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A ma mere,

« S0 | left him, saying to myself, as | went away: Well, although |
do not suppose that either of us knows anything really beautiful
and good, | am better off than heis - for he knows nothing, and

thinks that he knows. I neither know nor think that | know. »

Plato, «Apology », section 21d (traduction de Benjamin Jowett)
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INTRODUCTION

La connaissance des propriétés électroniques déériaux semi-conducteurs est
vitale pour le développement de futurs disposiéifsctroniques et opto-électroniques. La
dynamique des porteurs de charge, qui se traduilgsapropriétés électroniques, est un
facteur déterminant pour certaines applicationséeant des conditions particulieres (dopage,
excitation optique, champ électrique, etc.). Laactrisation expérimentale des semi-
conducteurs n’est cependant pas toujours une tacile, notamment lorsque de nombreux
processus affectant la dynamique des porteurs @algelsont en compétition. Dans ce cas, les
mesures ne peuvent parfois pas discriminer différgorocessus et ne peuvent donc
gu’'extraire des informations globales. La modéisatvient alors compléter les études
expérimentales, et c’'est dans ce contexte que as® mlette these : pouvoir déterminer des
parametres clés a d’autres modélisations permettdaatnment I'optimisation de dispositifs.

L’équipe Ephycas de I'Institut d’Electronique Fontentale (IEF) au sein de laquelle
s’est déroulée cette thése, possede une expedsdatge des composants ultra-rapides a
semi-conducteurs, tant d’'un point de vue expérialemte théorique. Parmi les applications
visées, figurent les Transistors Bipolaires a H#jénction pour I'électronique ultra-rapide,
et les Photo-Commutateurs pour génération d’onthzs Des theses ont déja été consacrées a
I'étude de ces dispositifs. Dans ces travaux,dadgport des porteurs de charge était traité de
facon macroscopique en considérant des lois déeptaslde données macroscopiques telles
gue les mobilités ou les temps de relaxation. Gbtiee est donc focalisée sur le calcul de
telles données en traitant le transport et la edlam des porteurs de charge d’'un point de vue
microscopique. De cette facon, un large panel adigurations (dopage, excitation optique,
champ électrique, etc.) peut étre exploré, et i&#grdntes données d'intérét peuvent étre
obtenues sans avoir a lever les verrous expérimenBour mener de tels calculs, il est vital
de posséder un outil capable de modéliser de fpedimente la dynamique des porteurs de
charge. Dans ce but, une modélisation de type MOat® a été retenue pour la résolution de
'Equation de Transport de Boltzmann. Sa capacigodéliser finement des distributions de
porteurs de charge hors équilibre est un de sebmamx atouts qui sera exploité.

Les semi-conducteurs considérés pour les apuitatvisées par I'équipe Ephycas
font, en autre, partie de la famille IlI-V. Ces samonducteurs sont également considérés pour
constituer le cceur de Cellules Solaires a Port€hesids, concept proposé pour améliorer la

conversion de I'énergie solaire en énergie élaatriegt qui est actuellement étudié a I'Institut



de Recherche et Développement sur I'Energie Phtitigoe (IRDEP). Outre les matériaux,
ces différentes applications ont en commun desesurations de porteurs de charge pouvant
étre élevées. Les grandes concentrations de pertdans les semi-conducteurs -V
considérés (GaAs, i3Ga 47/AS, GaAs sShy s et par extension InAs et GaSb) constituent la
ligne directrice de cette these.

Un matériau en particulier, GafgShyse attire I'attention de la communauté
électronicienne pour ses avantages technologigaes des applications de type Transistors
Bipolaires a Hétéro-jonction. Malheureusement, e¢éniau a été tres peu caractérise, ce qui

rend nécessaire le calcul de sa structure élequeniun code de calcll.p a 30 bandes pour

différents semi-conducteurs IlI-V et IV-IV a déjaeédéveloppé par I'équipe avant mon
arrivée. Ce code, qui tient compte du couplage-spiite et d’éventuelles contraintes, permet
le calcul de la structure électronique dans lalitétale la zone de Brillouin. Cependant, la

meéthodek.p ne permet pas de traiter les alliages ternairdagmn aisée. Une partie de cette

these est donc consacrée au développement d’'undeodaicul de structure électronique par
la Méthode des Pseudo-potentiels Empiriques (EBM)a prise en compte des alliages est
plus naturelle. Outre le fait de fournir les stures électroniques, I'EPM fournit également
d’autres parametres nécessaires au modele Montéo. Clr s’agit des facteurs de
recouvrement intervenant, entre autre, dans leukale probabilités de transitions inter-
bandes radiatives (absorption/émission de photbmoa radiatives (ionisation par choc,
processus Auger).

L’ionisation par choc est connue pour son effeétbée sur les propriétés de transport
électronique dans les composants soumis a dedoatsps électriques. Les processus Auger,
réciproques de l'ionisation par choc, sont quaetid connus pour limiter le temps de vie des
porteurs de charges sous forte concentration. @eegsus, impliquant quatre particules, se
distinguent des autres processus plus courantsuhamedele Monte Carlo par la complexité
de I'évaluation de leur probabilité, possible raispour laquelle ils n’ont jamais été
implémentés dans une modélisation Monte Carlo awpat & ma connaissance. Une autre
partie de ce travail est donc dédiée au développedemodeles pour l'ionisation par choc et
les processus Auger permettant leur prise en coufgate une modélisation de type Monte
Carlo, et ce, de fagon tractable informatiguementahérente avec les distributions de
porteurs qui peuvent étre hors équilibre. La pesecompte de l'ionisation par choc et des
processus Auger utilisant un méme niveau d’approciceoscopique (et non des coefficients

reflétant des propriétés macroscopiques) est ditérét particulier pour I'étude de Cellules



Solaires a Porteurs Chauds, dispositif dans lecpgeprocessus peuvent étre en compétition et
ou les distributions de porteurs de charge peuééet hors équilibre. L'efficacité de ces
processus dépend fortement de la structure élégtrendu matériau considéré. Une
modélisation Monte Carlo dite « Full-Band » est@agcessaire car elle capture les subtilités
des structures électroniques. Contrairement auxetasdvionte Carlo « traditionnels » ou la
structure électronique est reconstruite a partifodmules analytiques, la version Full-Band
utilise la structure électronique « réelle ». DansMonte Carlo traditionnel, la manipulation
de formules analytigues permet d’accélérer lesedtaje calculs des différents engrenages
composant le code, atout qui a contribué a sonesued'époque ou les moyens informatiques
étaient plus modestes. Dans un Monte Carlo FuldB#n mécanique du code est bien plus
lourde. Bien que les capacités de calcul et lesntifga de mémoire nécessaires sont
désormais disponibles, comme pour toute modélisdgiaompromis entre fidélité du modéle
physique implémenté et ressources informatiquesisteéh Ce compromis, qui n‘apparaitra
pas forcément de fagcon explicite dans toutes bgseétde développement des différents codes
de calcul, traversera le manuscrit comme un figeou

Un autre volet de cette these est la relaxatiopalteurs de charge photo-excités,
centrale a I'étude appliquée des Cellules Solairesrteurs Chauds. Cette partie comprend un
travail effectué en collaboration avec un doctodt'équipe, Hani Hamzeh, qui travaille sur
la dynamique des phonons. Cette dynamique est sbuggligée ou traitée a moindre codt
car les « conditions expérimentales » dans lesegpistint menées la plupart des calculs Monte
Carlo, axés sur les propriétés électroniques, lengient. Le couplage entre les codes
développés dans cette thése et dans celle de Hanzéh est inédit, et permet de lever
I’Approximation de Temps de Relaxation pour la dyigue des phonons qui est peu discutée
dans la littérature. Cette dynamique est pourtasemtielle lorsque I'on s’intéresse a la
relaxation de grandes concentrations de portewo®gdxcitées qui peut porter une population
de phonons hors de son équilibre.

L’étude des grandes concentrations de porteurslaragnt été I'occasion de travailler
avec un (ex-)doctorant, Marc Michaillat, qui a ééutleffet de la diffusion des porteurs de
charge sur les atomes dopant dans Si/SiGe et 8S#vec I'approche « Phase-Shift ». Cette
collaboration étend son travail sur les semi-cotelus 1V-IV aux semi-conducteurs IlI-V
étudiés ici pour les applications de type Transis®ipolaires a Hétéro-jonction. Enfin, une
collaboration avec une (ex-)doctorante de I'équipeuchra Tissafi, fait le pont entre une
modélisation microscopique du transport par la wethMonte Carlo et une modélisation

macroscopique avec un modele Hydro-Dynamique n@didans cette étude, les données



calculées en Monte Carlo sont injectées dans le élaodHydro-Dynamique pour la
modélisation fine d’'un Photo-Commutateur egsf®a 47AS.

Dans sa configuration la plus compléte, le codealeul développé totalise plus de
25000 lignes et requiert 15GB de mémoire lorscesil parallélisé sur 8CPUs. Dans la suite
de ce manuscrit, je vais en présenter les difféeecbmposantes. La présentation des aspects
« théoriques » est consignée dans les chapitrédlI(ealcul de structures électroniques et
méthode Monte Carlo respectivement). Le chapitresliroupe les modéles développés pour
la prise en compte des processus (radiatifs etradiatifs) de génération/recombinaison de
paires électron-trou pour leur prise en compte deresmodélisation de type Monte Carlo. Ce
chapitre étend donc la portée de la modélisationt®€arlo dans le domaine optique, ce qui
est nécessaire a la modélisation d’expérience eetrgizcopie (notamment pompe-sonde) et a
'étude de Cellules Solaires a Porteurs Chauds.chapitre IV couvre le transport des
électrons minoritaires pour les applications deetypansistors Bipolaires a Hétéro-jonction
(notamment dans Gad&Shys)). Le chapitre V traite de la relaxation de grandes
concentrations de porteurs photo-excitées, notarnioesgue la population de phonon n’est
pas fixée a I'équilibre. L’étude de Cellules Sataia Porteurs Chauds, rendue possible par les
travaux des chapitres | a V, constitue le chapitte Enfin, la modélisation d’'un Photo-
Commutateur en yGa 47AS présenté dans le chapitre VII. Dans les chapitra V, les
différents modéles développés seront accompagnédsd#ats propres aux problématiques

traitées dans chaque partie.



CHAPITRE | : STRUCTURE ELECTRONIQUE

La structure électronique est la pierre anguldiela modélisation des dispositifs a
semi-conducteurs. Comme elle explicite les étagsgétiques des porteurs de charge, toutes
les propriétés électroniques en dépendent directerRdusieurs méthodes existent pour le
calcul de structures électroniques. On distinguesaapproches ab initio (DFT, ...) et les
approches semi empiriques telles que la méthodge l&.pméthode des pseudopotentiels
empiriques (EPM), la méthode de combinaison liméaltorbitales atomiques (LCAO).
Chaque approche présente ses avantages et segénients. La méthode sélectionnée pour
ce travail de thése est 'EPM car elle permet ditetr les alliages “facilement”. Ce point fera
'objet d'une prochaine section. L'EPM a connu pduss développements depuis sa
naissance dans les années 60 et offre donc plesiegrés de raffinement. Ces degrés seront
présentés pour les semiconducteurs IlI-V binairestracture zinc-blende. Une fois les

concepts abordés, la méthode de calcul sera étenntualiages ternaires.

1) Principe de 'EPM

Les structures électroniques des matériaux sdotiléas a partir des propriétés des
atomes qui les constituent. On distinguera troimmusantes atomiques : le noyau, les
électrons de cceur, et les électrons de valences [ERM, le noyau et ses électrons de cceur
sont, plus ou moins, considérés comme une boite fen fonction du degré de raffinement
du modéle), ce qui constitue la partie empiriquel’dpproche. Pour obtenir la structure
électronique d’un semi-conducteur on va donc g'egger aux €lectrons de valence dans le
cas d'un cristal massif. En effet, dans un semdocteur 1lI-V a OK, tous les électrons
participant aux liaisons atomiques peuplent dess édiiants, d’ou la dénomination. En
négligeant les interactions de type électron-&ectil ne reste dans I’'Hamiltonien décrivant
un électron dans le cristal que deux termes : tgirecinétique de I'électron et I'énergie
potentielle d’interaction coulombienne de cet élmttavec les noyaux du réseau cristallin
H=T+V. Cest dans le terme dénergie potentielle quenén jeu le concept de
pseudopotentiel. A ce stade la, on peut redéfmipgeudopotentiel (de forme inconnue pour
le moment) comme un pseudopotentiel « moyen », ecamnt le potentiel d’interaction
électron-électron (des atomes voisins, ramenaptrdbléme a N corps a un probleme a 1

électron). En effet, pour obtenir la structure &tmuque, il faut résoudre I'équation de
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Schrédinger associée au Hamiltonien décrit précéuamh Cela donnera I'énergie et la
« vraie » fonction d’'onde de I'électron. Cependaette fonction d'onde est tres difficile a
décrire car prés d’'un noyau elle devra oscilles n@pidement. Bien que les interactions de
type électron-électron aient été inclues dans leugspotentiel effectif, le principe
d’exclusion de Pauli ne peut étre occulté a I'éehee I'atome. Plus particulierement, la
« vraie » fonction d’onde doit étre orthogonalesBiecdes électrons peuplant les états de cceur.
Ces rapides oscillations rendent le terme d’éneciiétique grand, creusant un trou dans la
densité de charge prés du noyau. Ce « orthogortadiy » agit sur I'électron comme un
potentiel répulsif qui annule presque entierememdtentiel attractif du noyau, la somme des
deux donnant le pseudopotentiel [Phillips59] [Kleem60] [Cohen61]. En introduisant les
conditions d’orthogonalité sur la « vraie » fonatidonde dans I'équation de Schrodinger, on
obtient une nouvelle équation de Schrodinger peuk pseudo » fonction d’'onde ou le

potentiel coulombien du noyau est remplace paséigopotentiel.

H,=T +vas(r—ri) (1.1.1)

ou la somme court sur tous les atomes du cristak pseudo » fonction d’onde se comporte
comme la « vraie » fonction d’'onde partout, sadsptes noyaux ou elle n’oscille pas autant.
Cela permet de la décrire par une onde de Bloclordposée sur une base de taille
raisonnable. Il suffit alors de résoudre la nowdtfuation de Schrodinger pour obtenir la

structure électronique. Considérer que les atornes gonctuels, et qu& (r-r,) est un
simple pseudopotentiel coulombien ne dépendantigue distancér —r.) entre I'électron et
'atome i, constitue 'approximation dite locale [Cohen66].

Dans une structure zinc-blende (deux réseaux cabig@ufaces centrées séparés de
(1/4,1/4,1/4)a0, a, étant le parameétre de maille), il est judicieuxpdendre pour origine le
point au milieu entre les deux atom&®t B du motif. Les deux atomes du motif sont donc
repérés par les vecteurs= (1/8,1/8,1/3 et-7 = —(1/8,1/8,1/8. Pour résoudre I'équation
de Schrodinger, la partie périodique de la pseadotion d’onde (onde de Bloch : onde plane
multipliée par un terme ayant la périodicité dueeas: W, | =e"z'r'q('r) est décomposée en
ondes planes caractérisées par les vecteurs daurésgproqueG . On trouve I'Hamiltonien
(1.1.1) évalué entre deux ondes planes
_n*(k+G)?

HY =
,G 2n.b

I otV (1G-G']) (.1.2)

O



ou la partie ‘pseudopotentiel’ est donnée par

VH(G-G')=V*(G- G'|)cos(G- G} ¥ iV (G G'sin(G G
(1.1.3)

VS/A(lé_G'l):%(VA(l G_ _Gll)i \é (l_G_ QGll)

Notons que les pseudopotentiels symétriques etyanéitriques/® etV* (facteurs de forme)

n'ont besoin d'étre évalués que pour des vecteunsgseau réciproqué - G' pour lesquels
le facteur de structure (exprimé via les fonctimusinus et sinus dans I'éq. (1.1.3)) ne

s’annule pas. Pour la structure zinc-blende, onienbtalors une série de normes

‘G—G"Z:O,3,4,8,11,12. (en unité de(277/a,y). Dans la pratique, une coupure est

souvent fixée a‘é—é'r:ll@ﬂ/ao)z au-dela de laquelle les facteurs de forme sont

considérés nuls. Cela permet de calculer la streiglectronique d’'un semi-conducteur 11-V
hétéropolaire en n'ayant a ajuster que six factdersorme (seulement trois pour un semi-
conducteur homopolaire car le terme antisymétraegienul).

L’approximation locale présente cependant sesdsnites énergies de bande interdite
directe et indirecte connues ne peuvent parfoigpasoutes reproduites avec le méme jeu de
facteurs de forme, les largeurs de bandes sonb@ppatives, et les masses effectives ne
s’approchent que grossierement des valeurs mesuréas remédier a cela, la non localité
des pseudopotentiels a été introduite [Brust71f|iRbwsky76]. Dans la version non locale
de 'EPM (NLEPM), le potentiel au voisinage de date créé par les électrons de cceur est
explicitement pris en compte en fonction de I'esien spatiale des orbitales de la derniére
couche électronique de cceur. Cela a permis d’areélimtablement la validité des structures
électroniques calculées pour des semi-conducteunteiant des orbitales de cceur de type d
(qui présentent de grandes extensions spatialesyn Sonsidere que les orbitales de coeur
peuvent étre décrites par des harmoniques sphér{@temes indépendants), le potentiel non

local est donné par

\VAS
KK

Z(ZI +1)A (E)R(cod, . F K 'K (K"K (1.1.4)

np\:a

od K=G+k ,K'=G+k, Q, est le volume atomique dans la mail®,(K', K) est le
facteur de structure pour I'atome et ou la somme court sur les atonnedu motif et le type

| d’orbitales (s, p, d...). La profondeur du puitspigentiel est donnée par le parametre

de A'(E) et la dépendance en énergie des puits de typeguiege par le paramétig (le
vecteur d’'onde de Fermi est donné par=(377°z /Q,)"® ou z est la valence de I'atome)
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AE)=a +4 (VEKEK) - EK)) (.1.5)
E(K) =7*K?/2m,

La forme du puits est donnée par le prodRicoss, . . ' K 'K), ou P(cosd,. . ) est un

polyndme de Legendre d’ordie(4,., est l'angle entreK et K') et F'(K',K) est donné

par
N (((DNE [ SRCUR I I A T D) K =
F(KYK)=9, . . , , (1.1.6)
()2 1K 2 =K 2)) (K)o (KD K 1) KK R K )) K&K

ol j, est une fonction de Bessel sphérique d'ordireet r' le rayon de lorbitale.
L’'Hamiltonien évalué entre deux ondes planes aidénsr devient alors

H I_\I‘L_ - hz(R+é)2 5

GG 2m0 GG

+VH(G-G')+ VY (1.1.7)

Les énergies et pseudo fonctions d’'onde sont obtean résolvamiet‘Hg,’L(.3 -E (R)Jé,’(3 =0.

Pour les éléments lourds, ou plus généralementdédiméliorer la précision de la
structure électronique et avoir acces a bon nordbrphénomenes, le couplage spin-orbite
doit étre pris en compte. Il induit notamment laéle de dégénérescence des bandes de
valence en centre de zone et agit sur les masteesivwds de facon non négligeable. Il s’agit
d'un effet également non local. Cependant, seuwbithle de type pl(=1) de la couche
électronique de cceur la plus externe est priseoempie car elle apporte une contribution
largement dominante par rapport aux autres [We]g8i#6avia68] [Bloom70]. Toujours pour
la structure zinc-blende, I'Hamiltonien de couplaggin-orbite évalué entre deux ondes
planes est donné par

HEY, =[ iA°cos(G -G )T A *sin(G-G ¥ ) & x&. Y., (1.1.8)
oul les&, sont les vecteurs unitaires, , les matrice de spin de Pauli #t’* les parametres
de couplage symétrique et antisymétrique (en arebogec les facteurs de forme).
A A=(A, 2 A5)12
An = HB{(K)B,(K))

Ag = auBE(K)BE(K)
B, (K) = C[ j, (KNR, (n)ridr

(1.1.9)




Le couplage spin-orbite est ajusté via le paramgtre. est le ratio des splitting spin-orbit
atomique des constituants et B. R, (r) est la partie radiale de I'orbitale de coeur de typ

de la couchen et C est un facteur de normalisation. L’'Hamiltonienadeiplage spin-orbite

évalué entre deux bandes et n de spins et s' est donné par

Ho =2 8l HES + Bdn dss (11.10)

ou E, est I'énergie de la band® et lesa. les coefficients de I'expansion en ondes planes

issus du calcul de structure électronique sans §pirpbtient les énergies et pseudo fonctions

d’onde en cherchant également les valeurs propresceeurs propres de (1.1.10).

2) Mise en ceuvre du modéle NLEPM

La base sur laquelle sont décomposées les ond&odh contient N=113 ondes
planes afin d’obtenir le meilleur compromis entaecbnvergence des énergies calculées en
fonction de la taille de la base et le temps deutgpour I'Hamiltonien local et non local).
Pour le couplage spin-orbite, 30 bandes (NSO=1%hdmue spin) ont été retenues. Les

B, (K) sont des intégrales qui seraient lourdes a évaledagon récurrente. Des relations

analytiques, approximant bien ces fonctions sontdudilisées [Potz81]

K (5-«?%)
K) =
B,(K) 21l a, 5(1+k* ) (12.1)
B,,(K) = K (5-%?)

2mla, 5(1+ k> Y
aveck =K/{ , etoules{ sont des parametres permettant d’ajuster lesitoreB,  (K). La

coupure sur la norme dg@=G-G' et l'utilisation de facteurs de forme ponctuel®gués

dans la section précédente ne sont pas appligugsuc deux raisons. Les facteurs de forme

sont, en général, non nuls au dela de la coupuragonent utilisée. De plus, l'utilisation de

facteurs de forme ponctuels (valeurs de pseudopeleévalués a deﬁﬁ—é" bien précis)

poserait des problemes pour le traitement desgeBiaternaires (section suivante). Le
pseudopotentiel d'un atome lié a un atomeS est donc décrit via une relation analytique

[Williamson00] [ Kim02]



(a*-2)
U 1.2.2
s @D A (122)

Le pseudopotentiel d’'un atome dépend des atomamgoiEn effet, les rayons des orbitales
de cceur étant de I'ordre des mi-distances inteligioes, le nuage électronique de cceur (d'un
atome donné) est suspecté se coupler aux nuagesesievoisins, modifiant alors le
pseudopotentiel.

Les parametres d’ajustement du modele sont doncx cearactérisant les
pseudopotentiels, les paramétres contrblant lefoquleurs des puits dans les termes non
locaux, et le paramétre spin-orbife. Ces parameétres ont été ajustés via un algorittene
minimisation de fonction basé sur la méthode deslignts conjugués pour GaAs, InAs et
GaSb, afin de reproduire les caractéristiques destsres électroniques expérimentales

(T - OK). La fonction F a minimiser donne I'écart entre les résultats wdak et les

résultats expérimentaux disponibles pondérés peait a l'itération précédente.

dataexp.

F= 2

Sans cela, l'algorithme tombe facilement dans unimmim local deF . Cette procédure

calc. _ \sexp
Y=Y

X‘ Ycalc._ Yex1 (|23)

d’ajustement est longue et requiert de ne padrépecloigné du minimum dé .

Les méthodes EPM/NLEPM permettent d’obtenir lesicttires électroniques dans
'espace réciproque. Cet espace, I'espace des étdtéa premiére Zone de Brillouin (BZ),
réciprogue de la maille élémentaire de la structusgalline (FIG. 1.2.1). Grace aux symétries
de la structure zinc-blende, seul 1/48 de la BZnésessaire pour décrire tous les états. Dans
la suite de ce travail, 1/8 de la BZ sera utilisé. pas faire usage de toute les symétries
permettra éventuellement de prendre en compteirerygpes de contraintes dans de futurs

travaux.
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FIG. 1.2.1 : A gauche®’ zone de Brillouin pour les cristaux & structuramiant/zinc-blende. A
droite, 1/8 de la zone de Brillouin ou chacune @egctions représente 1/48.

Une des caractéristiques des structures électresigst I'énergie évaluée a des points
de haute symétrie. Pour les semiconducteurs llIstfdcture zinc-blende, ces points sént
L et X, car les minima/maxima d’énergie des bardksonduction/valence s’y trouvent. On
considére alors que la structure électronique paet représentée par des vallées d’énergie

centrées sur ces points. Le pointest au centre de la zone(@,0,0). Les 8 points L se
trouvent le long des directions de type [111]&/ a,, 77/ a,, 77/ §,) et points équivalents. Les
6 points X se trouvent le long des directions dpety100] a (277/a,,0,0) et points

équivalents. Les points équivalents se retrouvemt gpplication des symétries du réseau
cristallin. Certains de ces points sont notés auFllG. 1.2.1. Comme les points L et X se

trouvent a l'interface entre la BZ considérée et BZ adjacente, une BZ contient 1 vallée

4 vallées L et 3 vallées X. Une autre caracténgtiomportante est la forme des surfaces iso-
énergie. En effet, plus la forme de ces surfaces senple » et plus la recherche d’états post
diffusion (CHAPITRE II) est facile. La FIG. I.2.2 antre des surfaces iso-énergie pour la
premiere bande de conduction (CB) et les 3 premieamdes de valence (bandes HH, LH et

S0O), évaluées a des énergies qui révelent la foypigue de ces surfaces.

11



X valleys

L valleys

FIG. 1.2.2 : Surfaces iso-énergie dans B zone de Brillouin de la premiére bande de conducti
(CB) et des 3 premiéres bandes de valence (bandetH et SO) de GaAs.

Les structures électroniques obtenues de GaAs, éh&aSh et leurs caractéristiques
sont présentées en TABLE 1.2.1 et FIG. 1.2.2. Laadcglobal entre les valeurs calculées et
les données expérimentales [Landolt-Bornstein] §éftman01] est assez bon, compte tenu
des nombreuses caractéristiques prises en compdesraignants I'ajustement des
pseudopotentiels. Ces caractéristiques entrantlgsasuation de (1.2.3) sont celles listées en
TABLE 1.2.1.
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Energie (eV)

GaAs : NLEPM (exp.)

InAs : NLEPM (exp.

GaSb : NLEPM (exp.

masse (1¥)
Eo 1.481 (1.519) 0.412 (0.417) 0.811 (0.812)
Ao 0.341 (0.341) 0.390 (0.390) 0.763 (0.760)
I'7c (&) 4.553 (4.546) 4.373 (4.390) 2.041 (3.139)
I'sc (&'+ Ag) 4.649 (4.716) 4.565 (4.580) 2.518 (3.391)
rév -12.817 (-13.0) -12.279 (-12.3) -11.07 (-11.64)
L6c 1.815 (1.815) 1.771 (1.710) 0.908 (0.875)

L6c-L45v (E1)

2.971 (3.038)

2.638 (2.610)

2.083.82)

L6¢-L6v (E1+A1)

3.165 (3.262)

2.874 (2.880)

2.545 (2.618)

X6¢ 1.937 (1.981) 2.330 (2.340) 1.141 (1.141)
X6C-X6V (E2) 4.831 (4.974) 4.554 (4.740) 3.788 (4.419)
X6¢-X7V (E») 4.713 (4.898) 4.435 (4.740) 4.000 (4.286)

X7c 2.132 (2.326) 3.006 (2.903) 1.246 (1.820)

mr 0.065 (0.067) 0.026 (0.026) 0.046 (0.041)

Mpn[100] 0.354 (0.350) 0.449 (0.333) 0.227 (0.250)
Min[110] 0.649 (0.643) 0.792 (0.513) 0.453 (0.488)
Mpn[111] 0.850 (0.893) 1.044 (0.625) 0.680 (0.714)

TABLE 1.2.1 : Caractéristiques (énergies interbandemasses effectives) des structures

électroniques utilisées pour I'ajustement des pspatentiels de GaAs, InAs et GaSb. Les valeurs

cibles entre parenthéses sont tiréegldsdolt-Bornsteinjet[Vurgaftman01].
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3) Alliages ternaires

Les semi-conducteurs ternaires 1lI-V d’intérét poce travail de thése sont
INg 548G & 47AS et GaAssoShy 5o (tous deux sont en accord de maille sur InP).ibadgraphie
de InsGay47As livre beaucoup moins d’études expérimentales aplies de GaAs. C'est
encore bien pire pour GafdsShyso qui a vraiment été tres peu caractérisé. Les seule
données expérimentales disponibles pour GafSéy so sont I'énergie de bande interdite et le
splitting spin-orbite. Comme son nom l'indique, PE est une méthode empirique, dans

laquelle des parameétres doivent étre ajustés. @apenGaAssShhso n'a pas été
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suffisamment expérimentalement caractérisé pour@san ajustement ‘fiable’ des différents
parameétres. Les composants binaires GaAs, InAsa8bGont, en revanche, respectivement
tres bien, bien et assez bien connus. lls vont dmmeir de base pour le traitement des
ternaires.

La structure électronique d’'un semi-conducteurdieenA B_,C est ici calculée dans

le cadre de la « Virtual Crystal Approximation »QX). La VCA suppose que si deux
especesA et B partagent le méme site atomique, seul un potenti@yen (moyenne
pondérée par la composition) émanera du dit sitesidéré, produisant alors un potentiel
périodique dans un cristal parfait dont le paraede maille est supposé étre le parametre de
maille moyen observé (loi de Végard). Cette appnaxion a le mérite d’étre trés intuitive et
est facile a mettre en ceuvre. Cependant, la VCAe sl réussit pas reproduire la structure
électronique d'un alliage ternaire. En effet, lesatélre et les distorsions locales dans les
alliages influent sur les structures électronicpleservées [Zunger83]. Les distorsions locales
de structure sortent du cadre de la VCA et sont a@gligées. Le désordre peut étre introduit
avec I'ajout d'un parametre.

Le pseudopotentiel moyen du site partagé entredpécesA et B est alors donné par

VAKBH(Q): XVA—C(Q+(1_ &\éc( q_ R (d-_ )(( Xc( )]' yc( )E) (|-3-1)

De méme, comme le pseudopotentiel d’'un atome dégesndtomes voisins

Ve(@) =XV A(+A= 3V 5(d- R - XV (I V(N (1.3.2)
Le parametrep quantifie le degré de désordre mais est avant ¢doosidéré comme un
parametre d’ajustement. L’équation (1.3.1) ou l'gait explicitement la dépendance en
« atome du voisinage » est utilisée pour le mélategepseudopotentiels locaux. Il en va de
méme avec les potentiels non locaux et pour lelagepspin-orbite. Cependanp, étant un

parameétre d'ajustement, deux paramétres différeptst p,, sont utilisés pour mélanger les

guantités locales et non locales afin de reprodesestructures électroniques des ternaires

plus facilement. Pour les alliages, seyds et p,, sont ajustés, avec pour seules données

expérimentales cible, I'énergie de bande interelitee splitting spin-orbit. La TABLE 1.3.1 et
la FIG. 1.3.1 contiennent les résultats obtenus froys:Gay 47/AS et GaAgseShy so

La structure électronique de GaAsShysoa déja été étudiée dans le cadre de 'EPM
local (sans termes non locaux, sans couplage spitepou sont directement mélangés dans
la VCA les facteurs de forme évalués aux vectewsré&seau réciproque des COmposes

binaires. Contrairement aux résultats de [Mezragltstructure électronique calculée ici
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montre que GaASeShyso est un semi-conducteur a gap direct. Les nivedappdoche
utilisés étant trés différents, le désaccord elgserésultats n’est pas surprenant. En effet,
'approche retenue dans [Mezrag06] revient simplgrdemoyenner les facteurs de forme des
composeés binaires, moyenne pondérée par la congposiies facteurs de forme sont les
pseudopotentiels des composés binaires évalués ldansespace réciproque respectif,
pseudopotentiels étant issus de la transforméedadr a partir de I'espace réel. Cependant,
les composés bhinaires et l'alliage résultant org parametres de maille différents, ce qui
invalide I'utilisation des facteurs de forme desngpmseés binaire dans I'espace réciproque de
l'alliage. De plus, l'utilisation de seulement &faurs de forme impose une coupure au dela
de laquelle les pseudopotentiels ne sont pas m&ddigs. Pour illustrer, la FIG. 1.3.2 montre
I'évolution des principales énergies interbandegcala composition de {nGaAs et

GaAsSh, .« calculées avec le modéle retenu dans le cadre tlaves!.

Energie (eV) INg 58Ga.47AS : NLEPM (exp.) GaAssShys:
masse (1) NLEPM (exp.) {Mezrag06}
Eo 0.815 (0.815) 0.865 (0.808) {0.750}
Ao 0.364 (0.345) 0.391 (0.400) {0.000}
I7c (&) 4.474 3.049
r8c (B+ Ao) 4.628 3.237
I'ev -12.486 -11.865
L6C 1.791 0.986 (- ) {0.730}
L6c-L45v (E1) 2.783 2.216
L6c-L6V (E1+A1) 2.999 2.443
X6c¢ 2.157 1.098 (-) {0.810}
X6¢c-X6vV () 4.555 3.896
X6c-X7v (E) 4.670 4.006
XT7c 2.658 1.546
mr 0.041 (0.041) 0.040
mMpx[100] 0.397 0.238
Myp[110] 0.718 0.460
Mup[111] 0.936 0.606

TABLE 1.3.1 : Caractéristiques (énergies interbasidé masses effectives) des structures

électroniques de hyGay47AS et GaAsseShy so calculées avec NLEPM. Les valeurs expérimentales

sont tirées d¢Landolt-Bornsteinjet [Vurgaftman01].

16




ENERGY (eV)

AP i ]

4 — ’\,\‘/ — 4 = / —

L / — L —

o 2T B N2
N ;:/ L B

AN Z I N A\ A

E A 1 E 4 S

g o R ]

-8 B Ino 53Ga0 47Asi -8 B GaA%'SOSbO'soi

-10}- I -10 R

_12\ _ _12,\ =

L AT A XUK I T L AT A XUK z T

WAVE VECTOR WAVE VECTOR

FIG. 1.3.1 : Structure électronique deyiGag 47AS et GaAss:Shy 5o calculée par NLEPM suivant les
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FIG. 1.3.2 : Variation de la bande interdite direat (trait plein), des bandes interdites indirectestL
X (tirets court et long respectivement) et du 8ptitspin-orbit (pointillés), avec la compositiordgs
alliages In,GaAs et GaASh , calculées avec NLEPM
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Les alliages lpssGay.47AS et GaAsseShyso ont des énergies de bande interdite assez
similaires. Cependant, leurs structures de bandetses différentes a cause des composeés
partenaires de GaAs: InAs et GaSb (FIG. 1.3.2,)xx@urs caractéristiques (différences
d’énergie entre les minima des vallées des bandeduction) sont encore tres présentes
dans les alliages. Cela se voit particulieremean [sur les densités d’états de la premiere
bande de conduction ou les contributions de chagllée ont été isolées (FIG. 1.3.3). Les
calculs numériques de densités d'états ont été snemec la méthode de Gilat et
Raubenheimer [Gilat66] [Lehmann72]. La méthode pdilisée pour séparer les vallées sera
présentée dans le CHAPITRE Il. Les vallées L eteXGhAg s0Shys0 sont beaucoup plus
basses (en énergie) que celles dedba 47AS, ce qui aura certainement un effet délétére sur
les propriétés de transport de GaaShyso au vu des densités d’états considérables a faible
energie

7 In0 53(3
1 .

1077

107

DOS (eV'm?)

107°

0

energy (eV) energy (eV)

FIG. 1.3.3 : Densités d'états par vallée de la piéra et seconde bande de conduction calculées a

partir des structures électronique obtenues par RMEpour les alliages WsdGay 47AS et
GaAg 505k 50
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4) Facteur de recouvrement intra et inter-bande

Dans le CHAPITRE II, les probabilités par unitétdmps de transition entre un ékat

et un étatk seront abordées. Ces probabilités sont calculéaisla de la régle d’or de Fermi

S(k k‘):%”<wk. 5B (1.4.1)

M)

ol |w, ) et |w,.) sont les fonctions d'onde de état initial et ditdt final k etk', M est

I’'Hamiltonien de linteraction responsable de lansition, eto(E) impose la conservation de

I'énergie totale. Les vraies fonctions d’onde danssolide sont difficilement représentables a

cause du « orthogonality hole » (voir section 1gpé€hdant les approches de type EPM, qui

utilisent des pseudo fonctions d’on}zj&aek > ont justement été développées pour apporter une

solution a ce probléme. Les erreurs introduited’ptilisation de pseudo fonction d’onde sont

négligeables (sauf lorsque le facteur de recouvneriend vers des valeurs négligeables, ce
gui ne pose donc pas de probleme) [Burt84]. lltest pratique de modéliser les pseudo
fonctions d’onde par des ondes de Bloch, compodée® partie de type onde plane et un

partie périodique qui possede les symétries dwatesestallin
ZNEL TRy (1.4.2)

ou n est un indice de bande. C’est I'utilisation detgge de pseudo fonction d’onde qui

permet d’exprimer I'Hamiltonien pseudo potentielusda forme (1.1.2). De facon générale,
on peut considérer que la partie périodique vaeguboup plus vite que la partie onde plane
(dans l'espace réel), saufksiest un état de bord de zone (dans I'espace régipjo Cela

permet cependant de simplifier énormément les =aloumériques de probabilités de

l'ln,k>

2

P (1.4.3)

2
transition en isolant le facteur de recouvremdam =‘<u dans (1.4.1) :

n,k

(Mo, ) =[(e

Le détail des calculs de probabilités de transisera traité dans le CHAPITRE ll, il s’agit ici

M| &)

de discuter uniqguement du facteur de recouvrement.

L’évaluation du facteur de recouvrement requieat donnaissance des parties

périodiques{ un’k>. Dans I'EPM, elles sont décomposées en ondes plaaractérisées par les

vecteurs du réseau réciproque
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Ups) =Z::a”'k| G) (1.4.4)

ol |G)=€°" et avec la propriété(Gj‘q> J' d© )" fr=g . Résoudre I'équation de
Schrédinger associée a (I1.1.1) permet alors d’abiles énergies et les pseudo fonctions
d’ondes via les coefficienta™*. Le facteur de recouvrement est alors donné pee (tade,

sans la prise en compte de l'interaction spin-ejhit

> K k
—_ n,k*.n
=D.a'"“a
i=1

Les matériaux considérés présentent cependantuplag® spin-orbite non négligeable. Les

(1.4.5)

parties périodiques des pseudo fonctions d’ondetét@ét

¢n,k,s> sont donc celles issues de

(1.1.10). Elles sont construites a partir de lacbdss parties périodiques des pseudo fonctions

d’'onde sans SpilTlui’k> solution de (I.1.7) qui est doublée pour inclure indice de spin

(indice utilisé uniquement pour repérer les étaisdes, pas pour quantifier le spin)

Upyos) = Za”kIG..S) (1.4.6)

Il faut noter que I'ajout de l'indice de spin estificiel et que donc les coefficientg™ sont

un,k,]>

<GI ,s‘ G, §> . La partie périodique de la pseudo fonction d’ ovMeK > pour la bande

identiques pour

uw>. Ces deux états sont par définition orthogonawncd

n et de spins est alors donné par

AEDY b“k‘ulk>+2b“k‘ujkl> (1.4.7)

ou les coefficient™® sont issus de la diagonalisation de (1.1.10). Amréelques lignes de

calcul, on obtient pour le recouvrement entre dilatsk etk des bandes et m de spins

um>j+(io g tﬁ)k,t< LJJ"k"L‘ U, L>J (1.4.8)

=1

ets

(g,

ii'=1

(8,419,

Comme ce travail ne porte pas sur des processestifglen spin, il est plus judicieux de
considérer un facteur de recouvrement moyennéesspih initial et sommé sur le spin final.
Cela permet d’obtenir des probabilités de transitiui prennent en compte le spin sans

I'ajout artificiel d’un facteur 2 [Ehrenreich57]
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2

(1.4.9)

2252 ) B 00 )

Le calcul répété de facteurs de recouvrementsssizacolteux en temps de calcul. En

effet, afin d’avoir une bonne précision avec NLER®4, bases sur lesquelles sont évaluées les
Hamiltonien local, non local et spin-orbite ne dmivpas étre trop petites (bases de taille N et
NSO). Des approches analytiques ont été dévelogpgastir de la théorie k.p pour le calcul
de facteurs de recouvrement entre états des demxigmes bandes de valences, et entre états
de la premiére bande de conduction. Ces approdrgsvalables lorsque les étalts et k

sont proches du centre de zorke{ 0). Le facteur de recouvrement dépend des symétries

contenues dans les fonctions d'onde. La vallge (premiére bande de conduction) a une

étendue tres limitée dans I'espace réciproque (doncO est plus ou moins Vvérifié) et est

quasi isotrope. Pour les transitions infra I'approche analytique est suffisante et est donnée

par [Fawcett70]

. (Ji*aE J1+aE, +aJEE, cod,, ) 1410)
K (1+ 20E, )1+ 2E,. ) o
ou a est le coefficient de non parabolicité de la \gllE I'énergie mesurée par rapport au
bas de la vallée e}, I'angle entre les vecteur d’'onde et k. Les fonctions d’onde dans
s, ayant un caractere sphérique, le facteur de reement y est quasi maximal (pour

k - 0) et est souvent approximé par 1. Le facteur deunaement pour la premiére bande de

conduction dans GaAs est représenté en fonctiordde et en fonction de leur norme

(IIk [E|K ] sur la FIG. 1.4.1. Les fonctions d’onde des bande valence présentent des
symétries plus basses [Fishman10]. De plus, leurbcwe de bande est faible. Méme pour des
états de faible énergie cinétique,~ 0 n’est pas vérifié. Le comportement général dueiact
de recouvrement en fonction #teet k' pour les bandes de valence est difficilement @yito
avec les modeéles analytiques car ceux-ci ne prémqrasnen compte la dépendance d‘ylém.

lls ne sont valables que pour les bandes HH et\l&$$ell70] [Wiley71]:

, 1+3cos 4,
L (intra-bande} ———=

(1.4.11)
3-3cog 8, .

| (inter-bandey 2

21



Ces modeles sont cependant tres pratiques et@overg utilisés. On le nommera modele de
Wiley. Les facteurs de recouvrement calculés septésentés sur la FIG. 1.4.2 pour les
différentes transitions intra/inter bandes de vadedans GaAs. Lorsquie - 0, les facteurs

de recouvrement calculés par NLEPM reproduisentlditient les modeles analytiques.
Cependant, des gue s’éloigne du centre de zone, les différences sotables. De plus, les

modeles analytiques ne donnent aucune informati@mtgaux transitions impliquant la bande
SO. On note que le comportement du facteur de weement pour les transitions intra-bande

SO est similaire a celui des transitions intra-leadd conduction.

