porteur considéré, de la composante du tenseur de mobilité modélisée, et
du signe de lindice z (cf. Tab. et [E2). Ces paramétres sont calibrés sur
les résultats MC pour les mobilités longitudinale et transverse dans les alliages
Si1—z—yGe, Cy contraints (cf. Fig. E2al a B2d).
Le formalisme définitif pour les composantes du tenseur biaxial de mobilité
dans les alliages ternaires Si;_,_,Ge,C, contraints sur Si s’écrit :

1 11—z x (1 —x) y(l—y) xy 1
=ty T = (612
TR (o e e R i o Kom s

pour le cas de la composante transverse. La description de la composante lon-
gitudinale est équivalente, et intégre les termes spécifiques “ﬂ% et C)Il. Le terme
de mobilité dans Si pf$? est calculé en utilisant expression (E2), ot le para-
métre de mobilité intrinséque & 300 K, noté uy,, est défini par la fonction py (2)
explicitée dans (E3) et ([EI0). Le terme de mobilité dans Ge u&° n’intégre pas
de dépendance en z, il est calculé suivant l'expression ([B2) avec un parameétre
de mobilité intrinséque py, constant. L’aptitude du modéle analytique (EI2) a
reproduire nos résultats Monte Carlo avec un nombre limité de paramétres, est
illustré par les figures B2al 4 [6.2dl Le modeéle de mobilité calibré décrit de fagon
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satisfaisante les effets combinés du germanium et du carbone dans 'alliage, &
savoir :

1. la dégradation de la mobilité causée par la diffusion sur potentiel d’alliage ;
2. anisotropie du tenseur de mobilité induite par la contrainte biaxiale;

3. la compensation de la contrainte, qui apparait lorsque les concentrations
relatives en Ge et C satisfont la condition de compensation (&) (voir la
fleche verticale dans la Fig. E2Zd).

Dans le but d’illustrer ’évolution de la mobilité dans Si;_,_,Ge,C, en fonc-
tion des variables z et y de ’espace des compositions, il est utile de calculer le
ratio entre la mobilité dans I’alliage contraint, et la mobilité du silicium mas-
sif. En fonction de la composante du tenseur de mobilité considérée, 2 ratios
peuvent étre définis, selon :

R, = L(ﬁ;y) (6.13)
I

pour le ratio transverse, et le ratio longitudinal R peut étre exprimé de fagon
équivalente.
Les ratios de mobilit¢ R et R, peuvent étre utilisés pour identifier les ré-
gions de ’espace paramétrique (z,y) qui bénéficient d’une mobilité supérieure a
celle du silicium. Ces régions, caractérisées par un ratio supérieur a ’'unité, cor-
respondent aux compositions particuliéres pour lesquelles les effets bénéfiques
induits par la contrainte biaxiale dominent les effets diffusifs du potentiel d’al-
liage. Dans les figures a[B40 nous affichons les ratios de mobilité R et
R, calculés par la formule analytique (EI2), pour plusieurs concentrations do-
pantes. Ces figures illustrent les isolignes des ratios de mobilité dans I’espace
des compositions (z,y). Nous pouvons observer que les mobilités longitudinale
et transverse des électrons dans les alliages SiGeC contraints sur Si sont toujours
inférieures & la mobilité du silicium massif (R, R1 < 1). En revanche, dans le
cas de la mobilité des trous, les 2 tendances antagonistes de la contrainte biaxiale
et du potentiel d’alliage peuvent résulter dans 1’établissement d’une améliora-
tion significative de la mobilité (R, RL > 1), en particulier quand la couche de
SiGeC est soumise & une forte contrainte en compression.

6.2 Temps de relaxation de I’énergie

Le temps de relaxation de I’énergie, noté 7., est une caractéristique électrique
du matériau qui quantifie la durée nécessaire & une population de porteurs ex-
cités pour retourner & 1’équilibre thermodynamique. Ce temps de relaxation ca-
ractérise donc la capacité de la structure interne du matériau & dissiper I’énergie
des porteurs de charge excités, via des interactions inélastiques de type porteur-
phonon ou ionisation par choc. Ce paramétre constitue donc une propriété du
transport des porteurs & hautes énergies.

Ce temps de relaxation peut étre calculé par simulation Monte Carlo appliquée
a un systéme homogeéne et stationnaire représentatif du matériau [T33L[134T35].
Dans 'optique de simuler le transport des charges & hautes énergies, il est néces-
saire d’utiliser un algorithme Monte Carlo intégrant une description numérique
de la structure de bande. Dans cette étude, le temps de relaxation de I’énergie
des porteurs est extrait par ’emploi de la méthode indirecte reportée dans la
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F1G. 6.3: Ratio entre la mobilité des électrons dans Si;_,_,Ge,C, biaxialement
contraint sur Si, et la mobilité des électrons dans le silicium relaxé & 300 K. La
mobilité longitudinale (resp. transverse) dans l’alliage contraint est illustrée par

la Fig. (resp. Fig. BE3H). Les lignes de niveau du ratio sont tracées dans
Pespace (z,y) pour plusieurs concentrations en dopants donneurs.
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F1G. 6.4: Ratio entre la mobilité des trous dans Si;_,_,Ge,C, biaxialement
contraint sur Si, et la mobilité des trous dans le silicium relaxé a 300 K. La
mobilité longitudinale (resp. transverse) dans l’alliage contraint est illustrée par
la Fig. B4al (resp. Fig. B4H). Les lignes de niveau du ratio sont tracées dans
Pespace (x,y) pour plusieurs concentrations en dopants accepteurs.

N
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70 T1 Co
ps

e 03% 004 018

h 0,36 0,13 0,10

Porteur

TAB. 6.3: Paramétres pour le modeéle analytique du temps de relaxation de
I’énergie des porteurs dans les alliages SiGe.

Ref. [I34]. La vitesse de dérive et ’énergie moyenne des porteurs sont calcu-
lées au cours de simulations Monte Carlo & champ constant. Dans le cas d’'un
matériau non-dégénéré, le temps de relaxation de 1’énergie est déduit de ces 2
résultats, selon :

3kp To—1TL
2% T ogF

ol F est le champ électrique appliqué, vy est la vitesse de dérive de la distribu-
tion, 77, est la température du réseau cristallin et la température moyenne des
porteurs T est directement corrélée a 1’énergie moyenne via (E) = 3/2kpTc.

En se basant sur les résultats Monte Carlo obtenus, nous développons, pa-
ramétrons et calibrons un modéle analytique pour le temps de relaxation des
porteurs dans les alliages Si;_,_,Ge,C, massifs non-dégénérés. Il apparait que
le temps de relaxation 7, peut étre efficacement modélisé comme une fonction
du ratio entre la température des porteurs T¢ et la température du réseau 17,
[T34,135], suivant :

reo = (1o + T12) X [1 ~exp <co%> + <%>1] (6.15)

Dans la formule (EI3), le paramétre 7 controle I'influence de la fraction mo-
laire x en germanium. Les effets de la fraction molaire y et des concentrations
dopantes sur les temps de relaxation simulés sont négligeables. En effet, ces es-
péces ne contribuant pas a la relaxation de 1’énergie des porteurs, elles n’ont
pas d’influence directe sur la constante de temps 7. :

Te =

(6.14)

1. la concentration relative y en carbone contribue seulement & la diffusion
des porteurs sur potentiel d’alliage, laquelle est un processus d’interaction
strictement élastique ;

2. les centres dopants ionisés altérent le transport des charges par 'intermé-
diaire des interactions porteur-impureté, qui sont des diffusions coulom-
biennes élastiques.

Les valeurs des paramétres du modéle (B15)) spécifiques aux 2 types de porteurs
sont exposées dans la table

Les figures et montrent les résultats Monte Carlo pour les temps
de relaxation des électrons et des trous, respectivement. Figurent également
dans ces graphes les courbes représentatives du modéle analytique (EIH). On
peut constater que la modélisation analytique basée sur nos résultats de simula-
tion ameéliore significativement la paramétrisation constante de 7, usuellement
implémentée dans les simulateurs hydrodynamiques de dispositifs.
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Fia. 6.5: Temps de relaxation de I’énergie des électrons (Fig. B5al) et des trous
(Fig. B30) dans SiGe, en fonction de la température des porteurs de charge.
Les symboles représentent les simulations Monte Carlo, les lignes continues sont
les modéles analytiques dérivés. Les lignes pointillées indiquent le paramétre
constant utilisé par défaut dans le modéle hydrodynamique de Sentaurus Device
[136].
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6.3. SIMULATION D’UN TRANSISTOR BIPOLAIRE A
HETEROJONCTION

6.3 Simulation d’un transistor bipolaire a hété-
rojonction

Dans la section précédente, nous avons développé des formules analytiques
pour la modélisation des paramétres de transport dans les alliages SiGeC. Les
propriétés électriques modélisées incluent notamment la mobilité a faible champ
et le temps de relaxation de ’énergie. Les modéles analytiques développés sont
ensuite implémentés dans un simulateur hydrodynamique de dispositifs. L uti-
lisation d’un simulateur hydrodynamique intégrant une description exacte des
parameétres électriques, permet de modéliser le transport des charges dans les
dispositifs HBT SiGeC en prenant en compte les profils de germanium, de car-
bone et de dopants.

