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Introduction

La physique des semi-conducteurs est I'une des branches les ples eicbuvertes de
la physique des solides. L'intérét particulier porté a ce type de matériaiepte@ssentiel-
lement de propriétés électroniques trés intéressantes. En effet, le sainetaur est un
matériau plutdt isolant intrinséquement, mais qui sous certaines conditionsqraluire
le courant électrique. On peut notamment en modifier la conductivité en yinsant en
qguantité infime certains atomes, didspants de nature différente de ceux composant le
semi-conducteur.

L'industrie des circuits et composants électroniques a semi-conductsiran des pi-
liers fondamentaux de I'’économie depuis les années 70. Elle est notammebaselalu
développement d’'un grand nombre de technologies modernes parmgllesdtinforma-
tique, les télécommunications, le traitement de I'information et 'automatique.

Cette industrie est basée sur deux concepts : la miniaturisation et I'imprfmiesieni-
niaturisation est rendue possible par le fait que les vecteurs d’informeiitrdes particules
élémentaires : les électrons. Les circuits et composants étant essentieleg@mnétrie
planaire a I'neure actuelle, la reproduction a grande échelle des cir@tés@ndue possible
grace aux procédés classiques d’'imprimerie transposés aux échellemgtibques.

Les composants électroniques mettent a profit les propriétés dynamicquékedieons
dans les semi-conducteurs. |l faut donc, pour tenter de comprenfdreckonnement de ces
composants, préciser ces propriétés et définir les grandeurs pbysiqut les évolutions
conditionnent les propriétés électriques ou optiques des composanfaraesetres fonda-
mentaux d’'une telle étude sont d’'une part I'état de la population d’élec&daquilibre ther-
modynamique (qui dépend fortement de la structure des niveaux diéhest d’autre part
I'évolution de cette population lorsqu’intervient une perturbation. On digérdeux types
de perturbations : les perturbations douces qui donnent lieu aux piééies de transport, et
les perturbations dures qui sont a I'origine des phénomeénes de giénéerombinaison.

1Solid-state devices
2Pour cette derniére, il semble que la fin de la partie ait bientdt sonné aymmatition de techniques de
croissance d’autoorganisée permettant de construire les componaanteétriques atome par atome...
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Chapitre 1

Notions de cristallographie

Les matériaux semi-conducteurs que nous étudions dans ce coursdosivement des
solides cristallins. Leur propriétés électroniques, optiques, mécanitjtiesrmigues sont
donc intimement liées a la géométrie particuliére sous-tendant I'arrangessataines au
sein du matériau : le réseau cristallin. La branche de la physique permetteatattériser
cette géométrie est la cristallographie, dont I'objectif du présent chapitdegrésenter les
notions essentielles.

Pour I'essentiel, nous exploiterons ces notions d’abord lors de I'éteidke structure de
bandes d’énergie des matériaux semi-conducteurs, puis dans le eddmnaddélisation des
phénoménes d’interaction rayonnement-matiére au sein de ces matériaux.

1.1 Géomeétrie du réseau cristallin

1.1.1 Définitions

L'état cristallin correspond a un arrangement ordonné d’atomes ou ticues qui
constituent le solide (fig. 1.1)
La géométrie d'un solide cristallin est définie par :

!Dans les cristaux liquides, I'ordre est partiel : seul 'ordre résultant’arientation des molécule est
conservé, tandis que I'agencement géométrique des molécule dagraeckeest, comme dans toute phase liquide,
désordonné.

FiG. 1.1 — Un cristal est un arrangement ordonné d’atomes ou des molécules.

11



Chapitre 1. Notions de cristallographie

O

FiGc. 1.2 — Un motif de base est constitué d’'un groupe d’atomes ou de molécules.

v
be
R

a

FiG. 1.3 — La maille primitive est décrite par 3 vecteurs de base ainsi que 3 angles

— Un motif de base (fig. 1.2) qui correspond & un groupe d’atomes qui se Iggite
diquement pour constituer le cristal ;
— Un réseaticristallin constitué de noeuds auquel est "accroché" le motif ; en dimension
3, ce réseau est caractérisé par trois vecteurs deabbse, qui permettent de générer
I'ensemble des nceuds par des translations élémentaires a partir d’'urongaoel-
Ces vecteurs sont définis par leur longueur a,b,c ainsi que par les angley qu'ils
font entre eux.
Les trois vecteurs précédent sous-tendent (fig. 1.3) un volume appdlé du réseau.
La maille élémentaire* (ou primitive en franglais) est la maille de plus petit volume parmi
toutes les mailles permettant de générer les nceuds d'un réseau donnéleSidgré de
complexité géométrique du réseau, elle peut, ou non, étre confondukaameadle conven-
tionnelle, qui est la maille utilisée par convention (et souvent par simplicit&)gearire un
réseau particulier.
La position de chaque motif du cristal est donc défini par le vecteur ttarsiR :

T = nija + nob + nzc
avecni, ng, ng entiers, et le volume de la maille élémentaire est donné par :
Q=(axb)-c

En outre, on appelleangée réticulaire une rangée de nceudspan réticulaire un plan
passant par des nceuds du réseau.

Il est important de comprendre que le réseau cristallin est un modéle iel&sisthl :
en effet, lemceuds du réseau cristallincorrespondent a la position d’équilibre des atomes
du cristal (ou de son motif, dans le cas général). En toute rigueur, lauésistallin ne
"coincide" donc avec le cristal réel qu'a température nukelorsque I'agitation thermique
est inexistante. A température non-nulle, un cristal n’est donc jamaisregsement pério-
dique : ces écarts a la périodicité feront I'objet d’'une attention particubésale I'étude des
phénoménes de transport, parce qu’elle influent fortement sur la ciritiuélectrique du
matériau.

2Anglais : pattern
3Anglais : lattice
4Anglais : primitive cell

12



1.1. Géométrie du réseau cristallin

1.1.2 Réseaux de Bravais

Les réseaux de Bravais sont des familles de réseaux permettant d& elagsment la
plupart des réseaux cristallihselon leurs symétries. Il existe 7 familles de géométrie cris-
talline, caractérisées par des degrésytaétrie plus ou moins élevés :

cubique a=b=c a=F=v=90
ttragonal a=b#c a=p3=v=90
orthorhombique a#xb#c a=p=v=090
monoclinique a#tb#c a=pF=90"#~
triclinique a#b#c a#B#y
rhombodrique (ou trigonal) a=b=c a=03=~v%#90
hexagonal a=b#c a=p=90v=060

Ces sept familles se répartissent en 14 modes de réseaux de Brataisgsdamilles pos-
sédant des sous-familles de symétrie différente (fig. 1.4).

1.1.3 Systéemes cubiques

Le systéme cubique est le systéme dans lequel cristallisent la pluparhdessselucteurs
(germanium, silicium, arseniure de gallium, ...). Il possede une symétrie d'drde. il est
invariant par rotation der /4. Il existe trois réseaux cubiques dont la maille conventionnelle
est un cube d’'aréte :
— le cubique simplesimple cubicu SC) : un motif de base a chaque sommet du cube
(figure 1.5);

— le cubique centrécéntered cubiou CC) : un motif de base a chaque sommet d'un
cube et un motif au centre du cube (figure 1.6);

— le cubique a faces centrédade centered cubiou FCC) : un motif a chaque sommet
et un au centre de chaque face d’un cube (figure 1.7).

Dans le cas du réseau SC, la maille conventionnelle et la maille élémentaire sent ide
tiques, ce qui n'est pas le cas pour les réseaux CC et FCC. Par exeairljda notel la
longueur de l'aréte du cube (maille conventionnelle), la maille élémentaire daudCC
est sous-tendue par les trois vecteurs suivarts= (1/2,1/2,0), b = (0,1/2,1/2) et
c = 1/2,0,1/2. Le volume généré est alors unomboeédre (trois angles non-droits, vec-
teurs de méme longueur), dont le volume veut= (a x b) - ¢ = [3/4. Ce volume est
bien inférieur au volumé’ de la maille conventionnelle. On se convaincra aisément (cf. TD
"Cristallographie") que cette maille élémentaire permet de générer tous les deeréseau.

1.1.4 Directions cristallographiques - indices de Miller

Du fait des symétries cristallines, certaines directions sont privilégiéesiokmale a

un plan réticulaire définit une direction particuliére. Lindices de Miller permettent de
préciser cette direction (et donc ce plan réticulaire) pour un résea¢don

Pour définir les indices de Miller d’un plan réticulaire donné (cf. exempledid..8), il

faut :

— déterminer les coordonnés des points d'intersection du plan réticul@cdessaxes
définis par les vecteurs de la maille (généralement la maille conventionnelle) : ex
(2,4,3) ou(1,2,3/2). Silintersection n’est pas un point, on presd

— prendre l'inverse de ces coordonnées :(&x2,1/4,1/3) ou(1,1/2,2/3).

5A I'exclusion des quasi-cristaux
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Chapitre 1. Notions de cristallographie

cubique simple cubique centré cubique faces centrées

tétragonal simple tétragonal centré
4
monoclinique triclinique rhomboédrique  hexagonal compact

FiGc. 1.4 — Réseaux de Bravais

Fic. 1.5 — Maille conventionnelle (et également élémentaire) du réseau cubigpke s
a=b=c

14



1.1. Géométrie du réseau cristallin

! \
1\ ! /\
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FIG. 1.6 — Maille élémentaire du réseau cubique centré (BC}= b = ¢ = [*\/3/2, oul
est la longueur de I'aréte du cube. Cette maille n’est PAS un cube, cemtigit a la maille

conventionnelle...

Fic. 1.7 — Maille élémentaire du réseau cubique faces-centrées (FECG} b = ¢
l*/ﬂ, ou! est la longueur de I'aréte du cube. Cette maille élémentaire n’est PAS un cube

contrairement a la maille conventionnelle...
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Chapitre 1. Notions de cristallographie

FiG. 1.8 — Indices de Miller du plan dessing; 3, 4]

[1,0,0]

Fic. 1.9 — Les 3 plans réticulaires les plus courants pour les réseaux csibique

— ramener au trois plus petits entiers proportionnels en multipliant par uriefraa-
tionnelle adhoc : ex6, 3, 4]. Lorsqu’une coordonnée est négative, on ajoute une barre
au-dessus de I'indice correspondant :[gx0, 1].

Un triplet d’indices de Miller permet donc de caractériser une famille de glacutaires
paralléles entre eux.

1.2 Reéseau réciproque - Zones de Brillouin
Les symétries cristallines se retrouvent dans les propriétés des grampthgsiques du
cristal. En particulier, lgériodicité de la structure cristalline entraine que, sauf cas particu-

lier, les grandeurs physiques caractérisant le cristal (densité ecBettrique, aimantation,
...) sont périodiques, et sont par conséquent décomposables etlesEdarier.

