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Introduction

L’imagerie gamma est un procédé de localisation de substance radioactive utilisé dans
plusieurs domaines. Dans le domaine médical, les caméras gamma permettent de localiser
la substance radiopharmaceutique injectée dans 'organisme afin de détecter la présence
d’une pathologie de maniére non invasive. On utilise également ce type d’imagerie dans
le domaine de la sécurité, notamment pour le contrdle des bagages et marchandises, et de
la radioprotection, par exemple pour détecter d’éventuels points chauds a l'intérieur du
batiment réacteur d’une centrale nucléaire. C’est dans les années 2000 que les matériaux
semi-conducteurs a température ambiante ont commencé a étre utilisés pour ces applica-
tions en imagerie X et 7. Ces matériaux ont apporté des améliorations de performances
par rapport a ce qui se faisait avec les détecteurs scintillateurs, utilisant la conversion
de I'énergie des radiations des sources radioactives en lumiere, beaucoup plus répandus
auparavant. L’utilisation des semi-conducteurs a par exemple amené le comptage des pho-
tons sur les applications en imagerie X, et en imagerie v ils ont permis d’améliorer les
performances des dispositifs, notamment les résolutions spatiale et énergétique.

Le CdZnTe, ou CZT, est un de ces matériaux semi-conducteurs dont les propriétés
physiques sont des arguments pour l’exploiter comme matériau de détection dans les
dispositifs présentés précédemment. De nombreux travaux ont été menés au fil des années
afin d’améliorer la composition, la croissance des cristaux, la géométrie et 1’électronique
de traitement autour de ces détecteurs dans le but d’optimiser leurs performances.

Néanmoins 'utilisation du CZT présente une difficulté principale, qui est la présence
de différents types de défauts dans la maille cristalline qui modifient les propriétés du
matériau et ainsi impactent les signaux de sortie du détecteur. Ces défauts peuvent étre
de différentes natures et tailles : des lacunes Cd a I’échelle atomique au sous-joints de grains
pouvant mesurer plusieurs cm de long. L’apparition de ces défauts lors de la croissance
des cristaux de CZT freine le développement de détecteurs de volume plus important et
de maniere générale dégrade leurs performances.

L’objectif de cette these est de développer un protocole expérimental qui va permettre
de corriger le signal de sortie en prenant en compte la présence et 'influence des défauts
afin d’améliorer les performances du détecteur. Pour cela nous allons nous baser sur une
approche d’optimisation par apprentissage a 1’aide de simulations. L’idée est d’utiliser
les recherches récentes sur 'apprentissage automatique, ou machine learning, et de les
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appliquer aux équations de modélisation des détecteurs CZT. L utilisation de simulations
réalistes va permettre de créer un jeu de données avec différents types de défauts et de
comparer ces derniers avec des données expérimentales afin de faire coincider simulation
et données réelles pour corriger les mesures de sortie et améliorer la localisation des
interactions.

Le premier chapitre introduit 1’état de ’art sur les différentes problématiques du sujet,
tels que les détecteurs CZT, I'étude des défauts, la modélisation des détecteurs ainsi que
la théorie de 'apprentissage automatique.

Le deuxiéme chapitre sera consacré au développement des simulations tridimension-
nelles réalistes avec 'implémentation des défauts pour créer un jeu de données modulable
comportant différents modeles de détecteurs. Il sera question de la physique derriere la si-
mulation, de l'utilisation de 'accélération des calculs par GPU (Graphics Processing Units
ou unité de traitement graphique, autrement dit la carte graphique) et des observations
de quelques défauts.

Le troisieme chapitre traitera de 'apprentissage de données supervisé par réseau de
neurones appliqué a la localisation. En effet nous verrons que 1'utilisation d’un réseau de
neurones permet d’égaler voire surclasser les performances de la méthode de localisation
par maximum de vraisemblance utilisée aujourd’hui. On traitera également des résultats
obtenus sur des données expérimentales.

Le quatrieme et dernier chapitre présentera les travaux réalisés grace a ’apprentis-
sage non supervisé. On expliquera pourquoi il est nécessaire, la théorie qui est utilisée,
son application sur les équations physiques et les résultats dans les cas a une et trois
dimensions.



Motivations et démarche

La croissance des cristaux CZT pour l'imagerie est réalisée de maniere artificielle selon
plusieurs méthodes. Néanmoins ces techniques n’étant pas parfaites différentes contraintes
sont appliquées sur le cristal lors de sa croissance, favorisant I'apparition de défauts chi-
miques et structurels, ayant un impact sur le bon fonctionnement de détection.

Un détecteur CZT est composé d’un cristal CZT ainsi que d’une électronique permet-
tant le traitement du signal et la mesure des signaux issus de l'interaction des photons
dans le détecteur. Les objectifs de ce type de détecteur peuvent étre la localisation d’une
source radioactive ainsi que la détermination de sa nature. Les performances de ce type de
détecteur sont notamment caractérisées par les résolutions spatiale et en énergie, détermi-
nant la capacité du détecteur a mesurer précisément la position et I’énergie des photons
respectivement.

La présence de défauts dans un détecteur CZT entraine une variabilité sur les signaux
induits par les porteurs de charge et donc sur les signaux collectés sur les électrodes qui
perturbent le courant mesuré en sortie. Pour s’affranchir de ces erreurs une des solutions
est de connaitre la physique interne du détecteur afin de pouvoir corriger ces erreurs
d’apres la nature et la répartition des défauts dans ce dernier. Néanmoins la fonction
de réponse altérée de ces détecteurs du fait de la présence défauts empéche de réaliser
des caractérisations précises d’un cristal de détection, qui peuvent nécessiter plusieurs
heures si on veut une carte tres précise a un pas sub-millimétrique. Ce type de calibration
n’est donc pas optimale dans un cadre d’utilisation industriel ou médical ou la durée de
calibration est importante. L’objectif de cette these est de pouvoir élaborer un procédé
de calibration des détecteurs CZT rapide, en utilisant des notions d’apprentissage a ’aide
d’une simulation qui permettent de réduire drastiquement les temps mis en jeu. Le travail
se déroule en quatre étapes distinctes permettant, en les imbriquant, d’aboutir a une
nouvelle méthode de calibration du détecteur et donc d’améliorer ses performances en
diminuant les incertitudes sur les mesures d’interaction.

1. Dans un premier temps on développe des simulations 3D réalistes de détecteurs
permettant d’ajouter la présence de différents types de défauts et d’observer leur
influence sur la collecte (Figure 1). A 'aide d’une source de photons gamma virtuelle
on simule des interactions dans le détecteur dont les positions sont connues (Xgi,)-
On paramétrise la simulation par la forme du champ électrique prenant en compte la
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présence de défauts (), puis on calcule le mouvement des charges dans le détecteur
pour obtenir des signaux induits correspondant aux signaux induits sur les anodes

Source

X Données d’entrée
~sim, (Position d'interaction)

() =

Paramétres de simulation
(Champ électrique)

Simulation Tasmania

Y Données de sortie (Signaux
L1} induits sur anode)

| Simulations 3D de détecteurs réalistes avec défauts |

FIiGURE 1 — Schéma du fonctionnement des simulations 3D.

2. Ensuite on s’intéresse a I’apprentissage des parametres du détecteur étudié a partir
des données expérimentales. Les positions d’interaction ainsi que ces parametres sont
inconnus pour un vrai détecteur (X.,,), et les seules données dont nous disposons
sont les signaux d’induction sur les électrodes (Y.,,). Afin d’approcher la structure
du champ électrique de notre détecteur nous allons mettre en place un algorithme
d’apprentissage non supervisé des parametres 6 du détecteur simulé (Figure 2). On
calcule d’abord l'erreur obtenue entre les signaux expérimentaux et simulés (ey),
et a I'aide d’'une méthode d’optimisation basée sur les équations différentielles du
systéme physique on calcule le gradient de cette erreur (VY') que 'on rétropropage
dans la simulation pour obtenir le gradient d’erreur sur la position (VX)) pour mettre
a jour cette derniere pour chaque événement. Puis de maniere globale on met a jour
les parametres de la simulation a l'aide du gradient d’erreur sur ces derniers (V).

3. Parallelement a I’étape précédente, on utilise la simulation pour estimer les positions
d’interaction a I’aide d’un réseau de neurones (Figure 3). L’objectif est d’entrainer
ce réseau de neurones sur un jeu de données simulées afin d’accélérer le processus.
En effet la simulation permet d’obtenir tres rapidement des données de détecteurs
de structures différentes et ce réseau de neurones étant facilement implémentable de
maniere électronique il pourra étre utilisé pour apprendre les positions d’apres les
données expérimentales. On utilise un modele de réseau a plusieurs couches cachées,
avec en entrée les données des signaux induits simulés (Ysim ), et en sortie la position
estimée (X) par le réseau grace aux poids (W). Puis on calcule l'erreur ey entre
les positions connues (X;,) de la simulation et les positions estimées. On met a

jour les poids du réseau en rétropropageant le gradient de cette erreur VX A travers
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/ Source

')Sexglnconnu

Détecteur réel de

parameétres inconnus

-
|

| Calcul de I'erreur simulation/observation

| Apprentissage non supervisé des paramétres détecteur |

FIGURE 2 — Schéma du fonctionnement de 'apprentissage non supervisé des parametres
détecteur.

celui-ci. On itere ce processus jusqu’a obtenir une précision suffisante sur la position
estimée.

Source

\ Calcul de I'erreur simulation/estimation
X | — | ﬁ

VX

— Poids du réseau W

| Données de sortie en entrée du réseau de neurones |

| Apprentissage supervisé des positions d’interaction |

FIGURE 3 — Schéma du fonctionnement de ’apprentissage supervisé des positions d’in-
teraction.

4. La derniére étape consiste a fusionner les deux précédentes (Figure 4). La simu-
lation nous permet a la fois d’obtenir une structure réaliste du détecteur étudié
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par I'apprentissage non supervisé et d’entrainer un réseau de neurones a déterminer
les positions d’interaction d’apres les signaux de sortie. Une fois ces deux étapes
réalisées, on peut mettre en place I'apprentissage des positions d’interaction expé-
rimentales inconnues (X.,,) a partir des signaux de sortie (Y,,,) directement via le
réseau de neurones pré-entrainé par simulation. En comparant de la méme maniere
les positions estimées par le réseau et par le traitement du signal on améliore la
précision sur la localisation.

Source

!

_ Poids du réseau W

!
a

| Finalité : Utiliser les données expérimentales pour apprendre les positions d'interaction |

FI1GURE 4 — Schéma du fonctionnement de ’optimisation de la localisation des interactions
par réseau de neurones.



CHAPITRE 1

Etat de I'art

L’imagerie gamma est une technologie aujourd’hui utilisée dans des domaines tels que
la santé, la sécurité ou la sireté des installations nucléaires. Le principe est relativement
simple : détecter des interactions de photons v émis par une source radioactive dans ’es-
pace, traiter les informations transmises par ces interactions et remonter a la localisation
de la source par un systeme de reconstruction d’images. Différents dispositifs peuvent
étre utilisés, comportant chacun leur avantages et inconvénients, suivant le type de détec-
tion recherché. Dans cette partie nous allons aborder les différents sujets liés au cadre de
I’étude, du principe de détection des particules v jusqu’a la modélisation des détecteurs
CZT.

1.1 Imagerie v et détecteurs

1.1.1 Interaction rayonnement ~y-matiere

Le rayonnement 7 est un type de rayonnement ionisant provoqué par la désexcitation
d’un noyau atomique provoquée par une désintégration. En effet la désintégration nucléaire
amene le noyau de ’atome dans un état excité qui émet un ou plusieurs photons gamma
afin de repasser dans un état stable [1]. Le transfert d’énergie se fait d’apres 1’équation

2X* — 53X +ny (1.1)

Avec A le nombre de nucléons (protons et neutrons), Z le nombre de protons et n le
nombre de photons émis lors de la désexcitation. L’énergie libérée dépend des niveaux
d’énergie de transition du noyau (Figure 1.1).

Les modes d’absorption de ces photons v sont de différentes natures selon les énergies
mises en jeu. En effet selon I’énergie du photon émis par le noyau celui-ci peut interagir de
différente maniere avec la matiere du milieu avec des probabilités dépendant de ce dernier
(Figure 1.2). La physique de ces interactions est détaillée dans les paragraphes suivants.

9
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FiGURE 1.1 — Diagramme de désintégration du noyau de ’atome de césium 137. Celui-ci
se désintegre dans 92% des cas par une émission S~ en baryum 137 excité qui émet un
photon 7 de 662 keV pour rejoindre son état fondamental [2].

(cmza'g)

07— ]
I | I

10° 10" 107

Photon Energy (MeV)

FIGURE 1.2 — Graphique du coefficient d’atténuation massique de 'effet photoélectrique
(rose), de la diffusion Rayleigh (bleu) et de l'effet Compton (orange) en fonction de 1'éner-
gie du photon dans le CZT.
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1.1. Imagerie v et détecteurs

Diffusion Rayleigh

La diffusion Rayleigh correspond a une diffusion élastique d’un photon incident, sans
transmission d’énergie. Le photon, en tant que rayonnement électromagnétique va défor-
mer le nuage électronique d’un atome. Son barycentre va osciller et donc étre décalé par
rapport au barycentre des charges totales de I'atome (incluant les protons du noyau).
De ce fait on a création d’un dipole qui va rayonner de maniere cohérente et le photon
incident va étre réémis avec la méme longueur d’onde mais dans une direction différente.
La diffusion Rayleigh permet I'analyse de matériaux grace aux signatures de diffraction
mais ne contribue pas a la mesure dans un détecteur puisqu’elle ne dépose pas d’énergie.