FIG. 1.4.1 : Facteur de recouvrement des

parties périodiques des ondes de Bloch

entre états de la premiére bande de

conduction de GaAs en fonction de I'angle

8,. etdelanormd|k |E |k |.

Les FIG. 1.4.1 et 1.4.2 ont été obtenues en mogehies facteurs de recouvrement
calculés pour des centaines de couglek) tirés aléatoirement dont seul 'angé®,. est

fixé. De fagcon générale le facteur de recouvrendéotoit avec la différence d’énergie entre
les états considérés, différence qui croit avemtane des vecteurs d’'onde considérés a cause
de l'anisotropie des bandes. D’aprés les résufiadsentés il est clair que simplifier les
facteurs de recouvrement par 1 constitue une loapjgoximation, et ce, méme pour la
bande de conduction sauf si les électrons restebtie de la valléE. Cependant, la prise en
compte précise des facteurs de recouvrement da@HEPITRE Il suivant s’avere trés

« demandeuse » en temps de calcul. De plus, aelaesi surfaces présentées en FIG. 1.4.1 et
1.4.2, la dérivation de formules analytiques pas frous semble assez complexe et pourrait

demander un paramétrage fin.
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FIG. 1.4.2 : Facteur de recouvrement des partiesquiéques des ondes de Bloch entre états des bandes

de valence de GaAs en fonction de I'angé, k') et de la normd|K |E |k '|. Le modéle de Wiley
apparait en rouge.
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Certains processus nécessitent I'évaluation dedaate recouvrement entre des états
de bandes différentes, et/ou séparés par une érmrgérieure a I'énergie de bande interdite

E.. Ces processus sont la recombinaison radiatiiaidation par choc et les processus

Auger qui seront vus en détails dans le CHAPITREDEs facteurs de recouvrement inter-
bande conduction-valence sont représentés en FIG. Tout comme pour les facteurs intra-
bande, le développement d'un modele analytique Eemnés compliqué. On note que ces
facteurs inter-bande sont plus petits, et qu’ilserd sur plusieurs ordres de grandeur a cause
de l'orthogonalité entre états de différentes bande
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FIG. 1.4.3 : Facteur de recouvrement des partiesquiéques des ondes de Bloch entre états des
bandes de conduction et de valence de GaAs endoru I’anglegkk' etde la norméIk IF Ik |.

En bas a droite k — 0.
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La FIG. 1.4.3 (en bas a droite) représente le taatle recouvrement moyen en fonction de la

norme ||k || pour 200 couples tirés aléatoiremetk) ot k' — O et appartient & 1a®f

bande de conduction. On observe un trou (commeotghegonality hole ») dans le facteur de

recouvrement inter-bande lorsque les éfatst k' sont proches et pas forcément égaux. Cela

a de grandes répercussions sur I'évaluation de dédoteraction impliquant des transitions

inter-bande. La TABLE 1.5.1 contient des valeurs ysmmnes <Ik2k.> des facteurs de

recouvrement intrabande et interbande dans GaAsr B3 facteurs de recouvrement

intrabande (conduction-conduction ou valence-vagnme moyenne est calculée a partir des

recouvrements d'états dont les énergies dans ldebaontE = 40neV et E. =1.1xE;

mesurées par rapport au minimum de la bande cobeel@es énergies correspondent a

I'énergie moyenne d’'une population de porteurséguilibre thermodynamique et au seuil

d’ionisation calculé d’aprés un modéle a bandeahmdiques [Ridley99]. Ce choix permet de

calculer une limite supérieure pour le facteur deouvrement entre états séparés d'une

énergie supérieure &_ impliqués dans un processus de génération/recamsbim non

radiatif. En effet, plus I'énergie séparant led<taitial et final est grande, plus l'intégrale de

recouvrement est petite. Pour les facteurs de weement interbande (entre la bande de

conduction et les bandes de valence), la moyenrmlkesilée a partir des recouvrements entre

états dont les énergies dans les bandes corresggesd®ntE, = 4@neV et E. =40meV et
apparaissent dans la TABLE 1.5.1 en italique. Urdéle analytique existe pour ce facteur de

22
recouvrement dans le cas Gir k— Kk est négligeable tk2 = ZEqG [n}r:mm/ j Cependant,
Vv

dans les processus d’ionisation par clgoest en général assez grand et le modele analytique

donne alors des valeurs supérieures a 1, qui estdeivrement maximum.

<'fk-> k OCB k 0O HH k OLH k 0SQ
kK [CB 0.474 0.00763 0.02174 0.01618
K O HH 0.00763 0.185 0.183 0.141
K OLH 0.02174 0.153 0.152 0.251
K 0SSO 0.01618 0.160 0.162 0.244

TABLE 1.5.1 : Facteurs de recouvrement intra eeiriiande moyens dans GaAs. description

dans le texte.
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5) Facteur de recouvrement « optique »

Lorsque l'interaction considérée dans (1.4.1)urst émission/absorption de photon, le
facteur de recouvrement est modifié & cause deédapur impulsion p=-izll dans
I'Hamiltonien de l'interaction électron-photohi = —-ep A/ m. Le facteur de recouvrement

« optique » est alors donné par

9. k,s> = (f)b{-m’k' Ty <ul, ki

iji'=1

—

<¢r"n,k',s- O ﬁ‘ um>j+(§: g ¢k¢< U, ’L‘ﬁ‘ u, l>](I.5.l)

ou les indicesn et m pointent vers des bandes différentes. L'actiofaj@rateur gradient

sur un ket de la base sans spin (avant doubleresindlssez simple

N
T ) =216

G,9 (1.5.2)
ce qui mene a

0

c=X,Y,Z

<um,k‘ 8

Les valeurs utiles a la suite (coefficient d’absiomp recombinaison radiative) seront des

N .
— H k* k
unkyg—;lGj’cd}‘ a (1.5.3)

' ot 2 N - . -
valeurs moyennes<¢mk. . D‘¢nk §> /3 valables dans le cas ou l'excitation optique ne

présente pas de polarisation particuliére. Cesuvakont listées dans la TABLE 1.5.1 pour les
transitions entre la bande HH et la premiere batedeonduction.

GaAs InAs GaSh bsGa 47AS | GaAg 505k 50

= 2 3.794x 1&° | 2.988x 16° | 3.109x 1&° | 3.427x 1& 3.415x 16°
Olg,.. ) /3

(@

TABLE 1.5.1 : Valeurs moyennes du facteur de reeuent optique (en fi calculé par NLEPM

entre la bande HH et la valléle,, pour des transitions en centre de zone.
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6) Conclusion

Dans ce chapitre, le calcul de structures éledums par la méthode des pseudo-
potentiels empiriques (EPM) a été abordé. L'égapesein de laquelle s’est déroulée cette

these, possédait déja un code et les parametredepcaicul de structures électronique par la
méthodek.p 30 bandes. L'utilisation de 'EPM a été motivée [mpossibilité de traiter le
cas des alliages ternaires a partir des paramattesus pour les composeés binaires de fagon
relativement simple comparée a la difficulté prééerpar les alliages ek p. Les structures

électroniques de GaAs, InAs, GaSh, puis dgsdBay47As et GaAsseShyso ont été ainsi
toutes calculées en tenant compte des termes mawiXoet l'interaction spin-orbite. Ces
structures électroniques, outre le fait qu’ellegrfidsssent les relations de dispersion des états
électroniques, ont aussi eté utilisées afin detdimb des informations sur les transitions intra
et inter bande via le facteur de recouvrement. @ouaes informations sont primordiales pour

le travail qui sera présenté dans les chapitresmsts.
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CHAPITRE Il : ENSEMBLE MONTE CARLO

Pour décrire les propriétés de transport électranips semi-conducteurs, la méthode
« Ensemble Monte Carlo » (EMC) a été retenue. Geéithode a connu beaucoup de succes
depuis I'avénement des semi-conducteurs en élegtrenEn effet, elle est particulierement
bien adaptée a un calcul intuitif des propriétés tidmsport grace a la résolution de
« Boltzmann Transport Equation » (BTE). La BTE petnde suivre la variation de la
fonction de distribution des porteurs de chargefarction du temps en présence d’une
excitation (optique ou électrique) dans un cadreistassique. Pour ce faire, elle établit le
bilan entre le peuplement et le dépeuplement d@&aictroniques en fonction des évenements
pris en compte dans le modéle tels que l'accét#ratiue a un champ électrique et les
phénomenes de diffusion des porteurs. La strucfleetronique a été présentée et une
technique pour la calculer a été explicitte au EHARE |. Le bilan nécessite la résolution
d’intégrales assez complexes. C’est pour éviterréselution directe de ces intégrales que la
méthode Monte Carlo a été utilisée. La méthode Bl@drlo peut également étre appliquée
dans un cadre quantique avec I'Equation de TrahsigdWigner [Nguyenll].

Le pouvoir prédictif d’'un outil de modélisation dépl des approximations nécessaires
a sa mise en oeuvre. Nous nous sommes focaliséxddravail sur les semi-conducteurs IlI-
V (GaAs, InAs, et GaSb exclusivement) et leursaghis (InGaAs et GaAsSb). lls constituent
le cadre général du travail. Les structures éladues et les processus de diffusion pertinents
pour les semiconducteurs IlI-V seront donc lesédgnts principaux du modele développé.
Nous qualifierons de « configuration de base » talec qui permet de réaliser ces
modélisations. Les problématiques abordées dammdebains chapitres sont cependant hors
de portée de ce modele. La « configuration de baservira de socle pour la construction
d'une « configuration étendue » qui se focalisemaire autre, sur certaines interactions

porteur-porteur. D’autres interactions porteur-portferont I'objet du CHAPITRE Il

1) Principes de 'EMC

Le terme « Monte Carlo » désigne une méthode asticjue utilisée pour la résolution
d’intégrales développée par Nicholas Metroplis 8471 En physique, elle fut centrale dans
les calculs du projeManhattan En mathématiques, on peut voir apparaitre undaadét

Monte Carlo pour calculerr en prenant le probleme du Comte de Buffon (XVHiecle) a
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'envers. Dans une méthode Monte Carlo, une intégeat calculée en échantillonnant de

facon aléatoire les variables du probléme dansdspace. Plus I'échantillon est grand et plus
I'évaluation sera précise mais la taille optimadel’dchantillon ne dépend pas de la taille des
espaces (loi des grands nombres). Ceci s’aver@&m&ment pratique pour la résolution

d’intégrales multi dimensionnelles notamment. Lalrade Monte Carlo n’autorise cependant

pas la résolution directe de la BTE. Elle entretgilen jeu a différents niveaux dans la

description du transport des porteurs de charge darmatériau massif dans le cadre de la
BTE. Pour un champ électrique constant, la BTE daspace réciproque est donnée par

of _dE - Q C V|- 2 - :
5?_h13n+(wm&ﬁygdlfgdkj &zﬁjﬁﬂnﬁ fQ&kJ(ULD

ou f est la fonction de distribution (par spirt, le champ électrique &R . la probabilité de

diffusion de I'étatk vers I'étatk’ par unité de temps. La traduction littérale deecétjuation
pourrait étre : la variation temporelle de la fometde distribution de I'étak est égale a la
variation due a l'accélération des porteurs pacHamp électrique, a laquelle s’ajoute la
variation due a I'entrée (dans I'étlata partir de n'importe quel ét&t', « taux d’entrée »), et
a laquelle on retranche la variation due a la sdde I'étatk vers n'importe quel étak’,
« taux de sortie »). Les termes d’entrée et deessdnt dépendants des phénomenes de
diffusion des porteurs. C’est cette interprétatieria BTE que 'EMC prend en charge.

Les interactions donnant lieu aux phénomenes ffigsitin sont traitées dans le cadre
de la Régle d'Or de Fermi (Fermi’s Golden Rule, F@Ri donne la probabilité de diffusion

d’un état initialk vers un état finak' par unité de temps
i 20T\ i P2
S ="M a8 (1.1.2)

ou M, . est I'Hamiltonien de l'interaction considéréecvalue entre les états et k', et ou

O(E) assure la conservation de I'énergie totale en [@FGR reléve de la théorie des

perturbations dépendantes du temps entre étaisnsiaires (états non perturbés par les
interactionsi ), qui sont les états d’énergie donnés par lesutsatte structure électronique. En
sommant (11.1.2) sur tous les états finakixpossibles (considérés non occupés) on obtient le

taux d’interaction pour le processus de diffusiongidéré
W=D S (1.1.3)
=

En sommant (I1.1.3) sur toutes les interactionsgwien compte dans le modeéle, on obtient la

probabilité totale d’interaction par unité de tenfggle de Matthiessen)
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W= W, (11.1.4)

qui est la probabilité par unité de temps qu’urtguar soit diffusé hors de I'étdt.

En pratique, la population da (densité) porteurs de charge est numériguement
échantillonnée par un nombié de super-particules, chacune portant donc un poids.
Indépendamment de, N est typiquement de I'ordre de 10000 pour les dslde propriétés
de transport. On considere que le transport desgpsr-particules est balistique entre deux
interactions traitées par des modeles quantiquesdpsus de diffusion). C’est pour cela que
la résolution de la BTE par 'TEMC est qualifiee miéthode semi-classique. Dans 'EMC, le
temps est discrétisé en pas de terdpsL’évolution temporelle des populations de porseur
est alors obtenue en itérant sur les pas de telupdébut d’'un pas de temps, un temps de vol
libre ot d'une super-particule est aléatoirement choisaetord avec la probabilité totale
d’interaction de la super-particule considérée. &aper-particule se déplace alors
balistiquement, éventuellement accélérée par ummphalectrique pendantdt. Une
interaction est ensuite aléatoirement choisie pamies entrant en jeu dans la probabilité
totale d’interaction. Le tirage au sort de l'intetian qui met fin au vol libre n'est pas
totalement aléatoire mais respecte une distribud®mprobabilité qui dépend du poids relatif
de chaque interaction dans la probabilité totaleteraction. De cette facon, les interactions
les plus probables sont choisies plus souvent. Ementype de procédé est utilisé pour le
choix de I'état final apres l'interaction. Un noaetemps de vol libre est alors tiré au sort et
ainsi de suite. Arrivé au bout du temgs, on passe a une autre super-particule. Lorsque les
N super-particules ont atteiwlt , le pas de temps suivant est traité. Dans ladimit le pas
de tempsdt (typiguement 10 fs) est assez petit (par rappdit et I'échantillonnage de la
population de porteurs assez fin, 'TEMC traduitstigien la dynamique des porteurs. Ce

mécanisme est illustré en FIG. 11.1.1.

v

1

1

1 ?‘V‘g

| €2 EPN‘Y\I?

scattering_i scattering _ scattering_

1

1

1

1

event event 1+1 event 1+2
n+2 5tn+2 5tn+2

FIG. II.1.1 : lllustration de la dynamique de 3 sugparticules dans 'EMC durant un pas de

tempsdt . Des processus de diffusions séparés?tﬂedévient leur trajectoirelzn vers |Zn
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Comme P'EMC ne résout pas littéralement la BTE, tedculs ne se font pas
directement sur la fonction de distribution (donrémacroscopique ») mais sur I'échantillon
de super-particules dont I'état (vecteur d’onda)yitesse etc. (données « microscopiques »)
sont connus au cours du temps. Cela présente pisiss&#antages. Si I'échantillonnage est
assez fin, la fonction de distribution peut aisén@&re reconstruite a partir de la population
de porteurs échantillonnée. Le « terme d’entréansdll.1.1) n’est pas explicitement traité
car il est implicitement « reconstruit » lorsquéutuétat final apres une interaction est choisi.
En effet, lorsqu’une super-particule sort d'un ékatet entre dans un autre état, elle
contribue au terme d’entrée de I'étdt’. La balance entre « entrées » et « sorties » our
état donné, se fait alors automatiquement, sans avalculer précisement (I.1.1), ce qui est
tres lourd, e.g. dans 'approche matricielle pa@urdsolution de la BTE [Richard04]. De plus,
'approche de type EMC permet d’étudier les phénmeséransitoires, et pas seulement les
régimes stationnaires [Cavassilas02], contrairement I'approche Monte Carlo
monoparticulaire. Le Monte Carlo monoparticulaimadtionne comme I'EMC a la différence
prés qu’'une seule et unique particule est simuieant un temps (en général trés long).
Comme le transport est ergodique, le régime stadima (d’'un ensemble de particules) peut
étre obtenu a partir de moyennes temporelles suparticule.

Le raffinement d’'un modéle EMC dépend de la stmgcélectronique utilisée et du jeu
d’interactions considéré. La structure électronigaastitue la charpente d’'un modele EMC
car elle donne les relations énergie-vecteur d’ofEék)) et les fonctions d’onde sur
lesquelles sont calculées les équations (1.1.2)llit.3). Le jeu d’interactions considére,
d’autre part, agit sur (11.1.4). Plus le jeu estnptet et plus le modeéle peut prétendre étre
fidéle, ou conforme a la « réalité ». Un jeu corhpkrmet d’éviter la compensation d’un effet
par un autre, que ce soit volontaire ou non. Cex gmints (structure électronique et jeu
d’interactions) sont aussi importants I'un que tfaucar ils traduisent la « réalité physique »
du modele. Mais, ils influent énormément sur lespe de calculs ce qui dans la pratique est
un point non négligeable.

2) Configuration de base

La méthode EMC est assez intuitive et modulabletteCmodularité a permis le

développement de différents modéles EMC pour les-senducteurs dans le passé, chacun
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étant finement réglé pour I'étude de propriétéstédaiques spécifiques (mobilité, vitesse de
saturation, relaxation des porteurs etc.) [BailgyPBrennan84] [Choo04] [Osman87]
[Rota93]. Bien que ces modeles soient assez diff@réeurs jeux d’interactions considérées
ont cependant en commun un certain nombre de meseate diffusion que I'on appellera
« set de base ». Ce set de base contient principatdes interactions porteur-phonon traités
le plus simplement possible, et est décrit dansexeellent article de revue avec le
fonctionnement basique d'un EMC [Jacoboni83]. Outes différences dans le jeu
d’interactions considéré, les differents modéles (EMont classés en deux catégories
définissant la prise en compte de la structuretréieigue, que I'on nommera: EMC
Analytique (EMCA) et Full-Band EMC (FBEMC). DanssIEMCA, la structure électronique
du semi-conducteur est décrite par des valléesctémisees par des masses effectives et
eventuellement des coefficients de non parabolidifanisotropie des vallées peut étre
paramétrée (pour les bandes de conduction et denca). Cependant, ces modeles
analytiques plus ou moins complexes de structwgetr@nique ne sont fidéles aux structures
électroniques « réelles » qu’au voisinage des mdrdes bandes. Les EMCA ne sont donc
valides que lorsque les porteurs ne s’aventurenydaop haute énergie dans les bandes. Les
FBEMC, ou la structure électronique est numériquec(lée en k.p ou EPM/NLEPM ou
autre), ont été développés pour pouvoir modélseransport de fagon plus réaliste sous fort
champ électrique, ce qui nécessite une bonne gésarides états de haute énergie dans les

bandes.

a) modeélisation de la structure électronique

Au « repos », les électrons ont tendance a pelgdedtats de plus basse énergie afin
de minimiser leur énergie totale. Il est donc i de repérer les minima de la bande de
conduction qui se trouvent, de maniere généralg, @aints ', L et X dans l'espace
réciproque. La premiere bande de conduction ess alksimilée & un ensemble de 8 vallées :
1 vallée centrald”, 6 demi vallées X et 8 demi vallées L. Les trays, représentent des
absences d’électrons en bandes de valence, al@nes a peupler les états de haute énergie,
comme des bulles remontant a la surface d’'une dwigmzeuse. Il est donc pratique de
repérer les maxima des bandes de valence quiwetroenl” . Chaque bande de valence est
alors assimilée a une vallée centréle Plusieurs degrés de raffinements existent pour la
modélisation de ces différentes vallées. lls déprhdes propriétés des surfaces iso énergie
(dans I'espace réciproque) des vallées et du @mgiarabolique de la relation énergie-

vecteur d’onde qui peut étre donnée de facon gknpaa
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ik kLK
1 n n 1.2.1
SLrak)= (ml mt1+m2] ( )

ou E est I'énergie (échelle d’énergie positives, messigar rapport au minimum/maximum
de la vallée),a le coefficient de non parabolicité, {am*; m; rpz} les masses effectives
directionnelles caractérisant I'anisotropie de$ams iso-énergie.

En bande de conduction et dans les matériaux cemésidci, la valléel” est bien

modélisée par une vallée non-paraboliguez(0) et des surfaces iso-énergie isotropes
sphériques ify = m, = m,). Les vallées de type L et X quant a elles peudtrt modélisées
par des vallées non-paraboliques# 0) et des surfaces iso-énergie anisotropes elliptsd
(m#m; m=m= iy). Les directions longitudinales et transversest somisies en

fonction du type de vallée et sont définies en geant la base du repére dans l'espace

réciproque(U; v; W) . A titre d’exemple, pour une vallée L et une vall¢on a:

(U ——H+\7+W'q _—U+V_q Sl 2”\/3 pourLen(E—l—ljz
| \/5 » M1 \/E e \/_6 2’9" 9 a,

(G=01,=vy,=W pour X en(lOO)ZT

(11.2.2)

Les repéres pour les vallées équivalentes somurats en appliquant les symétries de la zone
de Brillouin. Ces modéles sont assez pratiquesilsgoermettent des calculs rapides des
énergies et des états post-diffusion. Bien quettail les caractéristiques majeures de la
premiere bande de conduction, ces modeles ontdméme une validité limitée. En effet,

bY

« loin » des minima d’énergie, les vallées ne sitent plus a une modélisation de type
(I.2.1). Ces états « éloignés » peuvent étre afm@lement atteints sous I'application d’'un
fort champ électrique (0.1eV au dessus du minimarh avec quelgues centaines de kV/cm)
OU Ssous excitation optique. Les bandes de valeonog¢, sjuant a elles, le plus souvent

modélisées par des vallées non-paraboliqueg @) et des surfaces iso-énergie isotropes
(m =m, = m,) car il s'agit du moyen le plus simple et rapidepérer. Les surfaces iso-
énergie en bandes de valence sont pourtant trestespes, méme pres des maxima (pour les
bandes HH et LH). Un modéele anisotrope pour la éoparticuliére des surfaces iso-énergie
des bandes HH et LH existe mais il n'est valide dques prés des maxima [Kane56]
[Jacoboni83]. Les modeles analytiques des valléesreprésentés sur la FIG. 11.2.1, et sont

comparés au NLEPM. Le choix d’un modele analytiguec son domaine de validité pour la
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structure électronique dépend évidemment des dongditle simulation pour le calcul EMC

(champ électrique, excitation optique etc.).

FIG. 1.2.1 : Structure électronique de GaAs
le long de LE-X-U,K-I"dans le i zone de
Brillouin. Les modéles de vallées analytiques
utilisés dans les EMCA apparaissent en trait

plein. La structure calculée par NLEPM

ENERGY (eV)

apparait en pointillés.

I A N L
L AT A XUK X T

WAVE VECTOR

Pour les vallées centrales (El les masses effectives isotropes et les codffigide non
parabolicité sont extraits a partir des densitétatl’calculées sur la structure électronique
donnée par NLEPM. Pour les vallées L et X, les emsdfectives et les coefficients de non
parabolicité sont calculés en ajustant (I.2.1)lawstructure électronique donnée par NLEPM
le long des directions longitudinales et transv&r&éaccord entre les modeles analytiques et
NLEPM est assez bon pour la vallBede la bande de conduction et la vallée SO dans des
gammes d’énergie raisonnable. Cependant, pouutessavallées, un flagrant désaccord, dd a

la complexité de la structure électronique réelpparait.

b) processus de diffusion : set de base

Dans 'EMC, les vols libres des porteurs sontrim@pus par des interactions donnant
lieu a des processus de diffusion. Dans le cakikegimple, on considere un électron dans un
cristal. Les interactions mettant fin aux volsdi®isont donc les interactions entre I'électron et
les atomes du réseau cristallin. Les interactiangotnbiennes dues aux charges que portent
I'électron et les atomes a température nulle onfd @€ prises en compte et donnent la
structure électronique modélisée dans la secti@téolente. A température non nulle,
I'énergie thermique fait vibrer les atomes autoerleur position d’équilibre. Ces vibrations
engendrent des variations dans le potentiel pépmdivu par I'électron et donnent lieu aux

processus de diffusion: il s’agit des interactio@gctron-phonon qui décrivent les
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interactions entre I'électron et les vibrations m@seau cristallin. Les modes de vibration
possibles sont représentés en FIG. 11.2.2 pour GdlAs’agit des états accessibles aux
phonons dans I'espace réciproque, équivalent d¢rdature électronique pour les électrons.
Les semiconducteurs IlI-V de structure cubique famntrée possedent 6 branches
phononiques : 3 branches « optiques » (O) et 3chean« acoustiques » (A) correspondant a
des vibrations atomiques en opposition de phasa phase respectivement. Au sein de ces 2
familles on distingue les branches « longitudinaldt) et les branches « transverses » (T),
correspondant a des directions de polarisationadedration paralleles et transverses aux
directions de propagation des ondes vibratoires.@_branches sont : LO, TO, TO, LA, TA,
TA.

400

Lo

W% coorntin asttane]_gorirsstonsol

v

Frequency (cm™)

0
r K X r L X W L

FIG. I1.2.2 : Structure phononique de GaAs le lalgdirections de haute symétrie dans¥&zbne de
Brillouin. Les mesurefStrauch90lJet calculdGiannozzi91l]sont représentés par des points et des

lignes respectivement (reproduit a partir [d&annozzi91]).

Les variations dans le potentiel causées par Ibgations du réseau cristallin
mentionnées précédemment sont caractérisées paqotladtiels de déformation. Elles sont
traitées en perturbation par la Reégle d’Or de FefR®R) sur les états non perturbés
(structure électronique) calculés a partir de tacstire cristalline a température nulle. Dans
les semiconducteurs llI-V, l'interaction électrohegmon la plus connue est sans doute celle
avec les phonons LO, responsable des transfengdjie entre les électrons et le réseau. Elle
limite notamment I'énergie que peut gagner un édectsous l'application d’'un champ
électrique et n’est pas traitée dans le cadre paiantiel de déformation mais via le couplage
de Frolich (CHAPITRE IV). De facon plus généraléaudres interactions porteur-phonon
inélastiques existent, impliquant les autres braacbe phonons et donnant lieu a des
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diffusions intra et/ou inter vallée pour les éleos et les trous. Le premier niveau de
modélisation de la structure phononique est deidéres les banches optique plates (énergie
constante : modéle d’Einstein) et la dispersion lmlesiches acoustiques linéaire (modéle de
Debye). Cela permet d’obtenir des relations arggs reliant les taux d’interactions (11.1.3)
porteur-phonon et les potentiels de déformatiomespondants. Pour les interactions donnant
lieu a des diffusions d’électrons intervallées ggléinte/non-équivalente, il est coutume de
choisir un potentiel de déformation et une énerde phonon, indépendamment des
différentes branches de phonons pouvant « réellementrer en jeu dans l'interaction. Dans
les EMCA, les potentiels de déformation sont gdeérant ajustés pour reproduire les
mobilités électroniques par exemple. Dans le bypalevoir traiter les alliages (en particulier
GaAssoShyso pour lequel aucune caractéristique vitesse moyeatese porteurs - champ
électrigue expérimentale n’est disponible) pour gelea interaction porteur-phonon, un
potentiel de déformation par branche de phononigugé est utilisé. Cela permet de séparer
la contribution de chaque branche dans chaqueactten (voir section 4 de ce chapitre).

Portons désormais notre attention sur les prab&bie transition. Comme mentionné
dans le CHAPITRE I, elles peuvent se décomposes lsoiorme (voir (11.1.2)):

a2

== gy

|

) (11.2.3)

R . 2 . L. .
ou [y sont respectivement le facteur de recouvremertelément de matrice

2 et ‘rn?;

d’interaction (évalué entre 2 ondes planes), pouprocessus diffusant un porteur lkerdans

la banden vers un étak' dans la bande'. Pour les électrons, le facteur de recouvrement
est souvent approximé par 1 (valeur maximale) ait page modélisée par (1.4.10) pour les
transitions intra vallée. Pour les transitions rintallée, il est approximé par 1. En ce qui

concerne les bandes de valence, le modéle de Wdteynant les coefficientss, de

|k2,k‘ =a,+a,cos6, , +a, co$ 6, . ne couvre que les transitions intra/inter bande/Lit Le
modele a donc été étendu pour tenir compte dendeb80 a I'aide des coefficients calculés
dans [Scholz95] (structure électronique k.p) pas états proches du bord de bande

SO~ SQ{ g=1 a=0; a=¢

11.2.4
SO« HH/ LH:{ 3 =0.075;a= 0;3= 0.2b (1l2.4)

On nommera ce modeéle étendu, modele de Wiley/Schek potentiels de déformation et

2 . .
. En abandonnant les indices

autres constantes mentionnés plus haut intervierdmm‘nﬂf
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de bande dans (11.2.3), pour les interactions pofpdonon on a (ou les signes supérieurs et

inférieurs correspondent aux processus d’émisgidiabsorption de phonon):

2_77,0eafo oK 1 h 1,1
Shor(k K) = [K Kj—ZpQwLO(N%+2+2j5(E>

2

&0k

_h 1 1
Stk k)= gL p [, +ges o
Saor(k k):_ (j Ci— fk( —+—j5( B (1.2.5)

271( ee, hoo, 1 1
Shezo( k K) = ( . j—Zan)Ikk(N 2"‘ jO_(E)
.\ _ 2m 3 Q x(1- X)AEY

Satov(k k)= P 160 ko8

ou POP, ODP, ADP, PIEZO et ALLOY font référence ginonons optiques polaires (LO),
potentiel de déformation optique (phonons TO), piée de déformation acoustique, phonon
piézoélectriqgue (phonon acoustique avec chargectefé®, et potentiel d’'alliage pour les
ternaires. Dans ces expressiong, w,/ représente la pulsation des phonons optiques
LO/TO (modéle d’Einstein : pulsation constante kurzone de Brillouin),w=qv est la
pulsation des phonons acoustiques que I'on peuiregpen fonction de leur vecteur d’'onde
get la vitesse moyenne du san (modéle de Debye, pulsation linéaire avg} et N,
renvoie au facteur d'occupation de Bose Einsteis dtats phononique d’énergiew.
D’autres constantes caractéristiques du matépparaissent également, telles que la masse

volumique p, les constantes diélectrique relatives dites iefgtatiquex,, / kg, la constante
piezoélectriques,, (e, pour les Ill-V a structure zinc blende), les poies de déformation
optique/acoustiquel,, ,, le volume de la maille cristallin®_, et le potentiel d'alliageAE .

Ces expressions doivent étre sommées sur lesfié@is pour obtenir les taux d’interactions
correspondants (I1.1.3). Cette tache peut se réedkez difficile, voire impossible (de facon
analytique) dans certains cas ce qui rend le caloohérique d’intégrale nécessaire. Les
calculs numériques d’intégrales requiérent un tedgsalcul important ; cette solution aura
éte évitée le plus souvent possible. Dans lesadti®ns avec les phonons acoustiques, le
calcul peut étre grandement simplifié en invoquapgproximation d’équipartition pour le

facteur d’occupation phononiqgue combinée avec leléfeo de Debye pour la relation de

dispersion des phonons acoustiqués= Nw+1:l;lB—T:;°;r. Cette approximation s’avere
w hqv
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raisonnable tant que la températlireest assez grande devant les énergies de phongeis, en
ce qui est le cas a 300K en centre de zone poubrasches acoustiques. Une autre
approximation permet de simplifier encore le prok@& I'approximation isotrope. En effet,
en considérant les vallées/bandes isotropes et chmactérisées par des masses effectives de

densité d’états, on se retrouve avec

W(E)=w(R=Y S(kK et

o (11.2.6)

(2n)°

> S(kk)=—=[ (kK & k=27] 10 @)sind @J( Fk d

ou m(qg &) est une fonction de I'angle polaire entteet k' et donc deq. La norme dek’

étant fixée par la conservation de I'énergie gipraximation isotropej- J(E)k*dk est a un

facteur pres la densité d'états a I'énergie finddes la bande finalejm gq@, g est

intégré analytiquement, ce qui donne tres rapidérentaux d’interaction pour toutes les
super particules, car les taux sont fonction de Ewergie. Les transitions inter vallée

équivalente/non-équivalente en bande de conducmn traitées de la méme facon que
S.or(k k), mais avec leur potentiels de déformation et éasrde phonon propres. Les

hamiltoniens d’interaction entrant en jeu dans pesbabilités/taux d’interaction porteur-
phonon peuvent étre retrouvés dans des ouvragemntradu transport dans les
semiconducteurs [Ridley99] [LundstromQ0]. L'expiiesspour la diffusion sur le potentiel
d’alliage a été adaptée de [Harrison76]. Une exwassimilaire mais différant d’un facteur
proche de 1 peut étre trouvée dans [Joyce07],rdiffie venant de la description du désordre.
Plusieurs approches on été proposées pour la péscrdu potentiel d’alliagAE et meénent

a des valeurs pouvant différer d'une décade [Hami6] [Littlejohn78] [Ferry78]
[Fedders84]. Dans la pratique, il est commun digjuAE dans 'EMC afin de reproduire les
propriétés de transport des ternaires.

3) Configuration étendue
a) modeélisation de la structure électronique

L’avantage d'utiliser un modéle « Full-Band » estede domaine de validité de la
structure électronique couvre entierement la presrdaéne de Brillouin (si la méthode utilisée
pour le calcul est valide dans toute la zone dédBin). Le calcul de I'énergie et la recherche
d’états post-diffusion sont cependant plus longs,|&s raccourcis fournis par les expressions
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analytiques n’existent plus. La structure éleciaei NLEPM est tabulée et stockée suivant

un maillage cubique linéaire. L'énergie! dans la bande pour k est interpolée par

B =3 WX E,
=1

; - OE" (k 1 2E"(K
Eclszc(k)+i:X’y’Z ( )(K‘ l{)+§igﬂ%( k- K)( k- k) (13.1)

ol

ENR) |, PEIK)
oK ok ok

o

ol E"(k),

sont les énergie, dérivée, et dérivée secondeédertjie

évaluées erk’

X,y,2?

coin du cube de largewtk contenant [Fischetti88]. Une telle tabulation,

requiert une certaine quantité de mémoire (~1GR alke= (277/ g,)/100, pour les énergies,

dérivées simples, dérivées doubles et différertieaaix permettant de retrouver des mailles
en fonction de leur énergie ou position etc.) neaisstitue le moyen le plus simple et efficace
de prendre en compte I'anisotropie des différebteales. Un maillage tétraédrique peut étre
utilisé pour plus de précision. Des informationprafiondies sur ce type de maillage et sur la
méthode Monte Carlo Full-Band peuvent étre trouvizes [Huet08].

Pour des raisons pratiques, en bande de conduittiest nécessaire de connaitre
'appartenance des différentes régions de la zenBrilouin aux différents types de vallées.
En effet, rappelons que la bande de conduction desplisieurs minima d’énergie (aux
pointsT’, L et ~X), auxquels sont associés des vallées auuwetenir des électrons alors que
le NLEPM livre la structure électronique en un dalok. La méthode utilisée pour découper
la structure électronique en vallée est la suivamet d’abord, les minima sont repérés. Pour
les 1lI-V considérés, ils se trouvent aux poiltsL et pres de X. Chacun des cubes du
maillage contenant un minimum se voit affecterypetde vallée correspondant. A partir de
ces cubes initiaux, les affectations se propagaxtcabes voisins si le gradient d’énergie est
positif. Chague cube nouvellement affecté testastwisins, on remonte donc en haut de
chaque vallée en partant du bas. La propagatioréganaturellement entre 2 vallées car le
gradient devient négatif. Cela permet de distingoetes les vallées, équivalentes et non

équivalentes (FIG. I.3.a.1).
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FIG. 11.3.a.1 : Surface iso énergie dans & Zone
de Brillouin de GaAs calculée par NLEPM. Les
éléments de la surface appartenant a différents
types de vallée ont été colorés : valléen gris,

vallées L en rouge, et vallées X en bleu.

b) fonction diélectrique et écrantage

Il n’a pas encore été question d’interactions @ouldiennes autres que celles prises en
compte pour la structure électronique. Dans un-semducteur, méme non dopé, les porteurs
de charge (électrons et trous) donnent naissaneeains effets collectifs. L'on se focalisera
ici sur I'écrantage des potentiels coulombiens fesrcollisions porteur-porteur et porteur-
impureté ionisée qui feront I'objet de la prochaseetion. Tout les porteurs de charge étant
sensibles aux interactions coulombiennes, lorstured'intéresse a ce qui se passe pour un
porteur, il faut prendre en compte l'action/réattde tous les autres. L’outil le mieux adapté
pour cette mission dans notre EMC est la suscédibies porteurs. En effet, elle quantifie la
réponse de I'ensemble des porteurs a une pertonbatiulombienne. En se focalisant une
population de porteur dans une bande/vallée, elle donnée dans la Random Phase
Approximation (RPA) par

f —f

62 2 K k+7
W) =—— D oy, . 11.3.2

ou g et w sont les caractéristiques de la perturbatibries fonctions d’occupation des états

électroniques ed une constante qui sera détaillée dans le CHAPITREAIM de d’obtenir
des équations faciles a manipuler pour la sectiovaate, on considere les populations de
porteurs a I'’équilibre, donc respectant des distiiims de Maxwell-Boltzmann (population de
porteurs non dégénérée ou a haute températureantage type Debye-Hickel) ou Fermi-
Dirac (population de porteurs dégénérée : écrantgge Thomas-Fermi (TF)). De plus,
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considérer une vallée isotrope et parabolique awecrecouvrement des états parfait

(I,f’k+q =1) dans la limite statiquéw+id) — 0 permet d’obtenir

2
; " 1 Debye- Hiickel
q & KeT
x(0,0)=— avec =1 °, (11.3.3)
q ne 3 (Thomas- Fern)i
g, 2E.

ou 1/q est appelée longueur d’écrantage. Ces 2 casemntddéles les plus souvent utilisés
pour la description de I'écrantage statique de®rals coulombiens et dépendent de la
densité de porteurs, de la températur€ et de I'énergie de Ferntt. repérée par rapport au
minimum de la bande. lIs représentent les limitggetiérée et non dégenérée de la population
de porteurs. Le lien entre ces 2 limites peut Eadisé a I'aide des intégrales de Fermi-Dirac

F,(7) [Chattopadhyay81] et est représenté en FIG. IL3.b

»__N€ F.,(n) B 1 Jm X dx (1.3.4)

= avecn = et F =
kT B Tt S TGk Treeeen)

10 \ \ ,,
Debye-Huckel I -
Thomas-Fermi FIG. 11.3.b.1 : Inverse de la longueur

10° d’écrantage calculée en fonction de la
FE densité d’électron avec mes modeéles Debye-
;“ L o Huckel, Thomas-Fermi et « continuum »

(11.3.4).
10’ \ \ \
10° 107 10® 10° 10°
n (cm®)

Les susceptibilités s’additionnant, I'inverse dddagueur caractéristique d’écrantage d’'une
population d’électrons et de trous est déduitddeanent

2 2 2 + 2
Xe+h(q,0):%+%:% etdonc é: Qe+ Qh (“35)

Un autre cas limite (grande longueur d’'ongle, 0) est décrit par le modele de Drude
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o

__ab _ne
x(0,w)= - avec af = P (11.3.6)

oll m est la masse effective caractérisant la vallé¢eoamt les porteurs. Ces limites sont
trés restrictives car elles contraignent la desiorpde la susceptibilité soit suivant I'axg
soit suivant l'axew. Or, la susceptibilité est un tenseur dans le gtaw) qui est souvent
simplifié sous la forméq, w) pour des distributions de porteurs isotropes. ésuapproches
plus sophistiquées ont été publiées pour calculed.2) dans le plan(q,w) avec un colt
numerique relativement faible, comme celle, notamimeale Meyer et Bartoli (MB)
[Meyer83]. Cependant, le modéle MB, bien que prapbsin moyen de prendre en compte le
parametred s’appuie sur I’hypothese d’une unique vallée Hodret parabolique. De plus la
prise en compte des trous n’est pas possible carn®déle pour la somme dans (11.3.2)
ignore les transitions interbandes. En effet, iesdes HH et LH étant dégénérées la somme
(11.3.2) pour les trous doit couvrir toutes les Bas contenant les trous et k + . Pour ces
raisons, le calcul de la susceptibilité RPA desquos a été implémenté directement dans
'EMC. En FIG. 11.3.b.2, sont comparées les limigtatiquesw — 0, décrites par les modéles
TF, MB et RPA dans GaAs aver=1x10°cm® et d —~ 0 pour le calcul de la fonction
diélectrique des porteuss= +Jy. Pour les calculs RPA, la vallée contenant lesepios a été
considérée parabolique pour permettre la comparatks différents modeles. Bien que
I'échantillonnage de la population de porteursdrdssiére (N=1000), on note que I'accord
entre les calculs RPA et les approches analytid&g €t quasi analytique (MB) est excellent.
Les limites de grandes longueurs d’ongle- O, décrites par les modeles de Drude, MB et

RPA sont représentés en FIG. 11.3.b.3. L’accorceesbre excellent.