6.3.1 Equations hydrodynamiques

L’outil de simulation utilisé est le simulateur HD de Sentaurus Device. L’ap-
proche hydrodynamique est caractérisée par la considération de la température
des porteurs de charge (notée T}, pour les électrons, T}, pour les trous), qui
est distincte de la température T' du réseau cristallin lorsque I’état des porteurs
s’éloigne de I’équilibre thermodynamique. La méthode numérique employée dans
Sentaurus Device consiste & résoudre 3 équations couplées pour chaque type de
porteur [I36]. Pour les électrons, les équations de transport s’écriventt] :

oW, - = dw,
n .S, =J,-VE ~ 6.16
En +V VE& + 1 . ( )
5 kpT,
S, — —53"n ( BIngw L f};%nvn) (6.17)

3
7. = qiin (nVEc +kpT,Vn + fi%pnVT, — 5nhsT,VIn mn) (6.18)

—
et les équations relatives aux trous sont similaires pour les quantités W), S, et

=
Jp. Jpn désigne la densité de courant, S, est le flux énergétique et W), représente
la densité énergétique. C’est dans ce systéme d’équations hydrodynamiques que
les paramétres de transport sont pris en compte :

1. La mobilité des porteurs, notée p,, pour les électrons, p, pour les trous,
intervient dans I’équation ([EIR) de la densité de courant, ainsi que dans
Pexpression ([BI1) du flux énergétique via le terme k,,, défini par :

k2
Kp = fnunTn

2. Le temps de relaxation de 1’énergie des porteurs, noté 7., pour les élec-
trons, 7o, pour les trous, décrit la vitesse de relaxation par collision du
terme W,, dans 'équation (@16 :

de Wn - WnO
=-H,-§{———
dt ¢

coll Ten

5Le détail des notations employées dans (E16), {17 et ([EI8) est exhaustivement explicité
dans la Ref. [I36].
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3. La bande interdite du matériau, notée E,, est prise en compte dans I’équa-
tion différentielle de la densité énergétique par l'intermédiaire du potentiel
électrostatique, noté E¢ dans (616).

6.3.2 Reésultats de simulation

Les performances électriques d’un transistor bipolaire & hétérojonction SiGeC
de type NPN sont calculées par simulation hydrodynamique du transport des
porteurs de charge. La structure du dispositif bipolaire NPN est exposée en fi-
gureffl La base en SiGeC du transistor est composée par la superposition d’un
dopage accepteur et de profils de Ge et C introduits localement entre 10 nm et
45 nm de profondeur (cf. Fig. B7)). Dans le dispositif HBT étudié, la concen-
tration relative = en Ge dans la base est globalement constante et de ’ordre de
25%, et la concentration relative y en C atteint une valeur maximale de 'ordre
de 0,1% dans la méme région.

Afin de mettre en évidence les effets induits par I'implémentation de nos mo-
déles analytiques avancés sur les caractéristiques électriques du dispositif HBT
modélisé, nous établissons un comparatif entre 2 séries de simulations hydrody-
namiques, basées sur 2 modélisations distinctes des paramétres de transport, :

1. Les modéles par défaut sont couramment, utilisés dans la simulation TCAD.
Ces modeles sont activés par défaut dans le simulateur hydrodynamique
Sentaurus Device, et sont spécifiques aux propriétés du silicium massif :
— La mobilité & faible champ des porteurs est décrite par le formalisme

de Klaassen [126][128]. Ce modéle décrit la mobilité isotrope des por-
teurs dans le silicium massif comme une fonction de la température du
réseau et du dopage. Les influences respectives des concentrations en
donneurs et en accepteurs sont difféeremment paramétrées pour distin-
guer le transport des porteurs majoritaires et minoritaires.

— Le temps de relaxation de I’énergie des porteurs est implémenté comme
un parameétre constant caractéristique du silicium. Par défaut, ce temps
de relaxation constant est fixé & 0,3 ps pour les électrons et a 0,25 ps
pour les trous [136] (cf. Fig. E5al et E.50).

— La bande interdite est modélisée par la formule de Bean [T137], qui décrit
la variation de la bande interdite dans les alliages Si;_, Ge, pseudomor-
phiquement contraints sur substrat massif de silicium :

oT?
T+p3
oil le terme E; (o correspond a la bande interdite du silicium massif &

0 K. Les paramétres de la formule analytique (EI9) sont reportés dans
le tableau B4

2. Les modéles avancés sont ceux qui ont été développés dans le cadre de
la présente thése, et qui sont explicités dans les sections § et §
Ces modeles caractérisent les propriétés électriques des alliages ternaires
SiGeC biaxialement contraints sur substrat massif de silicium.

— La mobilité a faible champ des porteurs est calculée par le formalisme
anisotrope (BI2), employant les paramétres des tables et

Ey(z,T)=E40 — + 12 + cox? + ez’ (6.19)

64 ’exception du modéle de bande interdite intégrant une dépendance en fraction molaire
x
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FiG. 6.6: Structure 2D d’un dispositif HBT de type NPN.
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F1c. 6.7: Profils verticaux de germanium, carbone, dopants donneurs et dopants
accepteurs dans un dispositif HBT SiGeC de type NPN. Les profils sont issus
d’une simulation de diffusion.
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Paramétre Valeur Unité Référence
Eg4o 1,16964 eV [136]
o 4,73 x107*  eV/K [T36]
B 636 K [136]
c1 —0,96 eV [137]
) 0,43 eV [137]
c3 —0,17 eV [137]
¢y 3,40 eV [T38]

TAB. 6.4: Parameétres pour le modéle analytique de bande interdite dans les
alliages SiGeC contraints en compression sur Si.

— Le temps de relaxation de I’énergie des porteurs est formulé suivant

Pexpression (B13), avec les paramétres de la table
- La bande interdite est modélisée en étendant la formule (EI9), relative
a SiGe contraint sur Si, au cas plus général des alliages SiGeC contraints
en compression sur Si. L’effet supplémentaire de la fraction molaire en
C sur la bande interdite est traduit par I’addition d’un terme linéaire

en y [138] :
2

E,x,y,T)=E,0 — ——
92,9y, T) 90 = T3
Pour les 2 séries de simulation, le phénoméne de rétrécissement de la bande
interditd] induit par les fortes concentrations dopantes, est pris en compte sui-
vant le modéle empirique de Slotboom [I39]. La variation négative AE, de
I’amplitude de la bande interdite est exprimée en fonction de la concentration

dopante totale NV, selon :
N N
1 In® 0,5
D(Nref)+\/n (Nref)+ ’

Dans (BZI0), les valeurs assignées aux paramétres Eor et Nyt sont tabulées
dans la Ref. [I36]. La bande interdite effective E,os prise en compte dans les
équations hydrodynamiques s’obtient finalement suivant :

+ 1z + cox? + 333 + cuy (6.20)

AE,(N) = Eyet (6.21)

Eg,eff('rvyaNa T) = Eg(xvyaT) - AEQ(N) (622)

ou la bande interdite intrinséque E, a été définie dans (EI9) pour le modéle par
défaut, et dans ([E20) pour le modéle avance.

Les caractéristiques électriques du dispositif HBT SiGeC NPN modélisé sont
simulées par méthode hydrodynamique, pour les 2 ensembles de paramétres de
transport spécifiés ci-dessus. Les résultats des simulations électriques sont ex-
posés dans les figures B8, et La figure représente le tracé de la
fréquence de transition fr en fonction du courant collecteur I-, tandis que les
caractéristiques statiques du transistor figurent dans les graphesBEalet On
peut constater que les effets liés a I'implémentation des modéles avancés des pa-
ramétres de transport sont multiples et significatifs. On observe notamment une

"Band Gap Narrowing (BGN) en Anglais
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augmentation de 5% de la fréquence de transition maximale (cf. Fig. EX), ainsi
qu’un important accroissement du courant de base Iz a fort Vo (cf. Fig. B.90).