E = hf/’[)

E= hb’()

FIGURE 1.3 — Schéma de principe de la diffusion Rayleigh [3].

Effet Photoélectrique

L’effet photoélectrique est le phénomene prédominant pour les photons de basse et
moyenne énergie (dans le cas du CZT cela correspond aux photons dont ’énergie est in-
férieure a 200 keV). Ce processus se déroule en deux étapes : d’abord le photon incident
interagit avec un électron du cortege électronique d’un atome possédant une énergie de
liaison inférieure a son énergie cinétique et lui transfere cette derniere. Ceci fait passer
I’atome dans un état d’énergie instable et qui retrouve sa stabilité lorsqu’un électron d’une
couche extérieure vient combler cette lacune. On a alors émission d’un rayonnement X
de fluorescence lors de la transition de I’électron dont I’énergie correspond a la différence
d’énergie de liaison entre les deux couches concernées. Dans la pratique on exploite cet
effet en spectrométrie XRF (X-ray Fluorescense Spectroscopy) pour tracer des spectres en
énergie afin de réaliser par exemple de l'identification d’especes chimiques. Le photoélec-
tron éjecté de I'atome va quant a lui va continuer de diffuser et d’interagir avec d’autres
atomes, et au fur et a mesure se thermaliser en entrainant une cascade d’ionisations.

Effet Compton

L’effet Compton est une diffusion inélastique : un photon incident interagit avec un
électron lié & un atome et transmet une partie de son énergie cinétique a ce dernier. On
a alors éjection de cet électron qui devient un photoélectron et diffusion d’un photon [5].
Si on considéere I’électron initialement au repos on a :

11



Chapitre 1. Etat de I'art

@ Photoélectron

T=hV0—Eg

E:hb’ﬂ

FIGURE 1.4 — Schéma de principe de 'effet Photoélectrique [4].

—

= P+q (1.2)
E+mc® = E' +\/m2c+ ¢ (1.3)

Avec E = pc Iénergie du photon incident, £’ = p/c I’énergie du photon diffusé, ¢ I'impul-
sion du photoélectron et m la masse de 1’électron

photon -
diffusé

photon incident

électron
diffusé

Diffusion Campton: Collision d'un photon avec un électron au repos

FIGURE 1.5 — Schéma de principe de 'effet Compton [6].

Grace a ces lois de conservation, on aboutit a la relation :

9 1 1
1 —cosf =mc* - (E’ E) (1.4)

Avec E et E' les énergies des photons incident et diffusé, mg la masse de 1’électron,
0 I'angle de diffusion du photon et ¢ la célérité de la lumiere dans le vide. On utilise
la physique de l'effet Compton afin de réaliser un type d’imagerie exploitant le photon
diffusé suite a l'interaction afin d’utiliser un plan de diffusion et un plan de détection
permettant de localiser la position des interactions.
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1.1. Imagerie v et détecteurs

Effet de production de paires

L’effet de production peut se dérouler lorsqu'un photon d’une énergie supérieure a
1022 keV entre dans le champ coulombien d'un noyau et qu’il se transforme en deux
antiparticules de charges opposées : un positon et un électron.

h.V{]
T = — — m.c® Positon @ c
2 180°

E = hb’[}

Q hi,
: ()
Electron T = > - MeC?

FIGURE 1.6 — Schéma de principe de l'effet de production de paires [7].

Suite a cette réaction, ’électron créé est ralenti et arrété dans la matiere, et le positon
s’associe avec un électron du milieu pour former un positronium, qui est 1’état 1ié d’'un
électron avec son antiparticule le positron. Ce dernier s’annihile ensuite en produisant
deux photons d’énergie 511 keV .

1.1.2 Détection des rayonnements
Spectrométrie

La spectrométrie gamma consiste en l'identification et éventuellement la quantifica-
tion d'une ou plusieurs sources radioactives émettrices de photons v grace a la mesure de
I’énergie déposée par ceux-ci dans un dispositif composé d’un matériau de détection et
d’une chaine d’acquisition permettant de récupérer le signal correspondant a ces interac-
tions (Figure 1.7). Les parametres de ces détecteurs peuvent étre tres variables, passant
de la nature du matériau utilisé a la géométrie selon I’application et la gamme d’énergie
visée.

Voici le fonctionnement de cette technique pour un photon :

1. Un photon issu d'une désintégration v est émis par une source et interagit dans le

matériau de détection en déposant une certaine quantité d’énergie.

2. L’énergie déposée est convertie en signal électrique soit de maniere directe (le photon
génere un ou deux porteurs de charges selon les interactions physiques décrites
précédemment) ou indirecte (le photon éjecte un électron d’'un atome, ce dernier
générant par la suite un certain nombre de porteurs de charges par ionisation de
la matiére en transférant son énergie cinétique au cours du mouvement) pour un
photo-détecteur.

13
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Pre-Amplifier

Multichannel

Detector Anawzer
Source
Main Amplifier
High Voltage Scalar/
Supply PC

FIGURE 1.7 — Diagramme du fonctionnement général d’une chaine détection de rayonne-
ment 7 pour la spectrométrie [8].

3. Les électrodes récuperent le signal électrique produit par les charges.

4. Un circuit de lecture permet de mesurer 'amplitude du signal électrique mesuré,
I'amplifier et le filtrer pour améliorer le rapport signal sur bruit (SNR ou signal to
noise ratio en anglais).

5. On trace I’histogramme des amplitudes en sortie qui permettent de tracer un spectre
en énergie et 1'étude de celui-ci permet I'identification des espéces présentes dans
I'échantillon étudié (Figure 1.8).

: Full energy peak
; (661.6 keV)
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FIGURE 1.8 — Spectre du Césium 137 obtenu par spectrométrie gamma. [9].

Il y a plusieurs avantages a utiliser la spectrométrie. Tout d’abord il s’agit d’une
technique d’identification non destructive, ainsi on peut analyser un échantillon sans le
dégrader. C’est une méthode qui possede une sensibilité élevée, permettant de quantifier
et de discriminer plus facilement les différents isotopes méme présents en faible quantité.
Il y a néanmoins certains facteurs dégradant la qualité de cette technique, tels que les
interférences du fond radioactif ou la diffusion Compton affectant la résolution en énergie.

Localisation des interactions

Au dela de la simple identification de sources, les détecteurs de rayonnements gamma
peuvent également permettre de localiser I’échantillon radioactif dans un environnement
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FIGURE 1.9 — Différents types de collimation : a) collimateur a trous paralléles. b) colli-
mateur a trous convergents. ¢) collimateur a trous divergents. d) collimateur pinhole. [11].

(organisme pour le domaine médical, bagage dans le domaine de la sécurité, détection de
points chauds en radioprotection). Les techniques utilisées pour la localisation ont évolué
au fil du temps afin d’améliorer la résolution spatiale des détecteurs tout en conservant
une résolution en énergie suffisamment précise.

Les détecteurs a base de scintillateurs ont fait partie des premiers détecteurs a étre
utilisés en localisation [10]. Le fonctionnement de ces derniers est présenté dans la partie
suivante, de méme que les autres types de détecteurs usuels. Aux énergies considérées, au-
tour de 100 keV, on ne dispose pas de lentilles ou de miroirs assez efficaces pour permettre
la formation d’image sur un détecteur. On utilise donc des collimateurs qui absorbent les
rayons gamma n’ayant pas l'incidence désirée, ce qui permet de déterminer la direction
du faisceau incident grice a une géométrie spécifique (Figure 1.9).

Dans les années 1960 une invention a permis de révolutionner I'imagerie gamma en
combinant notamment les technologies citées précédemment. Il s’agit de la caméra d’An-
ger, portant le nom de son inventeur et précurseur des gamma-caméras utilisées aujour-
d’hui pour réaliser de la scintigraphie. Cette caméra est composée d’un collimateur , d'un
cristal scintillateur couplé a un guide de lumiere et de photo-multiplicateurs permettant
de convertir les photons de scintillation en signal électrique [12] (Figure 1.10).

A Torigine Anger a développé un systeme de réseau résistif afin d’effectuer la loca-
lisation en X et Y de l'interaction dans le détecteur. Chaque valeur en sortie de photo-
multiplicateur est séparée en quatre partagée sur quatre résistances permettant de calculer
les positions de X et Y selon un barycentre X = §L—r§: et Y = %;i:}: (Figure 1.11).

Certains dispositifs ont été concus afin d’utiliser I'effet de diffusion Compton présenté
dans la partie précédente. En effet la détection des photons v diffusés permettent de
déterminer 'angle de diffusion et de remonter a la localisation de la source grace a la
mesure du dépot d’énergie. Généralement ce sont des imageurs a 2 couches, la premiere
permettant la diffusion du photon incident par effet Compton ce qui produit le photon
diffusé qui va aller déposer son énergie dans la seconde couche (Figure 1.12). Grace a
I’équation de l'effet Compton reliant les énergies déposées avec I'angle de diffusion et des
algorithmes de localisation on peut remonter a la localisation de la source.
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FIGURE 1.10 — Schéma de la structure d’une caméra d’Anger [13].

FIGURE 1.11 — Schéma d’une caméra d’Anger (haut), et du systéme de réseau resistif
pour la localisation (bas) [14].

Avec un principe similaire a la caméra Compton, des détecteurs multi-couches ont été
développés pour la localisation de sources de haute énergie. Dans ce cas on empile des
couches de détecteur avec une haute résolution en énergie afin de reconstituer le parcours
des particules et leurs différents dépots d’énergie pour améliorer la localisation de la source
(ce qu'on appelle tracking en anglais) . Ce type de détecteur est notamment utilisé en
physique des hautes énergies, pour des applications dans le domaine spatial [16], ou dans
les accélérateurs de particules. L’analyse de donnée associée peut étre particulierement
complexe du fait de la cascade d’interactions successives devant étre considérées. Les
algorithmes d’inférence Bayésienne peuvent ainsi étre appliqués a I'imagerie gamma [17].
Ces méthodes utilisent ’analyse statistique ainsi que des modeles calculatoires basés sur
la physique pour estimer la position de la source. Ces méthodes sont puissantes car elle
permettre de combiner plusieurs modeles statistiques entre eux et ainsi tirer parti de
différentes sources d’information et d’introduire des a priori évitant la sous-détermination
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FIGURE 1.12 — Schéma du fonctionnement d’une caméra Compton a double couche [15].
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de l'inférence.

1.1.3 Différents types de détecteurs
Détecteurs a scintillation

Les scintillateurs, ou détecteurs a scintillation, sont comme leur nom l'indique des
dispositifs de détection utilisant le principe de scintillation de certains matériaux suite a
Iinteraction d’'un rayonnement. Ces détecteurs sont généralement composés d’un matériau
scintillateur ou sont détectées les interactions, d’un photo-multiplicateur transformant la
lumiere de scintillation en signal électrique et 'amplifiant pour la collecter sur une anode
qui transmet le signal et d’une électronique de traitement (Figure 1.13). Parmi les applica-
tions de ces détecteurs on trouve par exemple les détecteurs Nal pour 'imagerie SPECT,
le LSO pour le PET ou encore le CsI pour la radiographie. Ces procédés d’imagerie seront
expliqués plus en détail dans la suite.

rons
Incident Scintillator / \ Electrical
photon e conneclors

IS \{) W\

Light Fm}m |
Protons o : Dynode

Photomultiplier tube (PMT)

FIGURE 1.13 — Schéma d’un détecteur scintillateur [18]

Il existe 2 types de matériaux scintillateurs :

— Scintillateurs organiques : sous forme plastique, liquide ou cristalline. Leurs prin-
cipaux avantages sont leur vitesse de réponse ainsi que leur capacité a détecter
efficacement les neutrons. En revanche du fait de leur numéro atomique moyen leur
efficacité de détection des photons est assez faible [19].
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— Scintillateurs inorganiques : ce sont essentiellement des atomes du groupe alcalin
dopés par une impureté (Nal(T1) par exemple). Ils ont souvent un numéro atomique
élevé et sont donc efficaces pour la détection de particules chargées sur de faibles
épaisseurs et des photons. Ils sont également plus lumineux, en revanche leur prix
est beaucoup plus important que les matériaux organiques [20].