100

FIG. 11.3.b.2 : Partie réelle de la fonction

(0]
o

diélectrique dans le limite statique, calculée avec
les modéles TF (tirets), MB (trait plein) et RPA

o2}
o

(trait plein) avecd — 0. Calcul RPA avec un

N
o

échantillonnage de la population réduit.
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FIG. 11.3.b.3 : Partie réelle de la fonction

diélectrique dans la limite des grandes longueurs

0w) (¢,
S
\

d’onde, calculée avec les modeéles de Drude

a -
? 40 (tirets), MB (trait plein) et RPA (trait plein) age
B 0 — 0. Calcul RPA avec un échantillonnage de
-60 la population réduit.
0 0.1 0.2

hw (eV)

Les calculs RPA permettant de lever les approxnatifaites dans d’autres modeéles sont
détaillés dans le CHAPITRE IV. Ces approximatiomssistent en des vallées supposées
paraboliques, et en une bande unique pour les.t@ugeut voir en FIG. 11.3.b.4 que ces
approximations modifient grandement les résultditermus pour le calcul de la fonction
diélectrique (illustrée pour les trous) dans lenpl@, w) (illustrations pour GaAs avec
p=1x10°cn®). Les relations de dispersion des plasmons (asicifls libre de 'ensemble
des porteurs repérées pRe( )= 0) et la SPE (Single Particle Excitation: zone danp
(g,w) ou I'écrantage est effectif) sont sensibles aactare non parabolique des bandes. De

plus, les relations de dispersion des plasmons é&galement trés sensibles au nombre de
bandes. Ces points seront revus au CHAPITRE IMsoprendront toute leur importance.

Pour les perturbations coulombiennes stationndaelisions élastiques), la réponse
de I'ensemble de la population porteurs peut étraatérisée par l'inverse de la longueur

décrantaged,. Dans un cristal, les atomes du réseau cristaépondent aussi a une

perturbation coulombienne. Afin de prendre en camjat réponse du cristal, il suffit

d’additionner les susceptibilités

£:1+)(Iatt+)(e+h:£|att+)(efh (”37)

ou y,.. estla susceptibilité du cristal, et, est connu sous le nom de constante diélectrique
statique&, . Sil'on s’intéresse a un potentiel coulombieraété statiquement, on obtient

€ 1 _ & 1_ €
Qeq? Qe+ P ¢ Qe+ @ (158

ou le parametre d’écrantage a été redéfini telgfué o/« ..
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FIG. 11.3.b.4 : A gauche, modéle & une bande (Hti)eocaractére non parabolique de la vallée est
mis en évidence pour la méme valeur de la massetig#f : vallée parabolique en tirets, vallée non
parabolique en traits pleins. A droite, modéle aixibandes non paraboliques (HH+LH) ou la

relation de dispersion des plasmons (en bleu) agipanes différente de celle du modele a une bande

(tirets). Les calculs sont menés pour GaAs apeelx10°cni®.

c) collisions porteur-porteur et porteur-impuretiisée
Lorsque l'on s’intéresse aux interactions podgonteur (PP) et porteur-impuretés
(P1) ionisées (impuretés, atomes de dopage) onidaresune interaction coulombienne
écrantée par le réseau et éventuellement écraatdeipsemble des porteurs (W). Le moyen
le plus couramment utilisé pour décrire ce typetdiiaction est de considérer un potentiel de
e exp(qs

2 ) (ici, avec des charges simpl = Z, =1) qui donne I'élément de
TE, r

Yukawa

matrice d’interaction (11.3.8) dans l'espace réogue une fois évalué entre deux ondes

planes.1/qs correspond alors a la longueur caractéristiquerdiéage, telle que définie dans

la section précédente (il est vital de prendre empte I'écrantage car avec un potentiel
coulombien nu (I1.3.10) diverge). Cet élément eséré dans la FGR afin d’obtenir la

probabilité d’'interaction par unité de temps

> 2

€

N _2m ,
Su(K K)== D 2 S(E) (11.3.9)

K,
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ol g=K-K =k-k pour les collisions Pl etf=K-K =k -k =k - K pour les
collisions PP (centre de masse [Ridley99],l§l]et IZZ repérent les états des deux porteurs

rentrant en collision). Afin d’obtenir les taux iferaction, il faut sommer tous les états finaux

possibles

Wy, (K) =2 Sy (K K) (1.3.10)

Cette somme est assez complexe a évaluer analyteqie Cependant avec I'approximation
de vallées isotropes et le facteur de recouvreni@mié dans le modéle de Wiley/Scholz, des
solutions analytiques sont, tout de méme, accessifiln obtient alors le taux d’interaction Pl
ou PP mais entre un porteur et un seul centre sdiffu (autre porteur ou impureté). En
considérant que la concentration de centres difitssast faible, on peut les considérer
indépendants. Le taux d’interaction total est almsgenu en sommant (11.3.10) sur tous les
centres diffusants
N, x v, (K)
WW(K)=%\MV(K)= S o (K) T, =%ZWPP(K) (11.3.11)

k, Kk

ou N, estle nombre de centres diffusant$ (pour les impuretés, éll, pour les porteurs :

électrons ou trous). Pour l'interaction PI, considées centres diffusants indépendants et
écrantés statiguement méne au taux d’interactiateMrooks-Herring. Pour l'interaction PP,

comme les populations d’électrons et de trous schantillonnées dans 'EMC, la somme

porte sur lesN super particules de 'EMC)'® représentantN, porteurs (de densité
correspondant@, p= N, /Q).

Bien évidemment, plusieurs approches existent pi@iter les collisions Pl et PP.
Cependant, celles présentées réalisent un bon oomgpréalité physique / temps de calcul et
seront retenues pour la suite. Les approches plisitiquées prennent en compte de fagon
plus précise un des aspects du modele : I'écranthffesion sur centres multiples, etc. On
distingue notamment I'approche « phase-shift » egti trés bien détaillée dans [Meyer81]
[Chattopadhyay81] [Kay91] pour les collisions Pet@ approche tient compte de la nature
attractive ou répulsive du potentiel créé par letreediffusant. Cet aspect est absent dans le
modéle Brooks-Herring. Le modele phase-shift aild@émenté dans 'lEMC (a l'aide d’'un
code phase-shift développé par Marc Michaillat [hidlat10]) pour I'étude des électrons

minoritaires qui sera traité dans le CHAPITRE IV.
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Le principe du phase-shift pour les collisions Rlétre présenté dans ce paragraphe.
On considere que la concentration d'impuretés attle et donc que les processus de
diffusion porteur-impureté sont indépendants. Oppsse que le porteur est une particule
libre caractérisée par une masse effective(bande parabolique et isotrope). L'équation de

Schrddinger pour le porteur dans le potentiel (@é)ede I'impureté est

(_hi +V(r)j¢: Eg (1.3.12)
2m

Si le potentiel est isotrope, on peut décomposefofection d’onde ¢ du porteur en

harmoniques sphériques. En ne gardant que la padi@e de (11.3.12), on obtient

R ('('2 +U(x)—1jR:O

ox?
avec x= ki R= xS W) V)W E}

(11.3.13)

ou § est la partie radiale de I'harmonique sphériquedie | . Dans le cas particulier ou le

potentiel est nul\{ =0), la solutionR° de (11.3.13) a une forme asymptotique donnée par
lim R°( %) =sin( x—%rj (1.3.14)

Dans le cas généraV/(z 0), la solutionR de (I1.3.13) a également une forme asymptotique,

ol I'on voit apparaitre le décalage de phdsé« phase-shift ») par rapportrR

: . (rg

lim R(x)=sm(x—3+dj (1.3.15)
Les phase-shift®) contiennent donc les informations concernantdefiu’a le potentiel sur

le porteur. On peut exprimer le taux d'interactigv, (K) et la probabilité différentielle

angulaireR,, (6) qui va servir au choix de I'état post-diffusion

W, (K) = N yo.
i 11.3.16
P, () :%TJ(H;smH ( )

ou v, est la vitesse du porteur, la section différelgtide collisiono(6) et la section totale

de collisiong, . Ces sections sont données par
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0. =%Ti(2| +1)sif @)
- , (11.3.17)
o (6) :k—l2 3" (21 +1§° sin@ )P (cod )

ou R est un polyndbme de Legendre de delgr®n peut également extraire des phase-shifts

des informations relatives a I'écrantage du pogeérdiffusant. En effet, considérer que le
potentiel doit étre totalement écranté a grandwite par une population de porteurs permet

d’écrire la Loi de Somme de Friedel

_ N
1= nJ;f(l f)(g (2|+1)djdz (1.3.18)

ou v est la dégénérescence de la vallée contenanpldgtimn de porteurs caractérisée par la
fonction de distributionf , et avecz=E k T. Comme les phase-shift§ dépendent du
potentiel écrantd/ , on obtient un systeme d’équations auto-cohéatplus, comme dans
(1.3.13) le caractére attractif ou répulsif du gutiel est préserve, le§ et I'écrantage vont
en dépendre. Ce caractere disparait dans le moed@eooks-Herring ou le potentiel est élevée
au carré. L’approche phase-shift présente bienatiegs. Cependant, le calcul dgsn’est
pas une chose aisée car ils apparaissent dansrifessf asymptotiques d& (I1.3.15). Une

évaluation directe de I'argument du sinus dan8.@b) est le moyen le plus intuitif mais est

limité par la vitesse de convergence lente Rle Un moyen beaucoup plus rapide est de
comparer la convergence d® et R. La différence entre la*i*® racine deR’ et la ™

racine deR’ tend rapidement verg avec n. Des informations approfondies peuvent étre

trouvées dans [Michaillat10].

La FIG. II.3.c.1 illustre les taux d’interaction lengueurs d’écrantage calculés avec
I'approche phase-shift. On note que les taux d‘attgons calculés en phase-shift different en
fonction de la nature (attractive ou répulsive)pdientiel pour une concentration de dopants
de 1x10’cm®. La longueur d'écrantage extraite des phase-shiétsdiffére du modéle

Thomas-Fermi que pour des concentrations de dopastélevées.
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FIG. 11.3.c.1 : A gauche : Taux d’interaction élemt-impureté ionisée dans GaAs calculés pour des
concentrations d’accepteurs at de donneursgde 1x16’cmi® avec les approches phase-shift et
Brooks-Herring. A droite : Longueur d’écrantage @aée dans GaAs en fonction de la concentration

de trou avec la Loi de Somme de Friedel et Thonessik:

d) principe d’exclusion de Pauli

Il est bien connu que 2 électrons ne peuvent ardgoméme état. Cependant, pour un
cristal périodique et considéré infini 'espace d&#s (espace réciproque) peut étre assimilé a
un continuum dense. Le principe d’exclusion de Paura donc d’effet significatif que
lorsque les densités de porteurs sont « grandea géfinition de « grande » dépend de la

bande a laquelle on s’intéresse. En effet, pour temepérature non nulld , I'énergie

moyenne d’une population de porteur peut étre @in&rieurement par (3/8k,T. Un

raisonnement grossier consisterait donc a considére densité « grande » si elle est au

moins de l'ordre de la densité d’état totale eftet (3/2)xk,T. C’est pour cette raison que

dans les semiconducteurs lll-V étudiés ici, a dénsfuivalente, les électrons sont beaucoup
plus sensibles au principe d’exclusion de Paulilgadrous car les densités d’états en bandes
de valence (HH, LH, SO) sont beaucoup plus gramgescelle de la bande de conduction
(valléel).

La prise en compte du principe d’exclusion de Past basée sur le travail de
[Lugli85]. Si I'on considere un élément de volumebitjue de I'espace réciproque caracterisé

par un cotédk, la densité d’électron (spin confondu) maximale geut contenir cet élément

est 2dk®/(27)°. La zone de Brillouin est alors pavée d'élémergsvdlume a lintérieur

51



desquels la densité d’électron ne peut pas dépéssaleur maximale. Il est pratique de
recourir & la technique de rejection. Cette teamipermet de ne pas avoir a recalculer sans
cesse les taux d’interaction intégrant directenteptincipe d’exclusion de Pauli dans (11.1.2)
, Ce qui nécessiterait le calcul d’intégrales adeardes. A la place, les états finaux dans
(11.1.2) sont toujours considérés libres dans l&euwtades taux d’interaction. L'éventuel

«rejet» a lieu lors du choix d'un état apres umeraction pendant lequel un nombre

aléatoire (entre 0 et 1) est comparéfa/fy, f, et fo étant les densités actuelles et

maximales dans I'élément de volurd&® respectivement. Si le nombre aléatoire est iniérie
a f,/fo, Iétat final est rejeté rendant le processus ifusion impossible. L’électron

continue alors son vol libre sans avoir été altéigst le « self-scattering ». Cela ne modifie

pas la dynamique temporelle globale des électrianseffet, comme les taux d’interactions

sont calculés en considérant les états finauxdjbes probabilités totales d’interaction (11.1.4)

sont surestimées par rapport aux réelles probédilltes temps de vol libre sont donc sous
estimés. Le vol libre suivant un self-scatteringgr donc la suite de celui qui a été

interrompu par le processus de diffusion qui n’a glaouti. Le temps de vol libre total entre 2
interactions ayant aboutis a donc été rallongéogtagiori, cela a eu pour effet de diminuer la
probabilité totale d’interaction, restaurant la dgmque temporelle globale.

Il faut désormais discrétiser la zone de Brilloudans [Lugli85], les éléments de
volume étaient des cubes. Il s’agit du maillagelles pratigue mais le moins efficace. En
effet, la distribution spatiale (dans I'espace pémijue) d’'une population thermale de porteurs
peut assez mal étre reproduite a partir de cub@sis que ceux-ci soient trés petits. De trop
petits cubes mene a un maillage tres fin et domeeaquantité d’éléments gigantesque. Il est
donc tentant d’utiliser une discrétisation sphé&iqCependant, a moins de recourir a un
maillage non linéaire ce qui complique la recherdes index des éléments de volume, la
discrétisation sphérique sur-échantillonne le e zone, ou sous-échantillonne le reste.
Plusieurs tests ont donné des résultats peu carislqai se traduisaient par des sauts dans les
fonctions de distributions calculées.

La discrétisation retenue pour la suite du traeatl un maillage cubique, ou chaque
cube est découpé en 5 tétraedres (FIG. 11.3.dd.Yyfe de maillage combine la simplicité de
la maille cubique avec la précision de petits élgnele volumes sans pour autant recourir a
un nombre de mailles excessivement grand. De ptugsjaillage permet de paver la zone de

Brillouin entierement en respectant ses limite$5(HAl.3.d.1). Chaque tétraedre peut contenir

un maximum de2(dk®/6)/(2r) électrons sauf le tétraédre central qui est limité
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2(2dk® /6)/(2r}. Comme dans 'EMC, la densité d’électrons est échantillonnée phr

super-électrons, ils portent tous un poidsndéN . Comparer2(dk®/6)/(2r) et n/ N permet
d’ajuster automatiqguement le maillage et assureraipaque tétraedre peut accueillir au moins
1 super-électron. La zone de Brillouin est alorgggaavec le motif présenté en FIG. 11.3.d.1,
sauf pour certains cubes interceptant le fdan k, + k, =1.5x (27 /g ) dans lesquels le motif
est retourné. Ce type de maillage permet de mauiédés fonctions de distribution en énergie
f (E) avec beaucoup plus de précision qu’un simple agglicubique. De plus, en interdisant
'entrée de super-particules dans les tétraédremgl les fonctions de distribution dans

I'espace réciproqud, ne peuvent pas depasser 1, défaut de la méthdoesdede [Lugli85]

souligné dans [Borowik98].

ATATAVAVAVAVAVAVAYA
AV VALY
yyﬂgvmmﬁﬂ.wmwgi

FIG. 11.3.d.1 : A gauche, élément de volume cubidgeoupé en 5 tétraédres : bleu, rouge, jaune,

vert, et gris (tétraedre double central). A droiflystration du maillage par tétraédres d’un octaite

la zone de Brillouin otdk = (277/ g,) / it avecit = 20. it =100 avant ajustement. En générd,

est choisi de fagcon gué ne soit pas beaucoup plus petit @0 afin garantir un maillage assez fin.

4) Détermination des parametres

La prise en compte des différentes interactiondepophonon présentées dans la
section 2 nécessite la détermination des potentelsdéformation, et des énergies des
phonons pour les interactions inélastiques. DassBHBIC « traditionnels », en bande de
conduction chaque type d’interaction électron-phoimdervallée (durant laquelle I'électron
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change de vallée) est traité avec un potentiel @erchation. Pour traiter les transitions
F<=>L, <=>X, L<=>X, L<=>L et X<=> X, seuls cinq potentiels de déformation
étaient requis. lls étaient ajustés afin de pourgaroduire des propriétés de transport telle
gue la vitesse moyenne des électrons en fonctiom champ électrique. Dans cette these, ces
potentiels de déformation ont été subdivisés pauaison suivante. On souhaite calculer les
propriétés de transport de GaAsShyso, matériau pour lequel aucune caractéristique de
vitesse en fonction du champ n’est disponible. @n retrouve donc sans données
expérimentales sur lesquelles on pourrait ajugtempbtentiels de déformation. La stratégie
adoptée est la détermination des paramétres pe@lliages ternaires a partir de ceux établis
pour leurs composés binaires par interpolation.

Avant de procéder a l'interpolation, il faut notgue pour une transition entre deux
vallées causée par une interaction électron-phamervallée donnél{ <=>L par exemple),
plusieurs branches de phonons peuvent entrer e&jeeffet, I'étude des groupes de symétrie
des états électroniques et phononiques permetbtiréties régles de sélection pour les types
de phonons impliqués dans des interactions élegionon intervallée [Birman66]. Ces
regles de sélection, qui dépendent des massesléetasnds Il et V composant le semi-
conducteur sont listées dans la TABLE 11.4.1 pag transitions intervallée équivalentes et
non équivalentes. On se retrouve alors non plus ewng, mais dix potentiels de déformation

a ajuster pour chaque composé binaire.

M<=>L M<=>X L<=>X L<=>L X<=>X
m, <m LO LA LO LOLATOTA LO LA LO
m, > m LO LA LA LOLATOTA LO LA LA

TABLE I11.4.1 : Régles de sélection pour les brasale phonons impliquées dans les interactions

électron-phonon intervallée en fonction de la massative des éléments Il et IBirman66]

L’espace des paramétres étant désormais plus,gtarést pas aisé d’ajuster chaque
potentiel de déformation de facon non arbitraireurPpalier a ce probleme, des résultats de
calculs de potentiels de déformation ont été ésligZoliner89] [Zoliner90] [Wang92]
[Nikitina09]. Dans ces calculs, menés a partir tlecsures électroniques (EPM, ab initio) et
phononiques (Valence Shell Model, Linear Respori'&gat initial et I'état final de I'électron
sont considérés au centre des vallées corresp@sdalependant, des calculs plus

approfondis ont montré que les potentiels de dédtion pouvaient varier (mais restant tout
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de méme dans le méme ordre de grandeur) lorsquétd¢s initial et final de I'électron
s’éloignaient du centre des vallées [Zollner90]s Ilpotentiels de déformation collectés de
[Zollner89] [Zollner90] [Wang92] [Nikitina09] ont @ahc servi de valeurs initiales a un
ajustement, car, les structures électroniqueséét dans cette thése et celles utilisés au cours
des calculs de potentiels de déformation sontreiffies.

Parmi les parameétres d’'un modéle EMC, figurentledfgant d’autres potentiels de
déformation : potentiel de déformation acoustigaé(action porteur-phonon intravallée) et
potentiel de déformation optique (interaction poeriphonon optique non polaire pouvant
donner lieu a des transitions intravallée en badeleonduction et intra/intervallée en bande
de valence). Pour la bande de conduction, ces fi®rsont également ajustés. Pour les
bandes de valence, ces potentiels de déformatmrstigue [Costato73] et optique [Wiley70]
peuvent étre évalués a partir de constantes mégmidu materiau considéré en centre de

zone. Ces potentiels de déformation (au carré)dmmiés par
acoustique E:[:—lg+§( S ,ﬁ}{ a( | C t):{ zb—; zﬂ

optique: ( DK)? =4{%} E

(11.3.19)

ou (S, S) sont les vitesses longitudinale et transversealy @&,b,d) les constantes de
potentiel de déformation¢, la pulsation du phonon optique non polaire,(€t,G) les

constantes élastiques moyennes longitudinale esuesise exprimées a partir des constantes
élastiques d’'un structure cubiqu€, &(3C,+2C,+4C,,)/5 et C,=(C,-C,+3C,))/5).

Les valeurs des différents paramétres matériauéoextraites de différentes bases de données
[Vurgaftman01] [NSM] [Landolt-Bornstein].

a) propriétés de transport

Sur la FIG. Il.4.a.1 sont tracées les vitessesamogs des électrons et des trous a
300K dans GaAs, InAs, GaSbh, hGa47/As et GaAsssShyso telles que calculées avec
TEMC. Pour ces calculs, les interactions porteart@ur et porteur-impuretés ont été
négligées (sauf pour GaSb). Cela permet I'ajustémdes potentiels de déformation sur des
caractéristiques vitesse-champ électrique expétatenou les concentrations de porteurs et
d’'impuretés sont faibles. On obtient ainsi des wiaenaximales pour les mobilités (a 300K).
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FIG. Il.4.a.1 : Vitesse moyenne des électrons @i)tet des trous (en bas) dans GaAs, InAs, GaSb,
INg 548G a9 47AS et GaAgseShy 5o calculés sans les interactions porteur-porteup@tteur-impureté,

comparée a des résultats de mesures disponibles.

L’accord entre les calculs pour GaAs (€électron)est mesures ([Ruch68] a faible
champ autour du pic de survitesse, et [Windhorr@ldela) est excellent pour les faibles
champs électriques (<5kV/cm). Pour des champsgiusds, les calculs EMC surestiment la
vitesse des électrons. Poug 48Ga 47AS, I'accord est relativement bon sur la plage lonaps
mesurée [Windhorn82]. Pour GaSb, l'accord est fedgmnt avec les mesures ([Jantsch71],
n=n=6.8x13%m?®). Pour InAs et GaAsShys, aucune caractéristique vitesse-champ
électrigue expérimentales n’a été trouvée. En ceancerne les trous, seules les mesures des
trous dans GaAs ont été trouvées ([Holway79], oncoenait cependant pas les détails

concernant les concentrations). A propos des coéspdsnaires, les résultats présentés
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constituent les meilleurs ajustements des potentiel déformation pour les interactions
électron-phonon a partir des valeurs calculées d@o#iner89] [Zollner90] [Wang92]
[Nikitina09]. Ces potentiels de déformation sord Beuls parametres d’ajustement car les
différents parametres matériau (masse volumiquiesse du son, etc.) et les structures
électroniques sont « contraints » par les valewpemmentales et les calculs NLEPM du
CHAPITRE | respectivement. Pour les alliages teasices potentiels de déformation sont
interpolés. Les potentiels de déformation pourbl@sdes de valence sont calculés a partir de
(11.3.19) et ne sont donc pas ajustables. Les médimaximales déduites des calculs sont

consignées dans la TABLE 11.4.a.1.

GaAs InAs GaSb bGa.47AS | GaAs) 50Shy 50
He Max. 8500 33000 6400 15000 6700
HUp Max. 400 500 1000 350 340

TABLE I1.4.a.1 : Valeurs maximales des mobilité élestrons et des trousg? V' s') calculées (en

négligeant les interaction porteur-porteur et pantémpurete).

b) impact des facteurs de recouvrement dans lesprant des trous

Dans le CHAPITRE |, les facteurs de recouvrematreedes état& et k' des bandes
de valence ont été calculés. Ceux-ci se sont reété petits et trées dépendants des normes et
de I'angle entrek et k'. Afin d’évaluer I'effet de ces dépendances comgdexieux modeles
pour les facteurs de recouvrement ont été compadeéwnodele de Wiley/Scholz et le modéle
NLEPM, tous deux vus dans le CHAPITRE I.

L’inclusion directe des facteurs de recouvremebERM dans les taux d’interaction
(11.1.3) est une opération tres lourde. En effetcalcul numérique de taux d’interaction pour
des états initiaux/finaux prés du centre de zohérés sensible a la discrétisation de la zone
de Brillouin. Un maillage fin, impliquant des tempg calculs extrémement longs, cette
approche n’'a pas été retenue. En effet, une tabuoldes taux d’interaction pour les trous
(incluant les transitions intra et inter bandesttpie, inélastique LO, inélastique TO) utilisant
un maillage grossier prend plusieurs jours et nfEsd modulable (pour des énergies de
phonon optique polaire et non polaire préalablenfizées). Les facteurs de recouvrement
NLEPM ont donc été traités par la technique dectigje tout comme cela a été entrepris pour

le principe d’exclusion de Pauli. Les résultatstsmmsignés dans la FIG. 11.4.b.1 qui montre
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les vitesses et énergies moyennes des trous das Ga note sans surprise que la prise en
compte des facteurs de recouvrement NLEPM ménes &dergies moyennes plus élevées
gu'avec I'approche de Wiley/Scholz. En effet, 'apghe de Wiley/Scholz n’est valide qu’au
voisinage du centre de zone. Au dela, cette apprdehd a surestimer les facteurs de
recouvrement. NLEPM ne surestimant pas les factdarsecouvrements, donne des taux
d’interactions plus petits, et donc des temps thexations plus long. Les trous ont alors plus
de facilité a grimper dans leur bande pour unewale champ électrique donnée.

1x10 1 \
JO,
@ 8X1(f o
5 2
.60 - >
S
C 410 - o
: 2
o
< 240 _
Wiley
: \ \ \ \
o1 10 100 0.011 10 100
Electric Field (kV/cm) Electric Field (kV/cm)

FIG. 11.4.b.1 : Vitesse (a gauche) et énergie (aitdy) moyenne des trous dans GaAs en fonction du
champ électrique appliqué : comparaison entre dalewec facteurs de recouvrement NLEPM

(pointillés) et facteurs de recouvrement Wiley/$&lgnes).

Les deux approches donnent des résultats diferenenergie moyenne sous
200kV/cm passe du simple au double entre les lmpliquant le modéle de Wiley/Scholz
et celui avec NLEPM tout en gardant tout les pategséfixes. Une simulation EMC avec
NLEPM pour une prise en compte trés précise ddsues de recouvrement dure cependant
400 fois plus longtemps. Les temps de calculs daeverprohibitifs, I'approche de
Wiley/Scholz a été retenue pour la suite.
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5) Conclusion

La méthode « Ensemble Monte Carlo » pour la réispiule I'équation de transport de
Boltzmann, et ses composantes « de base », onttétduites dans ce chapitre. Elle permet
de décrire les propriétés de transport usuelles das semi-conducteurs intrinseques de facon
tres économique d’'un point de vue numérique avecmeyens informatiques actuels. En
prenant soin de ne pas déterminer de facon totakeanbitraire les parametres matériau pour
les composés binaires du modele EMC, les alliagemires ont été traités, et ce, de facon
satisfaisante, par interpolation. De plus, linaums dans ce modele d'une longueur
d’écrantage évolutive, des interactions porteuteuor et porteur-impureté, et du principe
d’exclusion de Pauli permet d’entreprendre I'étddeconfigurations ou les concentrations de
porteurs peuvent varier, et ou les distributionpaigeurs peuvent étre dégénérées.

Les travaux présentés dans les chapitres suivahtependant nécessité de nombreux
développements supplémentaires, donnant naissanodré « configuration étendue » qui,
dans sa forme compléte, permettra d’aborder deslittmms de fortes concentrations de
porteurs de charge (par dopage, ou excitation o@ligD’autres développements venant
compléter la configuration présentée dans ce aleapéront également présentés dans les
prochains chapitres. Toute ces améliorations dedanfiguration de base » nécessaires aux
études des CHAPITRES I, IV, V, VI et VII ont cam#ant un colt numérique i.e. capacité de
calcul et quantité de mémoire nécessaire. Lors d@&geloppements, de nombreuses
optimisations ont été mises en ceuvre afin de poufaie le moins d’approximations
possibles dans les modeles utilisés et de fairgeudas moyens informatiques a disposition
de facon optimale. Plusieurs composantes de 'EMEekbppé ont été parallélisées (sous
OpenMP) (ainsi qu’'une partie des librairies LAPA@K BLAS qui ne sont pas « thread-
safe », autrement dit, qui ne permettent pas uéeution simultanée par plusieurs processus),

fournissant un gain de temps quasi linéaire aveoiebre de processeurs utilisés.
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CHAPITRE Ill_: PROCESSUS DE GENERATION/RECOMBINAISON

La plupart des modéles EMC sont spécifiquementeld@pés pour calculer des
propriétés de transport et ne tiennent pas comgaepbcessus qui seront présentés dans ce
chapitre qui est focalisé sur les processus géograt recombinaison de porteurs de charge.
Les processus de photo-génération de paires életrtbo sont souvent absents dans les
modeéles EMC. Ceux développés dans le but de medélise expérience de spectroscopie
optique fournissent évidemment un moyen de photegE des paires électron-trou,
cependant, ce moyen a toujours été pré-paramétia gansité de porteurs finale désirée. Ce
n'est en soi pas un probléme sauf si 'on souhzateuler avec précision le taux de photo-
génération en fonction d’'un éclairement donné etlaldimite imposée par le principe
d’exclusion de Pauli, ce qui sera le cas dans iravasigné dans les CHAPITRES V et VI.
Le processus inverse, la recombinaison radiatsteégalement un grand absent des modeles
EMC. D’autres processus de génération/recombinaistités dans ce chapitre (ceux a 4
particules i.e. l'ionisation par choc et les praees Auger) sont également inédits dans un
modele EMC. En effet, I'ionisation par choc (IPCgt& extensivement étudiée au niveau de
son impact sur le transport des électrons dansdes-conducteurs mais pas en tant que
processus de génération de paires électron-troantCaux processus de recombinaison non
radiatifs Auger, a ma connaissance, ils n’ont janéa® considérés dans un modéle EMC. Ces
guatre volets sont essentiels a I'étude menée lda@BIAPITRE VI ou ces processus sont en
compétition et déterminent le nombre de particules.

La prise en compte de ces processus entrainsdéutién d’intégrales non triviales,
qui n'ont pas de solutions analytigues méme posrdistributions de porteurs a I'équilibre
(IPC et Auger). Ces difficultés peuvent cependarg éépassees grace aux atouts de 'EMC
qui sont la structure électronique et les poputetide porteurs échantillonnées. Cela permet
une évaluation non arbitraire des paires électrom-ta photo-générer ou a recombiner
radiativement, et permet également d’identifier Ests finaux des porteurs aprés un
processus d’'IPC ou un processus Auger. Les éqeasianliesquelles est basée la description
de ces processus ainsi que leur intégration ddasl@ vont étre présentées avec une

comparaison entre les résultats de calculs etol@ségs mesurables expérimentalement.
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1) Photo-génération / recombinaison radiative

La photo-génération de paires électron- ‘
trou par excitation optique est a la base du L
fonctionnement des cellules solaires. Tout photon HH
dont I'énergie est supérieure a I'énergie de bande
interdite peut potentiellement étre absorbé par un

électron d'une bande de valence, qui se FIG. IIl.1.1 : Schéma d’un
processus de photo-génération et

retrouvera alors excité vers la bande de de recombinaison radiative.

conduction, créant alors un trou dans la bande de

valence (absence d’électron). Le processus inestéa recombinaison radiative. Ces deux

processus sont schématisés sur la FIG. lll.1.1esuélats représentant des électrons sont

symbolisés par des cercles pleins et les étatégeptant des trous (absence d’électron) sont

symbolisés par des cercles vides. Dans les deyx s&mit d’une interaction électron-photon

dont I'Hamiltonien d’interaction est

_—eAp
m,

ol p est l'opérateur impulsion etA est le potentiel vecteur relié au champ

H

(I1.1.1)

électromagnétique. Dans la jauge de Lorentz, leentig vecteur pour les processus
d’absorption et d’émission d’'un photon est donne[Radley99]

- ain _
— ph_ a5
Auos \ 2Qew
- AN, +1) ..
= /—e A" 3
Ao 2Qew

ou n,, estle nombre de photons par mode caracteriske pacteur d’'ondeg et la pulsation

(I1.1.2)

w, £ et Q la permittivité et le volume du cristal, @t un vecteur unitaire. Dans le cas ou il

n'y a pas de polarisation préférentielle (lumietesbleil, émission spontanée « classique »,
etc.), on peut considérer un produit scalaire mqﬁeﬁz = p* /3. Aprés quelques lignes de

calcul, on obtient la probabilit¢ par unité de tempe transition interbande par

absorption/émission d’'un photon a I'aide de laeéatjbr de Fermi

2

.. 2m -e |- P o =
Sabs/eml(kn’ kn)_7ﬁ‘ Aabs erl\i \/§ 5( kn_ k'nt 5( E_ Eihw) (“|13)
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Cette expression sera évaluée de nombreuses fis daf déterminer les taux nets
d’absorption et d’émission. Il est donc utile dfoduire & ce niveau quelques approximations
afin de gagner beaucoup de temps de calcul. L'iatégde recouvrement des parties

périodiques des ondes de Bloch sous I'action gefateur impulsiorPkﬂ . est sans doute ce

qui alourdira le plus les calculs. On substitut d@n PR, une valeur moyennéPn,n)

calculée a partir du NLEPM (CHAPITRE 1) pour leartsitions entre les bandeset n' en

centre de zone. Pour un photon « visible » ou rairnduge »,q — 0 est une approximation

couramment utilisée. L’équation (111.1.3) devient

21 €

S(Ia.K-)—;QZ ﬁﬁbgem.<““>5(kn KO E - E +he) (I1.1.4)

Traitons désormais les processus d’absorptionéehidsion séparément.

Expérimentalement, une excitation optique est saugaractérisée par sa puissance
plutét que par la population de photons associée p€ut introduire dans I'expression du
potentiel vecteur pour I'absorption la puissance yaité de surfacd (w) de I'excitation
optique [Kuzmany98]

1 hoxng, 1 (w)

2ng 2£cw2\/_r Q/(c, /J’) 2P g

Le taux d’absorption est alors donné par

Als( )‘ (111.1.5)

_ 2Q 271 e’
2y ) n QZny

5 Koe(@ )< nn>5(kn K)O(E - E +ha) d}  (111.1.6)

Afin de calculer I'intégrale, la zone de Brilloulst discrétisée en éléments de volume de

I'espace réciproquék?

2

_ 20 &on e’ _© R )< nn>5(kn kn)é-(l% EZ" +haw)A R (11.1.7)

(P & Qg

Pour introduire le principe d’exclusion de Padulifaut bien comprendre la signification de

(.1.7). En e1‘fet,22—Q)3Ak3 est le nombre d’états dans I'élément de volumd elpace
T

réciproque.cf(lzn - K) indique que les transitions sont « verticaled’électron de la bande

de valence passe en bande de conduction en absarbphoton mais ne change pas (change
trés peu) de vecteur d’'onde. Le « nombre » d'¢térss valence-conduction disponibles dans
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2Q

3 3 eV _ g C eV eC H
Ak® est doncWAk (fkﬂ ) fkn‘ ). fkn et fkn‘ sont les valeurs des fonctions de

distribution pour I'étatk par les électrons de valence (bamdeet de conduction (bande')

respectivement. Le taux d’absorption devient alors

2

() )< nn>(fk‘*V)(l f*93(E - E_+hw)AR (111.1.8)

_(2”3Zh92 2

L’absorption d’'un matériau est généralement déeidde coefficient d’absorption

hawW (hw)

a(hw) = (@ Q

(I1.1.9)

Les coefficients d’absorption ainsi calculés (av@pproche incluant les intégrales de

recouvrement des parties périodiques des ondes laeh Bous I'action de l'opérateur

impulsion Pkn . calculées « proprement » et I'approche qui utililes valeurs moyennes

<Pn’n.> calculées en centre de zone) sont montrés enlRIG2 ou ils sont comparés a des

résultats de mesures [Casey75] [Adachi92]. Plusefgie du photon augmente et plus

I'approche avec<P > surestime le coefficient d’absorption, suggéramé (Pkn (. décroit

n,n
lorsque 'on s’éloigne du centre de zone. L'acqoodr GaAs entre calculs et mesures est bon
sauf & haute énergie. Ceci est di a l'utilisatiam dndice de réfraction/e, constant dans

(11.1.5), qui devrait en toute rigueur dépendrel’daergie du photon. L’accord entre calculs
et mesures est moins bon pour InGaAs, et aucunerene&® été trouvée pour GaAsSb.

Abordons désormais un point pratique. Il est cogneé lors du passage d’'un faisceau
de puissancd®> dans un matériau d’épaisseuy, la puissance absorbee @5(11— e‘”’LZ) (loi
de Beer-Lambert). Autrement dit, la puissance trass estPe . Afin de prendre en
compte la décroissance de la puissance du faistebsorbeur est découpé éw, tranches
d'épaisseurd, . Ainsi d’apres (111.1.9), la puissance par unig surface absorbée dans une

h

, wW . :
tranchei est P**= o ——d, =dal,. La puissance entrante dans la tranchd est la

puissance entrante dans la trancheoins la puissance absorbée dans cette méme éranch

I, =1 (1—dza) . Cette relation donnant la puissance entrante @nsanches est une suite
géomeétrique. On en déduit la puissance dans n’itagprelle tranche a partir de la puissance

incidentel, : 1, =1,(1-d,a) . Le taux de génération total est donc
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Wy (he) _ 1% d,a(ha)l4(e) (1-d a(w)) (I11.1.10)

Q L, = how

N

Cette expression doit étre évaluée pour toute deslds (transitions a partir des bandes HH,
LH et SO) et pour chaque énerdiev, afin de déterminer les densités de porteurs @aopho
créer en fonction de la bande de valence de dépate I'énergie de la transition. Comme
'espace réciproque est discrétisé, en gardanttname de chaque élément de la somme de
(111.1.8), on peut photo géenérer la densité dequod calculée en respectant la distribution de
probabilité dans I'espace réciproque. De plus, cernferprincipe d’exclusion de Pauli est pris
en compte dans (111.1.8), les dépendances en tethms en densités d’électrons et de trous du

coefficient d’absorption sont respectees.