Nos modéles avancés pour les paramétres de transport nous permettent donc
de prendre en compte 'influence des profils de germanium et de carbone sur
les caractéristiques électriques des dispositifs HBT SiGeC. Nos résultats de si-
mulation hydrodynamique indiquent que l’utilisation des modéles de transport
standard, généralement spécifiques au silicium massif, induit des erreurs signifi-
catives sur plusieurs caractéristiques électriques du transistor bipolaire. L’emploi
de nos modéles de transport avancés pour la simulation TCAD de dispositifs
HBT SiGeC devrait permettre de mieux comprendre le transport des charges
dans la structure, et par conséquent aider & l’optimisation de la structure du
dispositif, dans "optique d’en améliorer les performances.

200

1 |=--=Default Models -\

== Advanced Models /7

Transition Frequency (GHz)

0 T T T TTTTT] T T T TTTTT] T T T TTTTT] T T T T 1117
1E-5 1E-4 1E-3 1E-2 1E-1

Collector Current (A)

FiG. 6.8: Fréquence de transition en fonction du courant collecteur. La tension
collecteur-émetteur est fixée & Vop = 1V. Le comportement électrique des mo-
deles standard (ligne continue) est comparé a celui des modéles avancés (ligne
pointillée).
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1E-1
1E-2
1E-3
1E-4
1E-5
L ks
L
o 1E-7
1E-8
= |c(Vbe) Def.
1E-9 == |c(Vbe) Adv. Mod.
=== |ph(Vbe) Def. Mod.
1E-10 = =|b(Vbe) Adv. Mod.
1E-11 —¢ T T T T T T T T T T T
0.6 0.8 1
Vbe (V)
(a) Ip,Ic vs. Vg
1E-4 3
o e e e e
1E-6 o === |c(Vce) Def. Mod.

3 == |c(Vce) Adv. Mod.
< E === |h(Vce) Def. Mod.
— 1BE-7 3 = = |p(Vce) Adv. Mod.
(8] =
S ]

lE—8—E
lE—9—E
1E-10 T | T T T T | T T T T | T T
1 1.5 2
Vce (V)

(b) Ig,Ic vs. Vog

Fia. 6.9: Caractéristiques électriques statiques. Le comportement électrique
des modeles standard (lignes continues) est comparé & celui des modeéles avancés
(lignes pointillées).
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Conclusion

Dans cette étude, la méthode Monte Carlo a été appliquée & la simulation
des propriétés électroniques des alliages ternaires SiGeC. En partant de la des-
cription théorique du transport dans les principaux composants (silicium et
germanium) de l'alliage SiGeC, plusieurs modéles additionnels ont été successi-
vement implémentés pour modéliser les effets induits par ’alliage, le dopage et
la contrainte sur le transport. Les résultats de simulation ont été comparés & de
nombreuses références expérimentales. L’accord obtenu entre nos résultats théo-
riques et les diverses données expérimentales illustre I’aptitude de nos modéles
physiques a reproduire le comportement électronique du matériau. L’algorithme
Monte Carlo ainsi développé est capable de simuler de fagon prédictive les spé-
cificités du transport des porteurs dans les alliages ternaires SiGeC dopés et
contraints sur substrat silicium. Il est donc particuliérement adapté & I'extrac-
tion des paramétres électriques requis dans la simulation hydrodynamique des
transistors bipolaires & hétérojonction intégrant des bases de SiGeC.

La modélisation par méthode Monte Carlo du transport des charges en milieu

homogeéne, appliquée aux semiconducteurs covalents de la colonne IV, constitue
toujours & I’heure actuelle un champ théorique & investiguer. Les travaux exposés
dans cette thése ont mis en évidence plusieurs lacunes dans la compréhension
théorique des propriétés de transport de ces matériaux. En particulier, ’ab-
sence de modéle standard pour les probabilités totales d’interaction électron- et
trou-phonon dans le germanium massif représente un obstacle & la connaissance
précise du transport des charges & hautes énergies dans ce matériau. L’éta-
blissement d’un modéle standard dans le germanium nécessite notamment une
investigation expérimentale spécifiquement menée & hautes énergies, afin de me-
surer l'efficacité quantique propre a ce matériau.
Concernant la modélisation des alliages ternaires SiGeC présentée dans cette
étude, une description plus exacte de la dispersion doit inclure I'influence intrin-
séque du carbone sur la structure de bande de I’alliage. De plus, une modélisation
non-approximée des intégrales de recouvrement, cohérente avec la structure de
bande numérique, devrait améliorer la description de la dynamique des por-
teurs de charge, particuliérement & hautes énergies. Enfin, & notre connaissance
I’ionisation par choc dans les alliages SiGe et SiGeC n’a pas été mesurée ou
caractérisée. Cet état de fait explique que les probabilités d’ionisation par choc
des porteurs soient toujours indéterminées dans ces alliages. Une détermination
expérimentale indirecte, ou théorique par I’emploi de techniques ab initio, des
probabilités d’ionisation des électrons et des trous dans ces alliages, devrait per-
mettre 'implémentation de modéles d’ionisation par choc plus physiques que le
formalisme approximatif utilisé dans cette étude.
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Nos résultats de simulation Monte Carlo ont été utilisés pour dériver les pa-

ramétres de transport spécifiques aux alliages SiGeC, requis dans le simulateur
hydrodynamique Sentaurus Device. L'implémentation de ces paramétres maté-
riau nous ont permis de prendre en compte les profils de germanium, de carbone
et de dopants dans les simulations électriques de dispositifs HBT. Cette des-
cription rigoureuse de l'interaction des porteurs de charge avec l'alliage ternaire
SiGeC au sein d’un dispositif HBT constitue I’état de ’art de la modélisation
électrique des transistors bipolaires avancés.
A moyen terme, la réduction progressive des dimensions des transistors bipo-
laires va s’accompagner de phénomeénes physiques complexes, dont 'influence
sur le transport des porteurs de charge va devenir de plus en plus prépondé-
rante. On peut notamment mentionner :

— le transport quasi-balistique, qui apparait lorsque les dimensions du dis-

positif sont de ’ordre du libre parcours moyen des particules;

— le transport hors d’équilibre, qui s’établit lorsque les porteurs libres sont

soumis a des champs électriques forts;

— les effets quantiques, induits par la réduction de 1’épaisseur des couches

actives (celle de la base, dans le cas particulier du HBT).

L’importance de ces effets rend nécessaire leur prise en compte dans les modéles
numériques. A ce titre, I'utilisation de modeéles de type dérive-diffusion ou hy-
drodynamique, couplés & des paramétres électriques caractérisant des matériaux
massifs, est une méthodologie de simulation probablement non-applicable aux
futurs dispositifs HBT. La simulation rigoureuse du transport des charges dans
ces structures nécessitera vraisemblablement la mise en place d’'une modélisa-
tion Monte Carlo appliquée au dispositif. Les algorithmes Monte Carlo employés
dans le cadre d’activités d’ingénierie du dispositif devront étre spécifiquement
optimisés, afin de réduire les délais de convergence affectant ces méthodes de
calcul.
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Annexe A

Extension du modéle de
diffusion sur potentiel
d’alliage au cas des alliages
ternaires

Dans un premier temps, exprimons le potentiel virtuel moyen V;,, du cristal,
en fonction des potentiels atomiques locaux V,, V, et V., caractérisant respec-
tivement le niveau du potentiel cristallin au voisinage des atomes de type A, B
et C dans l'alliage ternaire A;_,_,B,C, :

Vn=0-z—y)-Vataz-Vo+y Ve (A1)

Les discontinuités locales de potentiel induites par les atomes A, B et C, par
rapport au potentiel virtuel moyen s’écrivent :

AVy = Vip—Va=—(z+y) Vatz - Vi+y Ve (A.2)
AV = Vm—Voi=(l-a—y)-Vat(e-1)-Vit+y-V. (A3)
AV, = V—Ve=(-z—y) Vatz-Vi+@y—1)-V. (A4

On peut simplifier les expressions ([(A2) & (Al en utilisant les potentiels d’al-
liage Ua_p et Ua_c, définis selon :

Uacp=Vo—Vy, 3 Ua_c=Vo—-W

En intégrant ces notations, on peut réécrire le systéme selon :

AV, = —x-Ua_p—y-Ua_c (A5)
AV, = (1—2) - Ua_p—y-Usa_c (A.6)
AV, = (1-y) - Us—c—2z-Us_p (A.7)