Détecteurs gazeux

Les détecteurs gazeux mettent en jeu le processus d’ionisation de la matiere, ici du
gaz. Lorsqu’une particule ionisante comme un photon v interagit dans le dispositif, elle
va ioniser le gaz localement, éjectant des électrons des noyaux du milieu entrainant la
création d'un certain nombre de paires électrons-ions proportionnellement a son énergie.
Sous l'effet d’'un champ électrique appliqué entre 'anode et la cathode du détecteur, les
électrons et les ions vont migrer afin de créer un courant induit aboutissant a la mesure
d’un signal électrique. Toutefois du fait de la densité faible du milieu d a I’état gazeux, un
étage d’amplification est nécessaire pour multiplier et amplifier les charges. Une solution
est donc d’appliquer un second champ électrique d’intensité supérieure au premier. De ce
fait les électrons se retrouvent accélérés et on obtient un phénomene d’avalanche dont la
nature (proportionnelle ou non) dépend de I'intensité du champ électrique, grace auquel le
nombre de paires de porteurs de charges est multiplié de plusieurs milliers. Le déplacement
de cette avalanche et la collecte des charges permet de remonter a la localisation de la
position d’interaction de la particule [21].
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FIGURE 1.14 — Illustration d’un détecteur gazeux (Chambre d’ionisation) [22]

Détecteurs a semi-conducteurs

Un semi-conducteur est un matériau périodique cristallin présentant une variabilité
sur le nombre de porteurs de charge libres. Les propriétés électriques des semi-conducteurs
proviennent de leur structure électronique, celle-ci peut étre expliquée par la théorie des
bandes. La structure cristalline d’un semi-conducteur implique un recouvrement des orbi-
tales atomiques des atomes qui la composent. Ceci crée un continuum d’états d’énergies
accessibles aux électrons, on parle alors de bande d’énergie. La présence d’une bande inter-
dite est liée a la nature cristalline du matériau. Ce dernier possede un potentiel périodique
et si un électron est soumis a une équation avec un vecteur en phase avec ce potentiel,
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on a une impossibilité pour cet électron de traverser la bande sans un apport d’énergie
supérieur a sa largeur.

La bande interdite représente un continuum d’états d’énergies inaccessibles par les por-
teurs de charge. C’est I'excitation des électrons de la bande de valence qui permet de les
faire rejoindre la bande de conduction et ainsi contribuer aux transport des charges a tra-
vers le matériau. Le principe de détection est le suivant : lors de I'interaction d’un photon
~ dans le cristal semi-conducteur, ce dernier crée un photoélectron, qui est un électron
arraché au noyau de 'atome subissant l'interaction a énergie cinétique élevée. Ce der-
nier perd son énergie en générant d’autres ionisations en cascade jusqu’a thermalisation.
C’est de cette maniére que sont créées les paires électron-trou en nombre proportionnel a
I’énergie déposée. Puis leur dérive vers les électrodes donne un signal électrique.

cathode anode

Source ¥
Traitement

des donnees

FIGURE 1.15 — Schéma de fonctionnement d’un détecteur a semi-conducteur [23].

Ces détecteurs présentent tout de méme certaines limites. L’'une est liée a la durée de
vie des électrons et des trous, qui peuvent étre piégés en raison des défauts du matériau,
une autre aux fluctuations dans les pertes de collecte de charge dues aux impuretés, ce
qui est en partie responsable du bruit et de la dégradation de la résolution en énergie. On
remarque également une faible efficacité de détection pour les photons d’énergie élevée due
a la faible épaisseur du matériau, on doit dans ce cas augmenter 1’épaisseur du détecteur
au détriment des résolutions en énergie et spatiale. Il faut donc trouver un compromis
entre la plage d’énergie visée et les performances du détecteur.

1.1.4 Applications
Domaine médical

Un des secteurs ou I'imagerie gamma est la plus présente est le milieu médical. En effet,
I'utilisation de substances radioactives est commune pour le diagnostic et le traitement
de certains maladies. Il existe des modalités d’imagerie 7 comme la TEP (tomographie
par émission de positons ou PET en anglais), qui utilise I’émission simultanée de deux
photons lors de I'annihilation d'un position émis par les radio traceurs injectés au patient
(comme le fluor 18) afin de les détecter en coincidence sur une ligne pour localiser la
source. Sa variante la TEMP (tomographie par émission monophotonique ou SPECT
en anglais) possede un principe en utilisant des substances émettrices de photons et une
collimateur. La sensibilité est plus faible mais on peut utiliser des substances émettant des
photons dans une gamme d’énergie plus large. Ces examens sont réalisés en cancérologie,
en imagerie cérébrale et en cardiologie majoritairement (Figure 1.16).
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FIGURE 1.16 — Schéma de fonctionnement de 'imagerie SPECT (haut) et PET (bas) [24].

LY

L’imagerie gamma peut également s’appliquer a la recherche afin d’étudier les sub-
stances radio-pharmaceutiques. Il est possible d’effectuer des tests sur des petits animaux
par exemple afin de tester de nouvelles substances radiopharmaceutiques et des particules
diagnostiques. Ces recherches peuvent parfois s’étendre a la recherche sur 'organisme
humain, et aboutir dans certains cas a la découverte de substances théranostiques, qui
peuvent a la fois servir pour le diagnostic et pour le traitement.

Sécurité et radioprotection

Dans la radioprotection il y a plusieurs situations ou il est nécessaire d’identifier et de
localiser une source radioactive.

— Controler et caractériser les déchets radioactifs, afin d’optimiser leur évacuation,
transport et traitement.

— Surveiller les potentielles sources de radioactivité dans ’environnement : 'air, les
sols ou un batiment industriel (comme une centrale nucléaire).

En ce qui concerne la sécurité la principale application est la vérification des transports
et déchets ou la surveillance des foules.
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1.2 Description des détecteurs CZT

1.2.1 Caractéristiques du CZT

Les détecteurs semi-conducteurs utilisés pour I'imagerie nucléaire doivent posséder
certaines caractéristiques physiques importantes :

e Un numéro atomique Z et une densité élevés pour un pouvoir d’absorption des photons
incidents efficace sur des épaisseurs de détecteur limitées (de 'ordre du centimetre).

e Un compromis sur la largeur de la bande interdite, assez large pour une résistivité im-
portante a température ambiante mais limitée pour garder une énergie de création de
paires électron-trou FE,q,. assez faible. Ceci permet de minimiser le bruit des fluctua-
tions dues au courant d’obscurité.

e Des propriétés de transport de charges intéressantes (durée de vie 7 et mobilité des
porteurs u) afin d’avoir un libre parcours moyen pr le plus élevé possible.

Matériau Z Densité (g-cm~1)  Absorption Résistivité Bande Epaires (V)  Produit pr
a 140 keV  (Q-cm) interdite électron
(em™1) (eV) (cm2-v—1)
Ge 32 5,32 1,35 50 0,74 2,98 7.2 x 1072
Si 14 2,33 0,35 106 1,16 3,76 4.2 %1072
CdTe 48/52 6,06 4 > 107 1,47 4,43 1.1 x 1073
czZT 48/30/52 6 3,84 > 1010 1,5 4,64 3x 1073
Hgl, 80/53 6,4 8,96 1013 2,13 4,2 10—4
TIBr 81/35 7,56 11,2 > 1010 2,68 - 7.2 x 1073

TABLE 1.1 — Caractéristiques des principaux semiconducteurs utilisés pour la détection
de photons X et 7y [25].

D’apres le tableau précédent le CZT présente des caractéristiques intéressantes pour
une utilisation en imagerie, notamment un numéro atomique Z et une densité élevés,
une bande interdite assez fine, des propriétés de transport correctes mais aussi un cofit
raisonnable et une disponibilité sur le marché.

Les cristaux CZT présentent néanmoins certains inconvénients, comme une croissance
du cristal moins maitrisée que pour le silicium ou le germanium, entrainant la formation
de défauts dans la maille cristalline pouvant impacter la création de signal électrique via
des inhomogénéités dans le champ électrique.

1.2.2 Physique des semi-conducteurs

Les équations théoriques de la physique liées au fonctionnement des semi-conducteurs
permettent de faire corréler les résultats expérimentaux avec certaines hypotheses. Apres
validation on peut transcrire ces équations dans les outils de simulation afin de modéliser
les détecteurs et simuler des interactions dans celui-ci.

Transport des porteurs

Les équations de I'électromagnétisme permettent, sous réserves d’hypotheses simpli-
ficatrices, de modéliser le trajet des charges et de calculer les charges induites sur les
électrodes et le long des lignes de champ. On se place dans le modele de dérive-diffusion,
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qui est une variante du modele hydrodynamique auquel on ajoute des hypotheses sup-
plémentaires. On suppose en plus que la température ne varie pas, ainsi on peut négliger
'équation de conservation d’énergie [26].
On peut modéliser dans un premier temps le champ électrique a 'intérieur du volume
du détecteur grace a la conservation de la charge et la loi d’'Ohm :
- - Op
Veig+—=—=0 1.5
It (1.5)
Avec j = oF la densité de courant, p la densité volumique de charge, o la conductivité et
E le champ électrique. On a également 1’équation de Maxwell traduisant la loi de Faraday :

VAE=0 (1.6)

On a donc un champ électrique E dérivant d’'un potentiel scalaire tel que :

E=-V¢ (1.7)

Lorsque le semi-conducteur est a 1’équilibre, on peut alors simplifier la loi d’Ohm pour
obtenir I’équation de Poisson :

V(r-Ve)=0 (1.8)

Maintenant que ’on peut modéliser le potentiel électrique dans le détecteur, on peut
étudier le comportement des porteurs. Ces derniers (électrons et trous) sont soumis a deux
phénomenes principaux : la dérive et la diffusion. La dérive est due a la présence d’'une
différence de potentiel entre les deux électrodes. Soit p la mobilité des porteurs de charge,
la vitesse due a la dérive est

T=—uVo (1.9)

Pour les électrons cette vitesse est orientée a 'opposé du champ électrique, et dans le
méme sens pour les trous. Le phénomeéne de diffusion est quant a lui causé par la présence

d’un gradient de concentration des porteurs dans le cristal de détection suivant la loi de
Fick :

jn,p = _Dn,pﬁ(nyp) (110)

Ce gradient entraine un mouvement des porteurs afin d’homogénéiser la répartition de
la charge. La relation d’Einstein [27] permet de calculer les coefficients de diffusion pour
les électrons et les trous D,, et D,

kT kT
D,, = pi,— et Dy = p,— (1.11)

q q
Avec p la mobilité du porteur, k la constante de Boltzmann, T la température absolue et
q la valeur absolue de la charge élémentaire des porteurs. En sommant les contributions

de ces deux phénomenes on obtient les équations des densités de courant des porteurs

{{”@? = ~quan(7, 1)V — 4Dy V(7' 1) (1.12)
r

To(F,t) = qupp(7, )V — qD,Vp(7, t)
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Avec n et p la densité respective des électrons et des trous, 7 le vecteur position et t le
temps. Ainsi on a la densité de courant totale :
J(7,t) = Jo(F,t) + J (7, 1) (1.13)

Il y a cependant un phénomene non négligeable a considérer pour le transport des
porteurs : le piégeage-dépiégeage.
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FIGURE 1.17 — Illustrations des phénomenes de piégeage/dépiégeage [28].

Ces processus sont possibles a cause des défauts présents dans le cristal semi-conducteur
et dont une description plus détaillée sera faite dans une partie ultérieure. Ces défauts font
apparaitre des états d’énergie intermédiaires dans la bande interdite. Quand un porteur
se retrouve dans un de ces nouveaux états d’énergie, il peut soit se recombiner soit revenir
dans son état initial. On note les équations donnant 1’évolution temporelle des densités
de porteurs piégés

ony (7, 1) _ n(rt)  n(rt) ot Ipi(it) _ p(rit)  pu(rt)

d d
ot TE T ot TS 7

= (1.14)
Avec ny (7, t) et py(7, t) les densités des porteurs piégés a distinguer des densités de porteurs
libres. 7¢ et 7¢ sont respectivement les constantes de temps de piégeage et de dépiégeage.

En assemblant toutes les équations régissant le fonctionnement de chaque procédé
physique mis en jeu, on obtient les équations de conservation de la charge pour les deux
types de porteurs

(1.15)

on(rit) _ 1w 7T n(7t) n¢(7,t)
{at_G’”LqV'Jn— +

Ap(t e 7t it
pét):GP+%v'Jp_p(c)+pt(d)

Ou G, et G, représentent les termes sources, c’est-a-dire la création des porteurs libres
par le dépdt d’énergie d’un photon.

Induction de charges sur les électrodes

Le transport des porteurs de charge est la source de création du signal électrique qui
sera collecté sur les électrodes. Dans un semi-conducteur comme le CZT, les différences
de propriétés de transport entre les électrons et les trous font que I'exploitation du signal
électron est beaucoup plus intéressante du point de vue des performances du détecteur, les
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libres parcours moyen de ces derniers étant extrémement plus faibles. On développe ainsi
des structures géométriques, comme les détecteurs a pixel qui vont nous permettre de
réaliser la compensation du signal trou. On utilise alors le théoreme de Ramo qui permet
de calculer le signal induit dans un détecteur a géométrie multiélectrodes [29].