1.2.1 Réseau a une dimension

Une grandeur physique (par exemple la densité de charge électrique) égale:aen
un pointz d'un réseau unidimensionnel est telle que :

p(x) = p(x +na),Yn € Z

16



1.2. Réseau réciproque - Zones de Brillouin

ouq est la période (ou le pas) du réseau. Sa décomposition en série de B@arii :

+00 .
ple) = 3 pueE

p=—00

soit encore,

ik m
0.’17—5 P ,]{— —, cZ
( ) - kK€ b p

avec

1 [ ~
Pk = / p(x)e” ™ do
aJo
Le point d’abscissé = p2w/a appartient & I'espace de Fourier que I'on appe#ipace ré-
ciprogue. Plus précisément, ce point définit a I'intérieur de cet espace récipuagmceud
d’un réseau de paxr/a, que I'on appelleéseau réciprogue Par exemple, le nceud d’abs-
cisse3 - 27 /a définit la position de la troisieme "harmonique” de la décomposition en série
de Fourier dep(x), et le nceud & I'origine, la "composante continue". Pour lever toute am-
biguité, nous appellerons désormespace direct’espace réel dans lequel existe le cristal,
etréseau directle réseau cristallin : I'espace et le réseau réciproques sont, a conttesio
objets abstraits définis pour les besoins de la décomposition en série tkr.Rdotez enfin

p(z)

0 x
Réseau direct l

Transformée de Fourier

TTTITT

0 k
Réseau réciproquxk
21 /a
4°harmonique

FIG. 1.10 — Décomposition en série de Fourier d’'un grandeur périogitie(densité de
charge électrique,...) du réseau direct. Les "rgigssont dessinées sur le réseau réciproque
de pa27/a.

que, par ailleurs, le réseau réciproque peut étre défini comme la maésfale Fourier du
réseau direct. Ainsi, dans I'espace réciproque, les distances seemeslles enn ! (cf.

en Hz en traitement du signal). Dans le cas unidimensionnel, I'analogie aveuls de
signal échantillonné est triviale, car le réseau direct est un peignerde @ pas:, et le
réseau réciprogue un peigne de Dirac de pa&. La décomposition en série de Fourier
d’'une grandeur périodiqugx) revient a prendre la transformée de Fourier d’'un peigne de
Dirac de pas: convolué avec le motipy(x) définit sur I'intervalle]0, a) : il s’agit donc de

la transformée de Fourier du motffy (%), multipliée par un peigne de Dirac de pas/a,
c'est-a-dire "échantillonnée" en chaque noeud du réseau réciproque
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Chapitre 1. Notions de cristallographie

1.2.2 Réseau tridimensionnel

Dans le cas d'une grandeur physigye) telle que :

p(r) = plr +T)

ouT est un vecteur quelconque du réseau direct, la décomposition en sEderigr donne,
si et seulement si le réseau esbique (cf. remarque ci-dessous) :

2T

; 27 27 ]

ik-r 3

= 5 ,k=p1— +p2— +p3s—, , D2, €z
p(r) o Pk€ 41 a D2 b p3 c {p1,p2,p3}

avec 1
pe= g [ e
Q Jo

l'intégrale portant sur tout les volume de la maille élémentaire.

L'espace réciproque peut donc étre subdivisé en mailles élémentadesetesion 27 /a, 27 /b, 27 /c).
La maille élémentaire de I'espace réciproque centrée sur l'origine de tespaiproque est
appeléegremiére zone de Brillouin. Le réseau réciproque est donc totalement défini par sa
période (= son pas) et par la premiére zone de Brillouin.

Dans le cas générai €. quelque soit le type de réseau, cubique, hexagonal, etc...), les
vecteurs de base du réseau réciprogueb™, ¢*) sont donnés par :

2 27 27

a ::??b:xc, b ::??c><aj c ::??a><b (1.1)

ou (a, b, c) sont les vecteurs de base du réseau diredd, est le volume de la maille élé-
mentaire du réseau direct :
Q=a-bxc

Le volumeQ* de la maille élémentaire du réseau réciproque est donc :

873

a X C Q

et la décomposition d’'une grandeur périodique du réseau en sériauderFécrit, dans le
cas généralife. quelgue soit la géométrie du réseau) :

p(r) = k™™, k = p1a* + pob* + psc*, {p1,p2,ps} € Z°
k

la somme portant suous les vecteurs du réseau réciproque. En outre, on montre aisément
que les formules précédentes donnant les vecteurs du réseaugéeipomt telles que, It
est un vecteur du réseau directI&t un vecteur du réseau réciproque, alors

T -T"=2r

Dans le cas des systémes cubiques il est simple de montrer que :

— la maille élémentaire du réseau réciproque d’'un cubique simple est cubique simp

— la maille élémentaire du réseau réciproque d'un cubique centré est eubitaces
centrées

— la maille élémentaire du réseau réciproque d’'un cubique a faces cesstéistype
cubique centré.
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1.3. Diffraction des rayons X - Loi de Bragg

1.3 Diffraction des rayons X - Loi de Bragg

L'analyse de la diffraction de rayons X par les matériaux cristallins conafitieemé-
thode puissante pour I'étude de la géométrie du réseau.

Une premiére approche qualitative permet de montrer (cf. figure 1.¥l)egupics de
diffraction sont obtenus pour des angles tels que :

2dsind = n\, Vn € Z

ou )\ est la longueur du rayonnement X, distance entre deux plans réticulaires.

FiG. 1.11 - Loi de Braggk etk’ sont les vecteurs d’onde des ondes incidentes et émergentes,
respectivement.

Le vecteurq est tel que :
k=k +q

On sait que la quantité de mouvement des photons Xpastik, d’ou
p=p +hq

ce qui montre que la quantitéyg représente lguantité de mouvementabsorbée par le
cristal lors du processus de diffusion. Nous allons montrer que cewegtit satisfaire a
une relation géométrique trés générale pour que la diffusion ait lieu, reldtionla loi de
Bragg constitue un cas particulier.

Une analyse plus quantitative du mécanisme de diffusion repose sectian efficace
différentielle de diffusion, que I'on définit par :

% (@)~ 2 U ) &) 2
ou:

— U(r) représente I@otentiel d’'interaction entre le photon Xi(e. 'onde électroma-
gnétique qu'il “porte”) et les atomes du cristal ; ce potentiel est de nassentiel-
lement électrostatique (dipolaire), les atomes interagissant avec le charijmééec
de I'onde via leur distribution de charge électrique (il existe des termes idigtien
magnétigue, mais d’intensité beaucoup plus faible) ;

— |k) et |k’) représentent lesetsassociés aux ondes électromagnétiques planes de vec-
teurs d’'ondék etk’;
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Chapitre 1. Notions de cristallographie

La section efficace différentielle de diffusion indique la probabilité de siiffa d’'un photon
incident dans I'angle solide élémentait® = 27 sin § df sous-tendu par le vectekf (ou
de maniére équivalent le vectayune foisk fixé).

Remarque 1.1 L'expression précédente n’est en toute rigueur valable que si le fielten
d’interaction U (r) est faible devant 'Hamiltoniet#, du cristal (cf. formule des perturba-
tions, cours de Physique Quantique de premiére année).

En explicitant le termék| U(r) |k’), on obtient :

/ U(r)ei(k’—k)-rd?)r
\%

ou l'intégrale de volume porte sur tout le volume du cristal, soit encore

do 21 2

e (a) 3

do 21 2

haadl ~ —iq-r 33
T~ | [ v

A un facteur prées, la probabilité de diffusion dans la direckbtelle quek’ = k—q est donc
égale au carré de la transformé de Fouki¢qg) du potentiel d’interaction entre le cristal et
I'onde électromagnétique.

Le caractére périodique de ce potentiel permet d’expliciter davantagedssion pre-
cédente. En effet, le potentiel peut s’écrire

Ur) = ZUa(r— T), T = nja+ na2b + nsc
T

(la somme porte sur tous les vecteurs du réseau direcf), @) est le potentiel d’interaction
entreun atome et I'onde électromagnétique. La transformé de Fouriéf(des’écrit alors :

U(q) = Z/ Uy(r — T)e 9Ty

T JV
Z e~taT / Uy(r — T)e 4T g3y
T \%

= Ze‘iq‘T/ Ua(r)e™ ™ @3¢’ (Jacobien=1, cristal infini)
T v

= (Z 6’”) Uala)
T

Ou(q) = /v Ua(r)e= 187 gy

est la transformée de Fourier du potentiel d'interaction amtratome et I'onde électroma-
gnétique. Pour un réseau unidimensionnel, I'expression

§ : e—zq~T
T

s'écrit
= . 27 2T
—gqna __ - o -
E e = E d(g—m , )
n=-—o0o meZ
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1.3. Diffraction des rayons X - Loi de Bragg

(on peut aussi voir cette expression comme la transformée de Founepeigne de Dirac
de période:, qui est précisément un peigne de Dirac de péribde: - par rapport aux tables
de transformées données en traitement du signal, il fautffaiser, f — q/2m, w — g et
T — a).

La généralisation aux réseaux tridimensionnels donne :

—1iq- 87T3 * * * * *
2 et = ?Zé(q—T ), T* = pra* + pob” + psc*, {p1,p2,p3} € Z°
T T

soit finalement N N
U(q) ~ Y d(q—T*)Ua(T")
T*

la somme portant sur tous les vectelirsdu réseau réciproque. Finalement, la section effi-
cace de diffusion s’écrit

(@ ~ X ota=T) ||

Les pics de diffusion correspondront donc a des veciguwanfondus avec des vecteurs
du réseau réciproque, I'intensité de diffusion étant proportionnelldartonique" donnée
par le vecteuky = T* correspondant. Naturellement, les harmoniques de rang élevé, cor-
respondant a des vectewyde forte amplitude, sont de plus en plus faibles : la diffusion
a donc lieu essentiellement pour des vectepdsamplitude proche de la maille du réseau
réciproque.

Pour des rayons X, la diffusion efdastique i.e. sans changement d’énergie cinétique du
photon diffusé : on a donk ~ £’. Or, lorsqu’il y a diffusion,q = T* ou T* est un vecteur
du réseau réciproque ; ainsi

k' =k+T*
d’ou
E? =k =T - 2k-T* ~ 0

T* 2 *
<) kT
2 2

Pour qu'il y ait diffusion, il faut donc :

— gu'il existe un vecteut™ perpendiculaire au plan bissecteurldet k’

— que la projection d& sur ce vecteul ™ soit de longueuf™ /2.
On se convaincra a l'aide de la figure 1.12 et en raisonnant sur url érigtaix dimensions,
gue ces deux conditions sont équivalente a la condition que le vecinit se trouver sur
la frontiére d’'une zone de Brillouin.

soit finalement
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a=T 27 /b
k/ | | k
. j : =‘ . '—»
| T2
*—__ Premiére Zone de Brillouin
o ® o o
27 /a

Fic. 1.12 — Condition de diffusion : le vectekrdoit se trouver sur la frontiere d’'une zone
de Brillouin. Attention! Les disques noirs représentent les points duudéesroque, pas
les atomes du réseau direct!



Chapitre 2

Théorie des bandes et dynamique de
I'’électron

2.1 Introduction

La théorie des bandes d’énergie permet d’expliquer le comportemetrigiiecde cer-
tains matériaux, et de justifier entre autres I'origine physique de la différentre isolant,
conducteur et semi-conducteur. Pour comprendre les propriétéoalgais des matériaux
semi-conducteurs, il faut étudier le comportement des électrons damat&saux. La pre-
miére étape est de déterminer I'état des électrofis-2 0 K dans le cristal a I'aide de la
mécanique quantique. Le nombre de particules mises en jeu (électronsekm@ytous les
atomes présents dans un volume donné de cristal) est en fait beaugogpaid et conduit
a un nombre d’équations tel qu'il est impossible de résoudre rigourergde probleme.
En effet, le nombre de variables est donnéia + 1)V avec N le nombre d’atomes dans
le cristal etZ le numéro atomique des atomes du cristal. Par exemple, dans le cas du Sili-
cium, le numéro atomique est 14, c’est-a-dire qu'il posséde 14 élecutms ale son noyau,
chaque particule possédant trois degrés de libeeé @ coordonnées de position). Dans le
Silicium il y a 5 10?2 atomes paem3. Le nombre de variables du probléme est donc de
3(Z +1)5 10?2, c’est a dire de I'ordre de 10%* parcm? de Silicium!