10’ 10’ —
GaAsSb
5 5 Tl
10" - 10" - Adachi
(InGaAs)
§ 10°- § 10°-
(@} (@}
10" 10"
3 ! 3 g ! !
10 0 10 0 2 4 6
hw (eV) hw (eV)

FIG. lll.1.2 : Coefficient d’absorption pour GaAa §auche) en fonction de I'énergie du photon,

calculé avecPkn 3 (trait plein), calculé avec< P,m.> (tirets), et mesurfCasey75] Coefficient

d’absorption pour InGaAs (a droite, trait plein) @AsSb (a droite, tirets) en fonction de I'énerdjie

photon, calculé aveé’kn o et fit sur valeurs mesurées pour InGgAdachi92].

Par analogie avec (111.1.6) le taux d’émission $pnée est donné par

_2Q (21 €
(227 n Qcmy

A .(w)ma(K—K)a( E-E -hw)db (I11.11)
mi 3 n e

Le Principe d’exclusion de Pauli suggere que le t@oit &tre proportionnel a la population

d’électrons de conduction et a la population daSr(dke'C)(l— fk:j"). On obtient
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w:( 20 IIZ: d 7 AW )< 2>

o Q2ny (I1.1.12)
X(12°)1- fk;éV)a(kn ~K)3(E_-E, -hw)dk dk

Comme les populations d’électrons de conductiodeetrous de bande de valence sont déja

échantillonnées dans I'EMC, on peut discrétisertdgrale de (111.1.12) en la transformant en
somme sur une population de porteur de 'EMC. Desplcomme on s’intéresse aux
transitions verticales, un terme de la somme senanal que si il y a au moins un électron en
face d’un trou dans le méme élément de volumeedpéice réciproquak®. La somme peut

courir de facon équivalente sur la population d#tens ou de trous. Choisissons les électrons

20 MC 9 p2 »
@y NN ;;TQZGZ 7 Am(4 )< 2 fon O(E — B —ha)AK  (11.1.13)

L. : Q .
Le taux d’émission est donc proportlonnel(—z.%t? fk“j;’ Ak® qui est le nombre de trous de la
77- " DOX

banden' dans I'élémentAk®, et a qui est le nombre d’électrons représenté par un

MC
pseudoélectron. La somme dans (I11.1.13) doit ¢ tous les pseudoélectrokg,. et doit
couvrir toutes les bandes de valence. Comme I'éonisstimulée ne joue pas de rble dans

notre étude, la population de photon peut étreigégldans I'expression dé? («w) qui

devient alors . La recombinaison radiative est souvent caraé&eérgar un coefficient

2Qew
B qui permet de facilement remonter au temps deadmtif

{B=(W/Q)/(n>< o)

1.1.14
= (Bx ) (11114

ou x est la concentration de porteurs majoritaires. dafficients calculés sont regroupés

dans la TABLE I11l.1.1
TABLE I111.1.1 : Coefficients de

B (Cm3/s) calc. B (crﬁ’s) exp. recombinaison radiative calculés pour
GaASipeae 07 100 0537 10° GaAs, InGaAs et GaAsSh, comparés a
0 10 des mesures’ [Ahrenkiel92]
InGaAs 2.0 10 1.4 10 X o .
o [Ahrenkiel01] * [Lush92] “ [Nelson78]
’ g
GaAsSb 2.2 19 2510 e [Puhimann91] [Ahrenkiel9g]

9 [Bolognesi05]
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Impact lonization

2) lonisation par choc

L’lonisation Par Choc (IPC) est un effet

connu pour détériorer les performances de

composants électroniques. Elle peut étre initiée 2

par un électron ou par un trou. Cependant,

comme il est beaucoup plus facile d’avoir un

électron énergétique plutbt qu’'un trou a cause S

de la structure de bandes (par excitation optique FIG. 1ll.2.1 : Schéma d’'un processus
o i ] d’ionisation par choc initié par un

ou l'application d'un fort champ électrique), électron

seuls les processus d’IPC initiés par des

électrons seront considéres ici. En effet, lorsquorteurk, posséde une énergie cinétique
excédant I'énergie de bande interditg,(, il peut céder cette énergie en créant une paire
électron-trou (FIG. II1.2.1). On se retrouve al@gec davantage de porteurs mais chacun
possédant une énergie faible. On peut imaginer gjuen champ électrique acceélére
constamment et trés rapidement les porteurs, lasitds croissantes de porteurs par IPC
meéneront a des taux nets d’interactions porteuteporet porteur-phonon tres élevés, ce qui
dégrade les propriétés de transport. Dans le ctntix la cellule solaire, I'lPC ne constitue
pas forcément une mauvaise chose car elle peutedommissance a des courants plus

importants.

Le processus d’IPC met en jeu 2 particules imsiagui entrent en collisidk, , k,),

puis qui diffusent vers 2 états finagk, k,) . La probabilité d’IPC par unité de temps pour les

couples est donnée par la régle d’or de Fermi Biweraction coulombienne

2
' . _2m € |, kil k. K
S ’ ) ) =2 5 |“21
(. K k. W=7 o= o(8 (1n.2.1)
ou Ikl G et . sontles facteurs de recouvrement (entre étaalit etat final) des parties

périodiques des ondes de Bloch des particules 2. dtes 4 états doivent respecter la

conservation de I'énergie et de I'impulsion. L'égieret le vecteur d'onde échangeés erdre

et k, sont

AT

(I1.2.2)

-

k,

.:Ek.Z—Ekz
4=k ~k=k-k

o~
I
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Le taux d’interaction par IPC pour I'électron iaieur (k, ) est

2

2l Ll
=l ekl () (111.2.3)

w(k)= > P

ki Ky, Ky

Ce taux d'interaction, malgré son aspect simplistt,assez difficile a évaluer car la
triple somme est extrémement lourde. La documemtasiur le sujet propose différentes
approximations pour (111.2.3) qui permettent deté&al'lPC avec un colt calculatoire plus
faible. Citons, notamment, I'approche «random-gane67] et le modele de Keldysh
[Keldysh60]. Le modéle de Keldysh (et ses varignsesit des équations qui reconstruisent le
taux d’'interaction par IPC en fonction de I'énerdie porteur initiateur a partir de parametres

d’ajustementP et de I'énergie de seuil d'ionisatidf, en dessous de laquelle, I'électrin
ne peut pas initier un processus d’'IPE; (est aussi un paramétre d'ajustement, il n’a pas

forcément pour valeuE,;)

W(E) = P(%j JE> E

Keldys

W(E) =0 E<E (111.2.4)
variant%W(E): P(E-E)* ,E2 E

W(E) =0 E<E

Ces modeles, offrant des évaluations numériquagragment rapides, requierent cependant
'ajustement des différents parametres sur la llesenesures expérimentales ou a partir de
calculs moins empiriques. L'approche « random-guant a elle, calcule réellement (111.2.3)
a l'aide de deux simplifications : I'élément de n d’interaction est considéré constant et
la conservation de I'impulsion est négligée. Lextalinteraction par IPC pour le porteur
initiateur k, ne dépend alors que des densités d'états ac@sssibk trois autres particules.
En faisant usage de la conservation de I'énergi®bient

2

21 1
€ Mk bkl —constant

Q0
W(E, )0 Mé,e| D(E) D(E ) X(E,) dE dE

Pour utiliser ce modéle, il faut évidemment évalikt,,.. Cette constante peut étre ajustée,

2 —_
CME —

(I1.2.5)

mais elle peut également étre calculée, faisant dadom-k » un modele beaucoup moins
empirique que celui de Keldysh. Si ces densitésat¥ésont calculées sur une structure

électronique issue de calculs pertinents alorspfaghe « random-k » fournit des résultats
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satisfaisants Il a été montré que cette approchetitmne parfaitement bien pour les semi-
conducteurs a bande interdite indirecte tels qué&8iet SiGe [Kane67] [Harrison99]. Dans

ces matériaux, les vecteurs d’'onde échamjédsrs des processus d’'IPC sont relativement

grands (par rapport aux dimensions de%&zbne de Brillouin), ce qui tend a favoriser les
processus Umklapp [Anderson72]. Un processus edifi@u Umklapp » lorsque I'addition
au vecteur d’'onde échangé d’'un vecteur du réseaprogue, qui transforme tout point de
'espace réciproque en un point équivalent, estesggire pour garantir la présence de

(k. ,k,,k,k) dans la ° zone de Brillouin. La possible addition dans ledéle d'un tel
vecteur du réseau réciproque a pour effet de reedvecteur d’'onde échangé plus grand et
d’autoriser un plus grand nombre de configuratigsk, , k , k,) a participer a la somme de

(11.2.3). Le vecteur d'onde échangé moyen étantsade I'ordre d’'un vecteur du réseau
réciproque, il varie trés peu avec I'énergie dueurinitiateur. Les approximations « élément
de matrice constant » et «non conservation deplision » pour le calcul du taux
d’interaction sont donc pleinement justifiées. Gefant, ces deux approximations sont plus
discutables pour les semi-conducteurs a bandeditdedirecte [Harrison99]. La seule
similarité entre les approches de Keldysh et «oEm#d » est qu’elles donnent un taux

d’interaction par IPC moyen, fonction de I'énerdie porteur initiateur et non de sa position

repéree pariz1 dans la zone de Brillouin. Cela pose un problemrel’anisotropie du taux

d’interaction en fonction d&l peut étre tres forte. De plus, pour lintégratanI'lPC dans

FTEMC, on souhaite agir directement sur les popatet de porteurs ce qui nécessite
I'identification des états initiaux et finaux dearficules sur la structure électronique Full-
Band (anisotrope).

Des calculs ab initio qui prennent en compte laimatnisotrope de la structure de
bandes montrent, entre autre, que le taux dinteragar IPC est fortement anisotrope
[KuligkO5] [San092] [Stobbe91] [Stobbe94]. Outreféet que dans ces calculs l'interaction
spin-orbit est absente (pour la structure électramiqui est le squelette sur lequel le taux
d’interaction est calculé), il s’agit de calculsitds. Pour une intégration dans 'EMC, une
méthode de calcul «rapide » mais qui permet toiged’'obtenir le taux par IPC avec
précision a été développée.

Dans I'équation (111.2.3) la somme triple peuteétéduite a une somme double car
avec la connaissance de 3 des protagonistes, peut étre déduit de la conservation de

limpulsion. Les processus Umklapp sont pris en gt@n
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2

3(E) (111.2.6)

2 , ,
€ |k1,k1| k. Ky
2

w(k) =" o q

ke ko

2
h

La double somme court sur toute la zone de Brificeti bandes concernées, les termes ne
satisfaisant pas la conservation de I'énergie étamtinés. L'évaluation numérique de cette
somme requiert la discrétisation de la zone dddsiiih. Une somme sur chaque ékatde la

zone de Brillouin est alors transformée en une serson les éléments de volume de I'espace

2Qdk®

réciproque dk>  contenant % états (facteur 2 pour le spin). La connaissance de
T

« conditions énergétiques de I'ionisation par chioc

E, <E -E et‘ERZ‘s E- E

(11.2.7)
avec E = % - Eq | énergie échange
permet de réduire le nombre de termes dans la e@abhme.
2 e 2 ’ |k1 kll Ky, K i 2
wk)=—— ——==22 (d o] 11.2.8
(k)== 52( (2n)3j D (KB (I1.2.8)

Rappelons qué, est une donnée du MC : chaque super €lectronaiaisiE, > E; avec le

zéro au minimum de la bande de conduction. Donay phaquek,, il faut compter le

nombre dek,,, (en réalité le nombre de couplés,, k,)) qui satisferont la conservation de
I'énergie connaissant le vecteur d’onde échatg# est important de rendre cette tache aussi
rapide que possible car (I11.2.8) doit étre évalygur chaquek, tout au long de la
simulation. Une tabulation est alors utilisée. Encpurant (doublement) la zone de Brillouin,

le nombre de couple,, k,) par vecteur d’'ondg et par tranche d’énergi@E, échangés est

bY

stocké. La somme suk,  est alors réduite a un terme qui est le nombrecalgle

nkabOX(fJ, EX) faisant passer le temps de calcul d’un taux d&RQN* a une variation em .

G
kllki k2'k2

q2

omet( 2 Y ] ,
w(k1)=7”§((2”)3j2 bk, (4 E)(d§,)?0( B (11.2.9)

klbnx

Il faut noter qu’une tabulation du nombre de coupibdxzmx(a E) ne permet pas de remonter
aux informations relatives &,,k,). Ces informations doivent étre reconstruites ie e

couple (k,, k) choisi. Pour accélérer encore plus les calculggetme les informations sur
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(k,,k,) ont été perdues) les intégrales de recouvremenpalgies périodiques des ondes de

Bloch sont remplacées par des valeurs moyerémk%%xlf y

> calculées avec le NLEPM
(CHAPITRE 1). En effet, une mauvaise évaluation féeseurs de recouvrement via certaines
approximations peut mener a des résultats différemd plusieurs ordres de grandeur, de

résultats rigoureusement calculés. L'expressioaldinlu taux d’interaction par IPC est

52 (277.)3 4

w(k) =277Te4< 'k2k><|k2k>( 2 T dﬁonw d¢ 3( B (11.2.10)

kjllbnx
ol le Principe d’Exclusion de Pauli poky,, est pris en compte dans I'évaluation die’ . .

La tabulation denbk, (9 E) pour une discrétisationq=2%( 27 /a,), nécessite 2 jours

de calcul pour une architecture présentant 8 pseces en paralléle. |l s’agit toutefois d’'un
investissement rentable car I'évaluation de (ILM.ne dure que quelques secondes. De plus,
cette discrétisation est plus fine que cellesa#tds dans d’autres calculs d’'IPC.

Les taux d’interaction par IPC que I'on peut treudans la littérature peuvent varier
sur plusieurs décades car ils dépendent forteneetd structure de bande utilisée. En effet, le
taux d’interaction dépend uniquement de la strectlectronique du matériau (facteurs de

r vrementd? |2 .
ecouvreme slklykl ok,

calculés sur la structure électronique et pemitiétic connue). Il
N’y a ici aucun parametre d’ajustement (contraineina@ix potentiels de déformation pour les
interactions porteur-phonon par exemple).

La FIG. Ill.2.2 illustre les taux d’interaction p#PC en fonction de la norme du
vecteur d'onde de I'électron initiateur suivant téections [001] et [111] dans 1d% bande
de conduction de GaAs. Différentes méthodes ontuétésées pour obtenir la structure
électronique (EXXLDA (ab initio) et EPM [KuligkO5]SXLDA (ab initio) [Picozzi02] ; trait
plein (notre NLEPM)). A des fins comparatives, ssules contributions d’états de 142
bande de conduction sont montrées en FIG. lll.ar2celles de la®® bande de GaAs sont
nulles suivant [100] et [111]. Comme il faudrait phquer des champs électriques
extrémement intenses ou avoir une quantité sigtifie de photons trés énergétiques pour
peupler (durablement) les bandes supérieuresailpa’s été jugé nécessaire de les traiter.

L’anisotropie du taux d’interaction IPC est manigesOn note que les taux d’interactions

calculés suivent les mémes tendances que ceuxfdesnces, sauf lorsque est en centre de
zone ou les taux d'interaction calculés pour cevditasont plus élevés. Ceci est di a

I'utilisation de facteurs de recouvrement moyens.effet, un électron de 1a"% bande de
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conduction peut descendre vers I¥° bande en cédant une énergie supérieur&a

(autorisant alors un processus d’'IPC) via une itiansverticale ou quasi verticale. Pour de

telles transitions, le facteur de recouvrementnestou quasi nul a cause de I'orthogonalité

des pseudo fonctions d’onde, ce qui n'est pasegorisompte par un facteur de recouvrement

moyen. Cependant, un électron une probabilité quake de se trouver en centre de zone

dans la #®bande de conduction pour des raisons évoquéesdadment.

10"
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%
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-
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FIG. I1l.2.2 : Taux d'interaction par IPC dans Gaks fonction ddk| suivant les direction [001] (a

Il rate (s'l)
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gauche) et [111] (a droite) d’'un électron dans &cende bande de conduction.

La FIG. 11l.2.4 montre les taux d’interaction p&Q pour GaAs, InGaAs et GaAsSh.
Pour ces figures, 5 directions ont été prises empte : il s’agit de 5 directions encadrant la

zone irréductible de Brillouin (IBZ) a partir deglzelle, pour des raisons de symétries, la zone

de Brillouin peut étre repavée en intégralité. UB&, les directions et points de haute

symétrie sont montrés en FIG. 111.2.3.

r-X:[d,0,0]
r-L:[d,d, d
M-K:[d,d,0]

r-w:[d d/2,0]

r-u:[d,d/4,d/4]
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FIG. ll.2.3:
1/8° de la £ zone de Brillouin ou

une zone irréductible (IBZ) a été
mise en évidence avec les points de

haute symétrie qui I'entourent.
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FIG. IIl.2.4 : Taux d'interaction par IPC dans GaAsGaAs et GaAsSb calculés en fonctiorkle

suivant 5 directions de I'|BZ pour un électron ddm4®® bande de conduction et 1§°2
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Contrairement & GaAs, InGaAs et GaAsSb autorisentélectron de la ®° bande de
conduction a initier un processus d'IPC le long[ti@0] et [111]. Leur énergie de bande
interdite étant plus petite, I'énergie de seuildmla de laquelle I'PC est possible peut étre
atteinte par un électron entre 2 vallées de®@tande de conduction. L'influence de la
structure de bande se voit particulierement biers da taux d’interaction pour un électron de
la 1*® bande de conduction suivant [111]. Suivant cet, d#ebande de GaAsSb est
relativement plate, ce qui interdit I'IPC. Les bratfitions utilisées dans la FIG. 111.2.4
encadrent la zone irréductible de Brillouin (IBA1G. 111.2.3). En effet, pour un cristal
cubigue face centrée, les états d'énergie et lestitms d’ondes correspondantes sur
l'intégralité de la zone de Brillouin peuvent étezonstruites a partir de la IBZ en appliquant
les symétries du cristal. La FIG. 111.2.5 montrs taux d’interaction par IPC en fonction de

I'energie de I'électron initiateuk, dans I''BZ. A cause de l'anisotropie des bandes de

conduction sur la plage d’énergie considérée, Faximation wW(E ) = w(K) n’est plus valide
et le taux d’interaction fonction de I'énergie dsinc calculé comme une moyenne pondérée

par la densité d’état a I'énergie considérée

W(E) = Jk)I(E-E) d & (1.2.11)

[3(E-E )k

Comme I'IBZ est le motif irréductible permettant deconstruire la zone de Brillouin, les

intégrales de (111.2.11) peuvent ne couvrir quBZlafin de gagner du temps de calcul. Ce

raccourci n'est valide que si les populations di#tens (influant surk, et k) et de trous

(influant surk, ) sont a I'équilibre et respectent donc les syrasttitilisées. Le recours a un

taux d’interaction tabulé en fonction de I'énergie calculé analytiquement (e.g. Keldysh)
n’est donc valable qu’en présence de faibles cdretéon de porteurs ou pour une population
globalement proche de I'équilibre. Sur la FIG.2IR, les énergies sont mesurées par rapport
au minimum de la ®° bande de conduction. On note que pour GaAs, staés de calculs
par d'autres auteurs varient sur plusieurs ordresghndeur, notamment a cause des
différences entre les structures de bande utilidéesr GaAs et GaAsSh, la prise en compte
dans notre modéle de 14%2bande de conduction donne lieu & un seuil d'idiearés dur
(pente raide autour de I'énergie de seuil diomsgt Cela est relieé aux facteurs de
recouvrements moyens pris en compte. L'InGaAs ptésgeux seuils. En effet, 1§ bande

de conduction de InGaAs montre des taux d’intevacpar IPC non négligeables, et plus
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grands que pour GaAs et GaAsSb (FIG. 111.2.4). EBaAsSb semble étre le plus sensible a

I'ionisation par choc car il présente les tauxgkss élevés.

\ GaAs o INnGaAs
10" : 1
2
107+ - 107
Ol R
o 10°F g 10°-
© 1rst+2nd CB —
= 1rst CB — —
- [ ———— Harrison99
— — Stobbe 3 : 1rst+2nd CB
10° e ?ﬂa;§g33 10" - i B
; Harrison99
B S v /A - Choo04 |-
6 10° \ \ \ \
10 —*S—5 1 & }6 0 1 2 3 4 5 6
ENERGY (ev) ENERGY (eV)
o4 GaAs InGaAs GaAsSb
1 ‘ TSI FIG. 111.2.5 : Taux d'interaction par IPC en
B T fonction de I'énergie de I'électron initiateur
2 2
107 - 7 dans GaAs (haut gauche), InGaAs (haut
Y — . droite), ol les contributions de 14.CB et
g 10°1 - de la somme®F+2"* CB sont tracées en
- — — trait épais noir et bleu respectivement. Ces
10° - _ contributions sont respectivement tracées en
L _ lignes et tirets sur la figure montrant GaAsSh
10° ] (bas gauche).
0 1 2 3 4 5 6

ENERGY (eV)

Ouvrons une parenthese sur le calcul numériqueadu tI'interaction par IPC.
L’ingrédient majeur étant la structure de bande résultats de différentes méthodes de calcul
de taux d’interaction ne peuvent pas forcément éommparés entre eux. Les facteurs de
recouvrement sont essentiels a I'obtention d'ux @ans le bon ordre de grandeur. lls ont été
ici pris en compte a minima car la rapidité du chla été privilégiée. En effet, les taux
d’interaction par IPC sont intégrés aux boucles EMiCsont donc calculés une multitude de
fois durant une simulation. Un autre ingrédient am@nt du calcul est I'évaluation du facteur

traduisant la conservation de I'éner@}¢E) dans (111.2.3). Il est souvent considéré constant.

Cependant, dans un calcul ou I'espdgg, k, k,, k,)est discrétisé, il représente la densité
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d’états a I'énergie totale considérée dans I'hypelume dk’dk®dk dk’, et est donc non
constant sur la zone de Brillouin car la courbues téandes varie énormément. Il est ici
évalué pour chaque élément de la somme dans 10).24 les informations suk,, k,) sont

retrouvées a partir de (111.2.7). Enfin, une diéfdce notable entre différents calculs se trouve
dans la prise en compte de I'élément de matricéoodnien. Il est pris en compte ici nu, car il
n’y pas de raisons qu’il soit bien approximé paipotentiel écranté statiquement alors que les
eéchanges d’énergie sont de 'ordre de I'énergibatale interdite. De plus, la prise en compte
d’un potentiel écranté statiquement n’influe pasles résultats pour un électron initiateur en
1% bande de conduction car les vecteurs d’onde éélsasont trés grands par rapport a la
longueur d’écrantage, méme pour= p=1x10°cm?® avec la longueur d'écrantage
q. =2.33x1Gm* comme indiqué en FIG. I11.2.6. Les vecteurs d’orétangés moyens
<> sont également tracés en FIG. IIl.2.6 en fonctien’énergie de I'électron initiateur.
On note que< q> varie sur plusieurs ordres de grandeurs et egéeéral plus grand queg,
sauf prés du seuil d’ionisation pour |&"1bande de conduction. Cependant, méme en
considérant un potentiel nu, les taux d’interacfyan IPC calculés prés des seuils d’ionisation
de la £*®bande de conduction sont peu significatifs. Aladkl seuil,<q> continue a varier

de facon non négligeable mettant en question lpapnations de type CME.

GaAs: g=2.33x10m” o GaAS InGaAs GaAsSb
\ \ \ \ \ \ \ \ \
10147 B
107+ - " 2
NN -~ 1
2 10"} 4 E
s ol 1 &
10° - -
4l ] ’ \ \ \ \ \
107 6 Y1 2 3 4 5 &6
ENERGY (eV) ENERGY (eV)

FIG. Ill.2.6 : Taux d'interaction par IPC dans Gaasec (tirets) et sans (lignes) écrantage du
potentiel (& gauche). Vecteurs d’onde échangés msqyeur un électron initiateur erf"i(lignes) et

2"% (tirets) bande de conduction.
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Expérimentalement, I'efficacité de I'lPC s’apprégigce au coefficient d'IPC, qui est
I'inverse de la distance parcourue moyenne limigéeles processus d'IPC.

> w(k) .
a=—+ (11.2.12)

> v(K) £,
K
ou v(k) est la vitesse ef. 'occupation de I'étatk . Dans la pratique, la vitesse est mesurée

suivant I'axe d’application du champ électrique. daefficient d'IPC est donc le taux net
d’'IPC moyenné par la vitesse des porteurs. Un geaefficient traduit alors des propriétés de
transport détériorées par I'lPC. Ce coefficient daistré dans la FIG. 1l1.2.7. La
détermination expérimentale du coefficient d'IP€ et opération délicate, ce qui donne lieu
a des valeurs mesurées pouvant varier sur plusigesades. Cependant, un grand nombre de
mesures permet d’estimer une plage de valeurs Ipswoefficients calculés. Pour InGaAs,
'accord avec d’autres calculs [Choo04] [Bude92jsures [Ng03] [Osaka85] [Pearsall80]
est excellent. Pour GaAs, l'accord avec d’autrdsut® [Bude92] et mesures [Bulman85]
[Groves03] [Pearsall78] est raisonnable. Aucuneumgedu coefficient d'IPC n’a été trouvée
pour GaAsSh. GaAsSb est le matériau qui montréuke grand coefficient d’IPC sur la plage
de champs électriques étudiée (de 100 a 500 kVAtsgra donc le matériau qui montrera les
propriétés de transport les plus affectées papriesessus d’IPC a fort champ électrique.
Outre les effets de I'IPC sur les propriétés dadpart, les effets sur les populations de
porteurs sont également de grande importance. Ifaoe pas oublier que I'IPC est un
processus de génération, laissant derriere luiaine glectron-trou supplémentaire. Ces paires
électron-trou, en surplus par rapport aux densigéporteurs nominales des matériaux, vont
se recombiner par la suite. Ces processus de récaisin font I'objet de la prochaine

section.
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FIG. 111.2.7 : Coefficient d'IPC dans InGaAs
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comparaison avec GaAsSb (en bas) en fontion

de l'inverse du champ électrique appliqué.



3) Recombinaisons non radiatives : processus Auger

Tout systeme tend a retrouver son état d’équilibiest pourquoi les paires électron-
trou excédentaires peuvent se recombiner. Difféeeptocessus existent : la recombinaison
radiative (c.f. section 1), la recombinaison vias diats localisés appelé recombinaison
Shockley-Read-Hall (SRH, qui est processus pouvaitessiter des phonons) et la
recombinaison par effet Auger qui est le processuarse a I'lPC. Il s’agit d'un processus
non radiatif au cours duquel I'énergie de la recorison est transmise a un autre
porteur (électron ou trou) qui se trouve alors ®xgers un état de plus haute énergie. Les
recombinaisons SRH requiérent des temps génératetmesucoup plus longs que la
recombinaison radiative et l'effet Auger (dans I#Ga[Dutta82]). lls sont donc moins
efficaces et ne seront pas traités dans cette.étude

La dénomination « effet Auger » regroupe en réalin ensemble disparate de

processus. En effet, la paire électron-tid, k) qui se recombine, céde son énergie a un

porteur k, (électron ou trou) excité vers un étgt via une transition intra ou inter bande.

Dans un modele a 3 bandes de conduction et 3 baddesralence, cela donne

(3x3)x (3x 3+ 3x 3= 16: processus différents. Dans la pratique, certamsad processus

sont impossibles comme I'excitation d'un électionde la 3™ bande de conduction vers la
1% 4 cause de 'agencement en énergie des bandesdigction. Ces processus interdits sont
exclus automatiquement par le programme dévelopgéretion de la structure électronique
du matériau. Deux des processus théoriquementisggont illustrés sur la FIG. 111.3.1.
Comme pour I'lPC, la probabilité d’interaction pamité de temps par effet Auger se

calcule a partir de la Régle d’or de Fermi et €natction coulombienne

2

SR
S(k, k, k, K)=%%% 3(B (I11.3.1)
avec
{EX iE“ ) Eﬁ.: Ef "5 (11.3.2)
a=k -K=k-k
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Auger: CHCC Auger: CHHS

FIG. 111.3.1 : Schéma de deux processus Auger. lgctdn k, se recombine avec un trdg. A
gauche, I'énergie de la recombinaison est trangféréin électrork, excité vers un état de la méme
bandek, (CHCC). A droite, 'énergie de la recombinaison ansférée a un trou lour8t, excité
vers un état de la bande split &f(CHHS).

Le taux d’'interaction est donné par
2
2 . .
€ ekl ok

Q o

wik)= Y 2 3(E) (11.3.3)

ke, Ky Ky h

ou la conservation de I'impulsion permet encore faoiged’enlever une dimension a la somme

G
27”6_ Ak 5 (111.3.4)

w(k) =" <

ke ko

La signification de cette équation est assez sinier I'électronk, , sont additionnés pour
le taux d’interaction, les contributions de chageeombinaison avec un trokj couplée a

I'excitation d’'un porteurk, vers k, (déduit de la conservation de I'impulsion) respatia

conservation de I'énergie. Tirons avantage dudaé les populations d’électron des bandes

de conduction et les trous des bandes de valengents@chantillonnées par des

pseudoparticules dans I’EMCE:Z fs =% =n ou N est le nombre total d’étaks occupés
k,s

avec n la densité correspondante, et un indice repérant le spin. Cela donne donc
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MC
—kas E:n:ZNL avec N,,. le nombre de pseudo particules de 'EMC qui

k,s Q k MC

représente une densitéde porteurs. L’'expression du taux d’interactiorieet

o(E 1.3.5
MC K Mcz ko 2 q2 ( ) ( )

(kl)—zn pz X2 zezkikikzkz‘

ou p fait référence aux trous des bandes de valence, etux électrons de conduction

(processus type CVCC) ou aux trous des bandesleeces (processus type CVVV). Comme

ce taux d'interaction doit étre évalué pour chaglectron k, , le temps de calcul est,
notamment, fonction deN,,.*RB,*(Ny .+ Rc). Avec N,.=R,=1000 (ce qui

correspond a un échantillonnage trés grossier deslgtions de porteurs), le milliard de
termes a sommer est aisément dépasse, chacun tigmes impliquant un certains nombre
(non négligeable) d’opérations ce qui mene a depsale calcul extrémement long (plusieurs
jours). La recherche d'un état déquilibre entrdfédents processus de génération et
recombinaison, demandera de nombreuses évaluatiotesux d’interaction par effet Auger
pour chaque pseudoélectron. Il faut donc recourirceataines approximations afin
d’économiser du temps de calcul. Dans le cceur .5 se trouvent les facteurs de
recouvrement qui constituent la charge la plus itgive. Le recours a des valeurs
moyennes permet d’'accélérer le calcul sans pouantutecourir & des paramétres
d’ajustement. Un autre moyen de gagner encore pkistemps est de grouper les
pseudoparticules entre elles. En d’autres termatert en méme temps les pseudoparticules
se trouvant dans le méme élément de volume denka de Brillouin discrétisée. Pour cela, il

suffit de compter le nombre de pseudoparticules daaque élément de volume pour chaque

bande X hq: ) et faire courir les sommes dans (111.3.5) non pas les pseudoparticules

mais sur les éléments de volume peuplés. Pour assns pratiques et de précision, la
discrétisation est celle utilisée pour le calcul’deergie par interpolation dans le EMC Full-
band. Cette méthode couplée a un calcul paral@beiMP) permet de réduire le temps de
calcul initial de plusieurs jours a seulement quefyheures, voire quelques minutes. Le
temps de calcul dépend de la distribution des pmstdans la zone Brillouin. Plus ils sont

groupés (équilibre thermodynamique a basse temyéjgilus le temps de calcul est court.

nb* 20 2
klbox X2 kzbox <Ik2 k2>
w(k) = . nig’ (Bl (1.3.6)
< g Fuc k%,x thOX< ' > Xycz gox o q4
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Le taux de recombinaison Auger par unité de volesteobtenu en sommant (111.3.6) sur la

population d’électronk, voulant se recombiner

2]_[64 0 nbkclboxazo nb:lbofo nbkzbox #0 <|2 >
w=2"E > onf | P %x< ">—x S ong Yetlscg | ma

h 52 NMC klbnx MC kJ.box MCc2 kzbnx d
Le coefficient Auger est alors donné par
C,=W/(nx px x) (11.3.8)

Ce qui permet de caractériser I'effet Auger estelmaps de vie moyen d’'une population de
porteurs qui sera limité par les recombinaisonsekidonc dans un matériau fortement dopé

ou présentant des densitéet/ou p élevées). Il est donné de facon équivalente par

e ( proc§Auge%W( k1)>j

=(c,nn+C, p@_l

(11.3.9)

Abordons un point qui aidera a la comparaison @ssltats calculés aux résultats
expérimentaux. Le point commun entre les trois maig étudiés (GaAs, InGaAs et
GaAsSb) est que le processus de recombinaison Aaigérs efficace est le processus CHHS

(c.f. FIG. 111.3.1) (par extensio€, > C ). Une masse effective plus grande pour la bande HH

gue pour la bande SO et un « splitting » spin-prBgultent en des conditions favorables pour
I'excitation d’un trou lourd vers la bande SO ehageant un vecteur d’'onde et une énergie
issus de la recombinaison d’'un électron en valléavec un trou lourd. En effet, une grande
différence entre les masses effectives des bantestt5O additionné au « splitting » spin-

orbit permet au trou excité de gagner un maximuémefgie avec un minimum de vecteur

d’'onde échangé rendant les processus CHHS possivies des éléments de matrices
significatifs (car inversement proportionnels antame au carré du vecteur d’'onde échangé :

H O1/g%). La prédominance des processus CHHS a été \&riéiépérimentalement
[Hausser90]. Au regard de (111.3.9) on déduit ge¢edmps de vie limité par les processus de
recombinaison Auger dans le cas= p sera dominé par les processus CHHS et donc
C-p=C,.

Les FIG. 1lI1.3.2 et IIl.3.3 montrent les temps die \calculés de populations de

porteurs a I'équilibre thermodynamique pour InGa@sesures dopén : [Ahrenkiel98]

[Metzger01]; et dopép [Ahrenkiel98] [Vignaud07]), pour GaAs (mesures €dop :
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[Lush92] ; dopép [Ahrenkiel01] [Nelson78]) et GaAsSb a 300K en fooc de la densité de
porteur majoritaire. Les seules mesures disponitd@sernant GaAsSb sont des cas dppé
[BolognesiO5] [Vignaud07]. Pour les calculs, la siéh de porteurs minoritaires est fixée a
n=1x10*cm?®. Comme évoqué dans [Metzger0l], dans InGaAs dopé partir de

n=1x10%cmi’ les effets de dégénérescence (entre autre legeiniexclusion de Pauli) des

électrons ne permettent pas de caractériser lesteimyie Auger par une expression du type
r:(Cnnn)_l, fonction du carré de la densité d'électrons. Heteune telle expression

matérialise en quelque sorte I'approximation « @eénde matrice constant ». Les effets de
dégénérescence des électrons brisent cette apm@tioim Les trous, quant a eux, sont
beaucoup moins affectés par les effets de dégé@méres car ils possedent des densités d’états
disponibles tres grandes. Tant que le niveau deniFe rentre pas significativement dans la
bande, la distribution « spatiale » des électroms#t dans la zone de Brillouin ne change que
tres peu quand la densité augmente, ce qui joudawrur de '« élément de matrice

constant ». Pour InGaAs a 300K, les calculs donnént=1.3x10%cn? /s (pour
n<1x10®cm?), r, :1/(8.9>< 104°><n2'5) (pour n>1x10°cm®) et C, =1.2x10% cn? /.
Ces valeurs, différentes pour InGaAs dapéu p, entourent la valeur commune mesurée
C,,=8x10"cnf / < [Ahrenkiel98]. Cependant, elles se confrontentofablement a des
mesures montrant 4 ordres de grandeurs e@frest C, [Henry84]. De plus, différentes
mesures montrentC, variant entre 5.0x10%cm® /s et 1.8x10%cm® /s [Metzger01]
[Henry84]. ExpérimentalementC_ varie entre8.1x10% et 5x10%°cm®/s [Vignaud07]
[Henry84] et C_  varie entre 7x10% et 1.5x10%°cm® /s [Gfroerer03] [Hauser90]

[Sermage86].
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FIG. 111.3.2 : Temps de vie dans InGaAs dopé n @ ffonction de la densité de porteurs majoritaire.
A gauche sont montrés les temps de vie Auger unigpte A droite, la contribution de la

recombinaison radiative a été ajouté pour obteaitdmps de vie total.

Le coefficient Auger de GaAs dop® montre les mémes caractéristiqgues que celui de
InGaAs. D’autant plus que pour>1x10®cm® les vallées satellites de GaAs commencent a

étre peuplés a 300K. Pour GaAs dopé le calcul donneC,6 =1.4x10%cm’ /s (pour
n<1x10%cni®), rn:1/(3.7>< 1051><n3) (pour n>1x10%cm™®). Pour GaAs dopép,
C, =3.2x10%cn? /=.

Le cas de GaAsSb (dopé) est un peu plus spécial. Rappelons que c’est un
semiconducteur a gap direct mais avec des valléggs . basse en énergie. Pour GaAs et
InGaAs, le temps de vie est limité par la recomisima radiative puis par I'effet Auger au fur
et a mesure que la densité d’électrons augmenta.doane lieu a un changement de pente
sur la courbe du temps de vie en fonction de Issitierféchelle log — log). Le passage de
relais entre la recombinaison radiative et I'effetger dans GaAsSb ne se fait pas de facon
aussi directe. En effet, au fur et & mesure quietesité augmente, la capacité de la population
d’électrons totale a se recombiner radiativemertales trous sature avant que I'effet Auger
ne limite le temps de vie. Ceci est d0 a la stmec@lectronique de GaAsSb. A forte densité,
mais pas assez élevée pour que l'effet Auger deeiesignificatif, une portion non
négligeable de la population d’électrons ne seviequlus en valléd la ou la recombinaison
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radiative est effective, mais est transférée etéedl la ou la densité d’états accessible est

beaucoup plus élevée. Il y a peu de mesures augguabnfronter les résultats calculés :

C,=3.0x10%cnm’ /s (pour n<1x10%cm?), T, :1/(3.3>< 10 x nz"‘) (pour

n>1x10°cm?®) et C, =1.4x10%"cn? /<.