Les discontinuités de potentiel vont étre a ’origine de la diffusion des porteurs
de charge. On peut associer & chaque type d’atome une probabilité d’interac-
tion spécifique, laquelle est proportionnelle au carré de I’amplitude du potentiel

155



ANNEXE A. DIFFUSION SUR POTENTIEL D’ALLIAGE DANS LES
TERNAIRES

diffuseur :
Po(E) = F(E)xAV,2>=F(E)x[z-Ua_p+y-Ua_c)? (A.8)
Pp(E) = FE)x AW =F(BE)x[1—-2)-Ua_p—y-Ua_c]* (A.9)
Po(E) = F(E)xAV.2=F(E)x|[1—y) -Ua_c —x-Ua_p]*(A.10)

F(E) = %QC~D(E)

On peut dés lors calculer la probabilité totale d’interaction Pr comme la somme

pondérée des probabilités (AR), (AD) et (A1), associées a chaque type de
centre diffuseur. Les coefficients de pondération correspondent aux probabilités

de présence de chaque type d’atome dans la maille élémentaire du cristal :
Pr(E)=(1—-xz—y) -Pa(E)+2-Pp(E)+y-Pc(FE) (A.11)

En développant les équations ([AR), (A3) et (ATI0) dans 'expression (A1), on

obtient I’expression finale de la probabilité de diffusion des porteurs de charge
dans un alliage aléatoire ternaire Ay_,_,B,C, :

- D(E) - W (z,y) (A.12)

PT(:C7yﬂE) = h

ol

Wi(z,y) =21 —xz)-Ua_p*+y(1—9y) - Us_c® =22y -Usa_p-Usa_c (A.13)
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Annexe B

Mobilité des électrons dans le
silicium sous contrainte
biaxiale

Lorsque les alliages SiGeC sont contraints sur un substrat massif de silicium,
la contrainte biaxiale introduite dans la couche de SiGeC par le désaccord de
maille s’accompagne de 'apparition concomitante de la diffusion sur potentiel
d’alliage. Afin de pouvoir étudier les effets découplés de la contrainte et du
potentiel d’alliage, il est utile de considérer les cas suivants :

— P’étude des alliages relaxés permet de mettre en évidence 'influence du

potentiel d’alliage (cf. § pour SiGe) ;

— l’étude des matériaux purs contraints (Si, Ge) permet de se focaliser sur

les effets liés a la contrainte.
Dans cette optique, on se propose d’étudier I'effet d’une contrainte biaxiale arbi-
traire sur la mobilité & faible champ des électrons dans le silicium. L’existence de
nombreux résultats expérimentaux relatifs & la mobilité des électrons dans le si-
licium contraint va en outre permettre la validation quantitative de la sensibilité
en contrainte de nos modéles Monte Carlo.

Le tenseur biaxial de déformation est défini comme suit :

[6] = 0 EH 0 (B.l)
0 0 72%6”

ou les constantes élastiques c11 et c1o sont celles du silicium massif — cf. Tab. Bl
Dans la spécification du tenseur (B), € constitue 'amplitude de la déforma-
tion longitudinale.

La structure de bande du silicium déformé est calculée en prenant en compte
le tenseur biaxial (BJJ). La probabilité d’interaction électron-phonon est inté-
grée numériquement suivant le formalisme ([B6), en cohérence avec la structure
de bande déformée E,,(e”,?). Les constantes de couplage A, et les modes de
dispersion phononiques wy(q) pris en compte dans I’évaluation de la probabi-
lité P, , (k) sont ceux du silicium massif, i.e. leur dépendance en contrainte est
négligée.
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Les résultats de simulation MC pour les mobilités longitudinale et transverse
des électrons dans le silicium sont exposés dans les figures [B1al et B0 La
figure [B-Tal compare nos résultats théoriques aux mesures de mobilité de la Ref.
[L40] et aux coefficients piézorésistifs empiriques de Smith [I4T]. Les coefficients
piézorésistifs caractérisent la réponse linéaire de la mobilité a ’application d’une
contrainte mécanique faible. Dans le silicium, la variation relative Ap/p de
la mobilité induite par 'application d’une contrainte faible, s’écrit comme le
produit du tenseur de piézorésistance par le tenseur de contrainte [142]. Dans
le cas particulier d’une contrainte biaxiale, la variation linéaire de la mobilité
vérifie :

Ap,” mT11 T12 712 0 0 0 UH

Ap,” M1 T11 712 0 0 0 UH

1 AMJ_ T2 T12 711 0 0 0 0
wl 0 | Tl o 0o 0 m o0 0o |0 (B.2)

0 0 0 0 0 ma O 0

0 0 0 0 0 0 7 0

ol po désigne la mobilité isotrope du silicium relaxé. Par l'intermédiaire du
tenseur d’élasticité, on peut exprimer la variation de la mobilité en fonction des
composantes du tenseur biaxial de déformation (B :

Ay M oma2 ma2 0 00 cut e =222 )€
AMH T12  T11 712 0 0 0 c11 +c12 — 2i 6”
Ll Apr | _ | m2 m2 om0 0 0 « 0 o
ol 0 0 0 0 mu 0 0 0
0 0 0 0 0 ma O 0
0 0 0 0 0 0 7 0

(B.3)
Le comportement linéaire des mobilités longitudinale et transverse peut étre di-
rectement, déduit du produit matriciel (B3) :

C2
M” = o X |:1 — (7T11 —+ 7T12) . (Cll —+ C12 — 2;1?) . 6|:| (B4)
C%z
pr = po X |1—2m2- C11+012*2a € (B.5)

La dépendance linéaire des composantes du tenseur de mobilité ([BA) et (B3A)
en fonction de la déformation longitudinale sont tracées dans le graphe [BTal On
peut observer que nos résultats de simulation Monte Carlo sont quantitative-
ment proches des mesures, dans le domaine piézorésistif comme dans le domaine
de saturation. Nos modéles MC reproduisent donc de facon satisfaisante les ef-
fets de la contrainte biaxiale sur le transport & faible champ des électrons.

La figure établit un comparatif entre différents résultats de simulation
publiés, et nos propres résultats, concernant la mobilité des électrons dans le si-
licium biaxialement contraint. Si I’ensemble des modéles décrivent ’anisotropie
du tenseur de mobilité de fagon qualitativement similaire, un désaccord quanti-
tatif significatif existe entre les différentes modélisations, notamment en ce qui
concerne la saturation de la mobilité pour les contraintes biaxiales trés élevées.
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Fia. B.1: Effet de la contrainte biaxiale sur la mobilité a faible champ des
électrons dans le silicium & 300 K. Les résultats de nos simulations sont comparés
aux mesures de piézorésistance [I41] et de mobilité [T40] (Fig. BIal), ainsi qu’aux
résultats de simulation reportés dans la littérature [95,[143,[144] (Fig. B10).
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Annexe C

Simulation du transport
électronique transitoire par
méthode multi-particule

Dans le but d’étudier les effets transitoires affectant le transport des por-
teurs de charge, un algorithme Monte Carlo multi-particule est spécifiquement
développé. Cette méthode numérique consiste a simuler de fagon simultanée la
propagation de plusieurs particules individuelles. La valeur moyenne (A) de la
propriété A caractérisant le gaz de particules est calculée comme une moyenne
d’ensemble, selon [2] :

1 N
AD) = 5 S Ai) (€1

ou N désigne leffectif de I’ensemble des particules modélisé.

La simulation simultanée de plusieurs particules permet donc d’intégrer chaque
propriété moyenne (A(t)) du gaz a l'instant ¢ comme la somme pondérée des
contributions A;(t) de chaque particule ¢. La technique multi-particule remplace
donc l'intégration temporelle ([Z3) de la valeur moyenne, spécifique au schéma
mono-particule, par une intégration sur ’ensemble. L’avantage de la simula-
tion multi-particule réside donc dans la possibilité de capturer les phénoménes
transitoires, alors que la convergence des résultats statistiques produits par un
algorithme mono-particule est conditionnée par I’établissement d’un régime sta-
tionnaire. La structure de notre algorithme multi-particule & champ constant est
explicitée dans le graphe [CJl Le calcul des moyennes d’ensemble (A(t)) a l'ins-
tant ¢ nécessite la spécification d’un pas temporel, noté ¢, dans la Fig. Le
pas tstep correspond & l'intervalle de temps au terme duquel les statistiques d’en-
semble sont cumulées par moyennage selon (C) ; tsze, définit donc la résolution
temporelle de notre algorithme.