2.2 Calcul de la structure de bandes d’énergie

Un cristal est ursysteme aV (Z + 1) particules constitué d’électrons et de noyaux, ces
derniers étant considérés comme des particules ponctuelles. D’'un paingdjuantique, ce
systéme est décrit a I'instahpar une fonction d’onde

1/J(t, {I‘Z‘}, {Ra}) = ¢(t> ry,ro,..., Rl, RQ, .. )

our; est la position de I'électronet R,, la position du noyau. L'interprétation de cette
fonction d'ondeg) (¢, {r;}, {Ra}), €st un peu plus compliquée que dans le cas d'un systéme
a1 particule (électron dans un puits de potentiel,...) : le tefiriér; }, {R.})|? représente

la densité volumique derobabilité de présence conjointedechaqueélectron; enr; etde
chaquenoyaua enR,,, a I'instantt, ou encore, en termes un peu plus imagés, la probabilité
gue le systéme soit a I'instahtdans une configuration telle que chaque électrem trouve
enr; et chaque noyau enR,,.

23



Chapitre 2. Théorie des bandes et dynamique de I'électron

Pour déterminer les états stationnaires de ce syst@naésout I'équation aux valeurs
propres de I'énergie :

Hlpn({ri}, {Ra})] = Enen({ri}, {Ra})

ol I'opérateurH est 'Hamiltonien du systéme (opérateur associé a I'énergie ek,
est la nieme valeur propre dé, i.e., le niveau d’énergie E,, du systéme Ce Hamiltonien
comporte les termes suivants :

— énergies cinétiques des électrons :

Te= ZZme_zZ:%ne

ou le Laplacier); est défini par rapport aux coordonnées de I'élecir@re., A; =
0?2022 +...);
énergies cinétiques des noyaux :

P2 —h2

ou My estla masse d'un noyau.
énergies potentielles d’interaction (répulsives, donc positives) éleiteons :

1 e?
Ve = 52 r; — 1]
it Y

énergies potentielles d’interaction (répulsives, donc positives égafpemtre noyaux :

1 7262
Vi — _z -
N Z “ [Ra — Ry

énergies potentielles d'interaction (attractives, donc négative) eayaur et élec-

trons :
Z w _m

— énergies potentielles de toutes les particules dans le champ électrostatigagcoac
pique (i.e. imposé par une f.e.m. externe : pile, GBF, ...) :

V:V(I‘l,...,Rl,...)

Par la suite on prendré (ry,...,Ry,...) = 0, i.e. on considérera un cristal non-polarisé
électriguement.

'Rappel : un état stationnaire est un couple formé d’un niveau dj@nEr, et de la fonction d’onde associée

©n
2Ce qu’on appelle énergie mécanighg, en mécanique classique
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2.2. Calcul de la structure de bandes d’énergie

2.2.1 Approximations

Le nombre de variables du probléme étant beaucoup trop grand, ileestsadre d’effec-
tuer des approximations pour pouvoir évaluer les états du systéme d'étedteopremiére
approximation consiste a séparer la fonction d’onde du systeme en detiofs d’onde in-
dépendantes, I'une décrivant I'état de 'ensemble des électronsitel@écrivant 'ensemble
des noyaux. En effet les électrons et les noyaux ont des comportefmeatsent différents
du fait d'un rapport de masse important. Les électrons ont des vitesttemant supérieures
a celles des noyaux et on peut donc utiliser 'approximation de Born@mime? pour
séparer la fonction d’onde des électrons de celle des noyaux.

Pour cela on suppose que (vu des électrons) les noyaux sont immolbilés, & leur
position d’équilibre aux nceuds du réseau cristdRih. On pose donc :

p({ri}, {Ra}) = ee({ri)en ({RO})

ce qui signifie que la dynamique des électrons d’une part, celle desxndiaure part, sont
indépendantes : les fonctions d’onde, et partant, les probabilités senges le sont aussi.
L'équation aux valeurs propres de I'énergie s’écrit donc :

(Te + Tn + Ve + Vi + Ven)pe({ri})pn ({Ra}) = Epe({ri})on({Ra})

gue I'on peut réécrire, aprés séparation des variabé&egn tenant compte du fait qug et
V. n'agissent que sur lef; }, tandis quely et Vy n'agissent que sur leR, } :

(Te + Ve + Ven)pe({ri}) = Enpe({ri}) (2.1)

et
(Tn + Vv)en({Ra}) = ENon({Ra})

Remarque 2.1 Les électrons étant ddermions ils sont soumis au principe de Pauli (on
ne peut "placer" qu’'un seul fermion dans un état quantique donr@)r Batisfaire cette
contrainte, la fonction d’onde du systéme d’électrgns{r;}) doit nécessairement étem-
tisymétriquepar rapport aux variables de positior;, ce qui signifie que permuter deux
électronsn etm, i.e. permuter un couplér,,, r,,,) inverse le signe de.({r;}).

Considérons maintenant, par exemple, le cas ou les deux électronstrgt@acés dans
le méme état quantique : alors = r (i.e. les probabilités de présence sont les mémes).
Par conséquent, permuter les positions des électrons 1 et 2 danseldsxpn dep. laisse
cette fonction d’'onde inchangée : en effet, on a

@e(rla re,r3,.. ) - <Pe(I'27 ry,rs,.. ) - @e(rla ry,rs,.. )
Or ¢, est antisymétrique, donc elle doit également changer de signe lordtdgpeemuta-
tion, ce qui implique que
goe(rla I'Q, r37 .. ) - _We(rZa r17r37 .. )

soit encore,
@e(rla ry,rs,.. ) = _806(1‘17 ry,rs,.. )
ce qui impose la nullité de. lorsquer; = ro ! Par conséquent, la probabilité de trouver les

deux électrons et2 dans le méme état quantique est ... nulle. Le fait d'imposer I'antisymétrie
dep.(r;) par rapport auxr; suffit donc & assurer le respect du principe de Pauli.

SEgalement appellée approximation adiabatique.
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Notez en outre que si I'on tenait compte du spin, alors il faudrait asdiaetisymétrie
non seulement par rapport aux positions, mais aussi par rapporivadables de spigS; } :
conséquences, 1) deux électrons peuvent alors se trouver awe"gréroit”, a la condition
gue leurs spins soit anti-alignés ; 2) deux électrons n’ont aucunegtitite d'étre a la méme
position si leurs spins sont alignés. Une des conséquences les plusesate ce phénomeéne
est la liaison covalente : les deux électrons appariés se trouvent danérzemégion de
I'espace, mais avec des spins anti-alignés.

On obtient donc deux relations indépendantegijireprésente I'énergie des €lectrons
qui se déplacent dans le champ créé par des noyaux fixes. Elles ératdaifait que, pour
les électrons qui sont des particules tres rapides, c’est la positiontarsé@des noyaux qui
influe sur leur état a travers le terriigy .

Pour les noyaux, leur mouvement lent n’est pas affecté par la posititantasée des
électrons mais par leur mouvement d’ensemble a travers le t&ffnéutrement dit, les
noyaux se déplacent "lentement" dans le chamayen produit par tous les électrons, et ce
mouvement lent des noyaux entraine a son tour 'ensemble de tous lesréddetglus du
mouvement propre beaucoup plus "rapide” de ces derniers).

Pour déterminer les états d'énergie possibles pour les électrons il fautd@ I'équa-
tion aux dérivées partielles (2.1). Mais, étant donné le nombre conkidéta variables,

il est nécessaire de simplifier encore le probleme. Pour cela on utilise d¥éippation de
Hartree-Fock qui consiste a ramener le probleme a un seul électropgossunt que chaque
électron évolue dans un potentiel créé par 'ensemble des autres &eiixés" & leur po-
sition moyenne (d’ou également le termeati@mp moyenappliqué a cette approximation).
Dans le cadre de cette approximation, on rameéne I'étude a un seul éleefarcton d’'onde
¢(r) évoluant dans un potenti&l.(r) appelépotentiel cristallin et qui comprend I'énergie
d’interaction électron-noyaux et les interactions électrons-électrons.

L'équation a résoudre devient donc celle d’un problé@mme particule:

2
I Apu(r) + V) (r) = Eupn(r) 22)

2me

ou I'énergie potentielld/. dépendelle-mémedes fonctions propres de I'Hamiltonien du
probléme (puisque celles-ci indiqueront finalement la position moyennéleesons, donc
la topologie du champ moyen créé par eux, dbpc Or les fonctions propres en question
dépendant de I'Hamiltonien, on est donc en présence d’un boutktggusieurs méthodes
ont été proposées pour résoudre I'équation précédente (I'une dtilsistant a calculer
les solutions par approximations successives, en partie de fonctiamdecobitraires mais
"raisonnables”, par exemple les orbitales atomiques).

L'étude de ces méthodes dépasse le cadre de ce cours et ne sepaslabordée. Nous
allons en revanche étudier les propriétés des états électroniques ehdisnfs d’'onde as-
sociées.

2.2.2 Théoréme de Bloch

L'énergie E d'un électron dans un solide et sa fonction d’ord®ont donnés par I'équa-
tion aux valeurs propres de I'énergie (équation 2.2). Dans un résistallm (i.e. a structure
périodique), I'énergie potentielle des électrons (ou potentiel cristallinjresfonction pé-
riodique de méme période que le cristal :

Ve(r) = Ve(r +T)

4Pour cette raison, cette méthode est également appeié®de du champ auto-consistant/self-consistent
field.
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ou T représente le vecteur translation du réseau cristallin (cf. chapitredenégé
La périodicité du potentiel cristallin entraine une propriété fondamentale dadddn
d’'onde des électrons donnée patHéoréme de Bloch

Théoreme 2.1 (Théoréme de Bloch)es fonctions d’onde stationnaires d’'un électron dans
un cristal périodique sont ddenctions de Blochde la forme

1 (r) = uge(r)e’™”
avec

uy(r) = uk(r + T)

etk un vecteur quelconque représentanvéeteur d'ondede I'électron dans le cristal,e.,
hk représente la quantité de mouvement de I'électron dans le cristal.

Le théoreme de Bloch montre que la fonction d’onde d’'un électron est nohe glane
(terme en:™*) modulée en amplitude par une modulation périodigiier).