10
! !
108 GaAs this work (N) L GaAsSh this work (N)
this work (P) 7 this work (P)
A Lush (N) 10 A Bolognesi
6 A Ahrenkiel O Vignaud
10 A O  Nelson
g B
= 10 ot
10°
n
A 7
10° \ \ 10 \ \ \
10'° 10" 107 10° 107 10® 10° 107
maj. carrier density (cfﬁ) maj. carrier density (cfﬁ)

FIG. 111.3.3 : Temps de vie total (radiatif+Augedpns GaAs (a gauche) et GaAsSb (a droite) dopé n
ou p en fonction de la densité de porteurs majodtd_es symboles pleins représentent des mesures

sur des matériaux dopés n. Les symboles videssemient des mesures sur des matériaux dopés p.
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4) Conclusion

Dans ce chapitre, les processus de générati@teinbinaison de porteurs de charge
ont été abordés. Un soin particulier a été appotiénplémentation dans 'EMC afin qu'avec
une structure électronique donnée, aucun pararegprerflus soit nécessaire. Les intégrales
gouvernant les processus de recombinaison soniéasbirectement sur les distributions de
porteurs fournies par I'échantillonnage de 'EMQ, celles gouvernant les processus de
génération sont évaluées sur la structure éleciueniLes facteurs de recouvrement intra et
inter bande calculés par 'EPM. Les modéles déymepermettent d’assurer des calculs sans
ajustement ni paramétrage, et permettent égaledeentodéliser des populations de porteurs
variables. De plus, ces implémentations permettenester fidéle a la « philosophie » EMC.
Ainsi, les distributions de probabilités pour leohdes particules/états initiaux et finaux sont
extraites des taux d'interaction évalués sur I'emtsle structure électronique — distributions de
porteurs EMC. La méthode développée pour évalastrption dépend uniguement de
lintensité de I'excitation optique. Cela permettia traiter une absorption variable sur un
large spectre (corps noir, CHAPITRE VI), et pasle@ment I'absorption due a une excitation
spectralement fine comme un laser (CHAPITRE V).niplémentation des processus
d’ionisation par choc et Auger permet de traites ppénoménes d’égal a égal sans avoir a
recourir a des paramétres effectifs. Ainsi, la bedaentre les deux, qui n'est pas forcément

equilibrée, est prise en charge dans 'EMC de fagiaorelle, cohérente et automatique.
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CHAPITRE IV _: ELECTRONS MINORITAIRES

Dans des semi-conducteurs fortement dopés (n olegppropriétés de transport de
'espece minoritaire sont dégradées par la diffusles ces porteurs de charge sur les atomes

dopant (interaction porteur-impureté ionisée), ed tollisions porteur minoritaire-porteur

majoritaire (interaction porteur-porteur). De foniseaux de dopages de I'ordre @ cm®
sont notamment rencontrés dans les bases de Toasdispolaires a Hétéro-jonction (TBH).
Une modélisation satisfaisante de ces processudifiision est donc nécessaire pour des
travaux ultérieurs d’analyse et d’optimisation @enposants ou le transport des minoritaires
est clef. Pour les interactions porteur-impuretéisée, deux niveaux d’approche sont ici
considérés : le modeéle de Brooks-Herring, et le @ghase-shift (CHAPITRE I1). En ce qui
concerne les interactions porteur-porteur, la peisecompte des collisions élastiques n’est
peut-étre pas suffisante. En effet, lorsque lessitish de porteurs de charge sont élevées, le
comportement collectif des porteurs donne naissaraes oscillations du plasma (plasmons).
Comme les phonons, les plasmons peuvent interaga k@s porteurs. Du point de vue d’un
porteur, les phonons et les plasmons sont donc sigmes d’excitation distincts (excitation
dans le sens ou un porteur va relaxer en excitaninade de phonon ou de plasmon).
Toutefois, un couplage entre les systémes Phondigu@pPolaire (POP) et plasmons di a
leur nature électromagnétique peut avoir lieu. Gaptage est particulierement prononcé
lorsque les énergies des POP et des plasmons sorttep et donne lieu a des modes
d’excitation hybrides (Longitudinal Optical phon®asmon Coupled Modes (LOPCM)).
Cela a été étudié théoriqguement [Varga65] [Kim78]egpérimentalement sur GaAs et
Ing s8Gay 47As dopés n (plasmons d’électrons) et dopés p (masmde trous) [Mooradian66]
[Fukasawa94] [Cusco01] [Mintairov97]. Ce couplaged@a été utilisé pour étudier la
mobilité des électrons minoritaires dans GaAs gtdba 47AS avec une méthode itérative
[Kaneto93], et des électrons majoritaires danspiéts AlIGaN/GaN [Farvacque05] avec une
approche basée sur une définition rigoureuse dpgate relaxation [Farvacque00]. La suite
de ce chapitre se focalise sur I'effet de ce caur la mobilité des électrons minoritaires
avec une approche EMC dans GaAgsiBa47/As et GaAssShyse Ce dernier est un
matériau prometteur pour les Transistors avec degerblonctions [Bolognesi99]
[BolognesiOl]. En effet, dans un Transistor InP/Ga#Shys¢/InP, I'hétéro-jonction de type

Il a l'interface GaAgsoShysd/INP permet une injection tres efficace des élestrde la base
(en GaAss0Shy 50 vers le collecteur (en InP). Ceci est illustré lpadiagramme de bandes sur
la FIG. IV.0.1.
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FIG. IV.0.1 : Digramme de bandes d’un TransigdtolP/GaA$ s0Sky 5o INP (reproduit a partir de
[Bolognesi08]).

Ce type d'injection est un atout indéniable powr Teansistors InP/GafsgesShy sdInP. Afin

de pouvoir mener de futures études et optimisatdmge type de Transistor, il est, entre
autre, nécessaire de connaitre les propriétésadeport des électrons minoritaires dans la
base en GaAscShyso dopée p. Cependant, contrairement a GaAs g 47AS aucune
donnée concernant ses propriétés transport n’epbuiible. L'outil de modélisation prend
alors ici toute son importance. Ce chapitre faihdgsuite au CHAPITRE | ou la structure
électronique de GaARssShyso a €té calculée malgré le manque de données exqdsles.
L’approche développée pour la prise en compte diplege entre les Phonons Optiques
Polaires et les plasmons sera dans un premier tealjgie sur le transport des électrons
minoritaires dans GaAs etglgGa 47AS qui sont des matériaux qui ont été abondamment

caractérisés.

1) Fonction diélectrique totale et couplage phonoptasmon

Afin de prendre en compte le couplage POP - plasmraprement, la fonction
diélectrique totale (porteurs de charges et résgsiallin) est calculée. En effet, elle va servir
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a décrire la réponse du systéme total a une excitde vecteur d’ondg et pulsationw (en
unité de la permittivité du vide,):

&Qw)=¢,+€ (W +e(qw)+e (qw) (IV.1.1)
avece, + ¢, la fonction diélectrique relative du réseau clistaet £, les contributions a la

susceptibilité dues aux électrons et aux trous.a8optant le modele d’Einstein pour les
phonons optiques (fréquence de vibration constae la lére zone de Brillouin,
indépendante dq), la partie réseau cristallin est donnée par

(gs_goo)a)tz
(o - +ia,

Eres(W) = (IV.1.2)

ou & et £, sont respectivement les constantes diélectricqglatives dites statique et infinie,
@ la pulsation du phonon optique transvers€ gla constante d'amortissement des phonons

optiques. Les susceptibilités des porteurs sonhées par le modele de Mermin qui tient

compte des collisions donnant lieu a I'amortissemnfigiermin70]
(1+il; /@) x (@, w+il;)

+(ir o) X, @.w+il)/ x @.0)

ou les x; sont les susceptibilités du premier ordre, etllesles constantes d’amortissement.

Eie (0, W) = 1 (IV.1.3)

Dans la Random Phase Approximation (RPA), les qidxktés des porteurs de charge sont
données par

f|2 - fR+q
- E —hw+inl /2

. e?
(@il ) =———=D 12, IV.1.4
)(l—e,h(q |) ngqz ZR: k,k+q E‘z+q ( )

ou |k2,k+q est le facteur (au carré) de recouvrement degepgrériodiques des ondes de Bloch

entre les état& et k +g. La somme dans Eq. (IV.1.4) court sur les banddslHi et SO en

incluant les transitions intra- et inter-bande plaususceptibilité des trous. Pour les électrons,
elle couvre les transitions intra-vallée pdul et X.

Ce modéle décrivant le couplage phonon-plasmoerd&pe la structure de bande du
matériau, (connue) des énergies des POP (conntedpse constantes d’amortissement
(inconnues). ', est la constante d’'amortissement dans I'équation ntbuvement de
I'oscillateur harmonique utilisée dans le calcullddonction diélectrique (IV.1.2). Elle peut
étre mesurée (largeur de pics Raman) mais dansataye, elle est ajustée en calculant le
taux d’interaction porteur-POP. Nous avons adoptéecapproche car le taux d'interaction

porteur-POP (modele analytique de Frohlich) perg établi a partir du taux d’interaction
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porteur-LOPCM dans la limite oli | tend vers zéro et ou les porteurs ne contribuasiapla

fonction diélectrique (faibles densités de porteu® plus, il est assez difficile d’assigner
une valeur finie a | d'aprés le modele analytique seul car il y espssp tendre vers zéro,

ce qui permet la manipulation analytique des équatiDans la susceptibilité des porteurs
(IV.1.4), T', est relié au «temps de vie » de la perturbatimment lieu a la réeponse des
porteurs. Dans le cas de plasmons/LOPCM, la peatior est due aux fluctuations dans le

gaz de porteurs lui méme. Ce qui va détruire cestdbations (sans parler dautres
fluctuations) est la redistribution des porteur® dwx processus de diffusion (collisions).

Alors T, =1/7,, l'inverse du temps de relaxation du moment. Ceixla été suggéré par
Meyer et Bartoli [Meyer83] mais sans qu’aucune mgpion dans larticle ne vienne le
motiver. [, and I, seront, dans la suite, évaluées de facon auta@oteedans 'EMC a

partir des populations échantillonnées d’électrengle trous. Le temps de relaxation du

moment est donné par (condition d’équilibre avechi@mp électrique) :

r =SP> (IV.1.5)
eF.

ou < p, > est 'impulsion moyenne paralléle au champ élqutrlfx.

La fonction diélectrique totale (IV.1.1) est un denr ouq est un vecteur etv un
scalaire. Son évaluation répétée durant les simnREMC représente une charge de calcul
tres lourde. De plus, la discrétisation de I'espamgproque poulf qui doit en méme temps
couvrir une zone relativement large tout en regpaétise dans la zong — 0 représente une
charge de mémoire considérable. En effet, les lsaddevalence étant caractérisées par des
masses effectives beaucoup plus grandes que cella dallée de la £ bande de

conduction, lesq impliqués dans les interactions trou-LOPCM sorduseup plus grands

gue ceux impliqués dans les interactions électrORCM. Cependant, pour les calculs de
mobilité, le champ électrique appliqué est faihkes distributions de porteurs ne doivent donc
pas trop s’éloigner de leur forme d’équilibre theyoe. On considére donc que la fonction

diélectrique totale est isotrope dans I'espacepréque. Le passage dg(f,w) a & (9, w)

est opéré en moyennant la valey(d, w) suivant différentes direction dg.
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2) Taux d’interaction et états finals apres diffusbn

Dans le cadre du théoréeme de dissipation-fluctonateoprobabilité par unité de temps
et le taux d’interaction porteur-LOPCM sont respeshent donnés par [Ridley99]

=2 & [ -2 | pydhe
S_OPCM(k’k)_ B o qu Im( gT(q,w)j( N_OPCM(w)+l)5( E-hw E) T (IV-2-1)

e .
Wioren (K = 5 | Sorcu( ) d k (IV.2.2)

ot k etk  sont les états initial et final du porteur incitleN, pey, (@) =1/(expiw /keT )~ )

le facteur de Bose-Einstein pour le mode coupléeatgie iw et ol J(E -hw—E) assure la
conservation de I'énergie (les processus d’émissiatiabsorption correspondent aux valeurs
de w positives et négatives respectivement avec la rigng@p N(-w)+1=-N(w)).
Remarquons que la fonction spectréte(-1/&,) apparait explicitement dans la probabilité
d’interaction (IV.2.1).

Les modes d'oscillations libres d’un systeme sattituellement donnés par les zéros
de la partie réelle de la fonction diélectriquaatet(Re(; (@ .w))= 0), zones du plar{g, w)
ou le systtme ne répond pas. Cependant, a caudandertissement dans le systéme
phonons/plasmons, les modes hybrides (en tant gxckations du systeme») sont donnés

par une fonction spectrale non nullém(-1/&;(q,w))# 0). Dans la limite I' ) - O,

Im(—l/(£m+£res(a)))) présente des pics aux fréquences d'oscillatiome lidu systéme

phonon. Pour des valeurs d’amortissement finiesspledes d’excitations du systéme couplé
phonon/plasmon ne sont pas repérés par des plgatede Im(-1/¢&;) dans le plan(q, w) .
En effet, lamortissement élargit les pics. Le wvo&isousim(-1/&; (q,w)) est donc intégre
durant le calcul des taux d’interaction, menanes& cbntributions de modes ne correspondant
pas forcément aux maxima da(-1/&; (q,w)).

La complexité de (IV.2.1) proscrit toute formutatianalytique pour le choix de I'état
final d’un porteur apres interaction avec un LOPOD& plus recalculer la distribution de
probabilité de l'état final a chaque interaction garder en mémoire les contributions de

chaque élément de I'espace réciproque discrétigé Ipccalcul de (1V.2.2) prendrait trop de

temps, et/ou trop de mémoire. Un moyen simple dierpa ce probléme est d’abandonner le
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principe de tirage aléatoire (respectant une Oigion de probabilité) et de recourir a des

valeurs moyennes. Pour le choix de I'angle de dliff, cette idée est traduite par

[c0s6,, Biopen (kK ) k
[ Stocu(k K) d Kk

ou g . est I'angle séparant les vecteurs d'onde inittafireal, et &5 I'angle de diffusion

(cosb,) €)= (IV.2.3)

moyen. L’énergie moyenne transférée entre le ponteident et un mode couplé est calculée
de facon similaire. Elle n’est pas constante eteddpde I'énergie du porteur incident. Eq.
(IvV.2.3) constitue une moyenne pondérée afin qgeéléments dominant la somme dans
(IV.2.2) dominent également dans les valeurs mogemalculées. Pour des raisons pratiques,
les processus d’émission et d’absorption sontésaséparément. Les résultats de la section
suivante ont tous été calculés pour un champ &leetde 0,2 kV/cm. Cette valeur est assez
faible pour que les porteurs restent en régime dbilité (distributions peu perturbées) et
€également assez élevée pour que la populationétlis®e de trous dans 'TEMC montre une

orientation significative suivant le champ pour tEsps de calcul raisonnables.

3) Résultats
a) méthode numérique

Les parametres d’amortissemént et I' | sont calculés de fagon auto-cohérente dans
'EMC. Comme de prime abord ces parameétres soohimgs, a I'instant zéro les populations
de porteurs sont initialisées a I'équilibre thero@g Le systéme évolue ensuite sans le
couplage phonon-plasmon pendant le premier pasrdpst simuléAt.,, suffisant pour que
les populations de porteurs atteignent un équiléwec le champ électrique. On obtient alors

un apercu des valeurs dig et I, injectées dans le calcul de la fonction diélectei totale.

L’EMC continue alors mais cette fois avec le cogplahonon-plasmon. A I'issue du pas de

tempsAtg., ', et sont réévalues et ainsi de suite jusqu'a « coevesy» des résultats.
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Le choix des pas de tempd,, et At;. dépend du matériau. En effet, pour GaSb et GaAsSb
Atg, peut atteindrd.00ps, le temps que la population d’électrons (qui esti@but initialisée
en valléel'), se répartisse correctement entre les valleesL. At est de I'ordre dd.0ps

pour tout les matériaux. Les propriétés de transmculées sont extrémement sensibles a la

fonction spectrale. En effet, 'amplitude dén(-1/e (q,w)) dépend des parametres
d’amortissement, tandis que sa forme dans le (@) dépend des distributions des

porteurs dans I'espace réciproque. La FIG. IV.3radntre que le temps de relaxation du

moment peut varier du simple au quadruple pBur5000 pseudo-trous représentant une
densité de trousp =1x10%cm®. L’idéal serait évidemment de trouver le ratpy P pour

lequel les résultats n'ont pas de mal a convergex ¢faugmenter linéairement le nombre de
pseudo-trous avec la densité. Comme dans notre éudransport des électrons minoritaires
la densité de trous peut varier sur au moins 4dis;ececi est difficilement envisageable si
'on veut rester dans des temps de calculs raidnesala stratégie adoptée est donc de
simuler des temps plus long afin de pouvoir tires choyennes temporelles claires. Ce choix
implique que dans ces calculs, les régimes trarestan’'ont pas de sens et seul le régime
stationnaire peut étre considéré. Ceci est évidathsans conséquences car ici on s’intéresse

aux propriétés de transport en régime stationnaire.
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b) fonction spectralém(-1/&;)

La FIG. IV.3.b.1 montre les fonctions spectralasgile plan(q,w) calculées a partir
des populations de porteurs en régime stationmaitg 1x10’cm < p< Ix 1G°cm?® dans
GaAs. La fonction spectrale décrit les excitatipussibles des porteurs (électrons et trous)
par les modes couplés (phonons et plasmons)mérl/ g )# 0, ce qui se traduit par une
contribution non nulle au taux d’interaction (I\22. En traits épais apparaissent les bords de
la zone dite de Single Particle Excitation (SPHE)s'agit de la zone définie pour une
population de porteur a OK a I'intérieur de lagaalhe excitation caractérisée farw) peut
étre absorbée par un porteur seul et caractérise wlwe zone ou I'écrantage par ces porteurs
est effectif. Ici, la totalité de la population tleus reportée dans la vallée HH caractérisée par

une masse effective et un coefficient de non pdicitioa été utilisée pour tracer les bords de

la SPE. Pour étudier la fonction spectrale il fagalement avoir en téte les fréquences

plasmon définies ici paw, = p€/ m,£. . Elles sont listées dans la description de la FIG.

las —

IV.3.b.1.

Sans les contributions des porteurs a la fondiétectrique totale, seules celles dues
aux phonons sont présentes. Dans ce cas, la sguw#um(-1/&;) consisterait alors en un
pic de Im(-1/&) a I'énergie du POP qui s'étendrait a toutes lekewa de g, que
jappellerai de facon picturale «ridge phononigueCela est a peu pres le cas pour
p=1x10"cni®. Le couplage phonon-plasmon est faible dans Is s&r'interaction porteur-

LOPCM est quasiment de type porteur-POP, saufldefaj ou I'on voit se manifester un

« petit » mode de type plasmon. A=1x10%cni® d’'autres structures apparaissent dans la
fonction spectrale : les LOPCM. En effet, ils sm@itués de part et d’autre du ridge
phononique et sont souvent nommés d’aprés leugienpar rapport a celle du POP : « upper
mode » (UM) et « lower mode » (LM). Prés de I'émerdu POP, les modes hybrides sont
plutét de type phonon, et plutot de type plasmour pies énergies plus éloignées [Ridley99].
Le UM est donc un mode de type phonon tandis quévieest un mode de type plasmon. I
faut noter que le LM ne rentre pas dans la SPElgaest fortement écranté. Le UM est,
quant a lui, augmenté a cause de I' « anti-scrgenifRidley99]. Ce phénoméne apparait
lorsque la fréquence plasmon est inférieure a cll®OP. Les charges ne se déplacent alors

pas assez vite pour écranter le POP, et peuvenerfd@ire l'inverse. Ap=1x10°cm?, les

modes hybrides sont tous écrantés dans la SPEdmtaine partie du ridge phononique). La
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frequence plasmon étant comparable a celle du H@Rt-screening a disparu. On
remarquera que le UM désormais de type plasmotmessimal défini : il s’étale sur une large
plage d’énergie indiquant un fort amortissementsdén systéme. Ap=1x10cni® la
fonction spectrale présente des caractéristiguaslagies a la fonction spectrale pour
p=1x10°cni®. Cependant, le LM se réduit seulement & ce que rés ridge phononique
apres écrantage. En effet, la densité de trous &erée, la SPE est trés étendue. Le UM est a
plus haute énergie et est encore plus étalé.

On peut d'ores et déja dégager des tendancestia ges fonctions spectrales. En
régime de mobilité, les électrons minoritairesreeteront au fond de la valléle avec une

énergie moyenne de&k A2 #AtV a 300K. Cette vallée a un diamétre maximal d’envir
6x10m"* a 3eV dans les Illl-V étudiés. A40meV la norme du vecteur d’onde

correspondant est.5x10m™. Grossiérement, la borne supérieure de la normeedteur

d’onde échangeable avec les LOPCM est dontdm ™. Le couplage phonon-plasmon aura
alors un grand impact sur le transport des minoegeacar la plage de vecteurs d’'onde pouvant
étre émis ou absorbés par les électrons se troulaerst la zone ou le couplage plasmon de
trous — phonon se manifeste et modifie fortemenfotection spectrale. Cette zone est en
général hors et a gauche de la SPE des troust gfrassierement indiquée sur la FIG.

IV.3.b.1(d) par une zone rouge.
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c) taux d’interaction et états finals

Les FIG. IV.3.c.1, FIG. IV.3.c.2, et FIG. IV.3.c/l@ontrent les taux d’interaction
électron-LOPCM, les énergies moyennes transférédssecosinus moyens des angles de
diffusion calculés en fonction de I'énergie d'uredlon incident dans la valldede GaAs
pour difféerentes densités de trous. Les traits spairrespondent aux résultats pour
l'interaction électron-POP non écranté. Les ligndsines, tirets longs, tirets courts et
pointillés correspondent aux résultats pour l'iatgion électron-LOPCM pour les densités de
trous p=1x10"cm?>, p=1x10%cm?®, p=1x10°cnm?, et p=1x10°cm*® respectivement.
Pour comprendre les formes particuliéres des téntedaction électron-LOPCM par rapport
a celles des taux d’interaction électron-POP, it f@xaminer les énergies moyennes
échangées et les angles de diffusion moyens. B gppelons que d’aprés (IV.2.1) les taux

d’interactions sont, grossierement, proportionigela fonction spectralém(-1/¢&; (q,w)), au
facteur de Bose-EinsteilN qpcy = (expliw /K T)- ])_1, et inversement proportionnels au

carré de la norme du vecteur d’onde échaggélLe facteur de Bose-Einstein est trés grand
pour deshw petits et confere aux excitations de petite éeengi poids non négligeable dans
les taux d’interaction. Les excitations caracté&sspar de petitg® auront aussi un poids non

négligeable.

Pour les processus d’absorption, plus la dengitéalis est grande est plus I'énergie
moyenne échangée est grande. Il en va de mémd’'aongie moyen de diffusion et donc le
vecteur d’onde échangé aussi. Les cas (densitéodefrésentant des LM de petite énergie
pour de petits vecteurs d’onde ont donc des taumtedaction pour les processus d’absorption
plus grands que les cas ou il n’y a pas de LM. pmance de ces LM, méme « petit » sur la
fonction spectrale, se voit clairement sur la FI&3.c.2 (partie b) ou I'énergie moyenne
échangée peut étre bien inférieure a celle du PO&. les LM, I'échange de petites énergies
donne lieu a I'échange de petits vecteurs d’onddort a de petits angles de diffusion. L’'on
notera que pourp =1x107cni®, le taux d’interaction électron-LOPCM est simiéa@ celui
de linteraction électron-POP. Cependant, I'énengieyenne échangée est plus grande a
cause des contributions du UM et cette informatest hors de la portée d’'un modele
analytique de type interaction électron-POP écratatiquement.

Pour les processus d’émission, I'analyse est unpbes complexe. On note que les

taux d’interaction électron-LOPCM sont non nuls pom électron incident sous le seulil

d’émission du POP. Ceci est du aux LM et aux UM &éalés dans le cas=1x10"cm®.
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Au dessus du seuil d’émission, les taux en fonctenl’énergie de I'électron incident ne
gardent pas leur forme génériqgue comme pour lesepsnis d’absorption. En effet, 'énergie
de I'électron incident impose une borne supérigangr 7w dans l'intégration (IV.2.1), d’ou

le changement de forme au fur et a mesure que lelisphrait, que le UM monte en énergie,

et que I'écrantage du ridge phononique devient mamb dans la fonction spectrale.
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d) mobilités des électrons minoritaires

La FIG. IV.3.d.1 montre les mobilités calculéesf@mction de la densité de trous dans
GaAs, InsGas/As et GaAsseShyse Aprés examen des taux d'interaction, on peut
remarquer que linteraction électron-LOPCM atteimt maximum d’efficacité pour une
densité de trou entrex10%cmi® et 1x10°cm®. Cela résulte en un minimum de mobilité. Le
fait que les taux d'interaction électron-LOPCM dmmént pour des densités de trous plus
élevées expligue la remonté des mobilités avec ieean de dopage observée
expérimentalement dans GaAs efdica 47As [Kaneto93] [Harmon93]. Négliger le couplage
en utilisant un modéle électron-POP non écrantss, lgls collisions porteur-porteur élastiques,
mene a une surestimation des mobilités indiquampbrtance des LM dans les propriétés de
transport. Négliger le couplage en utilisant un eledélectron-POP non écranté, plus les
collisions porteur-porteur élastiques, mais ceties favec le modéle phase-shift pour la
diffusion sur les impuretés méne également a umesSmation des mobilités et sans
'augmentation avec le niveau de dopage. Bien guaddele phase-shift soit plus sophistiqué
gue le modele Brooks-Herring et tienne compte dendture répulsive du potentiel de
limpureté diffusant les électrons minoritairesniexplique pas les remontées des mobilités,
indiguant que la diffusion porteur-impureté ne ¢itns pas le processus majeur influant sur

la mobilité des électrons minoritaires.
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Les résultats pour GahsShyso ne montrent pas la remontée de la mobilité avec le
niveau de dopage. En effet, rappelons que dansaté&riau le minimum d’énergie des vallées
L ne se trouve qud2lmeV au-dessus de celui de la vallBe Cela a une répercussion
majeure sur le transport car les vallées L sordréép des électrons dans la valléa 300K.
A cause de leur grande densité d’états, les valléestiennent une bonne partie de la
population d’électrons. Bien que la masse effedivE de GaAss0Shy 50 Soit aussi faible que
celle de 1 s8Ga 47As (raison pour laquelle GafsShy 5o est actuellement considéré pour des
applications en électronique ultra rapide), sepipétes de transport ne sont pas aussi bonnes
a cause des transfelisL et de la vitesse tres limitée que peuvent atiteirles électrons en

vallée L. Pourp =1x10 cni?, environ 30% de la population d’électrons se teoam vallées

L. Comme les masses effectives des vallées L sappnt de celles de la bande HH, la SPE
des électrons en L recouvre celle des trous. C#sdBOlectron n’ont donc pas acces a la zone

du plan (q,w) de la fonction spectrale qui permet 'augmentatignmobilité. D’aprés les

résultats, cela suffit a compenser 'augmentatemabilité des 70% restant en vallée
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» N

N
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110" 1x10®  1a0®  1x10®
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GaAsSh

0 \ \
107 1x0® 10 140
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ELECTRON MOBILITY (cnf V*s?)
ELECTRON MOBILITY (cnf V* s%

FIG. IV.3.d.1 : A gauche, mobilités des électrommsamitaires en fonction de la densité de trous dans
GaAs calculées avec LOPCM (trait plein), calculéass LOPCM (tirets et pointillés), et mesurées
(symboles)Kaneto93][Harmon93].A droite, mobilités des électrons minoritairesfenction de la
densité de trous calculées avec LOPCM dapsdBr 47AS (tirets) et GaAseSh so (trait plein), et

mesurées dans JgGay 47AS (symbolegHarmon93].
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4) Conclusion

Le travail présenté dans ce chapitre pour GaAgitmaogue les effets d’écrantage
dynamique des populations de porteurs de chargebien au-dela de ce qui est, en général,
pris en compte dans une modélisation EMC. En effi@teraction porteur-POP ne peut
simplement étre écrantée statiquement a l'aideaderigueur d’écrantage de Fermi-Dirac
dans un semi-conducteur polaire fortement dopéuaecdu couplage des modes de phonons
optiques polaires avec les modes de plasmons.|@ouéme raison, des valeurs de mobilités
plus précises ne sont pas obtenues en utilisanim#éteode sophistiquée (phase-shift) pour
traiter la diffusion des porteurs sur les atomesddpage, ce qui était le cas dans Si. Ces
processus de diffusion se sont révélés étre despoidrieur a celui des interaction porteur-
LOPCM. L’effort apporté dans les CHAPITRES | (stuwre électronique) et 1l (EMC Full
Band) pour traiter les alliages ternaires de fagon arbitraire a permis de reproduire la
mobilité des électrons minoritaires dangs#ba 47As de facon tres satisfaisante étant donné
le peu de mesures disponibles. Cela donne confidaos les prédictions qui concernent
GaAssShyse, matériau proposé pour de futures applicationkesetiue les Transistors
Bipolaires a Hétéro-jonctions, mais tres peu careae experimentalement au niveau de ses

propriétés de transport et sa structure électreniqu
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CHAPITRE V : PHONONS CHAUDS ET RELAXATION DES PORTEURS

Des densités de porteurs chauds (énergétiquesp-pgboerés (paires électron-trou)
peuvent facilement atteindre quelqués®cm® sous excitations optiques modérément

intenses. De telles densités peuvent mener a this &fls que le chauffage de la distribution
de phonons (« les phonons chauds ») et le coupleg@honons optiques polaire (POP) avec
des modes de plasmons (LOPCM, CHAPITRE [V). Cesxdelaénoménes affectent la
relaxation des porteurs chauds et n‘ont pas étdiéstuen méme temps, dans un méme
calcul/mesure. Cela pose un probleme pour I'éthdertque de Cellules Solaires a Porteurs
Chauds ou une relaxation lente des porteurs estssaite pour atteindre, d’apres le concept,
des rendements potentiellement élevés (CHAPITRE Méns ce chapitre, TEMC Full-band
sera utilisé pour comparer l'influence du couplpgenon/plasmon et des phonons chauds sur
la relaxation de porteurs chauds. Dans ce but,sgestres de transmission différentielle
normalisée seront modélisés afin de pouvoir comémoles résultats de calculs, incluant les
LOPCM ou les phonons chauds, a des résultats diexpés pompe-sonde. En effet, les
montages pompe-sonde permettent de suivre I'éeolutiemporelle des populations
d’électrons et de trous a I'échelle sub picoseco@i®As étant le semi-conducteur I11-V le

plus caractérisé expérimentalement et le mieux woihservira de matériau de référence.

1) Phonons Chauds

Dans les semi-conducteurs polaires, quand legréhscsont trés excités (possedent un
exces d'énergie non négligeable par rapport aurmimi de la bande de conduction), ils
relaxent leur exces énergie en la cédant au résesdallin. Cette relaxation a lieu au travers
d’émission de phonons optiques polaires longitutkn@.O) via le couplage de Frohlich (on
utilisera ici les abréviations POP et LO de facaterichangeable car on ne sort pas du
contexte de semi-conducteur polaires). Considéquasla quantité totale de phonons émis
pendant un laps de temps est significative. Saps tle temps est relativement court devant la
durée de vie des phonons excédentaires (définisapaprt a la quantité de phonons présents
a I'equilibre thermique avant la relaxation descg&lmns), la quantité de phonons émis peut
faire dévier la population des phonons LO hors ale é&quilibre, en augmentant le nombre

moyen d’occupation par étaN,,. L'excés de phonons donne une population dite de
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« phonons chauds » c&, , ne renvoie plus a une statistique de Bose-Eingteatuée a la

température du réseau cristallin a I'équilibre. Dessures par diffusion Raman donnant des
informations sur les populations de phonons ontrfodes preuves de ce phénomene
[vonderLinde80] [Tsang85] [Kash85]. Ces phononsudsapeuvent étre ré-absorbés par les
électrons (toujours en train de relaxer), et petidenc réduire le taux net de perte d'énergie
des électrons. Ceci est connu sous le nom de «ophoottleneck effect » pour la relaxation
des électrons. Rappelons que les taux d'interatib@émission et d’absorption d’'un phonon
LO par un électron sont proportionnels au nombreyanod’occupation des phonons
(W™(k) O N, (8 pour Iabsorption etw™(k)O(N,(®+1) pour I'émission). Des
informations approfondies sur le « phonon bottl&reftect » peuvent étre trouvées dans
[GaraninQ7]. De plus, le taux de ré-absorption denons LO par les électrons peut étre plus
grand que le taux de relaxation des phonons LOlgatynamique du réseau cristallin
[P6tz83]. Cela souligne l'importance d'une étudmureuse a la fois des électrons et du
systeme de phonons, car ils sont étroitement ceuplé méme niveau de description est donc
nécessaire pour I'étude de la dynamique des desterags. Ces considérations s’appliquent
également a la relaxation des trous. Une perturbate la population des phonons LO, alors
hors d'équilibre, créant leottleneckpeut survenir au cours de la relaxation de redatient
grandes densités de porteurs photo-excités, le reod&phonons émis étant proportionnel a
la quantité de porteurs relaxant. De grandes dEndi porteurs de charges peuvent aussi étre
la cause d'effets assez complexes d’écrantagénterdiction porteur-phonon optique polaire
(porteur-POP) et peuvent donner lieu a des modeglé€® phonons LO-plasmons (LOPCM)
[Varga65] [Kim78]. Au cours de la relaxation desrtpars, les effets liés a leur grande
concentration (écrantage, LOPCM) sont en compatdiec lebottleneck ce qui justifie leur
étude simultanée.

Des solveurs MC dédiés a la dynamique des phormunét® publiés dans la littérature
[Mazumder01] [Chen05] [Lacroix05]. Ces articles soependant axés sur les applications de
transport de la chaleur en ignorant les phonongjugd et sans étudier la dynamique des
phonons dans I'espace réciproque. Récemment liamua de la contribution des phonons
optiques dans le transport de I'énergie thermicames dSi a été démontrée en prenant en
considération les modes de polarisation optiques ddes calculs [Mittall0]. Ces « MC
phonon », qui ne considerent pas les interactiamgepr-phonon, souffrent d’'un manque de
traitement de la dynamique des phonons dans l'espgagproque. lls utilisent également
I’Approximation du Temps de Relaxation (RTA) same wapplication rigoureuse des regles
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de conservation de I'énergie et du moment danintesactions a trois phonons. Plusieurs
« EMC porteurs » ont déja entrepris la prise enpente la dynamique des phonons LO,
mais avec la RTA [Lugli89] [Kocevar85]. Le EMC Flland développé dans cette these a éte
couplé a un EMC phonon développé par Hani Hamzeimjzéhl11], pour la prise en compte
de la dynamique précise de la population des plondgd. Cela permet le traitement
simultané des porteurs et des phonons sans la RB@s les sections suivantes, le couplage
entre les deux EMC sera présenté ainsi que les eftee chaque systeme (porteurs, phonons)
a I'un sur l'autre. L'impact des phonons chauddglet LOPCM sur la relaxation de porteurs

chauds sera ensuite discuté.

2) Couplage EMC porteurs/phonons
a) EMC porteurs

Dans cette partie, la prise en compte du « phomttlebeck effect » et des LOPCM
va étre détaillée. Leottleneck étant issu de I'accumulation de phonons excédestai
(« phonons chauds »), les taux d’interaction porgglionon LO doivent étre recalculés en
permanence tout au long de la simulation en utitiga « vrai » nombre moyen d’occupation

des états de phonoN ., qui peut dévier de sa valeur d'équilibre. Le ablde ce taux est

opéré a partir du taux d’interaction général porleDPCM qui est donné par (CHAPITRE
V)

1 1 dhiw d’q
W(k)——jj [ T )j( N(qe)+ §+2ja‘ktq_k5mm 7 oy V2D

ou sont omises les contributions des électronsesttbus a la fonction diélectrique totale
(&(Qw)=¢, +e, (W +e(qu)te(qw) avec &(qw)=¢€,(9w)=0). Les signes
supérieur et inférieur correspondent respectiveragrtprocessus d’absorption et d’émission.

Les deux deltas,qukJEk+mEk assurent la conservation globale (porteur + phpram

I'énergie et de la quantité de mouvementet 7icw sont le vecteur d’onde et I'énergie d’'un

phonon. Dans le cas ou l'on considére une branehelobnon plate ¢Xq) = constanty,

modele d’Einstein), la fonction spectralha(—l/(s‘T (q,a))) peut se réduire a

Im(-1/&, (@) = “{5 (g gija(w—wm) (V.2.2)

00 S
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En considérant aussi que la population de phononesD a I'équilibre et donc que
N(qg w) = N, = constant, la double integration de (V.2.1) donne alorsalextd’interaction
porteur-POP habituel calculé avec le couplage délichr [Ridley99]. En levant
I'approximation N, , = constantt, on peut insérer le « vrai » nombre d’'occupatia@yem des
états de phonon dans (V.2.1) et intégrer numérigmenCela permet de prendre en compte
I'accumulation des phonons LO et donc le « phonaitidneck effect ».

Dans cette étude, aucun champ électrique ne ggigg@e. Il n'y aura donc pas
d’orientation privilégiée pour les phonons impliguéans les interactions porteur-POP. Le
nombre d’occupation moyen des états de phonon gewt étre considéré isotrope dans
I'espace réciproque et étre fonction de la normeetteur d’'onde seulemem ,(q). Dans
'EMC, I'espace réciproque est discrétisé par daseses avec un pas radidf]. En effet,
I'espace réciproque d’'un cristal massif étant emedent dense, il n’est pas envisageable de

traiter numériquement tous les points de I'espécgroque.N,,(q) est alors défini comme
le nombre moyen d’occupation des états de phonotie g et qg,, =q + dg, et couvre le
volume de I'espace réciproque(q,) = (4/3)7(q’, — q°). Lors de I'’émission/absorption d’un
phonon LO de vecteur d’'onde, par une super-particule de 'EMC (électron ou touy,
N.(q) (avecq <q, < g+ dq) doit étre augmenté/diminué d'une valéM(q) . D'apres la
définition de N, ,(q)

nombre d états occupés daf¥ ) q
nombre d états total danQ( ;)q
nombre de phonons émis ou absor
nombred étatstotal danQ( ;)q

No(q) =

(V.2.3)

etdonc AN g =

Le nombre d'états total dans I'élémem2(g) de l'espace réciproque est donné par
dN,, (0 = VxQ(9/(2m)° otV est le volume du cristal. Comme dans 'EMC un noente

porteurs N est échantillonné paNg, super-particules, le nombre de phonons émis ou

porteurs

absorbés estN M. Le terme dincrémentation/décrementation du na@mbroyen

porteurs

d’occupation des états de phonons NQ,(g) est donc donné par

AN (q) — Nporteurs/ N SP_ (27T)3 X (n/ NSP)

V.2.4
NG (D (413, §) v.24)

ou la densité de porteurs est N IV

porteurs '
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Afin de prendre en compte dans 'EMC porteurs latipade I'évolution de la
population de phonon LO qui n'est pas due aux aat@ns porteur-phonon, donc due aux
interactions phonon-phonon, un code EMC dédié aylmamique des phonons, qui sera
présenté dans la prochaine section, a été intégmémoyen beaucoup plus simple (et
systématiquement utilisé dans la littérature : Jl88) [Kocevar85] par exemple) que de
recourir & un code EMC dédié, est d'utiliser I'Appimation du Temps de Relaxation (RTA).
La RTA suppose qu'une distribution de phonons peéer N, revient a I'équilibre

" comme la partie

thermodynamique initiaN";, de fagon exponentielle. En définissaxfS
de N, représentant les phonons excédentaires telle Nyye= N + N, |'évolution
temporelle deN,, est donnée par

Noo (1) = Nify +( NES xexp(-t/7 ) (V.2.5)
ou 7., est le temps de vie des phonons excédentairesm@dout au long d’'une simulation
« EMC porteurs >»N"2™™ varie a chaque pas sur le tens il est plus pratique de recourir &

I'évolution temporelle. CommeN/"™™ est a chaque fois redéfini, le temps dans

I'exponentielle aussit(=0)

ON, —_ Nio — N:.hé

V.2.6
ot To ( )

La RTA suppose que tous les phonons LO ont le m@&mes de vier,,, indépendamment
de leur vecteur d’'ondg. Elle suppose également que le temps de vie estat, et que la
distribution de phonons relaxe de facon expondetigldépendamment de la perturbation
NP2, Afin d’améliorer la RTA, on introduit dans (V.3.6in temps de vie dépendant du
vecteur d’onder ,(q) calculé a partir des taux de relaxation des pheno@ da aux

interactions a trois phonons [Hamzeh11].
La prise en compte des LOPCM a déja été détaltéds le CHAPITRE IV. Rappelons

tout de méme que la fonction diélectrique totaléq,w), a partir de laquelle est calculé le

couplage entre les modes de phonons et les modegladenons, contient une partie

électronique qui dépend des susceptibilités du jererordre x;, et des constantes

d’amortissement’,. D'aprés le modéle de Mermin elle est donnée jg@rifnin70]

Eien(Q W) = (1+il /W)X @, w+il, )

= : , (V.2.7)
1+(l /)X (@, w+il )/ x (@,0)]
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Les susceptibilités sont calculées « en temps»éal les distributions de porteurs de 'EMC.
Il en est de méme pour les constantes d’amortisserhe été suggéré d'utiliser les temps de

relaxations du moment pour évaluer ces constarifes 1/7' [Meyer83]. Cependant, lel

sont des parametres effectifs servant a mesumaotizssement des oscillations des plasmas
d’électrons et de trous [Stimets70]. Il n'est dopas exclu d'utiliser les taux moyen
d’interaction total au lieu des temps de relaxadiarmoment car n’importe quelle interaction
contribue a I'amortissement des oscillations, et indépendamment de la déflexion du
moment résultant. De plus, il est bien plus praigiévaluer les taux moyen d’interaction
total en absence de champ électrique. L’évalualies temps de relaxation du moment en
absence de champs électriqgue nécessite la réititbgmmpléte et répétée de tous les taux
d’interaction, ce qui fait perdre le gain en tenges calcul qu’apporte l'utilisation de taux
d’interaction formulés en fonction de I'énergie ggatés dans le CHAPITRE Il. L’évolution
temporelle des constantes d’amortissement suivng delle des taux d’interaction, le taux
moyen d’interaction total étant donné par
W =Z'(Zw4a>(1— ﬁ(g,f))], (V.2.8)
G §

ou le prime sur la premiere somme signifie quetkultat est moyenné sur la population de
porteursi. La seconde somme (loi de Matthiessen) court@utetles interactions prises en

compte dans le modeley, (E;) étant le taux d'interaction pour le processusvalué pour
le porteurg a I'énergiek, . Le facteur(l— fi (E; )) tient compte du principe d’exclusion de
Pauli ou f,(E, ;) est la fonction de distribution de le populatioe pbrteursi évalueée a

I'énergie de I'état finalE, ; (pour le processus ). En d'autres termes\V, est le taux

d’interaction total incluant tous les processusdd@ision, moyenné sur la population de
porteursi qui est une donnée dynamique de 'EMC. Comme lePCKR ont une partie

plasmon, l'effet « phonons chauds » n’est pas ditea cause de I'amortissement des
plasmons qui empéchent les effets d’accumulatiors dia population des modes. Les temps

de vie des phonons LO sont de l'ordre de quelguessecondes alors que les temps

i
ot

d’interaction (amortissement,/W,,) sont subpicosecondes. Le temps de vie effectifi d’
LOPCM est donc court el(g,w) dans (V.2.1) est considéré suivre une statistipiBose-

Einstein.
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b) EMC phonons
Une présentation de 'EMC phonons développé par Hamzeh peut étre trouvée
dans [Hamzeh11]. Les lignes directrices vont taitreme étre décrites ici. Tous les modes
de phonons, acoustiques et optiques, sont considées relations de dispersions de ces
modes sont considérées isotropes et modéliséediademesures dans la zone Brillouin le
long de la direction de haute symétrie [100]. Edasant sur ces relations de dispersions, les
taux d’interaction a trois phonons (Normal et Unpijpont été calculés en utilisant le modele
théorique généralisé de Ridley. Les seules interact trois phonons autorisées sont
G+0=>0
hag +hw, => ho,
0 =>0+0
ha, =>hw, +hw,

la fusion: {
(V.2.9)
la décomposition {

Dans les calculs des taux d’interactions a troignpins, les seuls parametres d’ajustement
sont les coefficients de couplage anharmoniquesdoservation de I'énergie et de la quantité
de mouvement (V.2.9) y est implémentée. Dans I'Eplidnons, seules les interactions
phonon-phonon sont prises en compte en ne retgoarie terme anharmonique cubique dans
le potentiel du cristal qui donne naissance auxegssus a trois phonons. En effet, dans les
semi-conducteurs IlI-V les interactions phonon-piisont dominantes parmi les différents
processus de diffusion de phonon a température amtebi[MazumderOl]. Parmi les
interactions phonon-phonon anharmoniques, les psosea trois phonons sont les plus
importants et il est courant de négliger les ordnegérieurs d’anharmonicité [Barman02]
[Mittal10]. Plus d’informations sur le fondementétirique, les relations de dispersions
utilisées, le calcul des taux d’interaction, etmathode pour déterminer les coefficients de
couplage sont consignées dans [Hamzeh11].