Le phénoméne de dépassement transitoire de vitesse [ est causs par ’appli-
cation & t = 0 d’un fort champ électrique sur une population de porteurs de
charge initialement & I’équilibre thermodynamique. Dans l'optique de modéliser
ce phénomeéne dans le silicium massif, on simule le transport transitoire d’une

Ltransient drift velocity overshoot en Anglais
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ANNEXE C. SIMULATION MULTI
TRANSITOIRE

-PARTICULE DU TRANSPORT

Choix du nombre de particules N
Choix de la durée de la simulation T

Choix du pas temporel Lo
A
=0
n=1
\
> Calcul de la durée du vol libre Lo
# NON
Vol libre
A
Vol libre Diffusion de
At= tmp la particule n
\ \
_ [tstep - tstep T tstoc
tstoc - tstoc o tstep [ Calcul‘ de 1
stoc

Fia. C.1: Algorithme de notre progr
particule & champ constant.

Collection des
statistiques a ¢

STOP

amme de simulation Monte Carlo multi-
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population de porteurs de charge initialement & I’équilibre dans le silicium, pro-
voqué par I’application d’un champ électrique de 100 kV/cm. Notre algorithme
multi-particule modélise en paralléle la propagation d’'un ensemble statistique
de 50000 particules, et collecte les statistiques transitoires de l’ensemble avec
une résolution temporelle égale a 1 fs. L’évolution transitoire de la vitesse de
dérive moyenne des porteurs calculée par notre algorithme Monte Carlo d’en-
semble est illustrée par les figures et Nos simulations sont en outre
comparées aux résultats MC reportés dans plusieurs autres publications [24,32],
obtenus dans des conditions strictement identiques.

Le phénoméne de dépassement transitoire de vitesse affecte plus significati-
vement le transport des électrons (cf. Fig. [C2a)) que le transport des trous
(cf. Fig. [C2H). Cependant, pour les 2 types de porteurs de charge, la vitesse
transitoire maximale est atteinte dans un délai de 70 fs aprés ’application du
champ électrique. Au-dela de 0, 25 ps, le régime stationnaire est atteint et le dé-
passement transitoire de vitesse disparait. De plus, on peut constater que notre
modeélisation du transport transitoire des porteurs dans le silicium est quanti-
tativement proche des résultats de simulation présentés dans la littérature.
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ANNEXE C. SIMULATION MULTI-PARTICULE DU TRANSPORT
TRANSITOIRE
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F1a. C.2: Dépassement transitoire de vitesse de dérive des électrons (Fig. [C2al)
et des trous (Fig. [C2H) dans le silicium massif. Notre algorithme EMC utilise
un ensemble de 50000 particules. Nos résultats sont comparés aux simulations
MC des Ref. [2432).
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Monte Carlo-Based Analytical Models for Electron
and Hole Electrical Parameters in Strained SiGeC
Alloys

Marc Michaillat*T, Denis Rideau*, Frédéric Aniel®, Clément Tavernier*, Hervé Jaouen*

*STMuicroelectronics, 850, rue Jean Monnet, 38926 Crolles FRANCE
TIEF - CNRS UMR 8622, Bat. 220, Université Paris-Sud, 91405 Orsay FRANCE

Abstract—Bipolar transistors in advanced BiCMOS technology
rely on highly-doped SiGeC bases strained on Si. Modeling the
electrical properties of such devices by TCAD means requires an
accurate description of SiGeC transport parameters, including
low-field mobility, saturation velocity and energy relaxation
time. Since bipolar transistor operation involves electron and
hole transport, both types of carriers must be adressed. A
distinction between majority and minority carriers must also
be physically accounted for. In this paper, transport properties
of doped and strained Si;_,_,Ge,C, alloys are investigated by
Full-Band Monte Carlo (MC) method with a view of deriving
analytical models suitable for implementation in hydrodynamic-
based TCAD simulators.

I. INTRODUCTION

Performance optimization of advanced heterojunction
bipolar transistors (HBTs) has lead to the introduction
of germanium and carbon in the device base, yielding
Siy—.—yGe,C, base layers biaxially strained on Si [1]. TCAD
simulation of charge carrier transport in such SiGeC/Si HBTs
should include models for transport parameters relevant to
strained ternary Si; _,_,Ge,C, alloys. The aim of this work is
to develop analytical models for carrier transport parameters,
namely low-field mobility and energy relaxation time, based
on Monte Carlo simulations of homogeneous transport in
SiGeC alloys.

Our Full-Band Monte Carlo simulations rely on strain-
dependent SiGe Tight-Binding band structures. Phonon scat-
tering rates are wave-vector dependent [2] and include 4
Si-Si modes and 4 Ge-Ge modes (i.e. 8 phonon modes in
SiGeC alloys) [3]. Phonon rates are calibrated to reproduce
a large number of experimental data in bulk Si and Ge,
namely low-field mobility, drift velocity and impact ionization
coefficient measurements [4], [5]. Doping effets are accounted
for using doping-dependent scattering mechanisms, includ-
ing ionized impurity scattering, electron-electron scattering
and electron-hole scattering. Coulombian scattering rates are
derived from partial-wave theory [6], [7] and can thereby
establish a physical distinction between attractive and repulsive
potentials, i.e. between majority and minority carriers (Fig.1).
The Pauli Exclusion Principle (PEP) has to be accounted for

MONTE CARLO METHOD
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TABLE |
EFFECTIVE ALLOY POTENTIALS EXPRESSED IN eV
a FrOM [9], ® FROM [10], € FROM [3], ¢ FROM [11], ¢ FROM [12]

Usi—Ge Usi—c
REF e e h
Present work 0.4 0.5 2.8 2.2
Litterature 0.7%, 054>  0.92, 0.7¢, 0.55¢  1.75¢ -

in simulating highly doped materials. Here PEP is included
using the actual distribution function discretized with a cubic
mesh of the reciprocal space [8]. Eventually our model for
alloy scattering extends the commonly used alloy scattering
rate model specific to binary random alloys (see e.g. [3], [9])
to the more general case of ternary random alloys:

2 g

Putioy(@,y, ) = T Q- D(E) - [a(1 — ) - U} g

+y(1 —y)-Udi_¢c — 22y - Usi—ce - Usi—c

@)

In (1), Usi_ce and Us;_¢ are effective alloy potentials. As
such they are independently calibrated on several experimental
mobility measurements:
e Ugi_ge is adjusted to reproduce the x dependence of
mobility in relaxed Si;_.Ge, alloys, as depicted in Fig.2;
o Us;_c is tuned to reproduce the y dependence of in-plane
mobility in Si;_,C,strained on Si, as shown in Fig.3.
Table I compares the calibrated values of our SiGeC model
with equivalent effective alloy potentials avaible in the litter-
ature, relevant to binary SiGe and SiC alloys. It ought to be
noted that using (1), our model provides a unified formalism
for electrons and holes in strained and relaxed ternary SiGeC.

I11. MoBILITY MODEL

A large set of MC simulations have been performed in
highly-doped Si; _,_,Ge,C, alloys strained on Si. First, we
have derived a new anisotropic analytical mobility model
based on low-field MC simulations. The model should be
valid for materials with up to 2% carbon content and 50%
germanium content. It should also be able to distinguish
between the isotropic relaxed mobility, and the in-plane and



out-of-plane components of the anisotropic mobility tensor
relevant to SiGeC alloys strained on bulk Si.

In order to account for strain-related effects, we introduce
a strain-compensation parameter z, defined as:

z =y —0.1071z — 0.01632> 2

z is positive (negative) when the SiGeC alloy is tensily
(compressively) strained on Si and z = 0 when the alloy is
exactly strain-compensated. The alloy composite mobility is
modeled through the introduction of bowing parameters, as
described in Ref.[13]:

1 1-z z(1—x)
N ple | CO+ zCL + 22C?
1-—- 1

Lyd-y) | my }
Cp(2)

Cy Coy
where the bowing terms C¢, C,, and C,, quantify the degra-
dation of mobility due to alloy scattering. In (3), both ;.
and £“¢ mobility terms are described using doping-dependent
Caughey-Thomas expressions [14]. All model parameters are
adjusted to obtain an optimal agreement between formula (3)
and MC simulations results.

Figure 4a (4b) shows the behavior of the resulting majority
(minority) electron mobility in SiGe alloys as the doping
concentration is increased. Figures 5a to 5d show the de-
pendence of electron mobility upon C content in intrinsic
biaxially strained SiGeC alloys. This mobility model is seen
to satisfactorily reproduce all effects due to substitutional C,
namely alloy scattering, anisotropy due to biaxial strain, and
strain compensation when Ge is also introduced (arrow in
Fig.5¢).