Le théoreme de Ramo définit le potentiel de pondération qui sert a calculer le signal
de collecte induit par une charge en mouvement [30]. Ce potentiel de pondération n’a pas
d’unité physique et représente concretement 'influence qu’a une électrode sur I'induction
de signal en fonction de la distance a laquelle se trouve la particule chargée en mouve-

ment (Figure 1.18). Ce potentiel de pondération w est calculé en résolvant 1’équation de
OE

conservation du courant de déplacement €%;. Pour I'électrode k on a

V- (eVwy) =0 (1.16)

Le courant instantané produit sur une électrode k par une charge ¢ se déplacant a une
vitesse U = puF est égal a

i = qU - Vg = —quV ¢ - Vg (1.17)

Avec wy, le potentiel de pondération sur 1’électrode k.

F1GURE 1.18 — Potentiel de pondération sur une anode d’une simulation d'un détecteur
pixellisé

Pour un semi-conducteur de forme parallélépipédique a géométrie d’électrodes planes
avec une conductivité uniforme, la distribution des deux potentiels est identique; il s’agit
dans les deux cas d’un profil linéaire. La connaissance de la répartition de ces deux po-
tentiels permet d’évaluer la valeur des signaux collectés. La valeur du courant instantané
est un produit scalaire des gradients des deux potentiels (appliqué et pondération). De
plus son intégrale sur le temps sera proportionnelle a la distance parcourue. Ceci montre
que le courant mesuré est fonction de la position initiale des porteurs.

Or l'objectif d'un systeme de détection spectrométrique est d’assurer un facteur de
proportionnalité entre I'information qu’il détecte et le signal recueilli. C’est pour cela que
de nombreuses techniques ont été mises en ceuvre afin de rendre le signal de courant
mesuré indépendant du lieu de création de la charge dans le semi-conducteur (grille de
Frisch, ...) (Figure 1.19).

Dans le cas général, les conditions favorables correspondent a un gradient de potentiel
électrique important et une distribution du potentiel de pondération avec un fort gradient
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FIGURE 1.19 — Variation de la charge mesurée en fonction de la position d’interaction
dans un détecteur plan [29]

du coté de 'électrode collectante (I’anode), pour que le courant induit reste indépendant
de la position initiale de la charge.

1.3 Apparition et caractérisation des défauts cristal-
lins du CZT

1.3.1 Structure cristalline du CZT

Le CdTe et le CZT sont deux matériaux a la structure extrémement semblable. La
seule variation correspond a la proportion d’atomes de Zinc qui remplacent de maniere
aléatoire ceux de Cadmium selon la teneur en Zinc du CZT. La structure cristalline est
de type zinc blende, pouvant étre décrite comme deux sous-réseaux de type cubique a
face centrée décalé 'un de 'autre d'un quart de cellule unitaire de maille [31]. Chacun
des sous-réseaux est peuplé par des atomes de Cadmium (ou Zinc selon la teneur) ou de
Tellure selon la structure ci dessous (Figure 1.20).

Ces matériaux sont créés artificiellement par croissance pour leur utilisation indus-
trielle. Il existe plusieurs méthodes de croissance des cristaux de CZT avec leurs limites,
les défauts apparaissent en parallele du cristal et vont modifier la structure de la maille
cristalline ce qui impacte la qualité du cristal et donc du détecteur. Ceci limite la produc-
tion de détecteur de surface supérieure a quelques centimetres carrés ce qui représente un
des inconvénients du CZT.
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FIGURE 1.20 — Structure de la maille cristalline du CdTe / CZT [31].

1.3.2 Méthodes de croissance usuelles
Méthode Bridgman Verticale (VBM)

La méthode Bridgman est une des méthodes les plus anciennes utilisée pour la crois-
sance de cristaux. Le systeme peut étre orienté de maniere verticale ou de maniere hori-
zontale, avec un principe relativement similaire.

Cette méthode est basée sur une solidification directionnelle en translatant un matériau
fondu vers la partie froide du four utilisé en suivant un gradient de température. La
présence d'un échantillon de cristal au bout du creuset assure la croissance d'un cristal
monolithique selon une orientation spécifique.

a) 1 Crucible 1 b) ‘ ‘ . F:E:,z temperature
| —— Furnace walls —| g
OC
_______ | Solid-iquid
/_ 00°C interface poation
s00°c /|
,,,,,,,, i1 _ Growth temaperature
N b R
4-—-—4—.—;—1—’

/ ‘00 €00 1000
Su:d—/ Grown cryatal Ternperature (°C)
Crucible holder
(graphite)
l Crucible framlation rod

l

FIGURE 1.21 — Schéma de fonctionnement de la méthode Bridgman verticale : a) A I’état
initial et b) avec un cristal partiellement formé [32].

Initialement on place le creuset avec le matériau polycristallin sous forme de poudre
et le germe dans la chambre de croissance. On fait le vide dans cette chambre et on
la remplit d'un gaz inerte. On fait alors monter la température dans le four jusqu’a
fusion du matériau polycristallin et on maitrise cette derniere précisément grace a un
mécanisme de controle. On mélange la zone en fusion de maniére mécanique ou convective
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pour homogénéiser ce dernier, et on peut alors démarrer la croissance en refroidissant le
matériau fondu sur 'extrémité de I’échantillon, par translation du creuset vers la zone plus
froide du four (Figure 1.21). On peut controler la vitesse de translation afin d’optimiser
la qualité du cristal [32].

Méthode de croissance par fusion de zone (THM)

La méthode THM a été mise en place pour obtenir des meilleurs résultats que les
techniques « classiques », que ce soit au niveau de la facilité de la mise en place mais
également de la qualité du cristal obtenu [33].

Dans un premier temps on place un germe d’un précédent cristal produit dans une
ampoule scellée sous vide, avec une solution enrichie en tellure et un polycristal de CZT.
On place cette ampoule dans un four annulaire et on applique le profil thermique présenté
sur la Figure 1.22. De cette maniére on fait fondre la solution enrichie en tellure, et on
crée une interface a la fois avec le germe mais aussi avec le polycristal de CZT. On fait
ensuite descendre tres lentement I'ampoule, permettant a la fois de dissoudre une partie
du poly cristal et de le recristalliser sur le germe, tout en faisant migrer les impuretés avec
la zone fondue.

T
Crugible —
F
Polverysialline
CZIT — | 1
I 12 |
_ E g .
Te-rich ]
solution 4 _ / E .
- H 4 o
- . b
CZT seed —___ \ a .
T 3 f
|
|
SO0 900 i
ACRT Temperature*C
(a) (b)

Fig. 1. The sketch of THM-ACRT method (a) the ampoule, (b) thermal field, T, is the
temperature at growth interface, Ty, is the temperature at dissolved interface.

FIGURE 1.22 — Schéma de fonctionnement de la méthode THM [34];

1.3.3 Caractérisation du détecteur

L’observation des défauts cristallins ainsi que leur caractérisation est une étape clé
dans la compréhension de leurs effets sur le cristal. Il existe plusieurs méthodes afin dans
un premier temps de les mettre en évidence, puis pour caractériser les propriétés des
porteurs de charge en fonction de leur environnement dans la maille.

On recense plusieurs types de méthodes afin de révéler et caractériser les défauts dans
un cristal CZT :
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Les méthodes chimiques : le principe est d’attaquer chimiquement la surface du cristal
afin de faire apparaitre les défauts macroscopiques. Par exemple pour les dislocations,
la gravure chimique est plus rapide sur les atomes de la dislocation due a I’énergie de
contrainte autour de celle-ci. On obtient alors des motifs, que 'on appelle « etch pits
», permettant de repérer les dislocations et leur orientation sur la surface du cristal
(Figure 1.23). En fonction du cristal étudié les solutions les plus efficaces peuvent étre
différentes, car les défauts présents sont de natures différentes et sont plus ou moins
visibles en fonction des traitements chimiques.

Microscopie électronique a balayage (MEB) : Cette technique permet de cartographier
la surface d’un échantillon en utilisant un faisceau d’électrons soumis a une tension
de quelques kilovolts. Ces électrons interagissent avec les atomes de surface et peuvent
ioniser ces derniers lorsque l’énergie est assez importante. On a alors émission d’électrons
secondaires dont ’analyse permet d’obtenir une image de la surface du cristal, et ainsi
observer les éventuels défauts.

FIGURE 1.23 — Image MEB de six etchpits révélés sur une face tellure [35]

Topographie par faisceau blanc en transmission : ¢’est une méthode de caractérisation
de la structure dans le volume du cristal. On irradie I’échantillon avec un faisceau blanc
de rayons X. Ce faisceau polychromatique utilise des rayons de longueur d’onde dont
I'ordre de grandeur correspond a celui des distances inter-atomiques. Le faisceau est
alors diffracté dans une certaine direction dans le cristal selon la loi de Bragg :

2dhkl sinf = A\ (118)

avec hkl l'indice du plan diffractant dans la direction 6, dy; la distance entre 2 plans
diffractants et A la longueur d’onde du faisceau incident. De cette maniere chaque
longueur d’onde diffracte dans la direction des plans correspondant et on voit apparaitre
des taches de diffraction. Les différences locales d’orientation et de taille de maille
provoquent des différences d’intensité des taches et on peut ainsi identifier les défauts
(Figure 1.24).

On va s’intéresser a différentes méthodes de caractérisation utilisées afin d’observer

différentes caractéristiques des échantillons étudiés.
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i jum

F1GURE 1.24 — Topographie aux énergies entre 4 et 50 keV pour un échantillon de CZT
de 2mm d’épaisseur [36].

— La mesure IBIC (Ion Beam Induced Current) consiste a appliquer un faisceau d’ions
dont 'ordre de grandeur de I’énergie est le MeV. Cette technique permet de scan-
ner 1’échantillon pour mesurer et cartographier les propriétés des matériaux semi-
conducteurs [37]. Les avantages de cette méthode sont notamment le ratio signal sur
bruit, une collimation facile et la localisation en surface de I’échantillon. L’utilisation
d’ions énergétiques fait que toute ’énergie se transmet aux électrons de 1’échantillon
apres de nombreuses interactions. Le dépot de cette énergie permet dans le cas d'un
semi-conducteur de produire un grand nombre de paires électron-trou. Les porteurs
de charge, soumis au champ électrique du détecteur vont migrer vers les électrodes.
Ainsi chaque pulsation émise permet de générer un histogramme d’amplitude. Dans
le cas d’une irradiation mono énergétique, les coups sont distribués autour dun
pic central, dont la position est proportionnelle a la charge mesurée par 1’électrode.
Ainsi en calculant le rapport entre cette charge et la charge générée par ionisation
on détermine l'efficacité de collecte de charge induite, dont le calcul sera détaillé
par la suite. On peut également citer les méthodes EBIC (Electron Beam Induced
Current) et XBIC (X-ray Beam Induced Current), dont le principe est similaire avec
des rayons de nature différente, ce qui implique des distributions en énergie et en
profondeur différentes.

— L’analyse par ToF-SIMS (Time-of-Flight Secondary Ion Mass Spectrometry) consiste
a bombarder ’échantillon par un faisceau d’ions d’une énergie de quelques keV. Ces
ions vont produire des ions secondaires suite a leur interaction avec les atomes de
surface du cristal. Ces derniers sont accélérés dans un analyseur a temps de vol avec
une certaine énergie cinétique. Ainsi grace a la relation E, = 1/2mv? la durée de
transport des ions dans cet analyseur est proportionnelle & la racine carrée de la
masse [38]. L’utilisation a la fois du balayage par faisceau et de I’analyseur de temps
de vol permet de cartographier la surface de I’échantillon (Figure 1.25).

— On peut citer les méthodes de caractérisation en profondeur comme SCLC (Space
Charge Limited Currents), PICTS (Photon Induced Current Transient Spectro-
scopy), DLTS (Deep-Level Transient Spectroscopy) ou la TSC (Thermally Stimu-
lated Current Spectroscopy). Ces méthodes permettent d’étudier les échantillons
en profondeur, en cartographiant les défauts ou en étudiant les niveaux d’énergie
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FIGURE 1.25 — Représentation d’une inclusion Te par analyse ToF-SIMS [39].

piege [40], [41], [42].

— 11 existe également des méthodes utilisant les infrarouges, telles que FT-IR (Fourier
Transform Infrared Spectroscopy), PAS (Photoacoustic Spectroscopy), ou la micro-
scopie infrarouge. Ces méthodes utilisent les propriétés d’absorption et de réflection
du matériau utilisé afin de déterminer différentes caractéristiques [43].

1.3.4 Observation des principaux types de défauts

Comme expliqué précédemment, le CZT peut voir se développer lors de sa croissance
des défauts dans sa maille cristalline qui sont de différentes natures. Chaque type de défaut
influe sur le transport des charges et le champ électrique du détecteur rendant la mesure
du signal fluctuante et non uniforme dans le volume du dispositif. La présence de défauts
peut par exemple entrainer la création de nouveaux niveaux d’énergie hors de la bande
interdite du CZT ou les charges peuvent étre piégées. Le piégeage étant plus important
la collecte est dégradée. Dans sa these, Camille Buis réalise une étude de ces défauts
sur des cristaux CdTe, dont la structure est extrémement similaire au CZT, décrivant
leur structure a ’échelle atomique ainsi que leur caractérisation de leurs effets sur les
performances macroscopiques du détecteur [44].