Dans 'EMC phonons, les populations de phononsaient aussi étre échantillonnées
par des super-particules. Les densités totaleshdagms dans un cristal sont extrémement
grandes (méme a 300K) et la difféerence entre lesits d’états de chaque branche varie sur
plusieurs ordres de grandeurs. Modéliser la detstiéde de phonons par des super-particules
n'est donc pas envisageable pour des raisons detitguae mémoire. Pour palier a ce
probleme, seules les déviations vis-a-vis du nomio@yen d’occupation a I'équilibre

thermodynamiqueN", sont modélisées et échantillonnées par des sumticyles dans

'EMC phonons. Au début de chaque simulation, legpytations de phonons sont a

I'équilibre. Les nombres moyens d’occupation auiéfre sont donc donnés par la statistique
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de Bose-Einstein a la température du réseau tinistiabs déviations par rapport a I'équilibre

sont issues des processus d’émission/absorptignshdeon LO par les porteurs de charge
dans 'EMC porteurs. Les porteurs pouvant émettrabsorber des phonons, les déviations
par rapport a I'équilibre peuvent étre positivescés de phonons) ou négatives (défaut de
phonons). Les super particules peuvent donc étdede types, correspondant aux déviations
positives et négatives. Le concept derriere laatin négative peut étre assimilé a celui de
trou en bande de valence. Ce n'est cependant quomeept permettant la modélisation

numerique.

c) Couplage de 'EMC phonons a 'TEMC porteurs
Le couplage entre les deux EMC est réalisé en @eaent des informations sur la

fonction de distribution des phonons LN, ,. L'EMC porteurs donne a 'EMC phonons

(apres un pas de temps donné) la fonction de llisioh perturbée a cause des processus
d’émission/absorption de phonon par les portews gt eu lieu pendant ce pas de temps).
L’EMC phonons évalue les déviations correspondagitésaite la dynamique des populations
des phonons (pendant ce méme pas de temps). L'Edvi€yps met alors a jour sa fonction
de distribution de phonon LO a l'aide des résultiianés par 'EMC phonons, et ainsi de
suite. Ce mécanisme est schématisé en FIG. V.2.1.

Seule la fonction de distribution des phonons LOéebhangée entre les deux EMC car
la perturbation générée par la relaxation des pmtee charge affecte principalement, et
quasi exclusivement, la population de phonons LO cdatre de zone. De plus, la
décomposition des ces phonons LO étudiée par I'E¥M@ons (et donc a l'aide de tous les
processus a trois phonons, quelle que soit leunched a un impact trés faible sur les
populations de phonons des autres branches [Harhizdbds autres branches de phonons
sont donc supposées a I'équilibre thermique toldrig de la simulation.

£=0 fe=t+1
START H CARRIER EMC M)

7 X

Ryolt +1) PHONON EMC

T
8+ 1)

Final |7

Time Step 7

EMND

FIG. V.2.1: Schéma simplifié de 'EMC porteurs/pbogs couplé montrant la principale boucle

d’itération sur le temps et le flux d’'informatiodshangées entre les EMC individuels.
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d) Pompe-sonde : principes

Les expériences pompe-sonde permettent I'étudea déyhamique ultra rapide des
porteurs de charge avec une résolution subpicodecavec des lasers. Dans une expérience
pome-sonde, les paires électron-trou sont photé+gés par une impulsion de pompe centrée

a t,=0 (origine de l'axe du temps). La puissance de lmmp® est réglée afin de photo-

géneérer la densité de paires électron-trou dedi@suite, une impulsion de sonde centrée a

ts =t, de puissance bien inférieure afin de ne pas ftda dynamique enclenchée par la

pompe avec trop d’'absorption supplémentaire, egbyge sur le semi-conducteur avec un

délai controlét, =t—t,. A l'aide d'une détection synchrone, la transnagsen fonction du
temps est mesurée. On peut alors construire urtrepie changement de transmission/ T,
qui est proportionnel au changement d’absorpfion [Langot96]

TO-T,

(AT(t)/TO = J O(-aa()=-(a(h-ay)) (V.2.10)

0

ou les symboles portant I'indice 0 correspondent\aleurs de transmission et d’absorption

en absence de pompe. En général, A&/ T, sont normalisés a 1 pour faciliter les

comparaisons donnant I#8$AT . Les NAT permettent donc de suivre I'occupation des états
valence-conduction connectés optiquement par ldesddévolution temporelle donne donc
des informations sur les taux de remplissage/viddgg états optiguement connectés. Un
signal NAT croissant (avec le temps) indique donc le rengjesdes états sondeés, car
I'échantillon devient plus transparent et donc reoi@bsorbant a I'énergie de sonde.
Réciproguement, un signalAT décroissant (avec le temps) indique le vidage états
sondés, car I'’échantillon devient moins transpaetntionc plus absorbant a I'énergie de
sonde. Dans 'EMC, le calcul des spectidAT est obtenu a partir de I'absorption dont la

prise en compte a été présentée dans le CHAPITRE I
3) Résultats

Dans cette section, les résultats de modélisafiexpériences pompe-sonde serviront
de support pour la comparaison des roles jouékepahonons chauds et les LOPCM dans la

relaxation de porteurs photo-excités dans GaAssDes deux expériences modélisees, les

densités de porteurs-générés sont « faibles » fit86}y et « grandes » [Lin86]. Dans chaque
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cas, l'influence des phonons chauds et des LOPQOfd &eidiée. Pour la dynamique des
phonons LO, la RTA et TEMC phonons seront comparés

a) densités de paires électron-trou faibles

Langot et al. ont étudié lephonon bottleneckour la relaxation des porteurs en
utilisant une expérience pompe-sonde non dégénkiérergie des photons de I'impulsion
de sonde fw=1.46€eV) était inférieure a celle des photons de ponige£¥ 59 4V). Dans

cette configuration, le specttidAT donne une image du remplissage des états sondéespa
porteurs relaxant depuis les états ou ils ont émpes. La courbure des bandes de valence et
de conduction impose aux électrons de récupéraralgure partie de I'exces d’énergie des
photons par rapport a I'énergie de bande interdite.conséquence de cela est que le
remplissage des états sondés vu sur les speltdds reflete principalement la dynamique
des électrons car les trous sont pompés prés @ngiéhdes états sondés. De plus, les trous
atteignent une configuration d’équilibre plus ragkent que les électrons car les taux
d’interaction en bandes de valence sont en gépéralgrands que les taux d’interaction en
bande de conduction. Comme la principale sourcesldgation énergétique des porteurs est
I'émission de phonons LO, on s’attend a ce que résltats de mesure et de calcul
caractérisent I'interaction porteur-phonon LO.

Les mesures de Langotat [Langot96] ont montré que le temps de remplissiage
états sondés s’allongeait avec des densités deupspompées plus importantes. Ceci est une
signature dyphonon bottlenecku la relaxation des porteurs est ralentie paptesessus de

ré-absorption des phonons précédemment émis. Q¢ @sl illustré en FIG. V.3.a.1 ou la
monté du signaNAT est plus lente pour la densité pompée la plusogrgm=4x10"cm?,

symboles vides) que pour la densité plus faible= 8x10°cmi®, symboles pleins). Cette
tendance est reproduite par les calculs tenant o la dynamique des populations de

phonons avec I'EMC phonons (phonon EMC: tirets iginds pleines dans I'encart
correspondant & =4x10"cm® et n=3x10%cni® respectivement) et ceux utilisant la RTA
(RTA: tirets et ligne pleines dans le graphe ppaticorrespondant & =4x10"cm” et

n=3x10%cni®, respectivement).
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NAT

0.8 L FIG. V.3.a.1: Spectres de changement de
transmission normalisé mesurés (symboles
0.6 - [Langot96]) et calculés (lignes) pour des
densités de porteurs faibles
04 (n=3x10°%cni>: symboles bleu remplis et
lignes pleines) et grandes € 4x 10" cm®:
02+ | { | |2 | - symboles vides rouge et tirets) Calculs avec
delay time (ps) RTA sur le graphe principal et avec TEMC
0L end | | | | phonons dans I'encart.
-1 0 1 2 3 4 5
delay time (ps)

Les fonctions de distributions issues des calooid seprésentées en fonction du temps et du
vecteur d’onde (donc dans le plég,t)) sur FIG. V.3.a.2 poun=4x10"cm? en utilisant
'EMC phonons et la RTA (parties a) et b) respeatient). On note que la population des
phonons LO de centre de zone dévie fortement dpiilibre aprés l'impulsion de pompe
(centrée ent =0), et relaxe ensuite en quelques picosecondes. @eairvecteurs d’onde
q>1x10 cnm* (correspondant & plus de 99% du volume de®fazbne de Brillouin) la
perturbation de la population de phonon est néghtge

Les résultats calculés avec 'EMC phonons et la RBlivent les mémes tendances.
Cependant, comme noté dans [Hamzeh11] plus larpation sur la population de phonons
LO est intense, plus la population relaxe vite.dBmportement ne peut étre reproduit par la

RTA ou le temps de vie,, est indépendant de la population de phonon, et dw®pendant

de la perturbation. Ceci est d a I'hypothése cqaresda RTA, le retour a I'équilibre se fait de
facon exponentielle. Les fonctions de distributaaiculées avec la RTA montrent donc des
maxima plus élevés que celles calculées avec I'ERM®non. Elles ont le méme
comportement qualitatif mais montent des différencpantitatives. En dépit de ces
différences, les résultats concernant les spe®M&$ (dynamique des porteurs) difféerent peu
d’'une approche a l'autre. Pour les conditions miedék, I'utilisation d’'un modéle tel que la

RTA semble suffisant et constitue une bonne appration.
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Sur la FIG. V.3.a.1, on peut noter que les tempsndatée desNAT calculés ne

d’onde calculées a 'aide de 'EMC phonon (a gayofieavec la RTA (a droite) pour des
températures initiales du réseau cristallin de 30@K haut) et 77K (en bas).

reproduisent pas avec pr

par les effets d'écrantage/anti-écrantage de tautgon porteur-POP, des calculs avec

LOPCM mais sans phonons chauds ont ét

NAT calculés sont trés courts

effets dus aux « phonons chauds » dominent.
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FIG. V.3.a.2: Fonctions de distribution des phona@s N, , en fonction du temps et du vecteur
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Afin d’approfondir I'étude duphonon bottlenecklans cette expérience, les mémes

calculs pour une densité de porteurs photo-gérdiaésx10’cm® ont été menés mais cette
fois avec une température initiale du réseau dirstde 77K au lieu de 300K. A 77K les
phonons « thermiques » présents a I'équilibre g@ot nombreux par rapport & 300K. Les
phonons LO émis lors de la relaxation des porteanstituent alors une perturbation énorme.
Le phonon bottleneckour la relaxation des porteurs est alors plumant que dans le cas a
300K. La dynamique du systeme total (porteurs phs) dépend alors de facon critique de
la rigueur avec laquelle la dynamique des phonshatée.

Les fonctions de distribution des phonons LO etdkangements de transmission

(AT /T,, non normalisés) calculés pour une températut@lmidu réseau cristallin de 77K

sont représentés en FIG. V.3.a.2 (parties (c) BEMIE phonons et (d) pour RTA) et en FIG.
V.3.a.3 respectivement. On note que le temps detgaote AT /T, avec 'EMC phonons

(ligne pleine) est lIégerement plus lent que cehtepu en négligeant la perturbation sur la
population de phonons (pointillés). Cela indiqueptnonon bottleneckour la relaxation des
porteurs modéré. Les résultats calculés avec la Rifés) sont trés différents. Le temps de

monté deAT /T, obtenu avec la RTA est trés lent, ce qui indiqonglionon bottleneckes

efficace. La fonction de distribution correspondaititistrée en FIG. V.3.a.2 (partie d)) pique
a une valeur beaucoup plus élevée que celle caleviéc 'TEMC phonon (FIG. V.3.a.2 partie
c)) indiguant une relaxation de la population dedgulation de phonon trés lente. Encore
une fois, ceci est di a I'hypothése de retour quilébre exponentiel. L'exces de phonons
dans le systéeme total généré par la relaxationpdgsurs peut étre quantifié par le rapport

entre la valeur maximale du nombre moyen d’occopatdans le plar{(g,t)) et sa valeur a
I'équilibre. Cela fournit une évaluation de la pebation sur la population de phonon et
comment le systeme total la gére. Pour une temypératitiale de 77K, ce ratio est 110 et

~ 40 pour les calculs avec RTA et EMC phonons respegtant. Cela montre que la RTA
sous estime la relaxation de la population de phend. Cette relaxation est initialement
rapide et non exponentielle, ce qui est une catattpie de 'EMC phonons quand la
perturbation est grande. Pour une températuralaitie 300K, ce ratio est 2.5 pour les
deux approches. A cette température, la difféeremtee les résultats de la RTA et de TEMC
phonons n’est pas flagrante car la perturbatiolagepulation de phonons LO causée par la
relaxation des porteurs est faible a cause des m@minoyens d’occupation des états de
phonons plus élevés a I'équilibre thermodynamigbans 'EMC phonons, le régime de

relaxation rapide non exponentielle est alors tresrt. D’'apres 'EMC phonons, la RTA

121



surestime I'accumulation de phonons LO et donghlenon bottleneckour la relaxation des
porteurs en résultant quand la perturbation idtiglir la population de phonons LO est

grande.
0.5 | |
thermal phonons
04 FIG. V.3.a.3: Changements de transmission
calculés pour une densité de porteur photo-
_ 03 générée den = 4x10"cm® en négligeant
E I'accumulation de phonons LO (thermal
< 0.2 phonons a 77K: pointillés), et en tenant
compte de I'accumulation de phonons (RTA:
0.1 tirets, phonon EMC: ligne pleine).
0 | | |
0 5 10 15 20

delay time (ps)

b) densités de paires électron-trou grandes

Lin et al. ont étudié la dynamique de relaxation des portphgo-générés en utilisant
une expérience pompe-sonde dégénérée, ou les ghi#dhmpulsion de pompe et de sonde
ont la méme énergie. Ainsi le changement de tresson normaliséNAT refletera le
remplissage et le vidage des états valence-comuuciptiquement connectés. A cause de
I'énergie des photons relativement élevéevE eV, trois types de transitions interbandes
sont autorisés : les électrons peuvent étre phativés a partir de la bande des trous lourds
(HH), la bande des trous légers (LH), et la barlg-aff (SO), vers la vallée centrale de la
premiere bande de conduction).(Les états sondés par les différents types desitian
interbande s’étalent sur une gamme d’énergie velaient large. L'excés d’énergie moyen
des porteurs photo-générés via les différents tgeesansition interbande sont listés dans la

TABLE V.3.b.1. L'impulsion de pompe photo généramte densité de paires électron-trou

évaluée an = p=1x10°cni®, le phonon bottleneckt les LOPCM peuvent a priori tous deux
avoir lieu (pourn= p=1x10°cn® photo-généré par des photong@= e\2 la saturation

d’absorption n’est pas atteinte). Une analyse eapilé la TABLE V.3.b.1 peut aider a
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comprendre les spectreSIAT mesurés [Lin86] et calculés tracés en FIG. V.3.lh4d
discussion va étre focalisée sur les électronslesatrous relaxent plus vite et la plupart

d’entre eux sont photo-générés pres du bord dechadird effet, pout > 0.1ps les trous sont

quasiment a I'équilibre.

HH - T LH - T SO- T
exces d’énergie dans la CB 0.490 0.360 0.150
exces d’énergie dans les VBs 0.090 0.220 0.430

TABLE V.3.b.1: Excés d’énergie moyen @) des porteurs photo-générés par des photons a
hw=2 eV dans GaAs. Les exces d’énergie dans la banderdiiction (CB) et les bandes de
Valence (VBs) sont calculés a partir des extrensal@dades CB et HH respectivement.

Juste apres l'impulsion de pompe (centréeé=0), NAT décroit car les porteurs photo-
générés sont diffusés hors des états « pompéstsendéndant I'échantillon moins
transparent. La restauration de la transparenti@lenimontre cependant deux composantes.
La premiére correspond a la diffusion tres rapids ghorteurs hors des états sondés
(principalement par les transitiotdH — ') étudiée par Bailey el. par des calculs EMC
[Bailey90]. La seconde est plus lente et est gméeipar la relaxation des électrons photo-
excités via les transitiondHH - ' et LH - I'. Puisque ces transitions génerent des

électrons a ‘haute’ énergie, ce qui est vu afix&ps est le passage de ces électrons dans les

états sondés par les transitiocB® — I, ce qui caractérise la relaxation des électroased
et al. ont reproduit avec précision la composante rapete ajustant le potentiel de
déformation pour les interactions électron-phonatervalléel” —L. Il a été conclu que la
forme de la composante rapide autourtdeO est presque exclusivement contrélée par ce
potentiel de déformation. Cependant, leurs caloldst pu reproduire la composante lente.
Ici, tous les potentiels de déformation pour leteractions électron-phonon intervallée
dépendent des branches de phonons [Birman66] étémjustés a partir de valeurs calculées
[ZolIner88] [Zollner90] [Wang92] [Nikitina09] afirde reproduire les propriétés de transport.
Aucun parameétre de 'EMC n’a été ajusté pour la élisdtion de I'expérience pompe-sonde
et le calcul deNAT .

En FIG. V.3.b.1, les résultats calculés en tenaniate de I'accumulation de phonons
LO avec la RTA et 'EMC phonons (tous deux tracescades tirets) sont loin des résultats

mesurés pour la seconde composante, tout comrgsuéat sans « phonons chauds » (libellé
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« raw relaxation »). Cela suggere que dans ceftériance il n’y a pas de phonons chauds et

que la relaxation des électrons n’est pas ralentie.

relaxation phonons raw
time EMC  relaxation |

—

NAT

LOPC(T)

\ \
02 O 02 04 06 038

delay time (ps)

FIG. V.3.b.1: Spectres de changement de transmisgianalisés mesurés [Lin86] (exp.: ligne
épaisse bleue) et calculés (lignes fines). Lesutsikans accumulation de phonons (raw relaxatien),
avec via RTA et 'TEMC phonons donnent pratiquerfesnmémes résultats (tirets). Les résultats de
calculs incluant les LOPCM avec un parameétre d’atissement constant (LOPC) et un parametre

dynamique (LOPQY)) sont tracés avec une ligne fine et des poistijéas respectivement.

L’'autre effet suspecté d’affecter la relaxation ddsctrons est le LOPC. Les taux

d’interactions porteur-LOPCM dépendent de la fanctdiélectrique totales, (g, w), qui
dépend de la distribution des porteurs et des patrasd’amortissemerit, , qui eux-mémes

dépendent des distributions de porteurs. Les pdrasn@amortissement ne peuvent donc pas
étre fixés avant un calcul EMC car ils doivent &éterminés par le calcul EMC lui-méme
afin d’obtenir des résultats consistants d’'un pdimtvue physique. Afin de débuter avec une

bonne estimation de ces parametres, les tempslal@tion du moment ont été déterminés
dans des calculs de mobilités auto-cohérents poarp=1x10°cm® (CHAPITRE 1V,
[Teall]) : 4x10"s et 3x10™s pour les électrons et les trous respectivementgdidant
les paramétres d’amortissement alors obtefus1(/7,,) constants, la courbe tracée en ligne

fine (libellée LOPC) en FIG. V.3.b.1 a été calculéa méme dépendance temporelle que le
spectre NAT mesuré est obtenue. Ce résultat suggére quedsatiein des électrons est

rapide et qu’il n'y a pas d’accumulation de phond@ a cause du couplage des phonons
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optiques polaires avec les modes de plasmons amGependant, dans un calcul de mobilité,
les distributions de porteurs de charge ne sont toge peu déplacées de leur position
d’équilibre. Ce n’est pas le cas lors de la photcitation de porteurs par des photons a
hw=2eV dans GaAs ou ils se trouvent énergétiquement d@s bords de bande. On
s’attend donc a ce que les paramétres d’amortiggewagient au fur et a mesure que les
porteurs relaxent et rejoignent leur distributio@agilibre thermique. Afin de prendre en
compte la dépendance temporelle des paramétresodiasement, les taux moyens

d'interaction total (V.2.8) sont utilisés™ (=W, ). Les temps moyens d'interaction totaux

1/W,, calculés sont représentés en FIG. V.3.b.2. ligemaibeaucoup en fonction du temps,

ce qui montre I'importance d’'un modele dynamiquardes parametres d’amortissement. De
plus, le changement de transmission normalisé l&alNAT (libellé LOPC(;) en FIG.
V.3.b.1) reproduit la seconde composante parfaierfte> 0.2 ps). La premiére composante
est contrblée par les transferts d’électrénsL, en accord avec [Bailey90]. Ceci est illustré
sur la FIG. V.3.b.2 (transfeft — L) ou le temps moyen d’interaction total décrotaase des
taux d’interaction plus élevés en vallée L. |l fandter qu'ici, les potentiels de déformation
pour les interactions électron-phonon intervalléeL n’ont pas spécifiquement été ajustés

pour reproduireNAT .
3X10-14 | |

— electrons

%10 \

I'>L
transfert

X104 L / .

0 | | | |
02 0 02 04 06 08

delay time (ps)

av. total scattering time (s)

FIG. V.3.b.2: Temps moyens d’interaction total cés G./V\/tfje’h) pour les électrons et les trous en
fonction du temps, issus et utilisés dans les talogluant la dépendance temporelle des paramétres

d’amortissementf(,_, , =W,;>") pour le modéle LOPC.
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4) Conclusion

L'étude d’expériences pompe-sonde dans difféeredggmes de densités de paires
électron-trou photo-générées a permis de dégagser teledances vis-a-vis des effets
d’accumulation de phonons LO connus sous le nom pleonons chauds » et vis-a-vis des
effets complexes d’écrantage/anti-écrantage detetaation porteur-POP menant aux
LOPCM. De plus, le couplage de 'EMC porteurs aredMC phonons a conclu que la RTA
n'est valide pour traiter la dynamique des phono@sgue lorsque la perturbation engendrée
par la relaxation de porteurs chauds sur la popualake phonons LO est modérée. Dans le cas
contraire, la RTA surestime l'accumulation de phwmolLO et surestime donc le
ralentissement de la relaxation des porteurs phéierés da a la ré-absorption des phonons
LO émis («phonon bottleneck »). Limplémentatiorurd modéle LOPCM avec des
paramétres d’amortissement des modes de plasmosnityues et auto-cohérents a permis
de conclure qu'au-dela d’'une certaine densité deepaélectron-trou, il n'y a plus
d’accumulation de phonons LO mais couplage desrmmates de phonons avec les modes de

plasmon, conclusion tirée de I'observation de laxa&tion des porteurs photo-générés. C’est

le cas pour GaAs avat= p=1x10%cm?,
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CHAPITRE VI : CELLULES SOLAIRES A PORTEURS CHAUDS

La demande en énergie ne cesse d’augmenter aardissement de la population
mondiale et I'amélioration du niveau de vie dangates pays. A ce jour, le moyen le plus
efficace en terme de puissance produite est I'émengcléaire. Cependant, méme si I'énergie
nucléaire (actuelle) a été domptée depuis des déxerelle reste dangereuse (récent incident
au Fukushima Daiichi Nuclear Power Station, Japanylars 2011), sans parler du traitement
des déchets. De plus, les réserves de matériagibléis ne sont pas infinies et leurs
exploitations peuvent donner lieux a des débat#iguoés houleux... Dans ce contexte,
I'énergie solaire se place comme un moyen altdrpatir produire de I'énergie. En effet, le
soleil représente une source d’énergie infinie enéchelle et ne produit pas directement de
déchets (sur Terre). Actuellement, la plupart dekiles solaires disponibles sur le marché
sont constituées d’absorbeur en silicium. On distndifférentes technologies au sein de la
famille silicium telles que les poly ou les monastallines atteignant des rendements
maximum de l'ordre de 20%. De nombreuses autrdmtdogies existent utilisant d’autres
matériaux. Citons notamment les cellules multi-jac qui possede actuellement le record
avec un rendement de l'ordre de 40% (FIG. VI.0.1).

icienci LiNREL
[} N
Best Research-Cell Efficiencies sdNIKEL
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FIG. VI.0.1 : Différentes technologies de celludetaires et rendements respectifs [Kazmerskill].

129



Sans perdre de vue les préoccupations relativagpeotluction des panneaux solaires
telles que le colt ou les pollutions associées maxériaux utilisés [rapport APS/MRS],
I'étude présentée ici se focalise sur un matériapothible a I’heure actuelle : JgGay 47AS.

Il présente une énergie de bande interdite petitke doonnes propriétés de transport, faisant
de lui un bon candidat pour une Cellule Solaireo&tdir Chaud (CSPC). Tout d’abord, afin
d’introduire avec plus de précision la problématigaccompagnant les CSPCs, les concepts
liés aux cellules solaires dé™lgénération vont étre présentés. Les différentesces de

« pertes » limitant la conversion de I'énergie selaen énergie électrique identifiées, le
concept de CSPC sera présenté avec les caragi@stproposant un moyen de réduire les

pertes de conversion.

1) Cellule Solaire a Porteurs Chauds

Le cceur de la cellule solaire est 'absorbeummégériau absorbant I'énergie solaire en
donnant naissance a des paires électron-trou. @iesspelectron-trou photo-générées sont
extraites par des contacts et fournissent le couwlaetrique. Le rendement de la cellule est
alors défini par le rapport entre la puissancevdé par la cellule (le produit du courant avec

la tension aux bornes de la celldlg, xV ) et la puissance regue

p =t Ve et Ve (VI.1.1)

sun

Les CSPC font parties d’une famille de cellulesaiset dites de °3° génération, qui vise a
tirer un meilleur profit des paires électron-trcwof-générées que les cellules des générations
précédentes afin de maximiser le rendement [Bro\vjB&en02]. Leur rendement théorique
maximal d’environ 86% se rapproche bien plus de« lanite absolue » (95%, limite de
Carnot) que le rendement théorique maximal desileslide ® génération telles que les
cellules a base de silicium mono cristallin (40%hite de Shockley-Queisser). De nhombreux
facteurs influent sur le rendement final d’'une well Le premier est I'éclairement. En effet,
les mesures/calculs de rendement se font sur detesdnodeles éclairés par un spectre de
radiation de type solaire. Un tel spectre est soukeodélisé par le rayonnement d’un corps

noir a la temperatur@,,, =5760K [Wirfel97]. Ce type de spectre reproduit assezldichent

le rayonnement du soleil mesuré au dessus de Isgghtoe (spectre AMO) [Wrfel05]. La
FIG. VI.1.1 montre le spectre modélisé, comparé apectre typique mesuré au niveau de la
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mer dans une région au climat tempéré (spectre BM1es désignations AMO et AM1.5
sont standard. Elles servent & paramétrer I'attéouau rayonnement solaire suite a son
passage dans I'atmosphére (ou les photons peutrendtisorbés, diffusés, etc.) en fonction

de la latitude. La traversée de I'atmosphere faidge environ un quart de la puissance du
rayonnement solaire (passant d’envitoBkW /nf a1.0kW /nt). Cependant, I'intérét n’est

pas porté ici sur la modélisation fine du rayonneigcident, et le spectre de type AMO sera
utilisé par la suite. On négligera donc I'absonmptaamosphérique. La puissance d’un tel type
de spectre (émise par le soleil dans un angleesdlihné, par unité de surface et par unité
d’énergie) regue par la cellule est calculée péoilde Planck

dR,, _ (CQ4,) (ha)’
dhw 4°h°¢ expliw Ik T, )-1

sun

(VI1.1.2)

ol C est le facteur de concentration®t, =6.8x 10° est I'angle solide sous lequel est vu le

soleil. L'angle solide maximal sous lequel un rayement incident peut étre collecté par la

cellule, qui est modélisée par un plan, €}, =7. Donc, dans ce cas la concentration

maximale théoriqu&C vaut environ 46200 et sera considérée ici.

0,7 I N R
AM 0O

% 00 Black Body FIG. VI.1.1 : Puissance délivrée par le soleil
N§ (pour un angle solid€_, =6.8x10°, sans
i concentration) en fonction de I'énergie
% rayonnée, calculée avec le modéle du corps
o.§ noir a 5760K, et mesurée (spectre AM1.5,
© reproduit a partir dgBrown09])).

hw (eV)

De facon générale, le rendement croit avec la ctrateon car le taux d’absorption (et donc
le courant) croit avec I'intensité du rayonnemermident. Les autres facteurs influant sur le
rendement sont les pertes qui empéchent la resttule la puissance solaire sous forme
électrigue. Ces différentes sources de pertes &watidentifiées pour une cellule solaire de

1°"® génération idéale.
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On considere que la puissance pouvant étre délpaéane cellule, est une fraction de
la puissance recue du soleil, moins la puissanceseémadiativement par I'absorbeur
(luminescence). Le flux de photons émis (dans uileasolide Q et par unité d’énergie) est

donné par I'équation de Planck généralisée

Q E’
n(ET,uQ)= VI.1.3
(ET.4.9) 4rh’c? E-u ( )
exp -1
kT

ou E est I'énergie,T la température et/ le potentiel chimique des photons caractérisant le
spectre de Iluminescence. Le rayonnement solairedeinic correspond donc a

n(E T,,0Q,) avec Q, =CQ

! ‘sun?

tandis que le rayonnement émis par |'absorbeur

sur?

correspond &n(E, T,,eV,Q,,) avecQ,. = pour une cellule planeT, est la température

caractérisant les paires électron-trolyeest le potentiel aux bornes de la cellule [WuS§I0
En considérant que tous les photons d’énergie mupera I'énergie de bande interdig de
'absorbeur de la cellule soient absorbés, le phoborant | =Je est donné par la

conservation du nombre de particule (CNP)

Ile=3=[ n(ET,0Q,)dE[  {ET e\Q,) dE Jr J (VI.L4)

Le rendement est alors donné par le rapport eatpeiissance extraite de la celllexV) et
la puissance regue du solé]|,,.

En étudiant le produit XV on peut dégager des tendances pour une valeld,de
donnée. Le courant,, est maximal & =0 (court-circuit). Le courant est nul=0 a la
tension maximalé/ . (circuit ouvert). Le courant et la tension varidetfagon opposée. Cette

tendance est illustrée en FIG. VI.1.2 sur une ¢éretique courant-tension type. Le courant

maximal |, est lui-méme maximal lorsqu&; - 0 qui maximise le flux de photons
absorbés et est donc limité par le flux de photooslent. La tension maximal . est elle-
méme maximale lorsquE; — o car elle caractérise le potentiel €lectro-chimiges paires

électron-trou quand_ = J..,, et est limitée pakE; . On s’attend donc a ce que I'énergie de

emi’
bande interdite optimale aie une valeur finie eftret ©. Le rendement et les pertes d’'une

cellule de £ sont représentés en FIG. VI.1.2 en fonctionEle En examinant la figure, on

retrouve le rendement maximal (xV _ . maximum power point) pour une cellule dee 1

mp?
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génération de l'ordre de 30% avdg, autour del.3eV et avec un éclairement sans

concentration.
100 — . T . .
b [ |Not absorbed
: 2 - [ Thermalised
JQII 3 gol \‘\ [ Lost as collected
vmp / vac & N [ JRe—emitted
| I Vv T2 N [ Converted
: I e '\_l
: ! £ 60p B
i = i
T 2
: ! P
) | e
: 1 L]
i | | =
].I'I'Ip ----------------- 1 ;,:_,
e =l S g

1 1.5 2 2.5 3
Band gap (eV)

FIG. VI.1.2 : A gauche : caractéristique couranti@n typique. Le courant et la tension maximisant
le rendement sont repérés pag et Vinp (reproduit a partir dgWurfel05]). A droite, rendement
(converted) et pertes (not absorbed, thermalisest,as collected, re-emitted) d’une cellule && 1

génération (éclairement non concentré) (reprodyiaatir de[LeBris11]).

On distingue quatre types de pertes :
i) pertesk; : tous les photons dont I'énergie est inférieug;ane sont pas absorbés et
ne participent donc pas au courant,

ii) pertes par thermalisation : les paires électron-&tant extraites &, I'énergie en

exces gagnée par I'absorption de photons de plute lénergie est cédée au réseau

cristallin,

iif)  pertes al'extraction : lorsquiez 0, V <V, ce qui diminue la puissance extractable,

iv)  pertes par ré-émission : les paires électron-trdusg recombinent (radiativement) ne

peuvent plus participer au courant

On retrouve I'échange entre les deux majeures esute perte, les pertes par thermalisation

et les pertesE;, avec augmentation dg;. Ceci a motivé le développement d'un type de

cellule de 8™ génération : les multi-jonctions. Il s'agit d’erfesnents de cellules, chacune

ayant une énergie de bande interdidg difféerente. Ces cellules, possédant donc différent
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absorbeurs pour différentes parties du spectrdentj limitent en méme temps les perkes

et les pertes par thermalisation. Le rendementridpé® maximal de ce type de cellule, avec
un nombre infini de jonctions et un éclairementsscancentration maximale, est de 87%.
Des rendements supérieurs a 40% ont été mesuré&simgptalement [King07] (43,5%
[Green11]). D'autres types de cellules ¢8°)énération n’existent que sur le plan théorique
comme les CSPC dont le fonctionnement théoriquariegaement étre présente.

Une CSPC (schématisée en FIG. VI.1.3) est compdsée absorbeur, et de deux
paires contact + électrode (une pour les électeingne pour les trous). Les porteurs sont
photo-générés dans I'absorbeur ou ils s’équilibesrite eux et ou, idéalement, leur relaxation
energétique est trés lente. Pour certains modéiésriues [Ross82] [Wirfel97], on
considére un absorbeur sans relaxation. Les perteéonnent alors naissance a des

populations de porteurs « chauds » caractériséeangatempératurd,, (T, et T, pour les
électrons et les trous) et des quasi niveaux daiFet et u" résultant en un potentiel électro-
chimique Ay, = u°— W". Ces porteurs chauds sont extraits de I'absorpaudes Contacts

Sélectifs en Energie (CSE) situés aux éner@igset E. (E,, = ES .~ E. ), et de largeur en

ext ext ext

énergiedE. lls sont ensuite injectés dans les électrodesctaiisés par une températdie
(température ambiante) et des quasi niveaux deiFgfmet pP résultant en un potentiel

électro-chimiquegV,,, = W' — Y. En régime stationnaire, les courants d’électreinde trous

Xt

sont égauxJ,, = J¢.= J" . L’énergie électrique délivrée par une paire éeetrou extraite

ext— “Yex
est le changement d’énergie libre de la populadi@ctron-trou dans I'absorbeur lorsqu’une
paire est retranchée. L’énergie libre est I'énetgitale sans I'entropie. L'entropie sert ici a
guantifier la chaleur accompagnant les porteursisba cadre de la CSPC, le changement

d'énergie libre dans l'absorbeur par paire €lectron extraite vers les électrodes Ta

[Wirfel05]) et la puissance délivrée par la celllequi en résulte sont donnés par
AF =E,, —-TAS

VI.1.5
P = ‘]extAF = ‘]ext Eext_ ‘]extTé S ( )

Le termeP,.=J_E

ext

est la puissance extraite de I'absorbeur, et agouissance délivrée

ext—exi

par la cellulel_V =P. Le termeQ=J_TAS est le flux de chaleur accompagnant les

ext
porteurs extraits, qui fait partie de la puissatatale stockée dans les populations de porteurs

chauds mais qui ne peut étre transformé en puissélectrique. Le changement d’entropie
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AS dans 'absorbeur (&, [Ross82]) di a I'extraction d’une paire électromstest déterminé
a partir de I'équation d’état

AS=(E,—-Au,)! T, (VI.1.6)

Comme l'extraction des paires €électron-trou dedabeur vers les électrodes a lieu dans des

CSE de largeudE <« k; T. ou tous les porteurs (de méme espece) ont la né@ergie, le
transfert peut se faire de facon isentropique [W@ai] [Humphrey02] [Conibeerl0]
[Konig10]. Dans ce casAS=(E, - qV)/ T,. La variation d’entropie dans I'absorbeur et

dans les électrodes sont identiques et (VI.1.6) pee injecté dans (VI.1.5) pour trouver la

puissanceP et le potentiel électrique délivrés par la cellule

T
Q = ‘]ext( Eext_AluH)T_c
H

P=3,0aV= Jo( B ( BBt J( T/ T)) (VI1.1.7)
= Jext(AiuH (TC/TH) + Eext(l_ T/ TH))
Ces définitions ont été publiées dans [Ross82] pour T, =T,, et dans [Takeda09] pour

T.#2T,.

Selective contacts -

Electrode n Absorber Electrode p
T T,_l T

c

FIG. VI.1.3 : Schéma représentant les différentaposants d’'un Cellule Solaire a Porteurs Chauds
(schéma reproduit dg.eBris10], description dans le texte).
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Les différents parametres entrant dans la défmitie la puissance extraite ne sont pas
indépendants, mais quelques tendances peuverdéauéme étre dégagées. Contrairement a

une cellule de %°® génération, la tension aux bornes d'une CSCP pastlimitée park,

mais est commandee p&.,,. En effet, la tension dépend de la températurepaeseurs

xt *

chaudsT, , de leur difféerence de potentiel électro-chimigq\y, et de I'énergie d’extraction
de I'absorbeurE,,,. Dans une CSCP, on peut donc utiliser un absorbeetit E; et ainsi
limiter les pertesk;, une des sources de pertes majeure dans unesaadiuf™ génération.

Les CSE limitent les pertes thermiques dans letactset ne laissent passer que les porteurs

a la bonne énergie. Les porteurs photo-généréeslggmphotons d’énergidw>E_. sont

ext

alors conservées dans l'absorbeur. La temperafexe@eT, résultante faisant tourner le
convertisseur thermique ((VI.1.7) dans la limite &g, =0), la CSPC utilise donc les

photons de grande énergie pour la production despoce [Ross82]. Dans les cellules @& 1
génération, I'énergie de ces photons est systeomatignt perdue sous forme de chaleur
(pertes thermiques, majeure source de perte).