Démonstration :

Pour simplifier le raisonnement, nous nous limitons ici au cas d'un crstidimen-
sionnel de maillea. On a besoin pour la suite de la démonstration de I'opérafguque
I'on définit ainsi : ‘

Tu — e%qu

u est un nombre réel homogéne a une longueu?, eeprésente I'observable de quantité de
mouvement selon I'axe Ox (on rappelle gie= %V). Nous allons montrer qUE, agit sur
toute fonction d’onde électronique en la translatani.deers I'arriere. Tout d’abord, nous
avons
wd
Tu = ¢ dz

d’apres la définition dé&’,.. Ensuite, nous exploitons le développement en série de Taylor de
la fonction exponentielle,

ce qui nous donrfeavecz — u-L,
u d"
T,=5 - 2
v ; n! dz™

En appliquanf’, a une fonction d’onde»(z), nous obtenons

uTL

Tulp(x)) =) ¢ (@) = p(z +u)

n

ce qui prouve le résultat.
L'étape suivante consiste a montrer que I'hamiltonféndu cristal et I'opérateuf;,
commutent lorsque est égal a la maille cristalline. Souvenons-nous qué est composé

SEn admettant que le développement en série est toujours valide bieowsiayons désormais affaire & une
fonction d'un opérateur...
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de deux terme : I'énergie cinétique? /2m, et I'énergie potentielld’ (X), avecV (X) =
V(X +a).Dou

P? P2
[H,T,) = [27; + V(X),Tu} = [%,Tu] + [V(X), Ty = [V(X), T,
Il est en effet trivial quel,, commute avec le terme d’énergie cinétique, puisfljeest
une fonction deP, uniqguement. Reste donc a calculer le commutateur d¥) et T;,. La
méthode directe consiste a calculer successivement l'actidi d6 7, et T,V (X) sur une
fonction d’'ondef(x), et & comparer les deux résultats :

V(X)Tuf(z) = V(X)f(z +u) = V(2)f(z +u)
et
TV (X)f(z) = Tu[V(2)f(2)] = V(z +u) f(z + u)

Les deux résultats sont identiquedSix) = V(z + u), i.e., siu = a. Nous avons donc le
résultat fondamental suivant dans un cristal unidimensionnel de maille

[H,T] = 0 (2.3)

Ce résultat se généralise aisément au cas d’un cristal tridimensionneilide(ma, c), sous
la forme
VR = nja + nsb + nsc tel que(nl, no, ng) S N3, [H, TR] =0
La derniére étape de la démonstration consiste a montrer que les états Sirasofoua
sont les états propres de I'hamiltoniéf) sont des fonctions de Bloch. Tout d'abord, le fait

que deux opérateurs commutent implique gu'il existe une base d'étateproptmuneaux
deux opérateurs.e. pour toute fonction d'onde(x) appartenant a cette base, nous aurons

Hlp(z)] = Ep(x)
et

Talp(x)] = Ap(2)
ou E et A sont les valeurs propres associées a |'état prgig. La valeur propreF re-
présente, nous le savons, le niveau d’énergie assagié)a Mais que représente? Pour
répondre a cette question, cherchons les vecteurs propfEs:de sont les fonctiong(z)

telles que
flz+a)=Af(z) Vx

f(x) étant de carré sommable, I'égalité précédente implique\agst de modulé. En effet,

= [ (@) 2 = / T i+ a2y + a)

- / Fly+ a)dy = A / )Py

Nous pouvons donc écrire, en toute généralité,
A\ = eiCP _ eika

ou k € R est un nombre homogéne a un vecteur d'onde, mais sans autre signiffation
I'instant®. Nous voyons donc que la valeur proprelétermine le déphasage de la fonction

5La seconde écriture est purement arbitraire pour I'instant ; elle ®ewvértile par la suite; étantvraiment
le vecteur d’'onde électronique...
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d’'onde lorsqu’on se déplace le long de la chaine d’atome, et que lesikeptepres d&,

sont des fonctions d’onde dont le module g&tiodiquei.e., |o(x)| = |¢(x + a)|. Il en va

donc de méme de larobabilité de présence un électron placé dans un état stationnaire du
cristal étant état propre dg, il posséde une probabilité de présence périodique, et se trouve
donc fondamentalemeniglocalisésur tout le cristal. Nous avons déja, a ce stade, un des
arguments fondamentaux pour la compréhension du phénoméne de tcamduwiccourant
électrique dans les cristaux : si les états stationnaires sont délocalisésteldes paquets
d’onde constitués de ces états capables de se propager d'un bautédia cristal.

Chaque fonction d’onde étant a la fois, état propréidge valeur proprd?, et état propre
deT, de valeur propre’*¢, nous pourrions “indexer” les états stationnaires par les nombres
E etk, i.e., ¢, (). En réalite, nous verrons plus loin que I'énergielépend de (mais
non l'inverse : il N’y a pas bijection), ce qui rend superflu l'indiEe: nous noterons donc
vi(x) les états stationnaires du cristal. IIs sont donc tels que

Hlpy(z)] = E(k)pr ()

et
Talow(z)] = ¢™p(x) = p(z + a)

On remarque pour finir que cette seconde relation implique que tout état stat@peut
aussi s’écrire

or(x) = up(z)e®
ou

ug(z) = ug(z + a)
Nous retrouvons donc I'expression (ici restreinte au cas unidimerajoainne fonction de
Bloch.

Il resterait, pour parachever la démonstration du théoréme de Bloch,tteemguek est

le vecteur d’onde de I'électron dans le cristal. Ceci sera fait dans &gpphe relatif au
modele des liaisons fortes (Sec. 2.5).

2.3 Caractéristiques de la structure de bandes d’énergie et pre-
miere zone de Brillouin

Il reste a déterminer le termey,(r) constituant la modulation d’amplitude de I'onde
plane. Pour cela, on remplace dans I'équation aux valeurs propreésdegie (équation 2.2),
la fonction d’onde de I'électron par sa fonction de Bloch :

h2
2me

A [uk(r)eik'r} + Vo (r)ug (r)e®T = Eju(r)e’™® (2.4)

Apreés quelques développements algébriques, on obtient

h2
B 2me

[—k2uk(r) + 2ik - Vuk(r) + Auk(r) + Ve(r)uk(r)] = E(k)uk(r) (2.5)

Cette relation montre que la fonctiaen (r) dépend a priori dwecteur d’'ondek (d’ou
I'indice). De plus, comme I'énergie est une grandeur réelle, le conjugliéguation précé-
dente doit redonner la méme valdhi(k). Or, prendre le conjugué de cette équation revient

On utilise les deux relations suivanteA f = div(V f) etdiv(aA) = adivA + A - Va
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Chapitre 2. Théorie des bandes et dynamique de I'électron

a changer le signe deet doncE (k) = E(—k). L'énergie d'un électron dans un cristal est
donc une fonction paire de On effectue I'étude de I'énergie des électrons d’un cristal dans
I'espace des vecteuksqui correspond a I'espace réciproque défini en cristallographie.

Le réseau réciproque d'un cristal est périodique. Qu’en est-il delige dans I'espace
réciproque ? Soieril’ un vecteur du réseau cristallin défini par ses vecteurs deshase
avecni,no,n3 entiers etT™ un vecteur de I'espace réciproque défini par ses vecteurs de
basea*, b*, c* :

T* = mia* + mob™ 4+ msc*

avecms, ma, ms entiers ou les vecteuts b, c eta*, b*, ¢* sont reliés par la relation (1.1).
Soitk’ un vecteur d’onde tel quie’ = k + T*. La fonction d’'onde associédd s’écrit :

-~ —— -
ezk r ezT rezkr ezkr

¢ (r) = upe (r) = u(r) = vk(r)

Or
vk(r + T) = U (T‘ + T)ez‘T*.(r—i—T) _ uk/(r)eiT*'r — vk(r)

puisqueT* - T = 2.

vk(r) est donc toujours une fonction périodique de I'espace "direct" et ggr@) est
une solution de I'équation (2.4) au méme titre qugr) et possédent donc les mémes va-
leurs propresZ (k). Les états associés aux vecteurs d’oRde k' sont donc physiquement
équivalents puisqu’ils possédent la méme énergie.

Théoréme 2.2 L'énergie d’'un électron du cristal est une fonction périodique daspdiee
réciproque.

Cette propriété de I'énergie permet de restreindre I'étude des états saatEenau cris-
tal & la premiére zone de Brillouin qui contient l'intégralité des états quantiquesis-
tal (le reste de I'espace réciproque étant obtenu par “périodisatiola’ plemiere zone de
Brillouin).

2.4 Conditions aux limites périodiques et impact sur la quantifi-
cation de I'énergie

L'étude précédente s’applique au mouvement d'un électron dans tal anfini. Or les
électrons se déplacent dans un espace borné. Au niveau deesuttecristal, il y a rupture
de la périodicité du potentiel cristallin et donc perturbation de la fonctiond#ohes effets
de surface n’'influent que sur des distances trés faibles devant lessiame du cristal et on
peut donc les négliger lors de I'étude du mouvement des électrons dastaneevcristallin.
En effet, le nombre d’atomes en surface est négligeable par rappadrabre d’atomes
dans le volume. Les conditions aux limites usuelles (par exemple annulationatectah
d’onde en dehors du cristal) peuvent étre remplacées, pour des motfagnt techniques
(simplicité de calcul), par deonditions aux limites périodiques(ou cycliques).

On considére un pavé de cristal de dimensi¥n%’, Z grandes devant les dimensions
de la maille primitive :

X = Nla,Y = Ngb, Z = Ngc

ol a, b, c sont les vecteurs de base de la maille primitiv&/et Ny, N3 des nombres entiers.
Les conditions aux limites périodiques s'écrivent :

or(r) = pr(r +X) = pr(r +Y) = op(r + Z)
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2.5. Bandes d’énergie : modeéle des liaisons fortes et effet des impuretés

Fic. 2.1 — Conditions aux limites périodiques : on "recolle" chaque face dulcaiga la
face opposée.

Ces conditions permettent de ramener I'étude du mouvement d’un électremidaris-
tal fini & I'étude de I'électron dans un cristal infini. Il est donc possibigileser le théoreme
de Bloch. En appliquant ce théoréme a la fonction d’opgdeon obtient, puisque

i (r) = upe(r)e’™ "

les trois relations suivantes :
or(r + X) = uy(r)e®X
or(r +Y) = uy(r)e®Y
or(r + Z) = uy(r)e’*Z

En appliquant les conditions aux limites périodiques, on obtient :
Gk X _ kY _ kZ _

Ces relations montrent que le vecteur d’okdee peut prendre que des valeurs discrétes de
la forme :

k= Lar g D2 18 (2.6)

:Fl Ny N3

ounq, no, n3 sont des entiers. Cette relation s’obtient en appliquant les relationsdtHyrst
guek est un vecteur de I'espace réciprogue (mais pas nécessairenréseduréciproque,
sauf valeurs particuliéres dg, nsy etngs).

2.5 Bandes d’énergie : modele des liaisons fortes et effet des im-
puretées

Dans cette partie on introduit la théorie des bandes d’énergie a partindidale semi-
phénoménologique, dihodéle des liaisons fortegjui permet notamment de modéliser I'ef-
fet d'une impureté (dopant, défaut, ou autre) dans la chaine d’atonmeo@&le s’apparente
a la méthode LCAO (Combinaison Linéaire d'Orbitales Atomiques) utilisée en chianig d
I'étude des orbitales hybrides. Il consiste a aborder le probléeme deharobe des niveaux
d’énergie du cristal selon une approche de tgpeamique temporelleu I'effet tunnel et le
recouvrement des orbitales atomiques d’atomes voisins jouent un réleitexplic
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Chapitre 2. Théorie des bandes et dynamique de I'électron

Le modele des liaisons fortes — en fait, ici, ce sera une version extrémeimgtifiée
de ce modéle — s’appuie sur le fait que I'électron peut passer d'un atdmgra par effet
tunnel, avec une probabilité décrite par un coefficient semi-empitijpeoportionnel au
recouvrement des orbitales atomiques d’atomes formant une liaison chirNiougverrons
que cet effet est responsable de la démultiplication de chaque nivéaergie de I'atome
seulen autant de niveaux qu’il y a d'atomes présents dans le cristal. Cetttusérale ni-
veaux d’'énergie trés nombreux fait apparaitre des bandes que pelietmandes d’énergie

Contrairement au modéle de Kronig-Peney, ce modéle permet d’avieraativement
peu de calculs a la structure des bandes, et méme d’obtenir les caractésigtigentielles
de la dynamique de I'électron : vitesse de groupe, accélération, répamsehamp exté-
rieur, effet de la présence d’une impureté dans la chaine. Le prixex paycelui de toute
approche phénoménologique : on introduit forcément a certaines éapasnodélisation
des coefficients qui sont en réalité déterminés par I'expérience, ebdae peut par consé-
quent qu’estimer grossierement la valeur dans une étude analytiguabeéaomme celle
gue nous proposons ici (mais qu’on se rassure : le modéle de KrénayPéest pas plus
réaliste).