Défauts Tellure

Les défauts tellure (principalement les inclusions et les précipités) peuvent étre pré-
sents en concentration élevée, mais néanmoins uniformément distribués dans un cristal de
CZT. La dimension d’une inclusion varie de quelques micrometres a quelques centaines de
micrometres et celle d’un précipité est de quelques nanometres (Figure 1.26). Ils peuvent
piéger une fraction des charges du nuage d’électrons de dérive vers I'anode, provoquant
ainsi une dégradation de la résolution en énergie et de 'efficacité de détection. Ces défauts
proviennent de I’accumulation de Tellure dans le cristal [45].
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F1GURE 1.26 — Répartition des inclusions tellure en transmission infrarouge dans une
zone d'un échantillon de CZT [46].

Plusieurs travaux ont déja été réalisés pour observer I'impact de ce type de défaut sur le
signal de sortie du détecteur. Dans une étude, Bolotnikov et son équipe ont créé un modele
de diffusion du nuage électronique lors d’une interaction d’un photon v dans un détecteur
CZT et y ont inséré des inhomogénéités géométriques correspondant a des défauts tellure
afin d’observer leur impact sur le tracé du spectre en énergie (Figure 1.27) [47].
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FIGURE 1.27 — Tracé des spectres en énergie pour un détecteur idéal (en haut) et avec
des défauts tellure (en bas) [47].

Ce que I'on peut observer sur ces spectres, c¢’est la non uniformité de collecte avec la
présence de défauts, on a une amplitude de pic réduite ainsi qu’un élargissement de celui-
ci prouvant que ces défauts Tellure piegent les porteurs de plus haute énergie. De plus la
forme des courbes dépend a la fois de la taille et de la densité des défauts considérés, ce
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qui ne fait pas de doute quant a leur impact.

Cette méme équipe a ensuite étudié les effets liés au défauts étendus dans le CZT,
notamment I'accumulation de défauts Te dans le cristal. Ils ont observé le fait que I'ac-
cumulation locales de défauts Te entraine la formation de défauts en forme d’étoile, dont
la présence réduit 'efficacité du systeme et dégrade les performances du systeme [48]. Ils
concluent en évoquant le fait que ce type de défaut étendu pourrait étre responsable du
piégeage des trous lors de leur dérive apres interaction 1.28.

Inclusion-free
core

FIGURE 1.28 — Images IR de surfaces de CZT gravées chimiquement. On voit apparaitre
des lignes de dislocation ainsi que plusieurs défauts en forme d’étoile.

Sous-joints de grains

Les sous-joints de grain, ou mur de dislocations, correspondent a l’arrangement de

dislocations organisées de maniere parallele sur un méme plan. Ce sont donc des défauts a
deux dimensions. La dislocation est un défaut linéaire composé d’un cceur, et sur quelques
mailles aux alentours la configuration des liaisons et tres différente par rapport a la maille
du cristal sans défaut. Les effets des dislocations ont déja fait ’effet de nombreux travaux
de recherche, qui ont permis de mettre en avant les effets de ces défauts sur les détecteurs.
Parmi ces derniers 'augmentation de courant de fuite du détecteur [49] ou la diminution
de la durée de vie des porteurs de charges [50].
L’étude plus poussée des sous-joints de grains et un peu plus récente, elle fait 'objet d’'un
article dans lequel il est question de 'observation et de la caractérisation de ce type de
défauts notamment dans les cristaux CZT. Différents types de ces défauts sont observés,
ce qui aboutit sur un classement en deux catégories principales : des défauts « simples »,
qui traverse le cristal selon une seule ligne, et les défauts en « réseaux », avec des motifs
et des lignes plus complexes [51] (Figure 1.29).

Il apparait que ces deux variétés de sous-joints de grains impactent différemment le
signal mesuré, chose que 'on peut observer sur les spectres en énergie. Les défauts «
simples » auront tendance a simplement élargir le pic d’énergie, tandis que les défauts en
« réseaux », en plus de I’élargissement du pic vont faire apparaitre une augmentation de
la trainée, montrant un piégeage plus important des porteurs de charge (Figure 1.30).
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FIGURE 1.30 — Spectres en énergie des signaux impactés par un sous-joint "simple'
(gauche) et en "réseau" (droite) avant et apres correction.

Défauts profonds

Une autre partie de I'étude des défauts concerne les défauts profonds responsables du
piégeage des porteurs. Ils représentent un aspect plus chimique que structurel contrai-
rement aux défauts exposés précédemment. En effet leur apparition proviendrait de ré-
actions entre les différents éléments atomiques du cristal entrainant la formation d’ions
ayant un impact sur la mesure du signal. Ces défauts dégradent les performances des dé-
tecteurs et une étude plus poussée permettrait d’en connaitre plus précisément les origines
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pour s’orienter sur des axes d’amélioration concernant les technologies de croissance des
cristaux.

Des éléments de réponse sont apportées d’'une part par Bale [52], et d’autre par Li et
son équipe [53], ou 'objectif est de déterminer au niveau atomique quelle sont les types de
défauts les moins handicapants pour la détection. Ils utilisent pour cela un détecteur CZT
a seize voies et réalisent différents tests sur celui-ci (Figure 1.31). Dans un premier temps
la performance en comptage de chaque voie est étudiée. On observe une non uniformité
de ce parametre sur chacune des voies, avec un taux qui diminue avec le numéro du pixel,
indiquant une différence de présence des défauts dans différentes régions du détecteur.
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FIGURE 1.31 — (a) Taux de comptage du détecteur CZT a seize pixels; (b) Courbe des
taux de comptage maximum des seize pixels. Les régions A,B et C correspondent la région

a haut taux de comptage, la région de performance moyenne et et la région de performance
faible [53].

Pour déterminer la raison de ces disparités de comptage différentes mesures sont réali-
sées sur ce détecteur. Dans un premier temps un spectre de photoluminescence est tracé,
concluant sur le fait que ces inhomogénéités de comptage ne proviennent pas de la fluc-
tuation de concentration en zinc, mais de la distribution non-uniforme des défauts dans ce
détecteur. Une microscopie de transmission IR est également réalisée et la mesure d’une
densité uniforme de dislocations permet de dire que ces dernieres n’influent pas sur les
mesures de comptage.

Finalement des mesures TSC (Thermally Stimulated Current) sont effectuées pour ob-
tenir des informations sur les pieges dans les seize régions du détecteur. Cette technique
permet de déterminer les niveaux d’énergie dans les semi-conducteurs par exemple. Les
niveaux d’énergie sont complétés par une stimulation optique ou électrique a une tem-
pérature assez faible, ainsi les porteurs de charge sont émis avec une température plus
importante. Une courbe du courant d’émission par la température peut étre tracée, et
on récupere des informations sur les niveaux d’énergie dans le matériau [54]. Dans notre
situation ce type de défauts a assez peu d’impact car I’étude ne porte pas sur le fonction-
nement de la dynamique du détecteur. En effet lorsque le détecteur est utilisé et mis sous
tension la charge d’espace locale est faible minimisant 1'influence des défauts profonds.

Pour synthétiser nous allons dans la suite modéliser les défauts afin de les implémenter
dans notre simulation en trois dimensions. Les défauts de type inclusions tellure, de petite
taille, peuvent étre définis comme des charges ponctuelles distribuées dans le volume du
détecteur et qui vont agir sur la physique des porteurs de charge en modifiant localement
le champ électrique. Les défauts distribués en surface tels que les sous-joints de grains
modifient le champ électrique de maniere plus globale sur ’ensemble de leur longueur, ainsi
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c’est grace a un plan chargé que l'on va simuler leur influence. Enfin I'accumulation de
défauts peut entrainer la formation de pieges de porteurs qui vont altérer la conductivité
locale dans le détecteur et perturber le transport et donc la collecte des charges. On
modélise ce type de défaut en insérant des spheres de conductivité plus faible ou plus
élevée que celle du détecteur afin d’observer leur influence sur le champ électrique.

1.4 Modélisation des détecteurs

1.4.1 Evolution du développement de la modélisation des détec-
teurs semi-conducteurs

Modeéles analytiques

Dans un premier temps nous allons réaliser un historique du développement des modé-
lisations des détecteurs a semi-conducteurs pour la détection de rayonnement, pour s’inté-
resser ensuite a chaque point clé dans la démarche. Les premieres modélisations utilisaient
les équations analytiques afin de comprendre les principaux principes de fonctionnement
des semi-conducteurs en se basant sur des résultats expérimentaux. On se focalisait alors
sur la collecte de charge, la résolution en énergie et la physique des particules mise en jeu.

Le premier modele historique analytique est développé par Hecht dans les années
1930. Il donne le lien entre la charge induite sur une électrode, le champ électrique et les
différentes constantes physiques liées aux porteurs de charge [55]. La forme de ce modele
dépend des hypotheses que 'on prend en compte, on détaillera une de ces formes dans une
partie suivante. Puis le théoreme de Ramo-Schockley, présenté dans une partie précédente
formulé en 1938 a posé la fondation dans le calcul des charges et du courant induits dans
un semiconducteur soumis & une source de rayonnement ionisant. Au fil des années et de
I’évolution des matériaux utilisés les modélisations se sont complexifiées permettant de
réaliser des calculs pour des situations de plus en plus réalistes.

L’équipe de Herbert Gajewski a commencé a travailler dans les années 1960 sur les
équations de modélisation des semi-conducteurs, notamment sur le modele de dérive [56].
Ils ont notamment travaillé sur ’état stationnaire des porteurs de charge ou les problemes
de valeurs limites dans des cas de champs électrique non linéaires.

Plus récemment, les travaux de Hamel sur la collection de charge ont permis d’intro-
duire le modele de diffusion-répulsion ou encore les effets de piégegage-dépiégeage [57].
Ces équations analytiques ont été couplées a des simulations numériques afin d’analyser
le partage de charge pour des détecteurs CZT (Figure 1.32).

Méthodes numériques

Le besoin d’augmenter le réalisme et la complexité des simulations, I'amélioration des
outils informatiques et le développement croissant de l'utilisation des semi-conducteurs
dans le développement des imageurs gamma a poussé la communauté scientifique a s’in-
téresser aux méthodes numériques. Des méthodes de résolution par élément finis a 1’aide
d’équations différentielles soit ordinaires soit aux dérivées partielles peuvent étre utili-
sées [58]. Dans cette article, il est question de méthodes numériques utilisées afin de
résoudre le systeme d’équations aux dérivées partielles régissant le fonctionnement d’un
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FIGURE 1.32 — Comparaison des histogrammes de partage de charge simulé (& gauche)
et expérimental (& droite) pour une source de Cobalt 57 [57].

semi-conducteur. Différentes méthodes comme 1'utilisation d’opérateurs non linéaires, le
calcul de Jacobien ou la discrétisation des équations sont utilisées, couplées a la méthode
des différences finies permettent la résolution de ces équations.

On peut également présenter une méthode qui permet de convertir les équations aux
dérivées partielles du semiconducteur en une série d’équations différentielles ordinaires
couplées qui pourront ensuite étre résolues par un solveur adapté [59]. Dans ce papier on
introduit la method-of-lines (MOF), qui permet de convertir une équation différentielle
aux dérivées partielles de la forme

ou(w,t) = gz, t,u, Opu, Ou, - -+ ) (1.19)

en un vecteur d’équations différentielles ordinaires grace a l'approximation des diffé-
rentes dérivées partielles obtenue a partir de la formule des différences finies pour chaque
point d’intérét discrétisé entre les conditions aux limites du systeme. Ceci permet d’ob-
tenir une matrice Dy qui va étre solution de I’équation d,u = D; - u. On peut aussi
calculer cette matrice pour les dérivées d’ordre supérieur grace a un algorithme récursif.
Finalement en appliquant cette méthode avec un solveur et un maillage adaptés on peut
résoudre une équation aux dérivées partielles.

Dans le cas du semiconducteur on 'applique aux équations de Poisson et de transport
des porteurs de charge, puis apres résolution on peut obtenir les courbes de densité des
porteurs de charge et du potentiel électrique selon la profondeur du détecteur (Figure
1.33).

On remarque la coincidence presque parfaite entre les résultats provenant d’une solu-
tion analytique exacte et les résultats obtenus par la méthode MOL. Il existe énormément
d’autres méthodes utilisant les équations différentielles ordinaires ou aux dérivées par-
tielles pour I'étude du transport, de I'induction et de la collecte des charges, tres souvent
couplées a des solveurs numériques.

Méthode Monte-Carlo

La méthode Monte-Carlo correspond a un ensemble d’algorithmes permettant de s’ap-
procher d’'une valeur numérique en utilisant des procédés aléatoires, comme dans les jeux
de hasard au casino de Monte-Carlo. Cette famille d’algorithme a été conceptualisée en
1947 par Metropolis et mise sous forme mathématique dans un article coécrit avec Ulam

36



1.4. Modélisation des détecteurs

T

Electric poiential [V]
¥ NN
# 2w

o
Em 2V n g gy
=~ x o
4 av T y
€ o Ty 0.7V,
g o' *
E - - " L
x =
u UL - - S |
14
%10
15
i)

o
E ‘||:|T- D L B R - KR e S 2V
— s Baa -
> . .
o T L
E; 5. e, 14V
o ATV IV .
5 x -
L L l.""u. o "

E T R VAP R - £

-50 25 0 25 50

Device width [nm)]

FIGURE 1.33 — Graphique des solutions numériques (lignes en pointillées) et analytiques
exactes (croix) pour différents potentiels appliqués de : (a) le potentiel électrique, (b) la
densité d’électrons et (c) la densité de trous [59].

en 1949 [60]. Aujourd’hui des codes de simulation tels que Geant4 ou Tripoli sont utilisés
pour faire de la modélisation en physique des particules et des rayonnements ionisants.