Dans la littérature, il y a deux modeles pour deicle rendement d'une CSCP : la
conservation du nombre de particules [Ross82] (CNR) le modele impact-Auger
[Wirfel05]. Le modele CNP n’est valide que si lasxfde particules entrantes et sortantes
sont égaux, ce qui permet d’écrire (VI.1.5)-(VI)1.Dans le modéle impact-Auger, il N’y a
pas de conservation des flux de particule car uasiep est altérée par les processus

d’ionisation par choc et Auger (absents du mod@®#C J_ . est alors déduit de la balance

ext

des flux d’énergie en considérant des CSE parfaitersélectifs

Jext extz_[; n( E Tsun O’Q ab) dEI; r( E TH,OQ en)i d[ (V|18)

En considérant que les taux impact/Auger soienudma#p plus grands que les taux de
génération/recombinaison/extraction, la populatierporteurs chauds est caractérisée par un
potentiel électro-chimique nul et une températlexée. Les CSE thermalisant les porteurs

deT, aT. de fagon isentropique, on peut réinterpréterue @’énergie émis du point de vue

des électrodes §. et en déduire le potentiel

v =8t - Bo (1—£j (V1.1.9)
e e
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La températurel,, controle le courant et le potentiel. Dans la lemE; — O (couverture

maximale du spectre solaire, pertés minimisées),J,, etV varient de facon opposée avec

ext

T, . La méme puissance délivréee peut donc étre agtawmec un grand courant et un petit

potentiel ou avec un petit courant et un grandrgage[Wirfel05].
Il faut noter que dans ces modéles théoriquesalmsdrbeur n’existe qu’au travers de

E., la puissance dépend &, = ES - E"

ext exi

mais pas directement des énergies auxquelles les

porteurs sont extrait€:, et E' . Grace a ses caractéristiques particuliéres, rderaent

ext
théorique maximal d'une CSCP est d’environ 65%udéaken CNP sans concentration, 85%
et environ 50% calculés en impact-Auger sous cdnaon maximale et sans concentration
respectivement. Ces rendements sont bien supééieuansx de cellules dégénération.

Une des plus lourdes hypothéses de ces model¢stesirbeur sans relaxation. En
effet, dans les semiconducteurs (matériaux cangiolat le role d’absorbeur), il existe un fort
couplage porteur-phonon LO via lequel les porteelaxent leur énergie en faveur du réseau
cristallin et menant donc aux pertes par thermaisa De plus, dans une CSCP cela

empécherait le maintien de la températiifeélevée des porteurs. Cependant, I'énergie alors

stockée dans le bain de phonons ne se dissipagtastanément. Ce temps de latence donne
lieu aux populations de phonons chauds (CHAPITREqQW) ont pour effet de ralentir la
relaxation énergétique des porteurs. Cela pougigier a maintenir la température des
porteurs élevée. Des modeles tenant compte dessprérmiques a l'aide de temps de
relaxation ont été développés [Takeda09]. Un autredele tient compte des pertes
thermiques dans I'absorbeur et, pour la premiéige é&malement dans les contacts [LeBris10].

Dans la configuration utiliseeT(# T,,m, # m,) et en utilisant des parametres matériau de

type semiconducteur lll-V et un facteur de conaaidn C =1000, le rendement théorique
maximal est limité a 50-55%. Cette étude est cepmindasée sur le modele CNP pour le

calcul de J_., qui n'est plus valide si les processus dion@matpar choc et Auger sont

ext?
importants. En étudiant les différents parameétmsrosés, I'étude a conclu que, a la vue des
densités et températures atteignables dans I'adagorbodélisé, les processus d’ionisation par
choc et Auger peuvent étre négligés.

La suite de ce chapitre est dédiée a une modéhsdiune CSCP avec un absorbeur
«réel ». Il s'agit de InGaAs dont la structurecélenique est calculée par NLEPM et les
parametres de transport fixés par les précédertsl€aEMC, donc non ajustables. Les

processus de génération/recombinaison incluent Hatopexcitation, la recombinaison
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radiative, l'ionisation par choc, et tous les pssies Auger autorisés dans le modéle a 6
bandes. Ces processus sont tous évalués directsnrelat structure électronique NLEPM et
sur les populations de porteurs échantillonnées dBMC. La conservation du nombre de
particule sera levée car les CSE seront modélisslaur fenétre de transmission en énergie.

J... sera alors déduit des processus de génératiombtaison avec I'éclairement et de la

ext

modélisation des CSE. En négligeant le couplagengiplasmon (semi-conducteurs
polaires), 'impact des populations de phonons dbassues de la relaxation des porteurs sera

étudié. En effetT, sera determinée par la relaxation des porteurs HBMC, et donc non

ajustee.

2) Modélisation des Contacts Sélectifs en Energie

Une des caractéristigues essentielles au bon foma#ment des CSPCs est
I'extraction des porteurs libres via les CSE. Betef’extraction par CSE permet un transfert
isentropique des porteurs de charge, en limitastpertes thermiques dans les contacts
[Wirfel97] [Humphrey02]. Dans la pratique, un CS&upétre réalisé a I'aide d’'une barriere
tunnel avec un niveau résonant (quantum dot, im@uwte.) [Konigl0] ou avec un matériau a
largeur de bande tres petite [Wirfel97]. Pour laléligation de ce type de contact, un modéle
simple qui permet de calculer les probabilités despge tunnel trés rapidement a été choisi.
De plus, un contact « parfait » est considéré ramasimissivité du contact est donc totale dans

plage d’énergie®dE sur laquelle s’effectue I'extraction des porteurs.
T(E)=1, EO[ B, B/ + 0 E|

T(E)=0, ED| By, B+ 0 E]

De tels contacts a la transmission parfaite domerne information par rapport a la limite

(V1.2.1)

supérieure de la puissance extraite. La probabilit€) de passer au travers du contact est
calculée a partir de la fréequence a laquelle lgeporse présente devant le contact. En
considérant que I'absorbeur est modélisé par um ipfeni d’épaisseurL,, que les porteurs

sont totalement réfléchis s’ils ne traversent gagdntact et que le CSE est dans le plan

(%, y), on obtient

VZ(R)‘ T(E) (V1.2.2)

w(k) =" —
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Un tel modeéle permet le calcul du courant sansraveoecourir a la conservation du nombre
de particules {.,=J,.— J.,)- En effet, le photo courant peut étre obtenu eégrant
(V1.2.2) sur la population de porteurs qui est déirée par I'éclairement et les processus de
génération/recombinaison (et le photo courant) d&hC. Dans cette modélisation, la seule

chose imposée est I'éclairement pour les processlisorption. AES!, JE et L, fixes, le

ext 1
courant et la tension délivrés sont alors fonctide (et imposés par) I'éclairement
uniquement.

Idéalement, la fenétre de transmission des CSEEtteitinfime 0E — 0 pour éliminer
les pertes thermiques dans les contacts. Dandtéalsu= 100nm (épaisseur courante, entrant
en jeu dans le calcul du courant et de I'absorptetroE =10 meV seront considérés. Dans
'EMC, les densitésn de porteurs sont échantillonnées pdir super particules. Ces super
particules (disons sphériques) occupent donc uanveln/ N = (2/(27)*)x (4Ak® /3) dans
'espace réciproque et donc possedent par définitione largeur en énergie
AE = Akx(dE/ dR. Il n’est donc pas possible de modéliser des @@ Riment sélectif dans
'EMC a moins d’avoir un échantillonnage des pogialss infiniment précisoE = 1@neV a
été choisi car il s’agit de la borne supérieurergaisélectivité des CSE. PodE <  hieV,

le gain en rendement di a la diminution des peyéasthermalisation dans les contacts est
extrémement faible [LeBris10]. Pour tous les caoceifectués dans la section suivante, les
paramétres d’échantillonnage utilisés sant1x10%cm® et N =50x1G (optimisés par
rapport aux contraintes imposées par le calculatieér de l'université). Une évaluation
rapide sur la valléd™ non parabolique de 1a® bande de conduction pourokGa.47AS

by

donne pour la largeur énergétique des super-phlaticyélectrons) AE= @&neV a

E=40meV et AE=12meV a E = 200meV. Les courants d’électrons calculés seront donc
surestimés pourE;, =200 meV, mais seulement trés légérement (énergies mespaes

rapport au minimum de la bande de conduction). Resusuper-particules (trous) les largeurs
énergétiques sont trés minces car les massesiedfedaractérisant les bandes de valence

sont beaucoup plus grandes.

Ce modele pour le calcul du courant (fonction éeldirement et d&" uniquement)

ext
différe substantiellement des méthodes couramntdisees. En effet, le courant et la tension
aux bornes de la cellule sont fonction I'un de tfau Cette dépendance apparait dans
I'expression du courant extrait dans le formalisted_andauer [LeBris10]
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e,h_Nc eh I e
e =—2[(13"(B)- 1B T*{ B dE (V1.2.3)

ol T*"(E) est la transmissivité précédemment défimi, la densité surfacique des niveaux

d’énergie formant les CSE, et odi$" et f&" sont respectivement les fonctions de
distribution des électrons/trous dans l'absorbeudans les électrodes (la tensidh est
fonction de f&" FIG. VI.1.3). Ainsi, la caractéristique courantgéon d'une cellule est
obtenue en calculant la tension en fonction duamauou vice versa. Le modele présenté ici
pour le courant correspond au cd$"=0 (V - -«). Par extension, comme rien ne

s’oppose au courant sortant, on considére quedatren court circuit\{ =0). En effet, en
général le courant varie peu dans une caractéresticpurant-tension pour les tensions
négatives. Le calcul est donc représentatif égaieuhe la situation de court circuit. Ce choix

permet I'étude du photo-courant en fonction desdssparametres « libres » du modeéle de la

cellule, c’est-a-direE®" et I'éclairement.

ext

3) Résultats : position énergétique des CSE et érclament

La plupart des études sur les CSCP sont focalméele rendement maximal que I'on
peut obtenir étant données les caractéristiguanatiele pris en compte. Dans cette optique,
xV

le maximum deP. = 1| est recherché en faisant varier les différentsupatres du

ext ext

modeéle. Les courants d'électrons et de trous dépencependant des énergig§, et E!

ext

auxquelles se trouvent les CSE. Ces énergies rraigpant pas dans les modéles analytiques

de CSCP ou seule la différenég, = ES .- E.

o~ Eog €Ntre en jeu. Ceci ne pose pas de probleme si
'on s’intéresse au cas emblématique ou les bamtdesonduction et de valence sont
symétriques, ce qui a permis d’étudier I'influerteela largeuroE des CSE [LeBris10]. Ici,
I'étude porte sur lnssGay 47AS ou toute symétrie entre les bandes de conduetide valence
est inenvisageable du point de vue de la struc@leetronique, du transport et de la
thermalisation. Afin de venir compléter les étudleSoriques disponibles dans la littérature,
les résultats de cette section sont donc présentésnction des énergies d’extraction par les

CSE E;

ext

et E}. (valeurs absolues mesurées par rapport aux extdaseandes) ce qui

permettra d’illustrer les éventuels effets de Ifagyrie conduction/valence.
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Comme les dépendances vis-a-vis B sont systématiquement prises en compte,

deux cas de figures ont été considérés. Dans rai@reun absorbeur simple a été modélisé.
Dans le second, un miroir parfait a été ajoutéaari€re de I'absorbeur afin de rallonger le
trajet du rayonnement incident dans lI'absorbeuriesi favoriser la photo-génération de
densités de porteurs plus importantes. Ces coumafiigms sont appelées « sans miroir » et
« avec miroir » respectivement et corresponderdgux ehiveaux d’injection. Le rayonnement
incident est considéré normal au plan formé pdrsbabeur. Le chemin optique d’'un rayon
dans le cas avec miroir est donc simplement dopdiéapport au cas sans miroir. Dans les
calculs, I'éclairement est modélisé par le spe€ifel.2) sous concentration maximale.
D’autres astuces existent pour ameliorer I'absorpti’'un semi-conducteur telles que par
exemple les structurations de surfaces qui piegedtmiere a lintérieur de I'absorbeur
[Esteban10] [LeBris11]. L'utilisation d'un miroiresil permet cependant une étude simple
pour deux taux de photo-génération difféerents. Resrdeux cas de figures, la thermalisation
est prise en compte via les interactions portewnph mais la population de phonons est

fixée a 300K (pas de « phonons chauds »). L'efést populations de phonons chauds sera

pris en compte dans la suite pour une configurati, E" ) donnée.

Chaque calcul débute avec des populations deyssrtrilles. Cela revient a négliger
les densités de porteurs intrinséques devant lasitde qui seront photo-générées. Avec

l'éclairement, le systeme évolue librement jusqateindre un équilibre, un régime

stationnaire. Le temps physique minimal & simulaurpE®" entre 0 et0.2eV estt =3ns.

ext

Avec toutes les optimisations apportées au codeattmil (incluant la parallélisation sur 4

e
ext?

CPU) chaque calcul pour un poi E!.) dure entre 5 et 24 heures. Ces temps de calculs

sont poussés a 14 et 46 heures avec la prise guieades « phonons chauds ».

En FIG. VI1.3.1 sont représentés les puissancesrladas et les courants extraits avec
et sans miroir. Les portions de puissance absondespport a la puissance incidente sont
34% et 22% respectivement. Le spectre solaire @mtiédtant le méme dans les deux cas, les
flux de photons absorbés et donc les taux de pi@b@ration sont proportionnels aux
puissances absorbées. Cette proportionnalité pplgjae cependant pas aux courants extraits
de l'absorbeur. En effet, le courant extrait estdsultat d’'un équilibre entre génération,
recombinaison et extraction des porteurs. Cet igeiimplique les recombinaisons Auger.
Or le taux de recombinaison Auger ne varie paslieéent avec la densité (c.f. coefficient
Auger). Les courants « perdus » a cause des precésger sont représentés en FIG. VI.3.2.

On note une quasi complémentarité entre les caurantraits et Auger du type
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labs =1 oat! auge- LES recombinaisons radiatives sont negligeabd@samt les recombinaisons
Auger. Cela est illustré en FIG. VI.3.3 ou les paisces émises radiativement sont inférieures

1% des puissances absorbées.

P =60 MW/m’

2 2 . .
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FIG. VI1.3.1 : Puissances absorbées (a gauche) etarts extraits (a droite) pour les configurations

avec et sans miroir.
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FIG. VI1.3.2 : Courants éliminés par les différeptecessus Auger pour les configurations sans (a

gauche) et avec miroir (a droite).
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FIG. VI.3.3 : Puissances perdues radiativement pesiconfigurations sans (a gauche) et avec (a

droite) miroir.
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FIG. V1.3.4 : Densités d’électrons (a gauche) etrdeis (a droite) retenues dans I'absorbeur (quasi
identiques dans les configurations avec et sansimarcause des recombinaisons Auger et des

courants extraits).
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Les densités de porteurs retenues dans I'absodmeurreprésentées en FIG. VI.3.4

pour le cas sans miroir. Avec miroir, les densigdsnues suivent les mémes tendances et sont

e
ext?

du méme ordre. On note que les densités d’élecaogsentent avekE_ , et que les densités

de trous augmentent avéx{ . Les porteurs répartis entre le bord de bandg®gtsont donc
en quelque sorte stockés dans I'absorbeur. Celexgtitité dans (VI.2.3) ou les porteurs se

trouvant hors des fenétr@$"(E) ne participent pas au courant. Cette équatiorig@hussi

eh
Xt

pourquoi le courant décroit av car f*"(E) décroit avec I'énergie quelle que soit la

température. On note également que les densité®uae sont peu, voire insensiblessg,

alors que la réciproque est fausse. Ceci est epligr le fait que le coefficient Auger pour
les processus CVVV est plus grand que celui posipl®cessus CVCC (CHAPITRE IlI).
Afin de caractériser les populations d’électronsdet trous retenues, leurs fonctions de
distribution ont servi a ajuster des fonctions tridbution de type Fermi-Dirac a I'aide d’'un
algorithme de Levenberg-Marquardt modifié. Les It&ssl pour le cas avec miroir sont

consignés en FIG. VI.3.5. On note que la différedegotentiel électro-chimiqu&y,, varie

de fagon simple aveE?! et suit les mémes tendances que les densitésrdeioAy,, reste

ext

inférieur a I'énergie de bande interdite indiqudes populations de porteurs non dégénérées.

Les température3, des électrons], des trous, efl,, des paires électron-trou (obtenues a

partir des spectres de luminescence) sont relaéaeronstantes et restent égales a celle du
réseau cristallin (300K). Cette caractéristique galément été prédite dans les modéles

développés dans [LeBris1l1l]. On note que méme dam®ifigurationES, = ES =0.2eV,

ext ext

bien que le courant Augerl =383Acm*’ soit proche du courant extrait

Auger
|, =413Acm?, les populations d’'électrons et de trous sont biéa caractérisées par des
températures de 300K. Rappelons que lors d’unemit@mison Auger, une paire électron-
trou est annihilée et un porteur (électron ou tigagne une énergie au moins égale a celle de

la bande interdite. Une température de 300K ind@joes que les pertes par thermalisations

via les interactions porteur-phonon sont énormes.
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FIG. VI.3.5 : Différence de potentiel électrochiméoAL, (a gauche) et températurk, des

populations d’électrons et de trous dans I'absorbgwasi identique dans les configurations avec et

sans miroir).

Les pertes par thermalisation sont illustrées e@. Af1.3.6, ou I'on note que la

puissance perdue par thermalisation constitue wmneb partie de la puissance absorbée.

Cette fraction,P™'/ P, est quasi identique dans les configurations avesaes miroir. La

") est assez simple. Plus les énergies d’extraction

ext.

forme de la surface dans le pldg;,, E

ES! sont grandes, plus la puissance extraite pae @éctron-trou est grande, et moins les

porteurs ont besoin d’émettre de phonons (relaxativergétique) pour se trouver dans les

fenétresT*"(E). Les pertes par thermalisation décroissent doec &f,. Cependant, les

densités de porteurs retenues dans I'absorbelsserti avedE®" et donnent naissance aux

ext
processus Auger. Chaque paire électron-trou aseilmfest, par définition, pas extraite, et

excite un autre porteur qui va devoir perdre sartes>d’énergie pour pouvoir se trouver dans

une fenétreT *"(E) . On s’attend donc & ce que les pertes par thesatiaih augmentent dans

les configurationgEZ, E! ) ou les recombinaisons Auger jouent un role nordigéaple.
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FIG. V1.3.6 : Puissances perdues par thermalisat®ii = P, — P, — P _évaluées a la sortie de

I'absorbeur pour les configurations avec et sansim{a gauche) et puissance perdue par

thermalisation rapportée a la puissance absorbédr(éte).
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FIG. V1.3.7 : Puissances extraites de I'absorbé{y;, = J_,.x E_, rapportées aux puissances

incidentesP, ,, et absorbée®,, _, pour les configurations sans (a gauche) et aaedrgite) miroir.
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Enfin, en FIG. VI.3.7 sont représentées les pussa extraites rapportées aux
puissances absorbées et aux puissances incidémes’agit pas des rendements car I'on se
trouve dans une situation sans tensig)). est la puissance extraite de I'absorbeur, pas la
puissance délivrée par la cellule. Le rapport ganse extraite sur puissance absorbée permet
tout de méme d'illustrer l'efficacité de converside I'absorbeur en fonction du couple

(ES,E)). Ce rapport, P, /P

ext ' T ext abs?

est quasiment le complémentaire &/P,  car la

puissance perdue par recombinaison radiative gfigeéble.

4) Impact des phonons chauds sur la distribution éktronique

Cette section est centrée sur les effets d’accatioul de phonons LO (« phonons
chauds ») qui créent le « phonon bottleneck » tigkamt la relaxation des porteurs. Des

calculs ont été menés dans les mémes conditionsegusnfigurations avec miroir pour le

point (ES,=200meV, E,=100meV, ol P

ext ext

est maximum, en prenant en compte

'accumulation de phonons LO avec l'approximatioe ¢temps de relaxation (RTA,
CHAPITRE V). Avec un temps de vig, =2.5ps (inspiré de celui de GaAs, car inconnu
dans IgsGa47AS), on note trés peu de modifications vis-a-viss d@sultats sans
accumulation de phonons. De plus, les fonctiondisteibution des électrons et des trous sont
encore bien reproduites par la statistique de F&inaic avec des températures proches de
300K. A la vue des densités de porteurs photo-gé&sérretenues dans I'absorbeur
relativement faibles {=3.5x10"cm*® et p=5.1x10°m?), il n’a pas été jugé nécessaire
d’entreprendre une étude avec le couplage des naelgshonons LO avec les modes de
plasmons (LOPC, CHAPITRE V).

Des recherches ayant pour but de garder les psrieghauds » sont menées en
limitant les pertes par thermalisation [LeBris*]) par ingénierie phononique [Conibeer10].

Dans cette optique, le temps de vie des phononsrlOa été artificiellement allongé a
5,10et 2Qps afin de déterminer son impact sur les porteurs.fbactions de distribution des

phonons LO en fonction du temps sont représentée$1&. VI.4.1. On note que la
perturbation sur la distribution de phonons engéadpar la relaxation des porteurs, qui

affecte essentiellement les phonons de centre de, zest faible pourr,, =2.5ps. Elle

augmente dramatiquement pour des temps de vidquigs.
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FIG. VI1.4.1 : Fonction de distribution des phondt3 en fonction du vecteur d’'onde et du temps,
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FIG. VI1.4.2 : Fonctions de distribution (& gauctet)taux de perte d’énergie (a droite) des électrons

en fonction du temps, pour différents temps de yjeconsidérés.

En effet, les populations d’électrons sont car&g®és par des températures plus élevées mais
aussi par des énergies moyennes plus élevées (TAMBHUEL). Les taux d’interaction variant
avec la densité d'états a I'énergie de l'état fif@HAPITRE Il), ils augmentent avec

I'énergie de l'état initial. C’est la raison powguelle —(dE/ df) diminue lorsquer,, passe
de 2.5 a 5ps mais augmente ensuite pour des temps de yeplus longs. Pour,, entre
2.5 et bps, I'énergie moyenne augmente mais le « phonondratk » devient trés effectif
car la distribution de phonons devient tres pedear-1G. V1.4.1). Pour des temps de vjg

plus longs, I'énergie moyenne augmente toujourssnai perturbation n’augmente plus
drastiquement. Bien que présentant une tempéréatectronique plus élevée avec un temps
de vie de phonons LO long, I'absorbeur est encone dle remplir les criteres optimaux
calculés dans [Ross82] ( =3600K, Ay, =-4.2eV) et [Wirfel97] (T, =2470K).

TLO (pS) < Ee > (eV) lue (eV) Te (K)
2.5 0.060 0.005 320
5 0.099 -0.107 486
10 0.137 -0.140 497
20 0.173 -0.179 544

TABLE VI1.4.1 : Energie moyenne, quasi niveau denfet température caractérisant la distribution
d’électrons en fonction du temps de vie des phoh@ns
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5) Conclusion

La compilation des travaux présentés dans les QHRAPS | (structure électronique),
Il (ECM Full Band), Il (processus de générationtmnbinaison) et V (relaxation des porteurs
photo-générés) a permis le développement d’'un reauéhérique pour les CSCPs. Appliqué
a InpsGay47As, ce modele a permis notamment le calcul du pbotwant résultant de
lillumination de la cellule et des pertes qui ltemt I'efficacité de conversion de I'énergie
solaire en énergie électrique. Dans les conditimosgélisées (concentration maximale d’un
rayonnement sous incidence normale, et miroir eidee de I'absorbeur) aucun effet de
« porteurs chauds » n’'a été détecté, les distabstde porteurs pouvant étre caractérisées par
une température de 300K a cause de la thermatisd@e porteurs rapide devant le taux de
photo-génération. Un résultat intéressant tiré dhartement d’égale rigueur entre ionisation
par choc et processus Auger, est le déséquilibhee ees processus de génération et de
recombinaison non radiatifs en faveur des procegauger. La CSCP ne peut donc pas
fonctionner efficacement dans les conditions meéék. Cependant, plusieurs voies sont en
ce moment étudiees afin de garder les populatienpaiteurs photo-générées « chaudes »
telles que I'amélioration de I'absorption par piage de la lumiére qui augmenterait le taux
de photo-génération [Esteban10] [LeBris11], owalemtissement de la relaxation des porteurs
qui limiterait les pertes par thermalisation. Cetézniére solution présente plusieurs aspects

comme I'amincissement de I'absorbeur [LeBris*],lagénierie phononique [Conibeerl0].
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CHAPITRE VIl : PHOTO-COMMUTATEUR

L’équipe Ephycas au sein de laquelle s’est dérocddie these a pour théme phare les
dispositifs a semi-conducteur pour le THz. Il esinplexe de réaliser des détecteurs ou des
sources THz performantes a base de semi-conduatatnes 500 GHz et 2 THz. Parmi les
dispositifs étudiés dans I'équipe, le photo-comrmuta THz occupe une place de choix
[Sirbu05b] [TissafilOb]. Deux théses, [SirbuO5][&tssafil0], lui ont été consacrées. Ce
chapitre est le fruit d’un travail commun avec Ma@aBouchra Tissafi pour la modélisation
d’'un photo-commutateur et en résume les points @é@sés une description sommaire du
photo-commutateur en JedGay 47AS, la version Hydrodynamique du modele numériqae d
'opération Ephycas sera rapidement décrite. Qdesir le calcul des temps de relaxation du
moment et de I'énergie, nécessaires au modele ldydemique, que 'TEMC présenté dans le
CHAPITRE Il a été utilisé.

1) Le photo-commutateur : dispositif

Les photo-commutateurs (PCS) sont des dispositifa-tapides a base de semi-
conducteurs qui peuvent émettre des impulsiongréleagnétiques allant jusqu’a plusieurs
dizaines de THz [Shen03] et des puissances moyelamssla gamme des pW [Zhao02]. Ces
dispositifs ont été proposés par Austorakt[Auston75]. La structure simpliste d’'un PCS
THz est composée de deux contacts métalliquesigpédagpar une tension continue et déposés
a la surface d'un substrat photoconducteur GaAssd3aBempérature (GaAs-BT) ou
d’'InGaAs, par exemple (FIG. VII.1.1). Le processiesgénération d'impulsions électriques a
partir d'impulsions laser ultra-courtes est base Isumécanisme de photoconduction. Ce
dernier traduit la variation de la résistivité d’'s@emi-conducteur sous I'effet d’'une excitation
optique. Lorsqu’un semi-conducteur est soumis aaxoiation lumineuse, dont la longueur

d’'onde satisfait a la condition d’absorption de photod$/m) <1,24/E; (eV)) des paires

électron-trou sont créées dans la zone éclairéesatmi-conducteur, modifiant ainsi la

conductivité et la permittivité de cette zone. Démsas d'lnssGas7As (E; =0,75eV a

300K), la longueur d’onde doit étre inférieur&, &5um.
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hv L’impulsion générée par le photo-
commutateur doit se coupler a un des modes
de la ligne de transmission pour se

propager, d'ou l'intérét de bien choisir la

ligne de transmission. Depuis les travaux

Contacts pionniers d’Auston en 1975 [Auston75],
Meétalliques

Semi-conducteur

différents phénomeénes physiques ont été
exploités pour générer et échantillonner des

FIG. VII.1.1 : Structure basique d’'un photo-
signaux électriques transitoires ultra-rapides

commutateur
par voie optique.

Le premier PCS fut congu par Auston en 1975 [Augbpret porte son nom. Il est
constitué d’une couche mince de silicium (d’'unestésice €gale a 1@.m) sur laquelle est
déposée une ligne microruban présentant un « gdaG. VII.1.2). Deux impulsions
retardées et focalisées sur le « gap » permettdiertiter le PCS. Les longueurs d’ondes
respectives des deux impulsions étaient 1,06 urg,%8 um. La premiere impulsion est
générée par un laser & blocage de modes (Nd ‘gles$d deuxiéme est produite par le
passage de la premiére impulsion dans un cristd KEhosphate Diacide de Potassium). Le
PCS est polarisé avec une tension continue de 2Q@eVprocessus de génération de
limpulsion optique est basé sur I'absorption dgtamiére impulsion laser dite de ‘turn-on’
(« d’activation ») qui crée une conductivité deface et ferme la ligne de transmission.
Cependant, I'absorption de la deuxieme impulside die ‘turn-off (« de désactivation »)
crée quant a elle une conduction de volume quitaorguite la ligne. Ainsi, Auston réussit a
générer et mesurer des impulsions électriques dangeur de 25 ps a mi-hauteur avec un
temps de montée de 10 ps et un temps de descesngirdh 15 ps. La durée de ces
impulsions ne dépend pas de la durée de vie désupsrdans le silicium (plusieurs centaines
de picosecondes) mais plut6t du retard entre les mepulsions optiques. En se basant sur le

méme principe de photoconduction, d’autres

Laser
) l types de photo-commutateur ont été réalisés
V Salspion) %_4_'; en utilisant une seule impulsion d’excitation
| et en modifiant la structure du guide qui sert
FIG. VII.1.2 : Schéma du photo-commutateur de support de transmission.
d’Auston

! Neodymium Glass : Laser au verre de néodyme
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Ainsi, Holzman etal. ont proposé une technique assez semblable a dgllston

mais réalisée sur une ligne microruban sur silicaminci a 10 um [Holzman01]. Une seule
impulsion optique suffit alors pour réaliser lesxddons de “turn on” et “turn f6’. Une

impulsion électrique présentant une largeur a midwr d’environ 1,2 ps et un temps de
montée de 10% a 90 % de 680 fs a été obtenue derla. Keil etal. génerent des

impulsions optiques dont la largeur a mi-hautewt parier de 450 fs a 3 ps. lIs utilisent pour
cela deux faisceaux optiques de pompe décaléstlmighlement suivant la direction de

propagation dans la ligne de transmission (guidglac@ire ou ligne coplanaire a fente)
[Keil95]. C’est donc la distance séparant les depgts de pompe qui remplace le retard
temporel de I'expérience d’Auston. Afin d'augmentarcapacité de génération, une autre
variante du PCS consiste a remplacer le gap sipgrlein peigne inter-digité. Ce PCS (FIG.
VI1.1.3) est constitué d’'un simple guide coplangicdarisé par une tension continue et éclairé
par un faisceau laser entre ses deux rubans. @entent au PCS d’Auston, I'impulsion

optique peut étre placée n'importe ou dans I'espatee-rubans. Cette technique de photo-

ILaser commutation permet de réaliser un court-
. circuit électrique entre les deux rubans
Métal ‘l’ /] a
LA métalliques et générer par la suite deux
[ Ié impulsions de sens inverse de propagation, on

FIG. VII.1.3 : Schéma d’'un photo-commutateggarle de PCS a contact glissant “sliding
a contact glissant. contact”.

Krokel etal. ont réussi a générer des impulsions de 350 fslganteur avec un photo-
commutateur a contact glissant et des matéria@mn@gs de vie de plusieurs centaines de ps
(0.1 ns) [Krokel89]. lls ont utilisé des impulsiotesers de 70 fs et une longueur d’onde de
625 nm pour illuminer partiellement un disque dem de diameétre entre deux rubans d’'une
ligne coplanaire espacés de 10 um. La tension gurgpage dans le guide représente la
variation du champ électrique total entre les Zansbdue au champ électrique inverse qui
vient s’opposer a la séparation des porteurs degehaositifs et négatifs. Alexandrou adt
ont également généré une impulsion de 550 fs (largeni-hauteur) dans le GaAs a partir de
lillumination non uniforme dun gap glissant dansne ligne coplanaire (CPW)
[Alexandrou94] (FIG. VII.1.4). La largeur des rulsashe la ligne CPW est égale a celle de ses
fentes qui vaut 50 um. Le but principal de cettpéeience était de vérifier I'explication du
mécanisme de génération des impulsions THz annpaic&ano et Shibata [Sano89], et plus

155



précisément la chute de I'impulsion électrique Bda chute du champ électrique dans la zone
éclairée et non par I'évolution du courant de d&dans le gap.

Selon Sano et Shibata [Sano89], lorsqu’une impalsiptique est appliquée au bord
du PCS, les porteurs photo-générés court-circuiter#one illuminée en forcant le champ
électriqgue a se redistribuer. Ainsi, le champ diéalans la zone excitée au fur-et-a mesure
gue la conductance augmente dans cette zone gr&geoeeurs photo-créés. Cependant, le
champ croit dans la région non illuminée pour neaiimtla polarisation de la tension totale.
C’est cette variation du champ qui produit un déphaent transitoire du courant qui se
propage en dehors du PCS sous forme d’une imputsiorie avec une durée correspondante
au temps requis pour la redistribution du champsdangap. La génération de I'impulsion
électrigue se termine par la redistribution du chatans le gap alors que le processus de
retour a I'équilibre n’'est pas encore atteint puiggdépend du temps de vie et de la

recombinaison des porteurs.

Parallel-gap sampling geometry 0.7 T

=
: gm- = 550 s PWHM -
g

=01 P Y P I R | | L ]
15 140 145 1540 155 16.0
T Time (ps)

(@) (b)

FIG. VII.1.4 :(a) Structure du photo-commutateuyap parallele (type de contact glissant) utilisé pa

Alexandrou [Alexandrou94]. (b) Impulsion générée lastructure.

Par ailleurs, des impulsions sub-picoseconde oét générées avec un photo-
commutateur dans une ligne a fente (slotline) ércite facon non uniforme. Une premiére
impulsion dont la largeur a mi-hauteur est de 208 &té obtenue avec un substrat en GaAs-
BT (FIG. VII.1.5b). Une deuxieme impulsion de 2454 été obtenue avec un substrat GaAs
[Keil96].
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FIG. VII.1.5 : a) Vues de dessus et de face duggbommutateur utilisé par Keil et Dykaar, b) La
réponse impulsionnelle de ce PC utilisant du GaAdHil96]

De nombreuses techniques de modélisations sorgliechent utilisées pour modéliser
les composants semi-conducteurs. La plus simplsistenen une modélisation analytique
basée sur des hypothéses simplificatrices. Ce dgpmodélisation peut étre suffisant pour
décrire des phénomeénes a basse fréquence ou emerdgirmonique. On peut également
recourir a un schéma électriqgue équivalent linéairenon linéaire. Des modélisations plus
complexes peuvent étre utilisées pour décrire denfa plus satisfaisantes les phénomenes
physiques. Ces modélisations numériques sont detglpes :

1. Des modélisations microscopiques dans lesquelemitmuvements des porteurs sont
modélisés de facon individuelle (modéle particelguar exemple).
2. Des modélisations macroscopiques dans lesquelle§rméresse au comportement de
la population électronique moyenne.
Dans ce qui suit, nous nous intéressons plus phétiement aux modélisations
macroscopiques pour décrire plus finement les pinénes physiques dans les composants
semi-conducteurs. Ce choix de type de modélisatmose sur I'invalidité des hypothéses
simplificatrices requises par les modéles analgsqdans la gamme THz. D’autre part, les
modélisations microscopiques nécessitent des ressoinformatiques plus importantes que

les modélisations macroscopiques.

157



2) Photo-commutateur : modélisation

Dans le domaine des THz, la modélisation numérigéeessite I'adaptation des
approximations classiques du régime quasi-stationpaur le champ électrique. En effet, le
temps de propagation des ondes électromagnétiguesut pas étre négligé devant la période
du signal. C’est pourquoi, nous avons adopté unééfisation basée sur un couplage complet
des équations de I'électromagnétisme et du trahspeux approches de ce couplage ont été
réalisées. La premiéere approche s’appuie sur leétaosimplifié du transport a travers le
systeme d’équations ‘dérive-diffusion’ et la deum&sur le modéle HydroDynamique (HD).
C’est sur cette derniére approche que se focalisette section car c’est dans le modele
hydrodynamique qu’ont été injectés les résultassodéculs EMC.

Les équations qui sont utilisées par la suite pawtescription de la propagation de

'onde électromagnétique sont les équations de Méxvaraday et de Maxwell-Ampere:

[

x E(T,1) —% B(F,t)

(VI1.2.1)

!

(!

XH(F,U) =D 1)+ eong 1)

9
ot
ou E(r,t), D(r,t), B(r,t) et H(F,t) sont respectivement le champ électrique, le vecteu
déplacement, le champ et linduction magnétiqueemfin j_ ,(Ft) est le courant de

conduction. Toute ces grandeurs dépendent de reapliés ou moins complexe du vecteur
positiont et du tempg.

La structure simulée comprend une zone active (game longueur Lg de 2 um
placée au milieu du ruban central d’'un guide caogitan conformément a la FIG. VII.2.1. Le
guide coplanaire présente une impédance d€ %h basses fréquences. Les bandes
métalliques sont de 10 um de large (W) et sontcggsade 6,6 um (structure de référence
50Q). Le substrat est en InP, qui est transparenti@énigueur d’onde de I'impulsion optique
(1,55 pum). L'utilisation de la filiére InP, est nate par le faible colt des sources a 1,55 um
développées pour les applications télécoms. Le-senducteur photo-excitable constituant
la zone active du PCS est une couche mince ¢fB® 43As, de 300 nm d’épaisseur supposée
préalablement irradiée afin de réduire a une éehalb-picoseconde le temps de vie des
porteurs [Chimot05].
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FIG. VII.2.1 : (a) Vue de dessus du photo-commutgt®) Coupe longitudinale du photo-

A\ 4

commutateur suivant le plan de coupe C-C tracdapartie (a).

Le modele HD permet de mettre en évidence dessefiettransport non stationnaire. Il est
basé sur un systéme de trois équations couplégaatién de conservation de la charge,

éguation de conservation du moment, et équatiaodservation de I'énergie.

on

= HA9) =0 (VI1.2.2)
0 _ = o1 E &
~ = TAVE-v(O4) D[ vk T] - @ (VI1.2.3)

En utilisant la relation qui relie I'énergie a lantpérature T: E=%m*(f)\f +glg'l[,

I'équation (VII.2.3) devient :

%: —qv.E- W( DE)—— { {5 m () H—‘:(g (VI1.2.4)
ov E v
E:_mqﬁ Oyv-5 (5) 0. - nni(€) %) - Tm(g) (VI1.2.5)
La distribution de la densité de couraﬁu dans le composant actif a chaque instant est
donnée par :
J =-gnv (V11.2.6)
Les variables de ces équations sont :
n: la densité d’électron, V : la vitesse moyenne des électrons,
& : I'énergie moyenne, m : la masse effective moyenne des porteurs,

r,.(¢) - le temps de relaxation du moment(<) :le temps de relaxation de I'énergie
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Les termes de collision dans chacune des équatiensonservation décrivent de maniere
« moyenne » les interactions subies par les prteu

Il nest pas trivial de discrétiser le modéle HD dbbtenir des résultats stables,
corrects et convergents. Les approches utilisées gigcrétiser ce modele fortement non-
linéaire avec un schéma aux différences finies basées soit sur I'étalement des paramétres
scalaires et vectoriels dans les points nodaux est demi-points nodaux [Aste03]
[McGarvey08], soit en mettant toutes les varialdlaas les points nodaux au méme pas de
temps [Alsunaidi97]. Cette derniere approximati@ppuie sur I'hnypothese que les variables
ne sont pas capables de se découpler dans le moupse pas rendre le modele exact au
second degré dans l'espace et exact uniquementreanigy degré dans le temps. Cette
discrétisation ne parvient pas a un modéle numérggable. Pour corriger ce probleme, des
techniques de discrétisation avancées ont été neiseplace en utilisant le temps. Par
exemple, Tomizawa a utilisé une méthode semi-inipliCrank-Nicolson, Aste & Vahldieck
[Aste03] ont utilisé un schéma pondéré ‘upwind’,E#tGhazaly, qui a mis en oeuvre le
couplage d'un code électromagnétique avec un siewnlaiD sur le méme maillage, a utilisé
une méthode hybride qui inclut la méthode standgrdind’ et la méthode ‘Lax-Wendroff’
[Alsunaidi97]. La méthode est numériquement stafvlais souffre de dispersion numérique
importante en raison de la nature asymétrique dectinode. Pour EI-Ghazaly, il n'y a aucun
intérét dans I'utilisation de schéma semi-impliaie totalement implicite avec un pas de
temps aussi petit quat = 10*’s.

Le modele de Aste & Vahldieck ne concerne que taghydrodynamique du modele
couplé [Aste03]. Aste & Vahldieck utilisent une atibn Iégérement différente mais qui est
tres semblable au modéle d’El-Ghazaly qu'ils tentBaméliorer. Pour cela, ils utilisent une
grille décalée dans l'espace pour linstallatiotiale de la grille de discrétisation. Les
vecteurs sont placés sur les points nodaux ethdaiges sont mis sur le nodal %2 points, mais
ils sont tous évalués au méme pas de temps sans sagt dans le temps. La méthode est du
deuxieme ordre dans l'espace, mais seulement dawoigererdre dans le temps. Les auteurs
parlent de probleme de stabilité, et imposent uméma@ ‘upwind pondéré’ a plusieurs
variables du modeéle pour accroitre la stabilité @dgue. La méthode ‘upwind’ est
généralement utilisée pour saisir les effets hygimachiques comme 'onde de choc, mais elle
peut aussi étre utilisée pour ajouter de la stabili

La discrétisation des équations hydrodynamiquesiegieu plus compliquée que la
meéthode de Yee pour les équations de Maxwell. Erergé la grille s’étale en comportant

des scalaires et/ou des vecteurs suivant desexipartinents. La complication réside dans le
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fait que les équations contiennent a la fois detages et des vecteurs. La concentration des
porteurs est reliée aux points nodaux mais la élisation centrale ‘leapfrog’ fait appel aux
valeurs vectorielles au centre de la maille (ed&ex nceuds). D'ou la nécessité de moyenner
la valeur scalaire avec les voisins les plus preches quantités scalaires sont reliées
‘naturellement’ aux points et peuvent étre utilidésctement [McGarvey08].