2.5.1 Modeéle

On considére un cristal unidimensionnel, linéaire, infini, de mailleonstitué d’atomes
situés aux abscisses, = na. Physiquement, un tel systéme correspond a un nanofil, cf.
figure 2.2. On note sur la figure que les orbitales atomigyes$ correspondant a des atomes
voisins le long de la chaine se recouvrent : ce recouvrement, qusporre a la réalisation
effective d’'une liaison chimique entre atomes, autorise également la camélgicirique le
long de la chaine (modulo des conditions liées au remplissage des bamlagid' et a la
position du niveau de Fermi).

Le potentiel cristallin dans lequel se déplace I'électron est représenté 293. Il est
construit comme superposition du potentiel créé par tous les atomes de la, adiggue
atome créant un potentiel ayant I'allure d’un puits de potentiel, cf. figuteSRans perdre
en généralité, nous avons anticipé sur la suite de cette partie et avons!'eféduitd’'un
éventuel atome d’'impureté placée arbitrairement a la positianl peut s’agir d’'un atome
dopant (phosphore ou bore pour le dopage des semiconducteuns é(ne impureté “non—
désirée” due a la fabrication du cristal,.... La présence de cette impureté sitlarpo, est
modélisée par un puits de potentiel de profondeur différente.

On noteQ); () la fonction d’'onde de I'état fondamental d’énerdig de I'atome consti-
tuant le cristal, et on néglige les autres niveaux d’'énergie de cet ataue(8.4). De méme,
on noteA(x) la fonction d’onde de I'état fondamental d’énerdie+ F' de 'impureté située
enxg (I'allure de A(z) étant supposée similaire a celle@g(x)). Linfluence de I'impureté
sera d'autant plus marguée gbiesera élevé en valeur absolue.

Chaque atome du cristal est alors placé sur le réseau cristallin & une pogitoma,
avecn € Z* (cristal infini), et on considére comme base d’états du cristal, la basethsrer
suivante :

B=A{...,w_n(x),...;wo(x),...,wp(x),...}n €Z

avec par constructiow,, (x) = Qj(x — na) sin # 0, etwg(z) = A(z). Il faut noter que
la baseB ne constitue qu’approximativement une base orthonormée. En effetbli¢sies
atomiques d’atomes voisins se recouvrent un peu (c’est d'ailleursseioe pour que la
liaison chimique existe), et I'orthogonalité n'est donc pas parfaite.

Dans cette basg8, la matrice hamiltonienné/ (de dimension infinie) gouvernant la
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A\ 4

FIG. 2.2 — Orbitales atomiques de valence.(, couches externes), notéeg(x), dans le

cas d’'un nanofil (chaine d’atome équivalente a un cristal unidimendjaeeecouvrement
d’'orbitales voisines permet la propagation de I'électron le long de la chaimeffiet tunnel.
Limpureté enx est arbitrairement matérialisée par une orbitale de volume supérieur. Figure
inférieure : conditions aux limites périodiques obtenues par “souduré! gur lui-méme.

Ces conditions sont, en général, purement artificielle et ne corresptopale & une réalité
physique.
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Chapitre 2. Théorie des bandes et dynamique de I'électron

Aws(x) (orbitale atomique de I'atome 2)

FiG. 2.3 —Le potentiel cristallifv (x) représente les forces qui s’exercent sur les électrons du
cristal. L'énergiel,,; est I'énergie que doivent posséder les électrons pour pouvoir gortir
cristal ; si leur énergie est inférieurd/a,; ils sont liés au cristal. Les électrons dont I'énergie
potentielle est inférieure ¥, sont liés aux noyaux et ne peuvent pas se déplacer dans le
cristal, sauf si leur énergie n’est glégérementinférieure alg, auquel cas ils sorgquasi-
libres, et peuvent alors passer d’'un puits a I'autre giet tunnel. Les électrons d’énergie
supérieure &} peuvent se déplacer librement dans le cristal, on parle d’éledilwas. A

titre d'illustration, unempureté a été introduite arbitrairement dans la chaine : sa présence
se manifeste par un puit de potentiel de largeur et profondeur distictésis: une fonction
d’onde particuliére de la base des orbitales atomidyes I'occurencevs(z) = Q7 (x—2a)
correspondant a I'atome numéro “2” dans la chaine.

34



2.5. Bandes d’énergie : modeéle des liaisons fortes et effet des impuretés

FIG. 2.4 — Potentiel/ (x) créé par I'atome lorsqu’il est “isolé” (ici, du silicium). On nal&

le niveau fondamental correspondant{X{z) la fonction d’onde (i.e. I'orbitale atomique)
norméecorrespondanter;; représente le premier niveau excité, qui n’est pas pris en compte
dans les calculs de cette partie. Il donnerait naissance a une deuxigdedé@nergie, cf.

figure 2.5.

dynamique de I'électron est définie par :

H,,=E;, Hy,nt1 = A, pourn #0
Hoo=FE;r+F, Hy_1=Hy1=A
H; ; = 0sinon

ou l'on rappelle quéd; ; = (w;| H |w;) par définition. Notez que les indices de ligne/colonne
peuvent étre négatifs... ce qui est une convention uniquement destiagdra la notation
plus lIégére dans la suite (I'impureté étant situé@ en0 par commaodité, il peut y avoir des
atomes a sa gauche). On peut schématiqguement reprégeatesi :

0 A E A 0 -
. 0 A E A 0
H= - 0 A E/+F A 0 - 2.7)
0O A E A 0

0 A E A 0

Le termeA traduit la possibilité qu’a I'électron de sauter, par effet tunnel, d'un atome a
I'atome voisin. Le termé a la ligne “0” traduit le fait que le niveau d’énergie fondamental
de l'impureté est différefitde E;. Il suffit donc de faireF = 0 pour traiter le cas d’'une
chaine d’atomes sans impuretés.

On notera qued est (en théorie !) explicitement calculable via la formule

o0

iy () Hlwo i ()] dar = / () H[Q (x — a))da

—00

[e.9]

A= (ol H L) = [

—00

8En toute rigueur, les coefficients de la ligne “0” devraient également avoir une valeur différente desswtr
A.
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Ceci montre que, toutes choses égales par ailleuest proportionnel au recouvrement des
orbitales d’atomes voisins. Nous admettrons que sa valeur peut étre déeerjpérimen-
talement, ou bien numériquement via une simulation sur ordinateur.

2.5.2 Solutions générales pour les états stationnaires

On noteyy(z) un état stationnaire de I'électron dans le cristal F¢t:) I'énergie de
cet état ¢ n'étant pour l'instant qu'un nombre permettant de repérer les différérats
stationnaires du cristal et leur énerdi¢k)). Dans la basé&, on écrit

or(x) = Z en wn ()

ou les coordonnées, sont a déterminer... Les postulats de la mécanique quantique nous
disent que les niveaux d'énergie sont les valeurs propreH det les états stationnaires
¢r(x) sont les vecteurs propres correspondant. Nous devons dorchehées fonctions
d’'onde telles que

Hlpp(z)] = E(k)pr(z)
Soit encore
Hlpp(z)) = E(k) |¢r())

en notation de Dirac. En projetdntette relation sur un vecteur,(z) de la base3, on
obtient

(wm (@) H [pr(2)) = E(k) (wmn ()] ()
d'ou

Z cn (win (@) H |wn(z)) = E(k)em

Ou encore
ZHmncn = E(k)cm
n

(on reconnaitra aisément I'’équation matriciglle o = Ey dans cette formule, d’ailleurs).
Compte-tenu de la définition des éléments de la matdidequ. 2.7), on a donc

’Acm_l + Ercm + Acp1 = E(k)em, Ym # O‘ (2.8)

’ AC,1 + (E[ + F)CO + ACl = E(k‘)CO ‘ (29)

la seconde équation se ramenant au cas général en I'absence ditn{pute0). Lensemble
de ces équations constitue donc les équations aux valeurs proffgsattenettant de calculer
les niveaux d’énergid’(k) et les coefficients;,, des états stationnaires dans la bBsges
orbitales atomiques.

2.5.3 Bandes d’énergie en I'absence d'impureté

On fixe donc tout d'abord” a zéro. Les coefficients, sont donc solutions de

Acy—1 + Ercy + ACerl = E(k)cma vm

9En faisant le produit scalaire...
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Il s’agit d’'une équation aux différences finites (ou “suite récurrgntaéaire et a coef-
ficients constants, dont les solutions doivent étre cherchées sousnadp = a™. Ceci
implique quepi(x + a) = apg(z). Or, d’'apres le théoréme de Bloch, on a

or(z +a) = e py(z)

ce qui donne finalement = ¢***, Les états stationnaires s'écrivent donc

or(z) = Z eihna wp(x) = Z ethen wn () (2.10)

Ceci montre au passage que ces états stationnaires vérifient le théor&loetdavec la
modulation d’amplitude:;(z) donnée pad _, w,(z) = >, Qr(z — na), i.e., ce sont des
ondes planes modulées en amplitude par les orbitales atomiques.
A partir de I'expression explicite dg, et de I'équation 2.8, on peut désormais calculer
E(k):
E(k)eikma _ Aeik(m—l)a JrEIeikma +A6ik(m+1)a

dou

’E(k:) = Er + 2Acos(ka) ‘ (2.11)

Les conditions aux limites périodiques, équation 2.6, restreintent au camangionnel,
fixent la quantification dé :

b 2nl 27l
" Na L

donc indirectement, celle de I'énergie. Les niveaux d’énergie sortt blomés paF; — 24
et £y + 2A, et forment undande d’énergie La généralisation au cas d’'un atome possédant
plusieurs orbitale§Q;, Q;s, ...} d’énergieEr, Eyy, ... conduit & un ensemble de bandes
d’énergie séparées par des bandes interdites, ainsi que lillustre ta figh 1l faut noter
gue siA est suffisamment important (en résultat & un fort recouvrement ditslesl, alors
les bandes peuvent se chevaucher (cas de I'étain : on appelle atorméal le matériau
correspondant).

2.5.4 Dynamique et vitesse de groupe

On consideére un état initial de I'électron décrit par I'état stationnaire,t = 0) =
v (x) d’énergieE (k). D’aprés I'équation de Schrodinger, I'évolution temporelle est sim-
plement donnée par ‘
Pz, t>0) = e_%E(k)tgok(m)

La fonction d’onde ne differe donc de I'état initial que par un facteupdase dépendant
du temps, et I'électron demeure délocalisé sur 'ensemble du cristal (orareteffet que,

comme pour tout état stationnaité,(x,t > 0)| = |¢(z,t = 0)]). Un état "physiquement
réaliste" ou la fonction d’onde électronique est partiellement localiséenglism gros, sur
guelques distances interatomiques) est donc décrit par un pagqueed’siationnaires,

Y@, t=0) =Y dppr(),
K

ou la somme porte sur tous les vecteurs d'onde de la premiére zone de Brittoués
coefficientsd;, doivent simplement satisfaire

Doldl? =1
k
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1 1 1 : k

—7/a | <27T>/Na /a

Premiére Zone de Brillouin

FIG. 2.5 — Bandes d'énergie dans une chainévdatomes : les bandes; (k), Err(k), . . .
proviennent chacune d’une orbitale de I'atome isolé. La quantificatiérededue aux condi-
tions aux limites périodiques, les points noirs représentant les différetestttionnaires.

pour quey(z,t = 0) soit normalisée. A l'instant d'un paquet d’ondes électromagnétiques,
les coefficientsl, n’ont des valeurs appréciables que pbwoisin d'un vecteur d’ondéy.