In order to underline the effects of Ge and C contents on
the alloy mobility, it is useful to plot the ratio between SiGeC
mobility and Si mobility:

MS’L'

®)

x’

R, — u(u Siy) @)
The mobility ratio R, can be conveniently used to identify
domains of the (x,y) composition spectrum where mobility
enhancements could be expected as compared to Si. In figures
6 and 7, we plot the ratio R,, for several doping concentrations,
as given by the analytical law (3). The figures show the
isolines of the ratio in the x — y alloy composition space.
Fig.6 relates to electron in-plane mobility, while Fig.7 depicts
hole in-plane mobility. As it can be seen, electron mobility in
strained Si;_,_,Ge,C, alloys is always lower than mobility
in Si (R, < 1), since the beneficial strain effects induced by
lattice mismatch cannot overcome the strong alloy scattering.
However in the case of hole mobility, both those competing
trends, namely alloying and strain, can result in a very
significant mobility enhancement (R, > 1), especially when
the SiGeC layer is submitted to a highly compressive biaxial
stress.
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TABLE 11
PARAMETER VALUES FOR THE ENERGY RELAXATION TIME MODEL

CARRIER 7 7 Co
pS

e 038 004 018

h 036 013 010

IV. ENERGY RELAXATION TIME MODEL

In a second set of Full-Band MC simulations, high-field
transport properties such as saturation velocities and energy
relaxation times are investigated. The energy relaxation time
is extracted using the indirect method reported in Ref.[31].
During constant-field MC simulations, charge carrier drift
velocity v, and average energy E. are calculated. The carrier
energy relaxation time is deduced from the 2 aforementioned
pieces of data, according to:

3kp Tc—1TL

~2e N T oF ®)

where F' is the electric field, 77, is the lattice temperature, and

the carrier temperature T is related to the carrier energy E.
through E. = 3/2kpTc.

Starting from the MC results, we develop and calibrate an
analytical formula for the carrier energy relaxation time in
Sii—z—yGe;C, alloys. It is found that the relaxation time 7
can be efficiently modeled as a function of the ratio between
carrier temperature T¢ and lattice temperature 77, [31]:

_o,te

i) () | e

Ty,
In (6), the 7y parameter controls the alloying effect due to Ge
mole fraction x. The dependencies of ~ upon C mole fraction
and doping concentration were found to be negligible. Model
parameter values specific to electron and hole transport are
reported in table 1.

Figures 8a and 8b show MC results for the electron and
hole energy relaxation time in SiGe alloys, respectively. Also
shown is the analytical model behavior, as expressed in (6). As
it can be seen, the MC-based model significantly improves the
default constant model commonly used in device simulations.

7= (10 +711T) X 1exp<

V. CONCLUSION

We have employed a homogeneous Monte Carlo simula-
tion technique to calculate charge carrier transport properties
in ternary Si;_,_,Ge,C, alloys. All the relevant scattering
mechanisms have been included, and their respective scattering
rates have been modeled consistently with a large number of
experimental measurements. Analytical models for electron
anf hole low-field mobility and energy relaxation time have
been derived from a systematic fitting procedure applied to
Monte Carlo results. Based on the presented analytical TCAD
models, strategy for performance optimization in advanced
bipolar devices with respect to strain and alloying effects
in SiGeC, can be adequately adressed in the early phase of
technology developpement.
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Monte Carlo simulation of high-energy transport of
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Abstract. High-energy transport properties of charge carriers in ternary random
Si1—z—yGe.Cy alloys are investigated using Full-Band Monte Carlo simulations. Models for scat-
tering mechanisms include phonon scattering, impact ionization and alloy scattering. Phonon
scattering rates are wave-vector dependent and calculated consistently with the Full-Band struc-
ture. Impact ionization rates are modeled using analytical Keldysh formulas fitted to previously
reported ab initio results. We derive a model for alloy scattering rate specific to ternary random
alloys. It involves 2 effective alloy potentials which are independently calibrated on experimen-
tal mobility measurements. Presented Monte Carlo simulation results are shown to be in very
good agreement with a variety of high-energy transport measurements, including drift velocities,
impact ionization coefficients and quantum yields. Effects of alloy composition on the electrical
characteristics of Si;—;—,Ge;Cy alloys are investigated.

1. Introduction

Performance optimization of advanced heterojunction bipolar transistors has led to the
introduction of germanium and carbon in the device base, yielding SiGeC base layers biaxially
strained on Si. TCAD simulation of the electrical operation of such SiGeC/Si HBTs should
include transport parameter models relevant to ternary SiGeC alloys. The aim of this work is to
investigate high-energy carrier transport in Si;_,_,Ge,C, materials within the alloy composition
domain defined by 0 < z < 100% and 0 < y < 2%, by means of Full-Band Monte Carlo (MC)
method. The physical models for scattering mechanisms are described and compared with
litterature in section 2. In section 3, simulation results for high-field transport properties in
Sit_z—yGe; Cy materials are reported.

2. Scattering models

Our MC simulations rely on SiGe band structures calculated with Tight-Binding method [1]. In
order to simulate high-energy transport phenomena, it is necessary to accurately describe the
dispersion relation up to 5 eV above the band minima, consequently 5 conduction bands and 3
valence bands are accounted for.

Phonon scattering rates are wave-vector dependent and are calculated consistently with the
Full-Band structure [2]. Phonon modes in SiGeC alloys are modeled by 4 Si-Si modes and
4 Ge-Ge modes. Alloy modes such as C-C modes or mixed Si-Ge modes are neglected. The
probability for a carrier of wave-vector k in band v to interact with a phonon mode 7 is given

© 2009 IOP Publishing Ltd 1
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Figure 1: Electron- and hole-phonon scattering rates as a function of carrier energy in bulk Si
and Ge at 300 K. Our results are compared with Full-Band results exposed in Refs.[12, 6] and
[7] for Si and Ge, respectively.

by:

Pyu(k) = X;WL@A x I(k, K)? % 8 (B, — Ely F hwy(0)) (ng(q) +1/2£1/2) (1)

where upper and lower signs respectively refer to phonon emission and absorption. In (1),
phonon dispersions wy(q) are approximated by isotropic quadratic expressions, as in Ref.[3].
Electron overlap integrals Z(k, k") are modeled within the Nordheim approximation [4]. Hole
overlap integrals are described by Wiley’s angular expressions [5]. Deformation potentialsA
are treated as empirical parameters. As such they are assumed to depend on the square root of
the initial carrier energy, in a similar way as in Ref.[6]. The total carrier-phonon scattering rates
in bulk Si and Ge are plotted in Fig.1. In the case of Si, it can be seen that our calibrated rates
are in excellent agreement with the consensus established by the modeling community. However
in the case of Ge, although several studies have applied Full-Band techniques to the simulation
of charge carrier transport [7, 8, 9, 4, 10], only the early work of Fischetti was found to have
reported the total electron-phonon scattering rate magnitude. It appears that our results are in
strong disagreement with Fischetti’s, however it must be stressed that our scattering rate was
calibrated together with a realistic impact ionization rate derived from ab initio calculations,
whereas the early work of [7] relied on an arbitrary Keldysh formula. In SiGeC alloys, the
total phonon rate is expressed as a weighted sum of the scattering rates due to Si-Si and Ge-Ge
modes [11]: 4
Pyo(@,y.k) = (1 —2)- P53 (k) + - POS(k) (2)
Impact ionization rates in bulk Si and Ge are modeled with analytical energy-dependent

Keldysh formulas:
Pr(E) = Py x (E — Ey)* (3)
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Table 1: Keldysh formula parameters for the impact ionization rate in bulk Si and Ge.

. . P() (7)) E()
Material Carrier (eV—a0 s=1) (V) Ref.
S e 1.0 x101t 46 1.1 [13]

h 1.14 x 102 3.4 1.49 [14]
Ge e 4.0 x 10" 48 08 [
h 1.2 x102 38 1.0 [15]

The parameters Py, Fyp and o are adjusted so that the empirical rate in (3) fits ab initio
calculated ionization rates. Parameter values together with references of the ab initio studies
from which they were determined are indicated in table 1. In SiGe alloys, Keldysh parameters
are linearly interpolated between their respective values in Si and Ge. Since no information
was found concerning impact ionization in bulk carbon or in carbon alloys, C mole fraction y is
assumed to have no influence on impact ionization rates.

Once models for phonon scattering and impact ionization have been specified, simulations
of carrier transport in pure Si and Ge materials can be carried out. MC results are compared
to a variety of experimental data, including drift velocity characteristics (cf. Fig.2a), impact
ionization coefficients (cf. Fig.2b), and quantum yield measurements.