Concernant I'application aux semi-conducteurs, ces méthodes ont été adaptées notam-
ment pour le transport des porteurs dans le matériau détecteur. Le principe dans ce cas
est d’utiliser des nombres aléatoires afin de simuler le caractere aléatoire du mouvement de
I’électron. On considere les électrons libres qui interagissent par diffusion dans le matériau.
Si on observe les interactions de cet électron pour un certain temps, la distribution des
instants de passage de I’électron dans ’espace considéré va reproduire la forme de la fonc-
tion de distribution. On applique ce traitement pour un ensemble de porteurs de charge,
ce qui permet d’évaluer les propriétés de transport dans une période transitoire pour un
échantillon assez important [61]. On peut résumer le fonctionnement de 1’algorithme pour
un électron comme le suivant :

1. Générer un nombre aléatoire r et déterminer le temps de dérive libre.

2. Enregistrer le temps que la particule passe dans chaque sous espace k& du volume
durant la dérive.

3. Générer des nombres aléatoires pour déterminer le mécanisme de diffusion de la
particule et ’état final.
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4. Répéter jusqu'au ce que le nombre d’événements de diffusion soit atteint.

5. Calculer la fonction de distribution, la vitesse de dérive, I’énergie moyenne, .. ..

Ces simulations ont permis d’apporter des éclaircissements sur le fonctionnement de
certains mécanismes physiques, tel que le processus de dépot d’énergie dans le matériau
détecteur.

Cas du CZT

L’utilisation a large échelle du CZT est relativement récente dans ’histoire des semi-
conducteurs. C’est dans les années 1980 qu’on découvre un intérét dans ce matériau pour
la détection de rayonnements X et . Les premieres modélisations ont permis de déter-
miner les propriétés de base du matériau, tels que la largeur de bande interdite et les
propriétés des transports de charge (temps de vie et mobilité) [62]. Dans un second temps
on commence a étudier les modeles de transport de charge relatifs au CZT. Des simula-
tions des mouvements des transports de charge sous I'influence d’'un champ électrique sont
alors développées, donnant des informations sur I'efficacité de collecte de charge, la réso-
lution spatiale ou les caractéristiques des dépots d’énergie en considérant les propriétés
de transport des charges, le piégeage, la recombinaison et la diffusion [63].

En considérant les mécanismes déja connus du dépot d’énergie, de la collecte de charge
et du partage de charge entre pixel [64], il est alors possible de simuler le spectre en énergie,
la résolution en énergie, la linéarité et la résolution spatiale du détecteur CZT [65] (Figure
1.34).
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FIGURE 1.34 — Courbes des spectres en énergie du cobalt 57 (gauche) et du césium 137
(droite) simulés et expérimentaux [65]

Les simulations Monte Carlo ont également pu permettre de simuler de maniere fiable
la physique des interactions ayant lieu dans le cristal CZT, la génération et le transport
des charges ainsi que la réponse associée. Toutes ces données ont pu valider les modeles
analytiques et donner les limites de ces détecteurs aboutissant sur des solutions d’optimi-
sation [66].

1.4.2 Modélisation et calcul du champ électrique

Il existe différentes approches pour la modélisation du champ électrique. Chacune
présente des avantages et des inconvénients, et le choix de tel ou tel style de modélisation
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repose principalement sur la complexité du détecteur CZT désiré ainsi que le niveau de
précision visé. Les méthodes Monte-Carlo ne sont pas adaptées aux calculs du champ, mais
il existe des méthodes analytiques pour les calculs de champ, par exemple en résolvant
I’équation de Laplace avec des conditions aux limites. Ces méthodes sont utilisées pour des
géométries a trois dimensions simples ou en deux dimensions grace a ’analyse complexe.

Méthode des différences finies

La méthode des différences finies est une méthode utilisées pour résoudre numérique-
ment des équations aux dérivées partielles en modélisation. Elle consiste a appliquer un
maillage de pas fixe sur un volume étudié, puis appliquer les différences finies aux fonc-
tions étudiées a chaque point de la maille. Dans son article, Nagel détaille la méthode
d’application de cette méthode pour le calcul du champ électrique en résolvant I’équation
de Poisson [67]. On cherche donc a résoudre I'équation AV = —2£. On va alors discrétiser
cette équation selon la maille que 1’on a choisi afin de calculer de maniere matricielle la va-
leur du potentiel en chaque point de la maille. Puis grace a la relation VV = —F on peut
déterminer le champ électrique du volume étudié. On se rameéne alors a une résolution
d’un systéme linéaire discrétisé selon les éléments de volume.

E.(i-1. 341} E. (1L j+1) Wii-1, gt L{NEa )] L5 R B

Efi-l.j) 14 BB i)

V=l g Vol

E i1 -1 E it -1

E,fi-1.j-1} E {i.j-1) V (il j-1} V(i j-1) Vil 1)

(a) (b)

FIGURE 1.35 — Schéma des grilles pour obtenir les échantillons de champ électrique. (a)
On calcule les différences centrales de champ électrique selon les axes x et y. (b) On fait
la moyenne pour obtenir la valeur du champ électrique sur le pixel [67].

Méthode des éléments finis

La méthode des différences finies et simple a mettre en place mais est limitée a un
maillage régulier et un traitement des conditions aux limites plus complexe. La méthode
des éléments finis est une autre méthode permettant de résoudre des équations aux dé-
rivées partielles en divisant le volume étudié en élément de volume plus faible que 'on
appelle élément fini. Ceci est réalisé en discrétisant les dimensions de l’espace via un
maillage. Le principe est alors d’exprimer le champ inconnu (ici le champ électrique)
grace a des fonctions approximatives dans chaque élément de volume de l'espace. Ces
fonctions d’approximation, aussi appelées fonctions d’interpolation sont définies a partir
des valeurs des variables de champ en certains points spécifiques appelées noeuds.
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On peut décrire le fonctionnement de la méthode des éléments finis selon les étapes
suivantes [68] :

1. Discrétiser 'espace étudié en sous éléments de volume. Une multitude de formes
peuvent étre utilisées (Figure 1.36). Le maillage peut étre défini manuellement, mais
généralement on utilise des outils comme le logiciel GMSH pour avoir une versatilité
et une complexité supplémentaire [69].

-~
(0,0,0 (7.0,0)

FIGURE 1.36 — Maillage d'un volume d’étude grace a la méthode des éléments finis [70].

2. Assigner les nceuds a chaque élément et choisir la fonction d’interpolation afin de
représenter la variation locale du champ au niveau de 1’élément. On choisit généra-
lement des fonctions polynomiales pour leur facilité d’intégration dont le degré va
dépendre du nombre de noeuds associés a 1’élément.

3. Déterminer la matrice des équations permettant d’exprimer les propriétés de chaque
¢élément de maniere individuelle.

4. Assembler les propriétés des éléments pour obtenir les équations globales du systeme.
On combine les matrices de chaque élément pour former la matrice globale.

5. Imposer les conditions aux limites (champ électrique aux extrémités par exemple).

6. Résoudre les équations du systeme. Suite aux étapes précédentes on obtient un
systeme d’équations a résoudre pour connaitre la valeur du champ sur les noeuds
ou elle est inconnue. On doit parfois opérer de maniere itérative afin de calculer des
parametres intermédiaires dans le cas de probleme complexe.

L’article de John Barnes présente une application de la méthode des éléments finis a
la modélisation de semi-conducteurs en combinant les équations de la physique avec les
équations mathématiques de la méthode des éléments finis [71] (Figure 1.37).

Intégrales de frontiére et méthodes spectrales

Pour les résolutions de I’équation de champ électrique, on peut se baser sur la connais-
sance de sa fonction de Green (champ créé par une charge ponctuelle). En I'absence de
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Fi1GURE 1.37 — Distribution de la tension dans un semi-conducteur GaAs par la méthode
des éléments finis [71].

charge a l'intérieur d’un volume, on peut se contenter d’intégrer les fonctions de Green a
la frontiere du volume.

La convolution de la fonction de Green par la distribution de charge peut avanta-
geusement étre réalisé dans le domaine de Fourier. Dans le cas particulier de détecteurs
plan sans charges de volume, il a par exemple été proposé par Kavadias une résolution
semi-analytique pour déterminer le potentiel dans le volume du détecteur ainsi que les
capacités inter-électrodes [72].

Modeles empiriques

Les modeles empiriques sont basés sur des données expérimentales couplées a des
modeles théoriques permettant d’obtenir une représentation approchée de la distribution
du champ électrique. Généralement la méthode d’application d'un modele empirique est
la suivante :

1. Mesurer de maniére expérimentalement le champ électrique dans le détecteur en
fonction de la position.

2. Ajuster la distribution du champ électrique obtenue de maniére expérimentale en
I’approximant pour obtenir une expression paramétrée.

3. Corriger les parametres de la fonction d’ajustement en utilisant des algorithmes
d’optimisation pour minimiser I’écart entre les mesures expérimentales et le modele.
On obtient une approximation empirique de la distribution du champ électrique.

4. Simplifier dans certains cas le modeles afin de simplifier sa représentation en modi-
fiant la géométrie par exemple.

5. Valider le modele en le comparant avec des données expérimentales provenant d’un
autre jeu de données et calculer son efficacité.

L’article de Maura Pavesi [73] présente une méthode de reconstruction du champ
électrique en comparant des données expérimentales avec un modele physique. Les données
expérimentales sont obtenues grace a une technique du courant transitoire induit par laser
(TCT ou laser-induced transient-current technique). L’ajustement est réalisé a partir de
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la loi du mouvement des électrons selon la profondeur du détecteur couplées a la loi
d’induction. Les contraintes sur la tension appliquée et ’épaisseur du détecteur permettent
de remonter a la reconstruction du champ électrique. Dans sa these, Olivier Alirol allie
les simulations et les mesures expérimentales de champ électrique par effet Pockels. Ces
mesures permettent dans un premier temps de vérifier son modele théorique, et de I'affiner
dans un second temps [74].

1.4.3 Création et transport des porteurs de charge

Afin d’illustrer cette partie on s’intéresse au travail de these de Silvere Lux, qui propose
un modele de calcul des performances des détecteurs CZT afin d’améliorer leur résolution
spatiale. Cette étude est basée sur un modele théorique simplifiée du détecteur et permet
l'utilisation d’équations semi-analytiques pour le calcul des performances [75]. Nous allons
ici présenter le modele qu’il a utilisé ainsi que le fonctionnement de 'algorithme associé

Le nombre de parametres d’entrée du détecteur est limité tout en prenant en compte
les approximations que cela entraine. On va alors considérer six parametres qui sont la
taille des pixels p, 'espace inter-pixel g, I’épaisseur du détecteur d, la tension appliquée
au détecteur V', I’énergie des photons E et le bruit électronique og. Les hypotheses d’ap-
proximation appliquées dans ce modele sont les suivantes :

e Le signal induit par une charge au niveau d’un pixel est défini par le potentiel de
pondération.

e La distribution spatiale des électrons dans le volume du détecteur suit une distribu-
tion gaussienne sphérique dont 1’élargissement est di a la diffusion et a la répulsion
coulombienne.

e On considere uniquement le signal induit par les électrons, car leur mauvaises propriétés
de transport limite grandement I'influence des trous.

e La trajectoire des électrons est rectiligne, ce qui est vrai au dessus de ’électrode mais
ne l'est plus au dessus de ’espace inter-pixel. Toutefois, pour des pixels dont la taille
est grande par rapport a ’espace inter-pixel, cela a peu d’influence sur le résultat final.

On définit le fonctionnement de I'algorithme que 'on va utiliser pour le calcul de la
résolution spatiale du détecteur modélisé, dont le déroulement est en quatre étapes (Figure
1.38).

1. La premiere étape consiste a calculer le potentiel de pondération. Il dépend de la
taille du pixel, de I'espace inter-pixel et de I’épaisseur du détecteur ; plus exactement
il dépend du rapport entre la dimension du pixel et I’épaisseur.

2. L’étape suivante consiste a déterminer la distribution spatiale des électrons, et son
évolution temporelle. Celle-ci dépend d’abord de la distribution initiale des électrons
due aux interactions rayonnement-matiere, et est donc liée a 1’énergie du photon. Les
électrons ainsi générés transitent vers 'anode et sont soumis a la diffusion thermique
et a la répulsion coulombienne. Le temps de transit est lié a I’épaisseur et a la tension
appliquée. Pour cette partie les interactions et donc le nuage électronique initial est
fait par méthode Monte-Carlo.

3. Connaissant le potentiel de pondération (qui définit le signal en charge induit par
un électron) ainsi que la taille du nuage électronique, on effectue la convolution des
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FIGURE 1.38 — Schéma de fonctionnement de 'algorithme, les parametres d’entrée sont
représentés en vert [75].

deux. Ce qui donne un nouveau potentiel de pondération dit effectif qui définit le
signal en charge induit par le nuage d’électrons.