La dynamique d'un tel paquet d’onde est donnée par I'équation dé&diolyer : ici, en
vertu du fait que)(z,t = 0) est une superposition d’états stationnaires dont on a calculé la
dynamique il y a un instant, on a donc trivialement (en vertu de la linéarité gedtion de
Schrdodinger)s

P(z,t > 0) dee #ER o (),

En remplaganiy(x) par son expression sur la base des orbitales atomiques, équation 2.10,

on obtient
P(x,t > 0) dee hE(ktZ kT, (z)
_ Z [de i(kan 25 t)] wnl)
— ZCn
avec

Z di e (k= 5)

L'expression de)(t) sur la base des orbltales montre que la probabilité de présence de I'élec-
tron "sur" le némeatome est donnée par la quantité, (¢)|? = | (wn(z)| ¥(z,t)) |?, qui est
une onde de probabilité se propageant a la vitesse de groupe
1dE(k)
YT T dk
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quantité qui s'interpréte géométriquement comme la tangente a la cB@ihelivisée par
h. Cette expression se généralise dans le cas tridimensionnel &

v, = %VkE(k) (2.12)

2.5.5 Solutions en présence de I'impureté

Nous allons montrer que I'impureté située @nprovoque une diffusion de la fonction
d’onde de I'électron. Ce cas correspond 3~ 0 : les solutions précédentes = e**» ne
sont alors plus valables a cause des lignes “-1”, “0” et “1” de la maific€®n considere
donc désormais des solutionsconstruites comme la somme d’'une onde incidente et d’'une
onde réfléchie a gauche de I'impureté, et une onde transmise a droite deréidép

— pourn < 0, ¢, = ek¥n 4 Re~tken -

— pourn > 0, ¢, = Te'r*n
ou R etT sont respectivement les coefficients de réflexion et de transmissionndie lsur
'impureté, etcy reste a déterminer.

On admet que la structure des bandes n’est pas modifiée par I'impuret®ulesaux co-
efficientsc,, étant des superpositions linéaires de solutions, ils sont donc solutiogsjda’
tion aux valeurs propres dH pour toutn # 0, avec la méme valeur prop®(k) que
précédemment. Reste donc a examiner les lignes —1, 0 et 1. L'équation H [p(z)] =
E(k)er(z) nous fournit dans ce cas trois équations, a savoir

Ac_o+ Ere_1 + Acg = E(k)c_1
Ac_1 + (E] + F)C() + Ac; = E(k)
Acg+ Erer + Acy = E( )

€0

C1
d’ou
A<€72ika + ReQika) + [EI - E(k)}(efika + Reika) + ACO =0

Ae7 e 4 Retke) L [E; + F — E(k)|co + ATe*® =0
Acg + [Ef — E(E)|Te* + AT e = 0

La résolution fournit

—1
R=— (2.13)
1+ 21As;1(ka)
1
T=cp=— (2.14)
L+ 2iAsin(ka)

2.5.6 Piégeage par I'impureté

Si k est imaginaire pur, on écrit = i/L ou L € R, et E(k) est alors situé "hors"
de la bande d’énergie (en effet, le terme(ka) devientcosh(a/L), qui "sort" de I'inter-
valle [—1, 1]). On obtient également une vitesse de groupe imaginaire pure : I'éleatron n
se propage plus. Ceci est confirmé par la fonction d’onde, dont kffigGentsc,, sont des
exponentielles décroissantés, , exp(ikz,) = exp(—z,/L). Cette situation correspond a
une fonction d’onde électronique localisée : son allure est donnéeeparexponentielles
décroissantes de longueur caractéristifjuef. figure 2.7. L'électron est alors difégé
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FIG. 2.6 — Haut : diagramme de bande obtenu a partir du modéle a une orbitatecpeés
cient de réflexion de I'onde électronique sur I'impureté en fonction dteved’ondek pour
F/A = 0.1 ("faible” impureté) etF'/A = 1 (“forte" impureté). La tangente sur la courbe
E(k) illustre la vitesse de groupe pour un état proche de I'extrémum de bancieeffecient
de réflexion correspondant sur I'impureté est indiqué par un flechelpe= A. On notera
que, plusv, augmente (en valeur absolue), plus le coefficient de réflexion sur I'iebgur
diminue.

A

or(z)

A

xo—2L x9— L Zo ro+ L x4+ 2L x

FiG. 2.7 — Fonction d’onde électronique localisée sur une impureté situég:da vecteur
d’ondek estimaginaire pur et vauat L ; I'énergie de I'électron est par conséquent située hors
de la bande permise. Un électron qui occuperait cet état quantiqitgsggé par I'impureté,

et ne pourrait plus participer a la conduction du courant électrique.
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E(k)
g A
=
O]
ks
S
S Eps=FE;+V4A2 + F2
0
E,=FEr+2A
8
C
Q
g E,
(O]
©
()
©
= Er—2A
o0
>k

FiGc. 2.8 — Les différentes niveaux d’énergie en jeu dans le piégeageétéatron par une
impureté :F, est le maximum de la bande de valence (j'ai choisi de dessiner la bantle ave
A > 0, c’est donc une bande de valencé); est le niveau d’énergie correspondant a un
électron piégé (dit "niveau piége", ici niveau accepteur par réé&rau dopage de type P).
Remarque : il existe une autre solution en-dessous de la bande de yajeinoeitefois ne
nous intéresse pas.

On peut étre plus précis : 'onde paur 0 estde laformexp(—z,/L)+Rexp(—x,/L).
Ce n'est que sR est infini que la localisation a lieu en= 0 (sinon I'onde diverge lorsque
xr — —oo, et sa normalisation impose qu’'elle soit négligeable@nSi R est infini, T I'est
aussi (etk = T de fait), d'ou d’aprés I'expression de ci-dessus (equation 2.13),

F = —2iAsin(ka)
d’ou, en explicitant,
F =2Asinh(a/L)

soit finalement )

sinh =1 (F/2A)

pour I'extension caractéristique de la fonction d’'onde de I'électron piég@iveau d'éner-
gie de I'électron piégé est quant a lui donné par

L/a=

E(k) = Er +2Acos(ka) = Ef £ \/4A2 + F?

Le symbole+ vient du fait que j'ai exprimé I'’énergi& (k) directement en fonction dé et
F, il'y a donc deux solutions. Dans tous les cas, on voit f(e) est bien situdorsde la
bande permise, cf. figure 2.8. Biaugmente (impureté "forte"), on constate que :
— I'énergie de I'électron piégé s’éloigne de plus en plus de la bande pezta@nfonce
dans la bande interdite (niveau "profond")
— parallelement, I'extension caractéristique de la fonction d’oid@iminue : le pié-
geage s’accompagne d’une localisation de plus en plus forte...
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2.6 Bande de conduction et bande de valence

Dans le paragraphe précédent, on a vu que le spectre d’énergiblpaEs électrons
d’'un cristal est réparti en bandes permises séparées par des hateddites. Ces bandes
d’énergie sont constituées d’états d’énergie discrets puisque le vdadek est quantifié.
Les électrons peuvent donc occuper un nombre fini de niveaurdjién

Les électrons se répartissent sur ces niveaux d’'énergie en otalipbord les niveaux
de plus basse énergie. Ces niveaux correspondent aux nivéguexgie des atomes dans le
cristal (différents de ceux de I'atome isol€). La derniére bande djémaccueillant des élec-
trons correspond a la derniére couche électronique des atomes, égalppeléeouche de
valence On appelle donbande de valencda derniére bande d’énergie correspondant aux
électrons liés aux atomes du cristal.

Sous l'effet de I'agitation thermique, d’une force extérieure ou d’ur lilumineux, cer-
tains électrons peuvent se libérer de I'attraction de 'atome et passersniveaux d'énergie
supérieurs ( ce sont les électrons quasi-libres). Il se trouventddmsune bande d’énergie
que I'on appelle ldbande de conductionen référence aux phénomenes de conduction liés a
ces électrons quasi-libres). La bande de valence et la bande dectiondiont séparées par
unebande d'énergie interdite que I'on appelle leggap. La valeur de ce gap permet de faire
la distinction entre matériaux isolant, semi-conducteur et conducteur.rgiénmaximum
de la bande de valence est nofgg I'énergie minimum de la bande de conduction est notée
E. etlalargeur de la bande interdité&;, — £, = E,.

L'étude des propriétés électroniques du cristal ne fait intervenir quéléetrons sus-
ceptibles de produire un courant. Or, comme il sera montré par la suite |Jegélectrons
présents dans des bandes d’énergie dont tous les états ne sontygassqueuvent partici-
per a des phénoménes de conduction. Seuls les bandes de valenceradutgion peuvent
correspondre a ce critére puisque les électrons éventuellementtprdses la bande de
conduction proviennent de la bande de valence. En effet, a la tempédatife, tous les
niveaux de plus basse énergie sont occupés, donc toute les bantpkese a I'exception
de la bande de conduction. Celle-ci peut donc accueillir des électromsrant de la bande
d’énergie immédiatement inférieure, la bande de valence. Ces deuxstiiédergie ne sont
donc pas totalement remplies et les électrons qui s’y trouvent peuwictger & un courant.

2.7 Isolant, semi-conducteur et métal

La distinction entre isolant, semi-conducteur et métal provient de la valeleudgap
E,:
— pour les isolant#, > 3eV
— pour les semi-conducteufs;, < 3eV
— pour les métaux, soit il y eecouvrementde la bande de valence et de la bande de
conduction (absence de gap), soit les états voisins du minimum d’énerigiddede
de conduction sont déja occupés par des électrons a la tempérafuke de

2.8 Electron en présence d’'un champ électrique - masse effective

Aprés avoir défini la structure des niveaux d'énergie électroniqus tacristal (ap-
proche "statique"), il apparait désormais indispensable de détermimenemt les électrons
réagissent lorsqu’on leur applique une force extérieure (macrosggpigar exemple une
force de nature électrostatique issue d’'un générateur de f.e.m. La dymanmdgultant de
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2.8. Electron en présence d’un champ électrique - masse effective

I'application de cette force nous permettra (mais seulement aprés de multigles.éjade
déterminer (notamment) la relation courant-tension dans le cristal.

L'approche que I'on va suivre ici est disemi-quantique: elle est valable si I'on ap-
plique au cristal une forckentement variable (en pratique, de fréquence inférieure a plu-
sieurs centaines de GHz), et de faible intensité, de maniére que I'éleetobrange pas de
bande d’énergieau cours de la dynamique. On peut alors continuer a raisonner comme si le
paquet d'ondes décrivant (au niveau quantique) I'électron étaivaent a un point (donc
approche "classique") situé au "sommet" de la vague.

Cette approche nous conduira a introduire le concept de masse effettsurtout, une
relation semblable a la relation fondamentale de la dynamique en mécaniqueudassiq
on pourra alors, par la suite, et moyennant quelques hypothéses, lraiteuvement des
électrons dans le cristal comme celui de particules classiques (ce géiesabeaucoup
plus simple qu’un traitement quantique systématique).

Le prix a payer sera la nécessité de revenir au traitement quantique, quatién de
Schrodinger, lorsque les forces exercées seront, soit trés intersseégs champs électriques
intense dans les diodes Zener), soit de trés haute fréquence (intedctivistal avec une
onde électromagnétique IR ou visible, cf. chapitre 7).