Simulation of charge carrier transport in random alloys requires the inclusion of an additional
scattering mechanism, namely alloy scattering. Our model for alloy scattering extends the
commonly used model specific to binary random alloys (see e.g. Refs.[11, 16]) to the more general
case of ternary random alloys. Alloy scattering rate in ternary Si;_,_,Ge,C, is expressed as:

27
Palloy(xa Y, E) = EQC : D(E) ' [$(1 - .T) : Ug'i—Ge + y(l - y) . Ug*i_c - 233y . USi—Ge . USi—C’} (4)
where D(E) is the density of states per spin. In (4), Ug;—ge and Ug;_¢ are effective alloy potential
parameters, which are independently calibrated to reproduce low-field mobility measurements in
binary Sij_;Ge, [17] and Si;_,C, [18] alloys. When the particle undergoes an alloy scattering
event, the MC particle post-scattering state (k’,2') is randomized on the energy-conserving
surface.
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IMPACT IONIZATION COEFFICIENT (cni")

5 . 10'
10 10 1 2

10° 10° 6 7

10° 3 4 5
ELECTRIC FIELD (V/em) INVERSE ELECTRIC FIELD (cm/MV)

(a) drift velocity (b) impact ionization coefficient

Figure 2: Comparison between MC simulations and measurements for the drift velocity and
impact ionization coefficient of holes in bulk Si and Ge.
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Figure 3: Electron drift velocity as a function of electric field in bulk binary SiGe and SiC alloys.
MC simulation results are shown for several alloy compositions.

3. Simulation results

Based on the bandstructure and scattering models exposed in section 2, high-field properties
of Sij_;—yGe,C, alloys can be investigated by constant-field single-particle MC simulation. In
order to study how the substitutional Ge and C concentrations affect SiGeC electrical properties,
we plot in figures 3a and 3b the electron velocity-field characteristics as obtained from MC
simulations of binary SiGe and SiC alloys, respectively. It can be seen that both Ge- and C-
alloying result in a strong degradation of the electron mobility and saturation velocity. However
equivalent results are obtained with 10% Ge and 0.2% C, emphasizing the higher scattering
strength of substitutional C atoms as compared to Ge atoms.

4. Conclusion

In this paper, the Monte Carlo technique has been applied to the simulation of high-field
properties of ternary SiGeC materials. All the relevant scattering mechanisms have been
physically accounted for, and specifically adressed to both electrons and holes. Results for
high-energy transport in bulk Si and Ge have been extensively compared to measurements. The
models should yield a robust basis for the study of charge carrier transport in SiGeC alloys.
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Hole transport properties in relaxed and biaxially strained Si;_.Ge,, Si;.,C, and Sii.,Ge,C, alloys are
investigated using a Full-Band Monte Carlo simulator. Our results allow the extraction of bulk, in-plane and
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SiGe ionized-impurity scattering model. This model is based on inverse momentum relaxation times derived from
SiGeC phase-shift theory. ! A new alloy scattering model relevant to the case of random ternary alloys is presented.
Monte Carlo It involves two effective alloy potential parameters, which account for the respective scattering strengths of
rglt;lllty Ge and C in the crystal lattice. From our mobility results we have derived an analytical hole mobility model

which includes dependencies upon doping concentration, doping type, Ge content and C content.

© 2009 Published by Elsevier B.V.

1. Introduction

Bipolar transistors in advanced BiCMOS technology rely on highly-
doped SiGeC bases strained on Si [1]. Modeling the electrical
properties of such devices by TCAD means requires an accurate
description of SiGeC transport parameters. As such charge carrier
mobility models must include physical dependencies upon Ge, C and
doping concentrations. In this paper, hole mobilities in doped and
strained SiGeC alloys are investigated by Full-Band Monte Carlo (MC)
method with a view of deriving an analytical mobility model suitable
for implementation in hydrodynamic TCAD simulators.

2. Monte Carlo method

Our Full-Band Monte Carlo simulations rely on strain-dependent
SiGe Tight-Binding band structures [2], which include the 3 lowest
valence bands (HH, LH and SO). Phonon scattering rates are wave-
vector dependent [3] and include 4 Si-Si modes and 4 Ge-Ge modes
(i.e. 8 modes in SiGeC alloys) [4].

Our model for the alloy scattering rate in random ternary Si;.,Ge,C,
is derived from the commonly used model specific to binary alloys [4,5]:

2n
Palloy(xv.VaE) = ?QC’D(E)'[X“_X)'USFG@ (1)

+ y(1—y) Ugi_ —2xy-Us;_ceUsi_c]

* Corresponding author. STMicroelectronics, 850, rue Jean Monnet, 38926 Crolles, France.
E-mail address: marc.michaillat@st.com (M. Michaillat).
T Also known as partial-wave theory.

0040-6090/$ - see front matter © 2009 Published by Elsevier B.V.
doi:10.1016/j.tsf.2009.10.147

In Eq. (1), D(E) is the density of states per spin and Us;_ge, Us;_c are
effective alloy potential parameters. Both these alloy potentials are
independently calibrated on several hole mobility measurements:

* Usi_ge is adjusted to reproduce the x dependence of mobility in
relaxed Si;_,Gey alloys, as depicted in Fig. 1. The bowing behavior of
mobility in SiGe is accurately reproduced for Us;_ce = 0.5 eV.

* Us;i_c is tuned to reproduce the y dependence of in-plane mobility in
P-doped Si;_,C, strained on Si, as shown in Fig. 2a. The lowering of
mobility with increasing C content is due to alloy scattering.
Simulation results match the experimental trend for Usi.c=2.2 eV.

Ionized-impurity scattering is accounted for through a phenom-
enological scattering model. In a similar way as in Ref. [9,10], we
replace the scattering rate by the inverse momentum relaxation time.
Since the momentum relaxation rate is significantly lower than the
corresponding scattering rate, the scattering process occurs much less
frequently during the MC simulation. However, each time impurity
scattering is selected, the hole post-scattering state is randomized on
the energy-conserving surface. Doing so, we essentially replace
frequently occuring scatterings with little modification of the particle
state per scattering, by rare scattering events which strongly alter the
particle's wave-vector. This approach provides a large gain in com-
puter efficiency, but cannot by itself reproduce experimental mobility
measurements. In Ref. [9,10], the momentum relaxation rate is
derived from the Brooks-Herring (BH) scattering rate, and must be
corrected with doping-dependent prefactors. Since we are willing to
make a physical distinction between majority holes and minority
holes, which respectively scatter on acceptor and donor impurities,
we do not use the BH theory, which is not sensitive to the sign of the
scattering potential. Instead, we calculate the momentum relaxation
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Fig. 1. Mobility as a function of Ge content in relaxed lightly-doped SiGe alloys. MC
simulation results are compared to measurements taken from Ref. [6,7].

rate within the phase-shift (PS) theoretical frame [11,12]. Starting
with the impurity concentration N; and type, the scattering potential
V(r) can be defined as an attractive or repulsive screened coulomb
potential:

62 /N,
V()= T
=% 4TTErEOT"e

2)

In Eq. (2), the impurity type defines the sign of the potential, while
the impurity concentration determines the screening length A;. Given
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the phase-shifts &, calculated consistently with V defined in Eq. (2),
the resulting momentum relaxation cross-section can be written as:

I | g

= el (+ 1)sin* (&=, 1 1)

Oum

3)
and the corresponding momentum relaxation rate is expressed as:

Pimp = Nyv(k) Oy 4

Since the PS theory relies on the parabolic band assumption where
E=n?k?*/2m*, Pimp can be conveniently expressed as a function of the
carrier energy. Furthermore, the specification of an attractive or
repulsive potential in Eq. (2) yields 2 different series of phase-shifts &;,
and eventually leads to doping type sensitive scattering rates. Finally,
a single constant prefactor has to be applied to the impurity scattering
rate in Eq. (4). Setting the prefactor value to 5.0 results in a good
agreement between our MC simulations and experimental doping-
dependent mobility measurements (cf. Fig. 2b). lonized-impurity
scattering rates as obtained from Eq. (4) are exposed in Fig. 3. For low
doping levels, scattering rates are insensitive to the impurity type,
yielding equal minority and majority hole mobilities. However at high
doping levels, hole-acceptor scattering rates are seen to be stronger
than hole-donor rates, which results in the lower mobility of majority
holes as compared to minority ones.

To account for degeneracy effects at very high carrier concentra-
tions, the Pauli Exclusion Principle is included using the actual hole
distribution function discretized with a cubic mesh of the reciprocal
space [13].