4. Finalement, en ayant d’une part le signal et d’autre part le bruit associé a ce signal,
on peut calculer la résolution spatiale en s’appuyant sur I'information de Fisher et
la borne de Cramér-Rao.

Chaque photon primaire va générer un certain nombre d’électrons secondaires dépen-
dant de son énergie, qui peuvent eux-mémes générer des photons secondaires et ainsi de
suite. On peut alors schématiser 'interaction d’un photon comme étant une suite de dé-
pots tres localisés séparés par une grande distance. Chacune de ces positions de dépot
vont générer un nuage électronique qui va s’étendre sous l'effet de la diffusion thermique
et de la répulsion coulombienne.

L’équation décrivant la migration du nuage électronique soumis principalement aux
deux phénomenes physiques précédents est :

Ip(r,1)
ot
Avec p la densité de charges, r la distance par rapport au centre du nuage électronique,
D le coefficient de diffusion d’Einstein et E le champ électrique défini par rapport au
théoreme de Gauss. Pour une distribution spatiale sphérique

= DVZp(T, t) — peV - (p('f’, t)E(T7 t)) (1'20)

Ne 2
p(r,t) = ———— exp 2O (1.21)
(2ma?(t))?
1 rr
E(rt) = 7/ u?p(u, t)du (1.22)
€ Jo

Avec N le nombre d’électrons dans le nuage, N = EE ou E est I’énergie du photon et £,
P

'énergie de création de paires du matériau (E,=4.63 eV pour le CZT), € la permittivité du
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matériau (e &~ 1071°F/m pour le CZT). En appliquant 1’équation (1.21) dans I'équation
(1.20) et en intégrant sur le volume on obtient

2
0oc(t) _, (D + “3Ne> (1.23)
ot 3(2m)zeo.(t)
On note D’ le nouveau coefficient de diffusion [57]
N
p=py_HC (1.24)
3(2m)2e0(t)

On connatit la valeur initiale (o.(t = 0) et on considere une petite variation temporelle
At :

o2t + At) = o2(t) + 2D'(t) - At (1.25)

En résolvant cette équation par un changement de variable on peut alors obtenir
I’expansion du nuage électronique selon le temps de dérive.

—— diffusion + rapulsion
e diffusion
---- repulsien

L —— diffusion + repulsion
E e diffusian
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FiGURE 1.39 — Courbes d’évolution temporelle de la taille du nuage électronique en
fonction de I’énergie du photon initiale et du type de phénomene physique pris en compte.

1.5 Conclusion

Dans cette partie nous avons pu avoir un apercu du cadre de cette étude et des diffé-
rents aspects a approfondir. Le principe de 'imagerie 7 et le fonctionnement des détecteurs
est un point d’entrée pour rappeler 'objectif qui est de mesurer des interactions dans un
détecteur afin d’identifier et de localiser une source émettant des photons. Les détecteurs
CZT sont un type de détecteur a semi-conducteur utilisés dans plusieurs domaines pour
ses caractéristiques intéressantes. Néanmoins la présence de défauts structurels impacte
le fonctionnement de ces détecteurs et dégrade les signaux permettant la localisation
des interactions. L’étude de ces défauts en simulation permettrait a la fois de simuler
et étudier le comportement d'un détecteur comportant un ou plusieurs types de défaut
de maniere réaliste, et d’anticiper les erreurs causées par ces défauts en corrigeant les
signaux de maniere a passer outre l'effet de ces défauts et augmenter les performances des
détecteurs.
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Développement de simulations 3D de détecteurs CZT avec défauts

Le cadre de notre étude porte sur 'apprentissage des données d'un détecteur CZT
réel via l'utilisation de données simulées. De ce fait il nous faut des données de com-
plexité comparables aux données obtenues de maniere expérimentale afin d’obtenir la
meilleure précision possible dans le calcul des parametres recherchés. Cela passe par le
développement de simulations de détecteur les plus réalistes possibles, afin notamment de
modéliser les défauts et de pouvoir observer leur influence sur les performances du détec-
teur, comme l'efficacité de collecte. Ces simulations doivent également pouvoir s’exécuter
de maniere rapide afin d’optimiser I'apprentissage. Dans cette partie nous allons détailler
le cheminement du travail réalisé sur ces simulations, de la modélisation du transport a
I'implémentation des défauts.

2.1 Modélisation du transport

2.1.1 Equation de Hecht analytique

On peut dans un premier temps s’intéresser a des modélisations tres simples et ana-
lytiques du fonctionnement du détecteur CZT. L’équation de Hecht permet de décrire
I’évolution de la charge induite par la dérive selon la direction de la profondeur d’une
chargée générée lors d’'une interaction d’un photon dans le semi-conducteur [55]. Cette
équation permet également de prendre en charge le piégeage des charges dans le matériau.
L’application de cette équation nécessite plusieurs approximations :

— On considere un cas unidimensionnel avec dérive selon la profondeur.

— La distribution spatiale de la charge générée par l'interaction suit une distribution
de Dirac.

— Le champ électrique est distribué de maniere homogene dans le volume.

— Les porteurs se déplacent selon leur mobilité p et sont piégées selon leur durée de
vie 7.

— On néglige I'influence de la diffusion.
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Chapitre 2. Développement de simulations 3D de détecteurs CZT avec défauts

1

— le champ de pondération est E,, = ¢

On part des durées de transit de chaque type de porteur de charge lors d’une interaction
a une profondeur z :

L—ZO

T, = 2.1
L (2.1)

20
T, = —— 2.2
" pn (22)

Avec T, et T}, les durées de transit moyennes des électrons et des trous, L 1’épaisseur du
détecteur, p. et py les temps de vie moyens des porteurs de charge et E l'intensité du
champ électrique. Pour obtenir la charge induite totale sur le temps de transit on a

T
Q= /0 Q(YuB,dt (2.3)
T
Q= /O Q) uEE,dt (2.4)
T. A
Qo= [ Qoe F e dt (2.5)
= MeQzE [—Tee”ﬂ? (2.6)
Qn = /OTh Qoe_:h/vch?dt (2.7)
= B [ ] (23)
Q=Qc+Qn= QEE |:,ue7—e (1 - 632) + [ Th <1 - e_f;f)] (2.9)
Q= QzE |:;u€7_e <1 — eaz:é%t> + UnTh (1 - 6_“—:’%” (2.10)

avec u = pukF la vitesse de dérive des charges, )y la charge initiale déposée lors de
I'interaction et 7 le temps de vie moyen des porteurs de charge.

Il existe également une version de cette équation ou I’on néglige 'apport des trous dans
le calcul de la charge. En effet ceux ci ayant des mauvaises propriétés de transport dans
le CZT, avec une mobilité et un temps de vie inférieurs, se font piéger plus facilement.
On a alors

0= QEE |:MeTe (1 _ e—ilf;’%tﬂ (2.11)

Pour vérifier si 'impact de ces trous est bien négligeable devant celui des électrons, on
peut tracer les deux courbes de charge induite selon la profondeur d’interaction pour les
comparer. On utilise les valeur numériques suivantes, typique du CZT :

e Qg =qnoavec ¢ =1.6 x 1071 C et ng = 2 x 10°
E=1000V -cm™!
fe = 1050cm? -s-V~tet gy =70cm?-s- V!

e 7.=3x10%set 3, =1x10""s
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2.1. Modélisation du transport

e L.=06cm

Le libre parcours moyen pour les électrons est alors de 3.15cm et pour les trous de
seulement 70 pm. On obtient alors les courbes de la figure 2.1.

—— CIE trous
CIE électrons
0.8 1 —— CIE totale
0.6 4
x
L
Y 0.4
0.2 4
004+
T T T T T
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6

Profondeur d'interaction (cm)

FIGURE 2.1 — Comparaison des courbes d’efficacité d’induction de charge (Q/Qo) selon
la profondeur d’interaction. La cathode est a gauche (z=0 c¢m) et I'anode a droite (z=0.6
cm).

On remarque que les deux courbes se rejoignent a partir d’'une certaine profondeur
d’interaction, ce qui prouve que la contribution des trous dans le calcul de la charge induite
est faible, on peut alors considérer n’utiliser que les signaux obtenus sur les anodes pour
déterminer la charge induite. Un autre élément nous prouvant ce phénomene est le fait
d’obtenir une charge quasiment nulle lorsque 'interaction a lieu pres de I'anode, ou les
électrons induisent immédiatement la charge électrique.

2.1.2 Simulation 1D

En utilisant la formule de Hecht il est alors possible d’obtenir des courbes d’évolu-
tion de charge et de position. On s’intéresse a la dérive des charges uniquement selon la
profondeur, les électrons vers I'anode et les trous vers la cathode. Au lieu de considérer
un champ électrique uniforme on complexifie cette approche simpliste en s’affranchissant
de I’hypotheése d’uniformité du champ. Pour illustrer, on choisit ici un champ linéaire
augmentant entre la cathode a x = 0 et 'anode a x = L, selon 1’équation

E(x) =100 + 90LO T (2.12)
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F1GURE 2.2 — Courbes de la charge induite ) dans le temps pour chaque porteur de
charge pour une énergie incidente de 660 keV pour une interaction a z= 0.18 cm.

On observe sur la figure 2.2 que la majeure partie du total de la charge induite provient
des électrons. On a donc un champ électrique variant de 100 & 1000 V -cm ™! sur I’épaisseur
du détecteur. On décide d’imposer un potentiel de pondération sur le pixel touché afin de
calculer le courant induit grace aux électrons. On applique un potentiel de pondération
Viw = ¥ pour garder une modélisation simple mais réaliste.

L’équation différentielle du mouvement est résolue numériquement grace a ’algorithme

de Runge-Kutta 4
dz

— =ukE 2.13
= uB() (213)
Et on a I'équation d’évolution du piégeage de la charge induite
dQ Q
— 2.14
dt T ( )

avec T la constante de piégeage, la charge s’obtient analytiquement

Q(t) = Que~ (2.15)

On peut alors obtenir le courant d’induction par

i(t) = Q(t) - pE(x) - Ey (2.16)

avec F,, le champ de pondération associé au potentiel V.

On peut tracer 1’évolution des positions pour chaque type de porteur de charge en
fonction de la profondeur d’interaction dans le détecteur (Figure 2.3). De la méme maniere
que précédemment on remarque que le transport des électrons est environ dix fois plus
rapide que celui des trous.
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Evolution de la position pour un electron Evolution de la position pour un trou
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(a) Evolution de la position pour un électron.  (b) Evolution de la position pour un trou.

F1GURE 2.3 — Courbes des trajectoires des deux porteurs selon la position d’'interaction.
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F1GURE 2.4 — Courbes d’évolution temporelles de la charge induite QQ sommée selon la
position d"interaction

On peut également tracer I’évolution du courant induit normalisé sur les électrodes en
fonction du temps et de la position d’interaction (Figure 2.4). On voit apparaitre dans un
premier temps la contribution des électrons plus rapides avec une pente raide, puis celle
des trous avec une convergence vers un plateau, donc 'amplitude dépend de la profondeur
d’interaction. Plus le photon interagit loin de I'anode, moins les électrons parviennent a
étre collecté intégralement et plus la charge collectée est faible devant la charge déposée.

2.1.3 Simulation 3D

Afin de passer a un modele 3D, on utilise des tableaux 3D de potentiel appliqué et de
potentiel de pondération simulés & partir de ’environnement Tasmania [76]. Ce dernier est
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Chapitre 2. Développement de simulations 3D de détecteurs CZT avec défauts

un environnement C++ adapté aux modélisations de détecteurs de particules. Il permet
I’évaluation du champ électrique par une méthode spectrale utilisant les transformées de
Fourier pour I’évaluation du champ électrique, une cartographie des cartes de champ grace
a une intégration 1’équation différentielle de la dérive des électrons dans le détecteur, le
calcul de la diffusion du nuage d’électrons grace au Monte-Carlo et la détermination des
signaux transitoires. On peut facilement accéder a chaque parametre de la simulation [72].

La méthode spectrale de calcul du champ électrique par transformée de Fourier est
basée sur la résolution de I’équation de Poisson AV = f dans l'espace de Fourier avec
f= —%. On a alors

E*V (k) = f(k) (2.17)
e V(k) = f]if) (2.18)

On peut alors simuler un détecteur CZT, ainsi que les potentiels présents a I'intérieur
de celui-ci. Le détecteur est échantillonné en 100 valeurs sur la longueur (x) et la largeur
(y), et 52 en épaisseur (z) avec un pas A = 100um. Sur la figure 2.5 on peut observer sur
les potentiels électrique et de pondération appliqué sur le détecteur simulé. A gauche le
champ de potentiel électrique pixellisé, puis au centre et a droite deux coupes du potentiel
de pondération appliqué sur 'anode centrale.

o o . ! N—
1.00 107 %
oo LT os
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o 0
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aar w0 ]
[ - "
a4 o
o 0
oas
aas - 2 0w oz
aa%
L] 1 @ " on
[ 20 w0 80 s0 08 [ » 0 &0 B0 100
= ¥

Coupe du pofentie! appliqué en z=50 Coupe du pofentie! de pondération en z=50 Coupe du potentiel de pondération en x=50

[ E L & #n ]

FIGURE 2.5 — Coupes des potentiels appliqués (a gauche) et des potentiels de pondération
(au centre et a droite).