2.8.1 Action d’'une force extérieure - théoréme accélératio

L'accélération "classique” de I'électrond. ici aussi, "classique" se référe au sommet du
paquet d’ondes) est donnée par :
_adv
Cdt

soit, en utilisant la définition de la vitesse "classique" de I'électron,

a

Continuons a raisonner avec les outils de la mécanique newtonienne : apptique une
force extérieurd’, I'énergie de I'électron variera, d’aprés le théoreme de I'énergie cungtiq
de la quantité de travail recu, soit

dE=0W =F -dr=F -vdt

Evidemment, cette relation n’est valable que dans le cas ol les hypothésegén plus
haut sont vérifiées (faible intensité, faible fréquence, pas de transitEmbande).
Or on a aussi, par définition de la vitesse de groupe,

dE = VB, (k) - dk = hv - dk

En identifiant ces deux relations, on obtient

k
Ak _dp

F=h——
dt dt

(2.15)

ce qui montre que, dans I'approche semi-quantigue; ik est équivalent a la quantité de
mouvement de I'électron dans le cristdd n'est pas seulement le vecteur d’onde de I'élec-
tron, il représente également ce qu’on nommeniement cristallin (terminologie anglo-
saxonne, "momentum" signifiant "impulsion" ou "quantité de mouvement").
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Remarque 2.2 En patrticulier, dans une collision, cette quantité de mouvement intervient
dans le bilan; par exemple, la diffusion d’un photon X de quantité de maarveimitiale
hK, et finalehK’, s’écrira

hK + hk = hK' + hk

ouk etk’ sont les moments cristallins électroniques avant et apres le processlifusion.
Or on a vu au chapitre 1, a propos de la diffusion de Bragg, que la relatiovesite devait
étre vérifiée pour que la diffusion soit favorisée :

K=K +T*

ouT* est un vecteur du réseau réciproque. Ainsi, dans une diffusion d8tggg, la varia-
tion de moment cristallin de I'électron ayant diffusé I'onde est toujoursaateur du réseau
réciproque.

2.8.2 Masse effective

En reportant la relation 2.15 dans I'expression donnant I'accélératioobtient :

1d
~ 8y, B, (k
a= hdtvk (k)

=5 <C§Z Vk) ViEn(k)
hlz (F - Vi) Vi En(K)

soit, en explicitant les coordonnéesale

@i = h2 Z ]6k: 8k: h?z 8k: ak

Cette derniére relation rellméairement, sous forme de relation matricielle, I'accélération
de I'électron a la force appliquée, et on peut remarquer qu'elle resseniiéquation fon-
damentale de la dynamique= m~'F a condition d’affecter a I'électron une « masse$

telle que :
1 1 9%Eu(k)
m* /) o2 Ok;0k;

soit, explicitement,

0’E 9’E 9’E
k2 Ok, 0k,  Ok,Ok,
r 2k 02E _0%E
mt Oky Ok, 0k Oky Ok,
9*E 62E 0%FE

Ok.0k, Ok.Ok,  Ok2

La matricel /m* est appelé&enseur de masse effectivde I'électron.
Dans le cas ou cette matrice est proportionnelle a la matrice identité, on paslsiater
plement danasse effectiveet I'on a les relations

F =m"*a
. 10°E,(k)
Um" ==
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Ce concept de masse effective est tres utile puisqu’il permet de traitgndaniique de
I'électron quasi-libre dans un cristal en utilisant les lois de la mécaniqueaglass a condi-
tion de remplacer la masse au repos de I'électron par sa masse effectipeuCinterpréter
cette grandeur comme représentant toutes les interactions de I'électoosoavenvironne-
ment cristallin.

On notera que, alors que la vitesse de groupe était proportionnelteatiade la courbe
E(k), la masse effective est inversement proportionnellecatlabure de cette bande. Ainsi,

— m* < 0 au voisinage d’'un maximum dgk)

— m* > 0 au voisinage d’'un minimum de(k)

Autrement dit, dans un cristal, I'accélération de I'électron n’est pagfoent colinéaire
a la force appliquée, et peut méme étre de sens opposeé.

2.8.3 Etude des extréma de la fonctioi,, (k)

Au voisinage d’'un extrémum de la courbg (k) situé enk = kg, on peut développer la
fonction E,, (k) en série de Taylor. En se limitant au deuxiéme ordre, on obtient :

(ki — ko ;) (ki — koj)

Si on se place dans un systéme de coordonnées tel que la nmdtri¢esoit diagonale,
on peut exprimer I'énergie en fonction de la masse effective et du vedtmode sous la
forme :

7% [ (kg — ko )? ky — ko y)? k, — ko..)?
En(k) ~ En(ko) + — |:( *07 ) + ( Y *Ovy) + ( *07 )
2 mk m m

Au voisinage d'un extrémum, les surfaces de méme énergie dans I'espake(ou
surfaces isoénergétiques définieside)=cste) sont donc deddlipsoides Cette approxima-
tion quadratique n’est bien sdr valable qu’au voisinage des extrétiigdesqu’elle provient
d’'un développement limité. Heureusement, seuls les électrons d’'énevgheepites extréma
de E'(k) sont concernés par des phénoménes de transport comme on le védaraypee.

Dans le cas oun, = m, # m., la surface isoénergétique est uglBpsoide de re-
volution autour de I'axe correspondantia., i.e. 'axe porté park,. On note généralement
m. = my, que I'on définit comme la massengitudinale, etm, = m, = m, étant appelées
massesransversales

Enfin, dans le cas le plus simple au, = m, = m., la masse effective est alors un
scalaire notén*. Les surfaces isoénergétiques sont des spheres et I'énergie:s’éc

1 (k — ko)

Cette expression est similaire a celle de I'’énergie d'un électron enfernséudarboite.
On retrouve bien l'idée que la dynamique d'un électron cristallin est ident@igoelle de
I'électron libre a condition de remplacer sa masse par la masse effective

Dans I'expression précédentE (k) correspond a I'énergipotentielle de I'électron
cristallin et le termeFE,. = %Q(kjnﬂ a son énergie cinétique. On a vu que la quantité de
mouvement de I'électron dans le cristal valait 1k, ce qui permet de retrouvés. = %
(ici encore, la seule différence est la présence de la masse effagtival de la masse dans
le vide).
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2.8.4 Courant dans une bande pleine

Une bande pleine ne peut pas contribuer & des phénomenes de trarespeffet, la
vitesse totale des électrons de cette bande pleine est donnée par :

Viot = Z Vi = Z %VkEn(k)
k

k€lereZ.B.

la somme portant sur tous les états électroniques de la premiere zone de Brillouin
L'énergie étant une fonction paire &g les gradients correspondant a deux vectéurs

et —k opposés sont de signe opposeés, et se compensent dans la sommes daisg) la

premiére zone de Brillouin, a chaque vectkurorrespond un vecteurk. On obtient donc :

Viot = 0

pour une bande pleine. La vitesse totale des électrons situés dans deel&ne est donc
nulle et ils ne contribuent pas a des phénomeénes de transport. Poue difinde puisse
contribuer au courant électrique, il est donc nécessaire qu’elleitrgusopartiellement rem-
plie. Nous verrons que c’est le cas dans deux situations :
— sile niveau de Fermi est située a l'intérieur de la bande en questiod’(cesétal),
— ou hien si un mécanisme extérieur (dopage ou température) permetddesdlaces
vacantes (des "trous") dans la bande d’énergie (cas d’'un semirctend).

2.8.5 Notion de trou

Les électrons de la bande de valence sont ceux qui participent auxsialeovalence
pour former un couche compléte a 8 électrons (régle de I'octet). Par éxeamhaps le cas du
Silicium, les atomes de Si possédent 4 électrons sur leur couche de védamsde cristal
chaque électron s’associe avec I'un des électrons de valence diae atisin pour former
une liaison de valence :

D11
OO0y

FiGc. 2.9 — Représentation schématique ("a plat") des liaisons de valence tentesalans
un cristal de Silicium.

Seuls les électrons de la bande de valence et de la bande de conduatient participer
a un courant, les bandes inférieures étant pleines. Le nombre d'étargvale la bande de
valenceest trés faible par rapport au nombre d’états occupés, donc partappnombre
d’électrons de cette bande (cf . chapitre 4, statistique de Fermi-Dirac).
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La contribution de ces (hombreux) électrons au courant qui s’étabiit kaction d'un
champ électrique est donnée par :

I=—e¢ Z v(k)

k OCCUpPEs

Par ailleurs, on sait que pour une bande pleine, le courant total eBtenplus, lorsqu’on
"enléve" un électron de la bande de valence, le courant total doit lagiepteliminuer de
la valeur du courant porté par cet électron avant qu’on I'enléveclhmsqu’on enléve de la
bande de valence initialemeplieine, un électron , disons, situé dans un état de veckgur
le courant devient-(—ev(k;).

En répétant le processus plusieurs fais, en enlevant plusieurs électrons de vecteur
d’onde respectifky, ko, ..., le courant électrique total (pour la bande de valence) vaut :

I=e Z V(ki)

k vides

Le courant de I'ensemble des électrons de la bande de valence estqlovalent au
courant créé par des « quasi-particules » de chatgegue I'on appelle detrous, et qui
occupent naturellement les places vacantes de la bande de valenseelzas, on peut faire
comme si la bande de valence contenait, non plus des électrons, mais des(@bdans ce
cas aussi, on ne compte plus la population d’électrons, mais celle des trous).

L'intérét de la méthode est notamment qu'il est plus facile de compter les deiles
bande de valence que les électrons, car les premiers sont bien moinssormidais il
réside aussi dans le fait que :

— I'énergie du trou est 'opposée de I'énergie de I'électron manquant;

— le vecteur d’ondé; du trou est 'opposé du vecteur d’onde de I'électron manquant ;

— la masse effective est I'opposée de celle de I'électron manquant.

De fait, alors que les électrons du haut de la bande de valence passedemasse
effective négative (et répondent en ce sens "anormalement” a mpceHactrique extérieur),
les trous de la B.V. possédent eux une masse effective positive pgidént "normalement”,
i.e.accélérent dans le sens de la force.

En conclusion, on peut, de maniére équivalente, calculer le couranttdmde de va-
lence, soit en comptant les contributions de tous ses électrons, soit etaobiep contri-
butions de tous ses trous. La seconde approche consiste a congidélaB.V. est peuplée
uniquement de trous (en faible nombre), de charge positive, et sultumasse effective
positive : en particulier, ces deux derniére caractéristique font queoles accélérent dans
le sens du champ électrique.
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Chapitre 3

Notions de physique statistique

Nous avons jusqu’alors concentré I'essentiel de notre étude surdaniigued’un élec-
tron, considéré comme "baignant” dans un potentiel (ou un champ) mogermpar I'en-
semble des autres particules du cristal, figées a leur position moyenne.

Or, le comportement réel d'un cristal de semi-conducteur, soumis deo#uécdes
contraintes extérieures (différence de potentiel par exemple) estretr@lus complexe :
a premiere vue, nous devrions prendre en compte la dynamiqliendemble des élec-
trons (sinon des noyaux...) du cristal si nous voulions avoir accés adeur qui, au final,
intéresse le physicien du composant : le courant électrique. Or, cetechppest tout sim-
plement impossible, vu le nombre d’équations de Schrodinger que naassarésoudre...

En fait, lorsque nous mesurons un courant électrique a I'ampéremeétientayons pas
accés au mouvement individuel de chaque électron; au contrairegagogg fournit I'ap-
pareil est une grandeur macroscopique, moyehagel’ensemble des électrons du cristal.
Donc, ce qui nous intéresse finalement, ce n’est pas tant une inforndatiaitiée sur la dy-
namigue de chaque particule du cristal, qu'une description "a gros gtaitd' dynamique
du gaz d’électrons : c’est précisément I'objectif deohgysique statistiqué que de propo-
ser une modélisation — et des lois — qui donne du systéme une descripiignnéeur
I'ensemble des particules qui le composent.