3. Hole mobility model
A large set of SiGeC MC simulations have been performed for
several alloy compositions, doping concentrations and strain config-

urations. We take these simulation results as a reference basis
to derive an analytical hole mobility model for P-doped and N-doped
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Fig. 2. Mobility as a function of C content (Fig. 2a) and impurity concentration (Fig. 2b). MC simulation results are compared to measurements. Experimental data in Fig. 2a are taken from Ref. [8].
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Fig. 3. lonized-impurity scattering rate plotted as a function of hole energy for
increasing doping concentrations. Solid and dashed lines respectively represent
scattering rates due to acceptor and donor impurities.

Si1-x-yGexC, alloys. The model should be valid for materials with up to
2% carbon content and 60% germanium content. It should also be able
to distinguish between the isotropic relaxed mobility i, and the in-
plane 1, and out-of-plane p, components of the anisotropic mobility
tensor relevant to SiGeC alloys strained on bulk Si. It is however rather
difficult to capture all the effects due to alloying, doping and strain in a
single analytical formulation, therefore many parameters had to be
introduced to get a satifactory match between the model and MC
results. All the parameter values of the mobility model are reported in
Table 1.

In order to account for strain-related effects, we introduce a strain
compensation parameter z, defined as:

z = y—0.1071x—0.0163x" (5)

z is positive (negative) when the SiGeC alloy is tensily (compressively)
strained on Si and z=0 when the alloy is exactly strain-compensated.

Table 1
Parameters for the analytical hole mobility model.
Hip Hip Nref [¢]
cm?/Vs cm?/Vs cm >
Si maj 510 42 3.0e17 0.70
min 104 3.0e17 0.70
Ge maj 1800 42 9.0e16 0.65
min 134 9.0e16 0.60
Zies F B
y z>0 0.0010 0.05 2.1
z<0 0.0010 0.05 2.1
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Fig. 4. Combined effects of alloying and doping on hole mobility in relaxed SiGe alloys.
Majority hole mobilities (full symbols, solid lines) are consistently lower than minority
hole mobilities (empty symbols, dashed lines). Symbols refer to MC simulations, lines
represent our analytical mobility model.

The doping-dependent mobility in Si is described by a Caughey-Thomas
expression [14]:

Si_ Mo + (2/Z1er)* ~Pap
= B T N N )
where N; is the doping concentration. In Eq. (6), each doping type is
assigned a different set of parameter values. The z-dependent term in
Eq. (6) describes the stress enhancement of the phonon-limited hole
mobility. The doping-dependent germanium mobility p°® is also
modeled according to Eq. (6), but with its own set of parameters, and
with no z-dependent term.

The alloy composite mobility is modeled through the introduction
of bowing parameters, as described in Ref. [15]:

12 1_.X+i+ x(1—x)

ya—=y) _xy| 1 7
TR uce C? + xCl + x2C? G

+ —_
ny C[é (Z )

where the parameters Cl, C, and C,, quantify the degradation of
mobility due to alloy scattering. In Eq. (7), the z-dependent C; term
reproduces the alloy scattering rate reduction due to stress-induced
valence band splitting. It can be accurately modeled according to:

Cy(2) = P—(B—1) x e~ /7w "

It should be noted that the parameters of the z-dependent
functions in Eq. (6) and Eq. (8), which are related to stress effects,
take different values depending on the sign of z. Furthermore each
component of the mobility tensor (g and , ) is assigned a specific set
of parameters. If the SiGeC mobility to be calculated is relevant to a
relaxed bulk alloy, formula (7) is used with z=0.

An exhaustive comparison between our MC simulation results and
the derived analytical model is shown in Figs. 4 and 5. The hole
mobility model is shown to behave very consistently with the MC
results. Eventually, we plot in Figs. 6 and 7 the ratio between SiGeC
mobility and Si mobility for several acceptor concentrations, as given
by the analytical law (7). The figures show the isolines of the ratio in
the x-y alloy composition space. In Fig. 6 the ratio is /i i.e. the
alloy mobility is relaxed, while in Fig. 7 the ratio is y,/i* i.e. it involves
the in-plane SiGeC mobility. It can be seen that, in case the SiGeC alloy
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Fig. 6. Ratio between mobility in relaxed SiGeC and mobility in bulk Si, plotted as a function of Ge and C contents for 4 different acceptor concentrations.

is unstrained, the mobility is strongly reduced by alloy scattering so
that the mobility ratio is smaller than 1. However when the SiGeC
layer is coherently strained on Si, the mobility also benefits from
strain effects induced by the lattice mismatch. Both those competing
trends, namely alloying and strain, can result in a very significant
enhancement of hole low-field mobility, especially when the SiGeC
layer is submitted to a highly compressive biaxial stress.

4. Conclusion

In this paper, hole transport in P-doped and N-doped SiGeC alloys
has been simulated by MC method. All the relevant scattering
mechanisms have been physically and efficiently modeled. An
exhaustive hole mobility model has been derived from low-field MC
simulations. It is fully implementable in hydrodynamic-based device
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Fig. 7. Same as Fig. 6 but with the in-plane mobility of SiGeC biaxially strained on Si.

simulators, and should provide a reliable basis for TCAD simulation of

advanced SiGeC bipolar transistors.
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Résumé

Dans cette these, un algorithme de simulation Monte Carlo est spécifiquement développé pour
modéliser le transport homogene et stationnaire des porteurs de charge dans les alliages aléatoires
ternaires massifs de type Si;..yGesC,. Le simulateur Monte Carlo intégre une description numérique
Full-Band de la structure de bande, et il est adapté a la simulation du transport des électrons et des
trous. Les mécanismes d'interaction modélisés incluent I'interaction porteur-phonon, l'ionisation par
choc, la diffusion sur potentiel d'alliage, l'interaction porteur-impureté ionisée, et le principe
d'exclusion de Pauli. Les modé¢les théoriques sont calibrés sur un ensemble complet de résultats
expérimentaux, et un accord quantitatif est atteint entre la simulation et la mesure sur de
nombreuses propriétés électriques, qui incluent la mobilité a faible champ, la vitesse de dérive, le
coefficient d'ionisation et le ratio d'efficacité quantique. L'algorithme de simulation Monte Carlo
final est capable de modéliser le transport des porteurs de charge majoritaires et minoritaires dans
les alliages ternaires Si..,Ge,C, dopés, relaxés ou biaxialement contraints sur substrat de silicium.

Le modele Monte Carlo développé peut étre utilisé pour extraire les paramétres matériau
requis dans les simulateurs hydrodynamiques de dispositifs, notamment dans le cadre de la
simulation de transistors bipolaires a hétérojonction intégrant des bases de SiGeC fortement dopées
et épitaxiées sur silicium. L'implémentation de parametres électriques spécifiques aux alliages
SiGeC nous ont permis de prendre en compte les profils de germanium, de carbone et de dopants
dans les simulations hydrodynamiques de dispositifs HBT. Cette description rigoureuse des
propriétés €lectroniques du matériau SiGeC au sein d'un dispositif HBT constitue I'état de 1'art de la
modélisation ¢électrique des transistors bipolaires avancés.

Abstract

In this thesis, a Monte Carlo simulation algorithm has been specifically developed to simulate
the homogeneous and stationary transport of charge carriers in bulk ternary random Si;.,Ge,C,
alloys. The Monte Carlo simulator employs a numerical Full-Band description of the band structure,
and it is suitable for the simulation of both electron and hole transport. Included scattering
mechanisms account for carrier-phonon scattering, impact ionization, alloy scattering, ionized
impurity scattering, and the Pauli exclusion principle. Theoretical models are calibrated on a
complete set of experimental results, and a quantitative agreement is reached between simulation
and experiment for many electrical properties, which include low-field mobility, drift velocity,
impact ionization coefficient and quantum yield ratios. The final Monte Carlo simulation algorithm
is able to simulate majority and minority charge carrier transport in doped ternary Sij..,Ge.Cy
alloys, relaxed or biaxially strained on a silicon substrate.

The Monte Carlo model can be used to extract material parameters required by hydrodynamic
device simulators, notably for the simulation of heterojunction bipolar transistors integrating
highly-doped SiGeC base layers epitaxially grown on silicon. The implementation of electrical
parameters specific to SiGeC alloys enabled us to take into account the germanium, carbon and
doping profiles in hydrodynamic simulations of HBT devices. This rigorous description of the
electronic properties of SiGeC materials within HBT devices constitutes the current state-of-the-art
for the electrical simulation of advanced bipolar transistors.
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