Contrairement a la simulation unidimensionnelle précédemment présentée, on ne dis-
pose pas d'une formule analytique du champ électrique nous avons besoin d’interpoler
les valeurs du potentiel électrique appliqué afin d’avoir une évaluation de 'intensité du
champ électrique en chaque point avec une dérivation par différences finies. On obtient
alors trois tableaux pour chaque coordonnée x,y et z de la forme

(Vapp(x + Ax) — Vapp(x — Ax))
2Ax

avec Az le pas (ici 100 pm). De la méme maniére que pour la simulation 1D on détermine
les trajectoires ainsi que les charges induites pour chacun des types de porteurs de charge
(Figure 2.6). On remarque les mémes comportements que précédemment, avec une légere
courbure sur la fin des courbes due a la présence de charges de contact distribuées a
proximité des électrodes ainsi qu’a la géométrie pixel.

E(z) = (2.19)
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2.1. Modélisation du transport

Trajectaire $&lon 2 pour un electron Trajectolre selon 2 pour wn trou
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FIGURE 2.6 — Courbe des trajectoires des 2 porteurs selon la position d’interaction en
3D.

Il est également possible de tracer des coupes de champ électrique dans le sens de la
hauteur, afin d’observer le comportement dans le volume du détecteur (Figure 2.7).

1 (1

40 -
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20 A

10 1

20 30 40 50 60 70 80
X

F1GURE 2.7 — Coupe du champ électrique selon x.

La cartographie des lignes de champ permet de bien observer la pixellisation c6té anode
(en rouge), causée par les espaces inter-pixel qui ne permettent pas la collecte de charge.
L’extension du nuage électronique provoque du partage de charge, pour des interactions
lointaines et entre deux pixels, ou la charge induite finale se retrouve sur deux pixels ou
plus.

Pour augmenter le coté réaliste de notre simulation, on décide d’introduire un filtrage
sur le signal. En effet lors des mesures expérimentales sur détecteur réel, le signal de
sortie est filtré par un filtre de mise en forme analogique CR — RC? de constante de
temps 7 = 500 ns qui permet d’optimiser le rapport signal sur bruit [77]. On utilise ce
filtre passe-bande facilement réalisable en électronique analogique (Figure 2.8). On peut
observer la différence d’amplitude entre la charge induite par un électron et un trou, qui
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Chapitre 2. Développement de simulations 3D de détecteurs CZT avec défauts

est supérieure d'un facteur 4 pour I’électron. On remarque également que le maximum
d’induction est retardé par rapport a l'instant de collecte, dii a la présence du filtre passe

bande.

La figure 2.9 correspond a la superposition des deux courbes précédentes et on peut
alors remarquer une similarité importante avec la courbe des charges induites par les élec-
trons, avec une influence faible des trous, mis a part pour les interactions en profondeur.
Ceci permet de renforcer le fait de considérer dans le calcul de charge la contribution des

électrons.

Evolution de Q dans le temps selon zint pour un electron

Evolution de Q dans le temps selon zint pour un trou
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(a) Evolution temporelle de la charge induite (b) Evolution temporelle de la charge induite
pour un trou.
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F1GURE 2.8 — Courbes d’évolution de la charge induite pour chaque porteur de charge

selon la profondeur d’interaction.
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FIGURE 2.9 — Evolution de la somme de la charge induite par les deux types de porteurs.

On peut pointer certaines limites dans ce modele : la non prise en compte de la diffusion
ainsi que du dépiégeage des charges, et I’absence de charges électriques de volume pouvant
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2.2. Approche de modélisation avec défauts

simuler les défauts du cristal. Ce dernier point sera étudié de maniere plus approfondie
dans la suite de I'étude.

2.2 Approche de modélisation avec défauts

2.2.1 Modélisation détecteur

Le couplage entre la modélisation d’un détecteur réaliste avec la présence de défauts
et la gestion des interactions rayonnement-matiere n’est pas une chose facile a traiter par
simulation. Généralement le transport de particules ionisantes est géré par une simulation
Monte-Carlo. Puis il faut simuler la génération d’événements dans le volume du détecteur,
le transport des porteurs de charge, I'induction de signal et le traitement électronique.
On modélise le transport des charges grace a des équations différentielles ordinaires ou
aux dérivées partielles. Néanmoins 'approche temporelle directe est trop complexe car
le cofit en calcul de ces opérations pour chaque interaction est trop important. De plus,
la méthode adjointe utilisant 1’équation adjointe du transport des électrons permet de
cartographier la CIE (Charge Induction Efficiency), quantifiant efficacité du détecteur
a mesurer les charges induites lors des interactions de photons, plus rapidement mais
possede ses limites [78] : le champ électrique a 'intérieur du détecteur doit étre solution
de I’équation de Laplace VE =0 et la simulation des impulsions transitoires est instable
car dans ce cas le nombre de Péclet, définit comme le rapport entre le transport par dérive
et le transport par diffusion thermique vaut.

EAx ~ Vhias Ax 500

Pe = : ~ Y
“TRT °T Vv, L T 50x25.10-3

~ 400 (2.20)

Pour étre stable, ce nombre doit étre inférieur ou égal a 1. Dans notre cas, cela signifie
que 'on devrait soit réduire le pas en = a 'ordre du pum soit artificiellement augmenter la
diffusion thermique.

Tasmania permet 'acces et la modification de chaque parametre de la simulation,
comme le champ électrique, qui peut étre défini comme non-uniforme et réévalué lors de
la simulation. La figure 2.10 est une illustration des potentiels électrique et de pondération
appliqués sur une géométrie de détecteur classique. On peut retrouver ’anode pixellisée
ainsi que le potentiel de pondération sur le pixel central de 'anode. Par exemple les
équations de piégeage-dépiégeage peuvent étre incluses et utilisées pour mettre a jour le
champ électrique E = —VV de manicre itérative comme une fonction d’accumulation
de charge, en utilisant 1’équation de Poisson. Si p,n désignent la densité de porteurs de
charge libres et p;,n; la densité de porteurs piégés et s’il y a un unique niveau de piege
pour chaque porteur :

Opr _ p—Oupy

et 2.21

dt Th ( )

ony, n—0.ny

—_—= 2.22

dt T, ( )
v.F-pipTnm (2.23)

€
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Chapitre 2. Développement de simulations 3D de détecteurs CZT avec défauts

avec T, j, les constantes de piégeage des électrons et des trous, 6, les constantes d’équi-
libre (ratio entre les constantes de piégeage et de dépiégeage) et € la permittivité du
matériau.

4.00e-005

FIGURE 2.10 — Simulation du potentiel de pondération sur le pixel central d'une anode
dans un détecteur de 5mm d’épaisseur avec Tasmania. La cathode n’est pas segmentée et
I’anode est segmentée en électrodes carrés de 2.5mm de pas.

Pour obtenir le champ tel qui s’établit en régime permanent, on va procéder ainsi : lors
de la dérive des charges dans le détecteur, on calcule pour chaque itération la distribution
de charges piégée pour mettre a jour le champ électrique. Pour résumer le calcul du champ
électrique s’effectue en quatre étapes :

1. Partant d’un champ électrique donné, on simule le transport des charges pour un
lot d’interactions.

2. La densité moyenne de porteurs de charge libre est évaluée.

3. En considérant les constantes d’équilibre de piégeage, on calcule la distribution des
charges en régime permanent.

4. Le champ électrique est mis a jour en prenant en compte la densité des charges
piégées.

5. On itere jusqu’a stabilité du champ électrique.

2.2.2 Modélisation des défauts

On peut utiliser une alternative a la méthode précédente utilisant le calcul des po-
pulations de pieges afin de modéliser les défauts. Pour modéliser les inhomogénéités, on
combine ’équation de conservation du courant avec la loi d’Ohm. Quand on a une dis-
tribution de la conductivité d'un matériau o, il est possible de résoudre ces équations de
maniere itérative pour trouver la distribution de charge p — n et le champ résultant :

div(cE) = 0 (2.24)

Vo-E+0oV-E = 0 (2.25)
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2.2. Approche de modélisation avec défauts

AV=V-E=2""_ _F.V(ho) (2.26)

€

Pour simuler le signal de sortie de ce détecteur modélisé, il faut calculer le champ
électrique : le potentiel de pondération résulte uniquement de la géométrie tandis que le
potentiel appliqué est obtenu en implémentant un ou plusieurs défauts dans le volume du
détecteur. La modification de ce dernier entraine une modification de la distribution de
la charge dans le détecteur et ainsi du champ électrique (Figure 2.11).
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FIGURE 2.11 — Coupes des potentiels appliqués simulés (normalisé & 1) dans le détecteur
CZT sous Tasmania. Le détecteur a une épaisseur de bmm et le pas des anodes est
2.5mm. De gauche a droite et de haut en bas : défauts ponctuels discrets ; charges piégées
distribuées sur un plan; défaut sphérique de haute conductivité; irradiation de haute
intensité par rayons X sur la cathode.

En connaissant le champ électrique a chaque point du volume du détecteur on peut a
présent calculer la trajectoire des charges positives et négatives selon ’équation différen-
tielle de la dérive

or(z,y, z)
ot

avec 7 le vecteur position du porteur de charge dans le détecteur, p. j la mobilité du por-

= :I:/Le,hE_"(‘ra Y, Z) (227)

teur de charge et E le champ électrique. Comme le champ électrique est d’une intensité
importante, d’apres ’expression du nombre de Peclet on peut négliger la diffusion devant
la dérive. Pour simplifier et accélérer le temps de calcul, la diffusion thermique et la répul-
sion de Coulomb sont modélisées analytiquement : I’expansion du nuage électronique est
calculée comme une fonction du temps de transit [79]. L’évolution de la forme du nuage
due au champ électrique et le partage de charge sont modélisés en divisant la charge du
nuage en plusieurs (typiquement de 'ordre de 20 & 50) paquets discrets. Puis on consi-
dere ces paquets de maniere individuelle en sommant leur contribution sur I’évolution du
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Chapitre 2. Développement de simulations 3D de détecteurs CZT avec défauts

champ électrique en fonction de leur localisation dans le détecteur simulé.

Cette équation différentielle est résolue en utilisant la méthode de Runge-Kutta et
accélérée par 1'unité graphique de I'ordinateur (GPU) en utilisant OpenCL, dont le fonc-
tionnement sera développé dans la partie suivante, en traitant chaque paquet de charge de
maniere indépendante. L’interaction et le transport de chaque particule étant considérés
indépendants, on peut se permettre de paralléliser ces calculs de maniere a les optimiser.
Cette parallélisation du calcul permet de réduire le temps de calcul par rapport a un
usage du processeur uniquement. Dans le cas des charges ponctuelles discretes et du dé-
faut planaire chargé, le calcul du champ électrique est direct. Cependant la présence d'un
défaut de conductivité affecte de maniere importante la distribution des charges sur une
petite zone, et le champ électrique doit alors étre calculé de maniere itérative. Enfin dans
le cas d’une distribution de charges en transition a cause d’une irradiation sous faisceau
X intense, la loi d’Ohm ne suffit plus. Il faut inclure le modele détaillé de transport de
charges, en incluant le piégeage-dépiégeage. On effectue la procédure de calcul décrite
dans la partie précédente pour le transport des charges pour réaliser le calcul du champ
électrique. Les principales étapes sont résumées sur la figure 2.12.

plx,v.2) Vixy.7) dt
|

&

Al
Fi1GURE 2.12 — Diagramme du processus de calcul du trajectoire des charges avec la
présence de défauts. Exemple du défaut de conductivité sphérique.

'ﬁ

|

=

On réalise ce processus jusqu’a stabilisation du champ électrique dans tout le volume
du détecteur. On peut résumer quelques parametres utilisés dans cette simulation dans le
tableau 2.1.

Les défauts simulés de maniere assez simple et géométrique ont les caractéristiques
suivants, en utilisant des valeurs numériques d’ordre de grandeur de ce qui est mesuré par
des méthodes de caractérisations expérimentales :

e Défauts ponctuels : densité des défauts de 100 cm =3 et densité de charge de 1.5nC-cm ™
répartie de maniere aléatoire sur ’ensemble de la distribution des défauts..

e Défaut plan : plan de normale (1,1, 1) et surface de densité de charge de 250 pC - cm™2.

e Défaut sphérique : sphere de diametre 1 mm avec une conductivité 3.3 fois plus élevée
que le reste du matériau soit p = 1.5 x 101°€Q - cm.

e Polarisation : irradiation par rayons X sur la cathode sur un disque de diametre 1 mm
(10nC - cm™3). Le flux est ajusté pour générer une charge nette de 50 pC, formé majo-
ritairement par le piégeage des trous sous la cathode (Figures 2.13 et 2.14).

Cependant méme si I'utilisation de ces simulations réalistes est parfaite pour étudier
de maniere plus approfondie les défauts, leur structure et leur impact sur la physique du
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