Ecrivons, sous une nouvelle forme I'équation deseovation de I'énergie

8T -TE-TE - T,
avec (VI1.2.7)
TE=quE 1€, = w(04)
_2 | o mE) _&-§
T53—3nD{nv(E 5 \fﬂ T, )
Idem pour I'équation de la conservation du moment
ov_ . .
ot T —Ty-Ty- Ty
avec (VI11.2.8)
qE o
T =——+ Ty =(ul)Vv
m (@ v, = ()
__ 2 o _ v
TV3_3m*(E)nD'(n£ nm(¢) %) Ty -

Cette derniere équation a été modélisée avec laoaétupwind’ pour le terme (VI1.2.7) et la
méthode aux différences finies a droite pour I'dmuma (VI1.2.8). Cependant, la solution
numerique diverge avant d’atteindre I'équilibre odttenir la réponse temporelle compléte.
C’est pour cette raison que nous avons simpligguation de conservation du moment en
négligeant la variation temporelle du moment. Esgmb

m (§)v
Iy ($)

On en déduit une formulation de la mobilité élesinoe y, en fonction de I'énergie

2

0= —qE-
q3n

O.(nf - nm &) ¥)-

(VI1.2.9)

moyenne des porteurs :

= In(<) VI1.2.10
H,($) (&) ( )

La densité de courant suivant I'axe ‘x’ devient :

20 .
Jn =-qny = cyn[ n|§+§&( - nié) 2\)} (VI1.2.11)
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Ce jeu d’équations mene a des composantes de fatéelu courant qui comportent des
termes de conduction et de diffusion. Ces équatsmmg introduites dans la plupart des
modeles HD commerciaux utilisés pour la modélisate composants a semi-conducteurs.

3) Calculs des temps de relaxation du moment et diénergie pour Ing sdGap 47AS

La mise en ceuvre du modéle HD nécessite un catéalgble du temps de relaxation
du moment () et du temps de relaxation de I'énergig.(Ce calcul est effectué grace au
code Ensemble Monte Carlo (présenté dans le CHARITMR A I'issue de ces calculs, on
obtient la variation de la masse effective, mu temps de relaxation de I'énergig et du
temps de relaxation du moment, en fonction de I'énergie moyenne des électrondest
trous. Ces grandeurs ont été calculées pour urdgediverses concentrations de porteurs
donné. Ce jeu de concentrations considéré se cargmgiuatre différentes concentrations
allant de 3 1% & 1,06 18 cmi® pour les électrons et les trous. Ce qui générégl@tions
pour chaque paramétre,(tm, m, M) en fonction des concentrations n et p. Onttiret Tp,
des équations (VII.2.4) et (VII.2.5) résolues ddespace réciproque (i.e. sans gradients
spatiaux) et en régime stationnaire tout comme ffdosgier81] :

0=—qv.E—‘z_‘(°

et 0=- 9E __Vv
7, (&) m($) 7,(¢)

a) N=1.06x10%cm® et X 1 cm’<s x 1.08 18 cm

Pour une concentration d'électrons égale a 1,08 &6i° et quatre différentes
concentrations de trous allant de 3'1@ 1.06 16° cm® les variations en fonction de
'énergie du temps de relaxation du moment, du &l relaxation de I'énergie et de la
mobilité sont représentées en FIG. VIl.3.a.1, et peur les électrons et les trous. Les temps
de relaxation du moment sont tres inférieurs (d'wideade) au temps de relaxation de
I'énergie. Les courbes sont complexes : a faiblerdge, T, et 1. augmentent, passent par un
maximum et ensuite diminuent avec I'augmentatior’@gergie moyenne des porteurs. On
constate que pour une concentration élevée d'élstégale a 1,06 ¥ocm?, les temps de
relaxation e et 1) des électrons et des trous augmentent avec éairvele la concentration

des trous a cause de l'écrantage des interactionkmbiennes par les trous. En FIG.
VII.3.b.1, on représente les variations des tengeethxation et de la mobilité en fonction de
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I'énergie mais pour une concentration d'électrohs gaible égale & 5 1bcm®. En FIG.

VII.3.c.1 et FIG. VI1.3.d.1, p vaut 1,06 10cm® et 3 1087 cmi® et n varie.
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FIG. VIl.3.a.1 : Variation du temps de relaxatioa kénergier, et du temps de relaxation du
momentr,, en fonction de I'énergie des porteurs pour lestétms et les trous. Les concentrations
de porteurs utilisées dans ce calcul sont les sueg: n = 1,06 1 cni® et p varie de 3 16a
1,06 16° cni®,
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b) n=5x10"cm*® et 3x10°cm’<s g 1.0& 16 cm
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FIG. VII.3.b.1: Variation du temps de relaxation l#nergie 7. et du temps de relaxation du moment
T €n fonction de I'énergie des porteurs pour lestédms et les trous. Les concentrations de porteurs
utilisées dans ce calcul sont les suivantes : n18'5cni® et p varie de 3 164 1,06 1&° cm?®,
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c) p=1.06x10%cm> et X 16 cm’< x 1.08 18 cm
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FIG. VII.3.c.1: Variation du temps de relaxation ltEnergie 7. et du temps de relaxation du moment
T, en fonction de I'énergie des porteurs pour lestétms et les trous. Les concentrations de porteurs
utilisées dans ce calcul sont les suivantes : p0s 1.3° cm® et n varie de 3 16a 1,06 16° cm®.
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d) p=3x10°ni® et 3x10°cm®<s = 1.0& 18 cnr
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FIG. VII.3.d.1 : Variation du temps de relaxatioa kenergier, et du temps de relaxation du moment
T €n fonction de I'énergie des porteurs pour lestédms et les trous. Les concentrations de porteurs
utilisées dans ce calcul sont les suivantes : p18'8cni® et n varie de 3 164 1,06 1&° cm?®,
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e) zones dopées: n = p = 3,5 am?
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FIG. VIl.3.e.1 : Variation du temps de relaxatios ItEnergier, et du temps de relaxation du moment
T €n fonction de I'énergie des porteurs pour lestédms et les trous. Les concentrations de porteurs
utilisées dans ce calcul sont celles de la zon&dom = p = 3,5 18 cnm®.

Pour les zones d’acces, fortement dopées, les Isafnantrent que le temps de

relaxation de I'énergie ainsi que la mobilité dest@urs en fonction de I'énergie sont réduits.
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4) Résultats de modélisations du PCS avec MAXTRA3D

Le travail présenté dans cette section est un résdumchapitre 6 du manuscrit de
these de Bouchra Tissafi [Tissafil0]. Nous commagsg¢out d’abord par présenter le résultat
obtenu a partir de la modélisation du PC avec ldéloHD complet que nous nhommerons
HD1. Nous rappelons que les équations utilisées foiwconservation de I'énergie et la
conservation du moment sont les suivantes :

-Equation de conservation de I'énergie :

% —qv.E—V(DE)—EDH m/—imj(f— (<) \%H— $7% (Vi)

ot 3n ke 2 7 ()
ou « est la conductivité thermique et peut étre éctmme dans [Baccarani85] [Aste04]
*
« :(§+rjks o (_Zj e-E)y (VI1.4.2)
2 m*(&)\ 3 2

-Equation de conservation du moment :
v___ g 2 _m(€) 2 -y Y
ot me(&) 3nr (&) nm.(nf 5 n\FJ (vO) v @ (VI1.4.3)

Les temps de relaxation sont calculés en difféesmic@ntre les zones dopées et non dopées.

Le niveau de dopage considéré sous les contaats 85 16°cm* et la concentration des

porteurs dans la zone active est n = p ¥&a°.
Le résultat du couplage Maxwell-HD1 est représemé-1G. VII.4.1. Le PC génére
une impulsion THz caractérisée par une amplitudeimmele de 0,66 V et une largeur a mi-

hauteur de 242,6 fs au bord du gap. Le temps ddémate I'impulsion est de 55 fs avec un

délai de propagation de 72 fs.

0.6+
E 0.4 FIG.VIL.4.1:L'onde THzax=4umetax =20 um
E ' du centre du gap. (Résultats obtenus avec le modele
E HD1 pour Ly =2 pm, W/S = 6,6/1@; = 30 fs,
0.21 o= 0y = 2,5 um, W= 3,5 10° Winf, ddp = 2,5 V).
J I —+= z =4 pum
_J s ——zx =20 pm
(]t =
0 02 04 06 08

Temps (ps)
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La suppression de certains termes des équatiomsriervations de I'énergie et du
moment induit de profondes modifications de I'atlute I'impulsion THz générée par le
photo-commutateur et perturbe méme la convergenceadle dans certains cas. Nous
présentons, dans ce qui suit, les trois formulatigm ont été dérivees du modele HD1 pour
étudier sa convergence.

En commencgant par négliger le troisieme terme dquition de conservation de
I'énergie TE;- défini par :

TE1=—£D|:( nv—ﬁmJ(f—m \?H (VIl.4.4)

3n ks 2

nous obtenons un premier modéle HD1-a, dérivée adere HD1 et dont les équations sont

les suivantes :

af—_ UE_—Y _Q(_Q(o

o AvETHB) (VI1.4.5)
ﬂ—_ qE _ 2 _m*(f) e\ v
at_ m*(f) 3rﬁ‘(f) nD'(nE 2 nvzj (\’D)V Z_m(g)‘ (VI11.4.6)

En négligeant cette fois-ci le deuxiéme terme deuigdion de conservation du

moment qu’on noterdV, tel que :

2 D.(n{—m n\?j (VILA.7)
&)n

™NN=—«—
t3m( 2

on définit le deuxieme modele HD1-b avec les éguatsuivantes :

% - _qv.E-w(08) —S—ZnDK n"v—éﬂj{f- m*z(f) @j} - i_(g (VI1.4.8)

o __ qE _(vO)v- v

ot m(¢)
La derniere formulation « HD1-c » définie, ne coemt aucun des deux termiEs; et
TVi. Elle se compose donc, des équations (VII.4.5Yg14(.9).

(V11.4.9)

Nous comparons en FIG. VII.4.2 'onde THz modélisgec ces trois formulations (HD1-a,
HD1-b et HD1-c), ainsi que le modele complet HDE termeTE; dans I'équation de
'énergie contribue de fagcon fondamentale a maintésn convergence de la solution
numerique jusqu’a 0,6 ps. Quant au teifive qui est responsable de la diffusion des porteurs,
nous constatons qu’il fait baisser I'amplitude nmaaie de I'impulsion THz sans trop modifier

son allure. Cette derniére remarque illustre ufféréince majeure entre les résultats obtenus
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avec le modele HD et ceux obtenus avec le modele@®@De terme de diffusion des porteurs
du modéle DD ne joue quasiment aucun réle dant&éfisation du PCS

0.8,

HD1-a HD1.c

Tenston (W)

0 0.5 1 15
Temps (ps)

FIG. VII.4.2 : L'onde THz & x = 4 um de I'excitatiopour différentes formulations des équations de
conservation du moment et de I'énergie. HD1 : leled® HD avec tous les termes des équations
(VI1.4.1) et (VI1.4.3), HD1-a : le modele HD1 sdegerme TE1 dans I'équation de conservation de
I'énergie (VII.4.1), HD1-b: le modéle HD1 sanségrme TV1 dans I'équation de conservation du

moment(VI1.4.3) et HD1-c : le modéle HD1 sans audes deux termes TV1 et TEL.

——y =
12 4 -—LGmmn 25+
Y Fayonnée { dans 1'InF
20 » :'-.-/
% %1 %15_ i\ Guidée dans le CPW
g s i : b Rayonnée  dans l'air)
g 4. L
jm jm r
& i
(&) 5 :I'
.i‘
0 - T T T T 1 0 |"‘I T T T T |
01 02 03 04 05 0 01 02 03 04 05

Temps (pz) Temps (pz)
(a) (b)

FIG.VII.4.3: a) Puissance guidée : a x =4 um eta20 um du centre du gap, b) Puissances guidée
(2 4 um du centre du gap) et rayonnée dans l'adaats le substrat. (Résultats obtenus avec le raodel
HD1 grace au calcul du vecteur de Poynting).

Ce terme de diffusion contribue également a faitgneenter lintervalle de

convergence de la solution (FIG. VII.4.2). Lorsquadte fois-ci les deux term@d; et TV,
sont négligés (HD1-c) dans la résolution du coupldtpxwell-HD1, lI'impulsion générée

s’élargie a cause du termé&; et l'intervalle de calcul augmente grac&\a. En conclusion,
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la stabilité du modéle HD1 est améliorée par lgpsegsion du terme TV1 de I'équation du
moment, alors que dans le méme temps, ce termekenfortement a fixer 'amplitude de
'impulsion THz, d’ou son importance.

En gardant le modele complet du couplage MaxwelltHibus présentons sur la FIG.
VI1.4.3 le bilan en énergie du PC en tracant d’'pad, la propagation de la puissance guidée
et d’autre part, les puissances rayonnées dantb#trat et I'air. Comme prévu, la plus grande
partie de la puissance transmise au PC est rayataréele substrat. La puissance maximale
guidée vaut 12 mW.

Le modele HD1 souffre de probleme de stabilité.e&pile trées nombreux efforts pour
le stabiliser, I'équipe s’est tournée vers un medebins ambitieux dans lequel I'équation de
relaxation du moment se voyait remplacée par umadtation de la mobilité des porteurs
dépendant de leur énergie moyenne. Cette appratismevent retenue pour la modélisation
hydrodynamique de composants actifs y compris dass logiciels commerciaux de
modélisation de composant a semi-conducteurs (ATIODASSENTAURUS). Nous notons
cette deuxieme version du modeéle hydrodynamiquéd2 Ht nous rappelons son jeu

d’équations :

g=—qv.E—V(DE)—3DH rrv-imj(s—m*(f) 6]}—5‘50 (VI1.4.10)

ot 3n ks 2 7¢ (£)

2 O( rE - nnt (&) %)} (VI1.4.11)

V= —pn(f)[ E+§
Les temps de relaxation utilisés dans les équatianmodele HD (toutes les versions)
dépendent de la densité d’électran®t de trousp dans le semi-conducteur. Le couplage
Maxwell-HD2 précis, nécessiterait donc, un calceltgf)? tm(§)? et de la massg)( pour
tous les couples (n,p) susceptibles d’exister astantt dans le semi-conducteur. En nous
basant sur le seuil de saturation dans I'lnGaAsueles valeurs des concentrations calculées
lors des précédentes modélisations (DD et HD1)s mwons décidé de calcule(f), Tm(¢) et
de la massé} sur la gamme des concentrations'{ta,06 1% cm™ que nous avons divisée
en quatre régions, pour chaque type de porteursddaéquent, 16 régions (4x4) de calcul de
Te(&), Tm(€) et de la massg), en fonction de (n,p), ont été prises en compiesde couplage

Maxwell-HD2.

2 Temps de relaxation de I'énergie
® Temps de relaxation du moment
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Nous présentons en FIG. VIl.4.4, I'impulsion THz§é&e par le PC en fonction du
couple (n, p) considéré dans la modélisation. Taomaples (n, p) de valeurs constantes
(5107, 7 10" 1,06 18% cm® ont été comparés au couple (n, p) dépendant dediéns
(définies en annexe 1). Nous constatons qu’un pgatif apparait au démarrage pour le
modele incluant les concentrations constantes (o) é¢s plus élevées qui peuvent exister
dans le gap pendant la génération optique desyssrtelne autre différence est a noter au
niveau de I'amplitude maximale qui est de 6 % mmsnd pour (n = p = 1,06 1ocm™) par
rapport au modele a 16 combinaisons de (n, p).d@&sences sont dues a l'utilisation d’'un
seul couple (n, p) a la place de 16 combinaisonpeumettent plus de précision. Toutefois,
les modeéles incluant un seul couple (n, p) permetle réduire le temps de calcul de 40 %
puisque le programme ne cherche pas pour chaqlecet a chaque pas sur le temps a

trouver les parametres dépendant des couple$ Igs plus pertinents.

0.5,

0.4 _n=p=?llill?|:m'3
] - — 16 combitaisons pour (o,

0.5

0.4

0.3

0.2

Tension (V)
Tenston (W)

0.1
T n=p=5 108 cm®
D;# *n=p=710" cm?®
" n=p=1.08 10" cm”®
0.1 L] —'I—lﬁ n:u:llmhinailsnns I'.II:II'LH' (n,;::) 01 | | | |
0 02 04 06 08 1 0 1 2 3 4
Temps (ps) Temps (ps)
(@) (b)

FIG. VIl.4.4 : Réponse temporelle du PC avec le@&®#D2 pour : a) quatre différentes
configurations du temps de relaxation de I'énemgiele la mobilité (insert représente I'impulsion
jusqu’a 5 ps). b) deux configurations. (Le calcelrgdet de la mobilité dépend des concentrations

utilisées dans le calcul préalable).

Nous présentons les résultats correspondant @agation de I'impulsion THz sur la
FIG. VII.4.5 pour deux positions de lI'impulsion derguide : 4 et 20 um du centre du gap.
L'amplitude et la largeur a mi-hauteur de l'impolsi générée au bord du gap sont
respectivement égales a 0,48 V et 451 fs. Nous amnp ces résultats a ceux des autres

modeles « HD1 » et « DD » dans la section qui suit.
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FIG. VII.4.5: a) L'onde THz a x =4 um et a 20 pmakntre du gap pour le modele HD2. b) Zoom de
(a). (Résultats issus du couplage Maxwell-HD2)
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0 2 4 & H 0
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FIG. VII.4.6: a) L'onde THz & x = 4 um pour diffétes formulations des équations de conservation
du moment et de I'énergie. HD2 : le modéle HD2 aves les termes des équations (VI11.4.10) et
(VI1.4.11), HD2-a : le modele HD2 sans le termeg TWAI.4.4) dans I'équation de conservation de
I'énergie, HD2-b: le modéle HD2 sans le terme, T¥1.4.12) dans I'équation de conservation du

moment et HD2-c : le modele HD2 sans les terme®TVE. b) Zoom de a) sur [0 ; 2] ps.

Afin d’apprécier I'influence des différents termiéss au gradient de la concentration
des porteurs, nous procédons de la méme facon ejleed&crite ci-dessus pour le modéle
HD1, en supprimant certains termes des équatiorodservation (VI1.4.10) et (VII.4.11).
Nous notons : HD2-a le modele HD2 sans le termg(VH.4.4), HD2-b le modéle HD2 sans
le terme T\ (VI1.4.12) et HD2-c le modéle HD2 sans & TV..
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TV, = q%(f)E%( & - nt () %)} (VI1.4.12)
Nous pouvons remarquer en FIG. VIL.4.6 que le terdee diffusion (gradient de la
concentration dans I'équation de conservation dmerd) ne joue aucun réle dans la genese
de 'onde THz, tout comme pour le modele DD. Enligégnt le terme TEde I'équation de
concentration de I'énergie, nous constatons qpécld’amplitude de I'impulsion augmente et
s’accompagne d’'un élargissement de la méme facmm gupu observer auparavant avec le

modele HD1.

Dans cette section, nous comparons les résulté¢siub a partir des modeles HD1 et
HD2 avec ceux du modele « dérive-diffusion » (DDYup une méme configuration de
porteurs dans le semi-conducteur. Il faut entemdrela que les paramétres de I'équation
(VI11.4.13) (qui correspond a la loi de vitesse istaaire des électrons dans les matériaux Ill-

V) ont été ajustés sur les résultats des calcul€ EM

4 4
v E E
 (E) = g x| | 1428 (—j /1+[—j (VI1.4.13)
’ ” lunOE Ec Ec
0.6 0.6
—+—Dodéle H1
o ——Dodéle HD'L o —— Modile HDZ
< 0.4 ——Modéle HDZ % 0.4 — Modéle DD
g —— Modéle DD £
702 " 02-
I:I 1 T T T T T 1 I:I-. T T T
o1 2 3 4 5 & 0 0.3 0.6 0.9
Temps (ps) Temps (ps)
(a) (b)

FIG. VI.4.7: a) L'onde THz & x =4 um du centreghp pour les trois modeéles de transport : DD,
HD1 et HD2, b) Zoom de (a) sur [0 ; 1] ps.

La FIG. VII.4.7 fournit une comparaison des rédsliabtenus avec les trois modeles
(DD, HD1 et HD2). On peut tout d’abord remarquee des allures des trois réponses sont
proches. Cela donne un certain degré de confiance llges conclusions (qualitatives sur
I'optimisation de la réponse du PC réalisée avagpifoche DD au chapitre 3 de [Tissafil10]).
Une observation plus attentive nous indiqgue quemiedéle HD2 fournit une réponse
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intermédiaire entre celle fournie par HD1 et calle modéle DD. L'amplitude du pic du
modéle HD2 est supérieure a celle du pic obteng &2 mais demeure bien inférieure a
celle atteinte par HD1. Ce qui est plus décevantes le retard initial disparait totalement
dans HD2 (tout comme le petit pic négatif qui pdec€impulsion). Il est presque équivalent
a celui obtenu avec le modele DD (54 fs). La largemi-hauteur de I'impulsion est réduite
dans le modéle HD1 (242 fs) par rapport au modéd2 K451 fs) et DD (458 fs). D’autre
part, le délai de réponse du Pg,(tle 'amplitude maximale) est de 64 % plus grandrpe
modele HD1 que le modele DD. Cette différence dépée la relation entre le champ
électrique et la vitesse des porteurs. Il auréito&taucoup plus riche d’aboutir a un code HD1
stable. Cependant le pragmatisme nous a incitéis fogaliser sur le modele HD2 et a tenter
de I'améliorer.

Afin d’évaluer le réle du transport non stationeasur le fonctionnement du PC, nous
avons realisé des modélisations avec le modéle Hiaisant varier la tension de polarisation
statigue aux bornes d'un « gap » de 2 um entreeR X0 Volts. Nous présentons en FIG.
VI.4.8 et FIG. VII.4.9 les résultats de modélisats correspondant respectivement aux

modeles HD1 et HD2.

Tension (V)

0.2 04 06 08
Temps (ps)

FIG. VII.4.8: Impulsion générée par le PC en foantde la polarisation appliquée (2,5; 5 ; 10 et
20 V). Calcul effectué avec le couplage Maxwell-HD1

Nous observons qu’en utilisant la formulation HDamplitude de I'impulsion THz
augmente en fonction de champ de polarisation alpravec la modele HD2, le pic
d’amplitude sature a partir d’'une tension de psédion de 10 V. Cette saturation résulte de la
relation de dépendance entre la mobilité des prtetule champ électrique. En effet, a faible
champ, les électrons sont a I'équilibre thermiquecae réseau et leur vitesse moyenne est
proportionnelle au champ électrique par l'internaé@ de I'’énergie (modele HD?2). La vitesse

de dérive des porteurs présente une valeur maxiviadax’ obtenue pour une valeur critique
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du champ électrique Ec. Lorsque le champ deviepbrtant, les interactions des porteurs
avec les vibrations du réseau entrainent une ditoimwe la mobilité des porteurs. Cette
diminution de la mobilité se traduit par une vaaatnon linéaire de la vitesse de dérive des
électrons, d’ou la saturation de I'amplitude maxenale [I'impulsion THz pour une
polarisation de 10 V dans le cas du modele HD2 e@éant, nous retrouvons les conclusions
obtenues avec le modele de DD concernant 'augrientde I'amplitude maximale avec la
tension de polarisation. En ce qui concerne lesltais du modele HD1 (FIG. VIi.4.8),
'amplitude maximale de I'impulsion THz augmentesava tension de polarisation en tirant
profit d’'un régime de transport tres fortement rsiationnaire. Cependant, le processus
d’ionisation par choc qui se produit a champ élevéui n’a pas été pris en compte dans
'approche hydrodynamique constituerait une limpéysique a l'augmentation de la

polarisation statique.

2 2
==Y
- - 2V
1.54% a1V 1.5
£, oY &,
- —a— 15V -
g 1 g 1
= =
0.5
0 T T 1

0 0.2 0 .I4 0.6 0.8
Temps (ps) Temps (ps)
(a) (b)

FIG. VI1.4.9 : a) Impulsion générée par le PC endtion de la polarisation appliquée (2,5;5; 10 e
20 V), b) Zoom de (a) sur l'intervalle [0 ; 0,8] pSalcul effectué avec le couplage Maxwell-HD2

Nous présentons dans cette derniere section, sedtats de modélisation de la structure
optimale avec =10 um (FIG. VI.4.10) obtenue par B. Tissafi '‘8ssue d'une étude

paramétrique (modéle DD). Un délai de propagatsint@ujours présent dans la solution de
HD2 a cause des phénomenes non stationnaires dsptra des porteurs. En outre, le
rendement du PC en termes d’amplitude maximale éardjeur a mi-hauteur répond a notre

étude d’optimisation et ceci pour les trois appescties équations du transport.
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FIG. VI1.4.10: Tension de sortie en fonction deppaoche utilisée pour I'équation de Boltzmann pour
la structure optimale (.= 10 pm).

La FIG. VII.4.11 illustre la puissance de I'ondddge en fonction de I'approche utilisée pour
les équations du transport. La puissance maxima#eg dans le CPW est obtenue avec le

modéle HD1 et s’éléve a 0,13 W. Le modele DD fdusnie puissance maximale de 16 mW a

cause du mécanisme de saturation de la vitesggodesirs inhérent a ce modeéle.
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FIG. VII.4.11 : Puissance guidée en fonction d@fieoche utilisée pour I'équation de Boltzmann
pour la structure optimale ¢.= 10 pm).
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5) Conclusion

Ce chapitre a été consacré aux résultats issusuplage des équations de Maxwell et
I'équation de Boltzmann approchée par le modeleddyghamique. Malgré la divergence de
la solution du modéle HD complet au-dela de O,7BpsTissafi reussit a montrer l'influence
du transport non stationnaire sur 'onde THz gémé@ette étude a été rendue possible par
I'utilisation de temps de relaxation calculés aipale résultats calculés par 'EMC. Ce travail
n'avait jamais encore été mené. La difference dagenodeles HD et DD réside dans la prise
en compte des effets non stationnaires du transiesrporteurs. Cette différence n’influence
pas les conclusions qualitatives de l'influence degrs paramétres (géométrie du gap et a
I'excitation optique). En revanche I'amplitude ldepulsion THz et les bilans de puissance
sont tres différents avec un modéle HD. L'influendeela tension de polarisation statique qui
est directement liée au champ électrique locabet@té étudiée a la fin de ce chapitre avec
le modéle HD est également sensiblement différamée ce modeéle. Par manque de temps,
une optimisation globale du PCS n’a pu étre menée & modele HD dans le cadre de la
these de B. Tissafi. Ce travail reste a mener. phlige en compte de I'ionisation par choc

apparait primordiale.
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CONCLUSION

Ce travail de these a relevé de I'analyse et ldéisation de différents mécanismes
influant sur la dynamique des porteurs de charges tes semi-conducteurs IlI-V en se basant
sur I'approche « Ensemble Monte Carlo Full-Bandourpla résolution de I'Equation de
Transport de Boltzmann, car cette approche numérjgermet de modéliser finement la
dynamique des porteurs de charges. L'outil de meat@n développé s’inscrit dans la
continuité de précédentes théses au sein de 'éqopant, notamment, sur la modélisation
de sources et de détecteurs THz. La modélisatiarostopique du transport et de la
relaxation des porteurs dans ce présent travaihdse vient donc améliorer les modéles
macroscopiques utilisés dans les précédentes. ide @t outil peut également améliorer la
modélisation du transport et de la relaxation deégpos photo-excités pour I'étude de cellules
photo-voltaiques. Ce nouveau volet de rechercheeau de I'équipe a émergé a la faveur
d’'une collaboration avec I'IRDEP. Les Cellules $@a a Porteurs Chauds (concept de
cellules photo-voltaique de®” génération) et les composants opto-électronique TH
partagent en effet bon nombre de phénoménes plegsiqtes phénomenes ont donc éte
intégrés dans le code Monte Carlo, aprés le dépelopnt de modéles appropriés. Dans les
matériaux ou dans les dispositifs étudiés, on galde grandes concentrations de porteurs de
charge. Cela a rendu nécessaire l'intégration diociPe d’Exclusion de Pauli de maniere
automatique (avec un maillage de la zone de Biilloui s’adapte au rapport entre la densité
de porteur considérée et le nombre de super-plsicmodélisé), et I'étude détaillée de
différentes interactions d’origine Coulombiennedr&mnporteurs telles que les collisions
électron-électron, électron-trou, trou-trou, ectantage. Un écrantage statique fonction des
densités de porteurs qui peuvent dépendre du téFhgsi passe continGment du type Debye-
Huckel au type Thomas-Fermi) a fait I'objet d’'urirsparticulier afin de ne pas trop allonger
les temps de calculs. Un autre point commun auféréiits domaines de recherche des
équipes au service desquels ce travail est versugport, concerne la famille de matériaux
considérée : les semi-conducteurs 11I-V. Plus paligrement, GaAs, InAs, GaSb, ainsi que
leurs alliages IfissGa 47AS et GaAsseShy so ont été étudiés dans cette these.

L’étude de ces matériaux a nécessité la connaissamdeur structure électronique.
Afin de les calculer, un modele de pseudo-potent@hpiriques incluant les termes non
locaux (dont le couplage spin-orbite) a été dévmtopfin de pouvoir traiter les alliages

ternaires. En effet, dans la Méthode des Pseudmpels Empiriques la prise en compte des
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alliages est bien plus aisée qu’krp (30 bandes), codes de calcul que possede déjapeq

pour différents semi-conducteurs IlI-V et V-1V laiines. Cette partie du travail a été motivée
par I'étude de GaAsShyso (pour des applications Transistors Bipolaires &Fbéjonction),

matériau dont seules les énergies de bande irgeztlisplitting spin-orbit en centre de zone
sont connues. |l était donc nécessaire d’accédlaliage a partir des composés binaires qui
ont constitué la source de données expériment@kesravail sera également utile a I'équipe

car il facilitera I'ajustement des Hamiltoniersp (pour les alliages) pour lesquels de
nombreux perfectionnements ont déja été effecidéslus les calculs ek.p sont beaucoup
plus rapides qu’en Pseudo-potentiels, atout enufad&ine future intégration du codep

dans le code Monte Carlo Full-Band. Cela présenpiraieurs avantages. D’'une part, les
états d’énergie pourront étre calculés dans lditibtde la zone de Brillouin sans devoir
recourir a une procédure d’interpolation sur umeacstire électronique pré-tabulée. D’autre

part, les facteurs de recouvrement des partieogigties des ondes de Bloch entre états
couplés par une interaction (dénomm, k) dans le chapitre Il) pourront également étre

calculés a la volée, sans devoir recourir a diffise approximations (approximations
imposées par la lenteur des calculs en Pseudotm$@nAinsi, la modélisation (inédite)
Full-Band du transport des trous avec une prisec@mpte rigoureuse des facteurs de
recouvrement présentée dans le chapitre 1l potireaaénéliorée et accélérée.

Ces facteurs de recouvrement se sont révélés vitdaxmodélisation de I'absorption
optique (impulsions et CW) et la modélisation dedaombinaison radiative. Les routines
développées permettent de modéliser des expérigtmege « pompe—sonde » dégénérées
ou non, ou seuls les parameétres physiques de t&ixei (puissance, FWHM temporelle et
spectrale) déterminent l'absorption sans autresanpdirages « artificiels ». Le principe
d’exclusion de Pauli faisant systématiguement @adii code Monte Carlo global, les
phénomeénes tels que le blanchiment de I'absorpéonbords de bandes peuvent étre
implicitement traités. Ces facteurs de recouvrensengont également réveélés indispensables
a la modélisation des processus d’ionisation pac.cbe modele développé inclut le calcul de
I'élément de matrice et une conservation fine dguiantité de mouvement et de I'énergie. Ce
modeéle s’approche des calculs ab initio et se ptacdela de I'approche « random-k » de
Kane et, bien entendu, du modele analytique de ysbldDe plus, le taux d’'ionisation par
choc étant calculé « en interne », la réelle distron des porteurs dans I'espace réciproque
(et par causalité l'anisotropie des taux d'ionisatipar choc) et la non conservation du
nombre de particule sont pris en compte. Cela pedmeépasser la pratique habituelle, dans
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laquelle lionisation par choc est introduite damsmodéle Monte Carlo de fagcon paramétrée
et ne permet que le calcul du coefficient d’ioriatgui est, in fine, tout aussi paramétré. De
maniére symeétrique (bien que dans la pratique deareatres différente), un modele pour les
processus Auger a été déeveloppé avec le mémed®uigueur. Ce modéle calcule également
le taux de recombinaison Auger en interne et daffhit donc d’'un paramétrage du type
coefficients Auger, coefficients qui ne sont pasjdars disponibles expérimentalement en
fonction de la température. L'effet Auger joue dierclef dans les dispositifs ambipolaires ou
les densités de plasmas de porteurs sont tréseéle@&s modeles non paramétrés pour les
processus de génération et de recombinaison despalectron-trou (i.e.: absorption de
photon, émission de photon, ionisation par chaoggssus Auger) ont permis la modélisation
d’un absorbeur de Cellule Solaire a Porteurs Chandsy 55Ga& 47AS ou I'équilibre entre les
processus de génération et de recombinaison edidorde I'intensité de I'excitation optique
uniqguement. L'étude a révélé que la recombinaisadiative est faible devant les
recombinaisons Auger. L'étude a également révéilgunisation par choc et les processus
Auger (réciproque I'un l'autre) ne se compenseist gens les conditions modélisées et que la
balance penche en faveur des processus Auger.

La modélisation de l'absorbeur d'une Cellules Sekia Porteurs Chauds en
IngsdGay 47AS a été alimentée par un travail effectué en bolation avec Hani Hamzeh. Il
s’agit du couplage du code Monte Carlo pour ledguos avec un code modélisant cette
équation pour les phonons. Ce couplage permet étigecaux propriétés de transport en
présence de « phonons chauds » (accumulation depsd.O) qui contribuent a modifier la
relaxation énergétique des porteurs (« phonondmatk »). Cette relaxation est au coeur du
concept de Cellules Solaires a Porteurs Chaudslans le cas théorique idéal elle n'a pas
lieu. Dans les matériaux considérés la relaxaties jgorteurs de charge ne peut, a I'heure
actuelle, étre supprimée, mais elle peut étre tiglenl’aide du « phonon bottleneck » qui est
créé par l'accumulation de phonons LO issue deelaxation des porteurs méme. Le
« phonon bottleneck » bien que présent dans I'@esormodélisé, ne ralentit pas assez la
relaxation des porteurs photo-excités pour permettrfonctionnement efficace de la Cellules
Solaires a Porteurs Chauds. L'accumulation de p®mest favorisée en présence de grandes
densités de porteurs. Cependant, I'étude de cesopBochauds a montré, a l'aide de
comparaison avec des mesures issues d’'expérieopgepsonde, que lorsque les populations
de porteurs sont dégénérées le « phonon bottlenesk absent car il y a couplage entre les

modes de phonons LO et les modes de plasmons.
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Ce couplage entre les modes de phonons LO et ldesye plasmons a été étudié lors
des travaux menés sur le transport des électromsritaires pour des applications Transistors
Bipolaires a Hétéro-jonction. Il s’agit d'un sujebmplexe. Des résultats non intuitifs de
mesures, sur GaAs eblaGa 47AS, ont montré une augmentation de la mobilitéé&lestrons
minoritaires avec le niveau de dopage en accepteiagproche sophistiquée « phase-shift »
pour l'interaction électron-impureté ionisée (atsndepants) n'a pas permis de reproduire ces
résultats. Ce travail a été effectué en collabonaéivec Marc Michaillat, qui dans sa these, a
appliqgué avec succes l'approche « phase-shift s lanas de semi-conducteurs V-1V (Si et
SiGe). Le modele développé pour le couplage eeariodes de phonons optiques polaires
longitudinaux et les modes de plasmons a permiepi@duire ces résultats expérimentaux
dans GaAs et hyGa47As. Les calculs ont également montré que ce gaimabilité n’est
pas présent dans GaAsShyso car sa structure électronique ne s’y préte pasma@eriau
intéresse particulierement la communauté du morefe Tansistors Bipolaire a Hétéro-
jonction 1lI-V car les TBH GaAsSb sont de solidesndidats pour supplanter les TBH
InGaAs qui détiennent cependant aujourd’hui endeserecords de performances micro-
ondes. Le transport des électrons qui constitlenpobrteurs minoritaires dans la base est un
point clé, nécessaire a toute modélisation de cearmie notamment dans les environnements
de simulation commerciaux proposant des modeleal@anBe d’Energie (Silvaco, Sentaurus,
etc.).

Enfin, une derniere collaboration a permis de larget améliorer la modélisation
d’'un photo-commutateur a I'aide d’'un modele HydrgaBmique tenant compte de temps de
relaxation reflétant la nature hors équilibre diesridbution de porteurs (temps de relaxation
du moment et de I'énergie fonction de I'énergie Broye).

Ces études ont été réalisées a I'aide du modelgeViBarlo développé durant cette
these. La mise au point et les tests des diffésesimposantes d’'un tel code de calcul, dont la
portée est désormais trés large, a cependant démbeaucoup de temps. Ce temps,
nécessaire pour mener les nombreuses études dés@roassibles grace aux possibilités
offertes par le modele Monte Carlo global, a mangua fin de cette these. Ces longues
périodes de développement et de test ont tout aeengde I'occasion d’étudier en détail les
différents volets composant le modéle Monte Calbba. Cela est reflété par le nombre de
résultats dans chacun des chapitres qui composentmanuscrit. Des études qui
prolongeraient ce travail de these pourraient gtemées prochainement. On peut citer, de

facon non exhaustive, I'étude approfondie de I'saion par choc et des processus Auger
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(pouvant impliquer des phonons) en fonction deelapérature, une étude plus approfondie
du concept de « phonons chauds » en présence glageyphonon-plasmon, la modélisation
d’'une Cellules Solaires a Porteurs Chauds en fmmeément (avec un potentiel appliqué aux
bornes), et le couplage avec I'espace réel quiragnplossible la modélisation d’'un dispositif

« physique ».
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Liste d’acronymes

Dans ce manuscrit, un certains nombre d’acronyorgsété utilisés. Bien qu’ils

apparaissent dans différents chapitres, la plupant été défini qu’a la premiere utilisation.

BTE (Boltzmann Transport Equation)

BZ (Brillouin Zone)

CB (Conduction Band)

CHCC (processus Auger, voir CVCC)

CHHS (processus Auger, voir CVVV)

CNP (Conservation du Nombre de Particules)

CSCP (Cellule Solaire a Porteurs Chauds)

CSE (Contact Sélectif en Energie)

CVCC (processus Auger excitant un électron)

CVVV (processus Auger excitant un trou)

DD (Dérive-Diffusion)

DH (Debye-Huckel)

EMC (Ensemble Monte Carlo)

EMCA (Ensemble Monte Carlo « analytique »)

EPM (Empirical Pseudopotential Method)

FBEMC (Full Band Ensemble Monte Carlo)

FGR (Fermi’'s Golden Rule)

HD (HydroDynamique)

HH (Heavy Hole band)

IBZ (Irreducible Brillouin Zone)

IEF (Institut d’Electronique Fondamentale)

IPC (lonisation Par Choc)

IRDEP (Institut de Recherche et Développement’Emergie Photovoltaique)
LH (Light Hole band)

LM (Lower Mode, voir LOPCM)

LOPC (Longitudinal Optical phonon — Plasmon Couglin
LOPCM (Longitudinal Optical phonon — Plasmon CodpModes)
MB (Meyer & Bartoli)
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NLEPM (Non Local Empirical Pseudopotential Method)
PC, PCS (Photo-Commutateur)

PI (porteur-impureté)

POP (Polar Optical Phonon)

PP (porteur-porteur)

RPA (Random Phase Approximation)

RTA (Relaxation Time Approximation)

SO (Split-Off band)

SPE (Single Particle Excitation)

TBH (Transistor Bipolaire a Hétérojonction)
TF (Thomas-Fermi)

UM (Upper Mode, voir LOPCM)

VCA (Virtual Crystal Approximation)
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