On voit que cette description est assez proche dans I'esprit de cellgtiErtaodyna-
mique classique: on décrit un systéme complexe avec un petit nombre de variables macro-
scopique, ditegariables d’'état. En fait, la physique statistique va un peu plus loin, car elle
part véritablement du modéle microscopique (ici : les bandes d’énergitadae effective,
la répartition des électrons sur les niveaux d’énergie) pour aboutir délmmacroscopique
du systéme, ce que ne fait pas la thermodynamique classique (mais, en émpiecon
aura aussi acces a I'énergie interne, I'entropie, la pression etc...).

YEn fait, on a une petite idée du mouvement individuel des électron, cautamt est entaché d’un bruit dont
I'origine microscopique est précisément la fluctuation des vitessesadapies autour de la vitesse moyenne
du gaz.

2Un certain nombre d’ouvrages francais utilise la dénomination "thermandique statistique”, voire "mé-
canique statistique" mais j'ai voulu respecter la dénomination actuellemesgeeur dans la littérature anglo-
saxonne, dans la mesure ou cette branche de la physique me senhtibegrgda fois I'aspedhermodynamique
par la présence de grandeurs macroscopique, et la composacaaiqueparce qu’on part d’'un modele micro-
scopique pour décrire le systeme.

3Ce chapitre fait largement appel & la thermodynamique : on se repariarhapitre "notions de thermody-
namique" le cas échéant.
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Chapitre 3. Notions de physique statistique

3.1 Fonctions d'états des systemes ouverts

Dans le cadre de I'étude statistique des semi-conducteurs, nous dmgoitablement
prendre en compte dans la modélisation, le fait que le nombre d'électrom (waus) du
systeme peut varier dans le temps : c’est typiquement le cas, par exengiie,do met en
contact, dans une diode a jonction, deux semi-conducteurs de dop&gerdifet que les
électrons diffusent d’une partie de la diode vers l'autre. Les systeoesaus considére-
rons seront donouverts, et nous aurons besoin d’'une variable d'état supplémentaire pour
les décrire, en I'occurence leur nombre de particiNes orsque le systeme comportera plu-
sieurs types de particules (par exemple, des électrons et des tronsfeoaV,, No, ..., N;
le nombre de particule de chaque type.

3.1.1 \Variables d’état conjuguées

Considérons un systeme de voluiigcontenaniV particules, caractérisé par une tempé-
ratureT” et une pressiol?. Si I'on construit un nouveau systéme en juxtaposant deux de ces
systémes, le volume du nouveau systeme 2&ytet il contient2 N particules : ces variables
d’état sont qualifiéed’extensives car elles sont proportionnelles a la taille du systéme. En
revanche, la pression et la température $ot@nsives car le nouveau systéme posséde la
méme températur€ et la méme pressioR que le systéme de départ (ce sera également le
cas du potentiel chimique).

On définit un couple de variables d’étatsnjuguéesen associant a chaque variable
extensive une variable intensive obtenue par la relation suivante :

ou

var. intensive= ——————
ovar. extensiv

LVOU'[GS autres var. extens. = constantes

ouU est I'énergie interne.
Ainsi, a I'entropieS est associée la grandeur intengiempérature :

_oU

T= 2=
oS

(3.1)

V,N1,Na,...

Cette définition est fondamentale, car c’est elle qui constituent la défingitantdmpérature
d’'un systéme : en somme, la température d’un systéme précise de combiesomaieergie
lorsque, toutes choses égales par ailleurs, son désordre s’accroit.

De méme, la pressioR est associée au volume (attention au signe moins) :

ou

P=-2_
ov S,N1,Na,...

(3.2)

et précise comment varie I'énergie d’'un systeme lorsque, toutes chygeles @ar ailleurs,
son volume augmente.

Cette définition nous permet d'introduire une troisieme variable intensiyegtintiel
chimiqueu, associée a la variable extensie nombre de particules du systeme :

ou

= 3.3
ON |y g (3-3)

7
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3.1. Fonctions d’'états des systémes ouverts

Lorsque le systeme comporte plusieurs types de particules, on définitemtipbchimique
par type,i.e.
ou

IN; VS Nji

i

Le potentiel chimique est également appel&eau de Fermén physique du solide, et c’est
I'appellation que nous utiliserons désormais. Il précise comment varigdiiengu systéme
lorsgu’on lui ajoute ou qu’on lui enléve une particule : c’est en quetquite I'énergie portée
par particule.

A quoi sert le niveau de Fermi ? Nous savons intuitivement que, losaquet en contact
deux systemes a des températures différentes, I'équilibre est atteintddesn température
s’égalisent : I'échange de chaleur est alors nul. De méme, la position tigquilibre
par une membrane de haut-parleur est celle qui équilibre les pressichaglee cété de la
membrane : une fois I'équilibre atteint, les volumes (en particulier celui duehai varient
plus. En somme, ces variablegensivessont intimement liées a la notion d’équilibre :
lorsqu’on met plusieurs systémes en contact, elles s’égalisent a I'équéibiess variables
extensives associées ne varient plus.

Le niveau de Fermi jouera le méme réle pour les systémesrts, et permettra de carac-
tériser I'équilibrediffusif : deux systémes ouverts mis en contact par I'intermédiaire d’'une
paroi perméable aux particules (une jonction PN fait I'affaire...), sexd¥équilibre lorsque
leur niveau de Fermi s’égaliseront : I'équilibre atteint, les nombres d&pkes ne varient
alors plus. Nous proposerons une démonstration de cette affirmatiofedaaragraphe dé-
dié a I'étude des équilibres.

3.1.2 Energie interne pour un systéme ouvert

L'énergie interne d'un systéme ouvert peut étre caractérisée paiplet tie variables
d’état : on dit que c’est un systentgvariant . Par exemple, nous pouvons choisir les trois
variables extensiveS, V et N : U = U(V, S, N).

Lors d'une transformation thermodynamique élémentaire, caractériséa@aariation
élémentaire des variables d’éftV et IV, la variation d’énergie interne est :

ou ou ou
dU = de + %ds + aTVdN

soit, en utilisant les définitions précédentes,
dU = —PdV +TdS + pdN (3.4)

Ce qui est intéressant, c’est que I'on retrouve dans cette expression

— le travail recu par le system&y = —PdV ;

— la chaleur regue (si la transformation suit un chemin réversigig)- 7'dS ;
Le troisieme terme correspond a I'énergie recu par diffusieniorsque des particules entre
ou sorte du systéme.

3.1.3 Enthalpie libre pour un systéme ouvert

Dans le cas des semi-conducteurs, nous aurons a considérertdaesesysn contact avec
I'air ambiant, donc subissant des transformations thermodynamique dopressempéra-
ture constante : la fonction d’état n’est pas alors la mieux adaptée a redgprobleme,
car dans une transformation isotherme et isobare, le volume et I'entrapiengesarier. On
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Chapitre 3. Notions de physique statistique

introduit & cet effet une nouvelle fonction d’état, notéeet appeléenthalpie libre Elle est
définie a partir dé/ et des variables d'état :

G=U~+PV-TS (3.5)

Lors d’'une transformation élémentaire, la variation@le’écrit :
dG =dU + PdV +VdP —TdS — SdT
Compte-tenu de I'expression dé& obtenue ci-dessus, on simplifie ainsi :
dG =VdP — SdT + pudN

Lors d’'une transformation isotherme-isobare, la variatiod:dge simplifie endG = udN,
d’ou I'intérét d'utiliser cette fonction d’'état lorsqu’on a a considéretyge de transforma-
tions thermodynamiques.

3.2 Caractérisation microscopique d’un systeme

3.2.1 Micro-états

Considérons un gaz constitué d’atomes d’hydrogéne. Comment poneossaractérisé
ce systéme au niveau microscopique ? On peut d’abord spécifier la pasitaovitesse (ou la
fonction d’onde, selon qu’on désire une description quantique ouglesgle chaque atome.
On peut également s'intéresser aux degrés de liberté intrinsequesgcisep les nombres
quantiques,/, m ets de chaque électron (ce qui revient a dire sur quel niveau d’énesgie
situé chaque électron dans "son" atome, et quels sont son moment cirgtsgqurespin). La
données de toutes ces informations déterminmiano-état du systéme.

A partir de 13, le poinfondamental est que plusieurs micro-états (en général un tres
grand nombre) réalise le méme macro-état,un étatmacroscopiquespécifié par la don-
née d'une pression, d'une température, etc... On voit par la commentprizcdescription
statistique du systeme : elle raméne une description parfaitement détailléaauesysi.e.
en terme de micro-états — a une description macroscomquinds traits en terme de
macro-€états : toute la difficulté sera désormais de déterminer la corresenslarjective
entre I'ensemble — trés volumineux! — des micro-états, et I'ensemble — bepydos
restreint, mais accessible a I'expérience — des macro-états.

Puis, au cours de son évolution dynamique, le systéme va "explorer” tangclesétats
qui lui sont accessibles — en fonction des contraintes d’énergie gebidiimposées : pour
I'observateur, qui travaille, lui, dans "lI'espace" des macro-états,seeteaduira par une ex-
ploration de macro-états, donc une fluctuation des variables d’état -sigmetempérature,
etc... — autour de leur valeur moyenne.

Exemple 3.1 Considérons un systéme thermodynamique minimal : un électron erdansé
un atome modélisé par un puits de potentiel tridimensionnel d’aké&ten cube dont il est
parfaitement prisonnier, ce qui est suffisant pour notre propog)n. &ergie est donnée
par En, nyn, = 20 (n2 + nZ + n?), la fonction d’'onde électronique étant donnée, & une
constante pres, pargn, n,n. = sin(ngmz/L)sin(n,mwy/L)sin(n.7z/L). Chague micro-
état est spécifié par un triplét,., n,, n. } — et éventuellement le nombre quantique de spin

s,—, et spécifie I'énergie du systéme. Imaginons que cette énergie saib@rg la variable

“Voir polycopié de physique quantique, chapitre "Etude de cas".
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3.2. Caractérisation microscopique d’'un systeme

d'état du systeme, accessible a I'expérience (tandis que le t{iplgtn,, n. } ne serait pas
accessible) : en quelque sorte, la donnéddepécifierait urmacro-étatdu systéme. Si, pour
simplifier la notation, on posey = % on a par exemple :

- E1,171 =3ep:

— Ei112=F121=Fs11 = 6¢p;

— F109=Fo12=FE221=9¢;

— Ey22 = 12¢0;

— Eo36=FE326=Fa63="...=490;
On voit bien sur cette exemple que plusieurs micro-états réalise le méme-étac: I'éner-
gie 6¢o estdégénérédrois fois, au sens od micro-états la réalise. Il n'est pas difficile
d’'imaginer que, pour un "vrai" systéme thermodynamique compoghrsieurs milliards
d’atomes, une méme valeur macroscopique de I'énergie est réalis@éenmombre extra-
ordinairement grand de micro-états. Or cette énergie représente alstement I'énergie
interneU du systeme : on a la un premier exemple de correspondance entiécgi@n
microscopique et grandeur thermodynamique accessible a I'expériegncore qué/ ne
soit pas directement mesurable, mais pour un gaz parfait elle peut itétrectement via la
température).

3.2.2 Travail et chaleur a I'échelle microscopique

Reprenant notre exemple précédent — exemple (3.1) —, voyons comeneaticrétise,
a I'échelle microscopique, la notion de transfert de chaleur et de travaisi@arons un
systeme thermodynamique constitué d’'un atome "idéalisés" (boite cubiqesgdamt 4
électrons, dont la répartition sur les niveaux d’énergie est indiquaeefig,1. Lorsque le
volume du systéme augmenfeaugmente également, et la distance entre niveaux adjacents
diminue : les électrons conservent leur répartition initiale. (eurs nombres quantiques),
mais I'énergie totale diminue puisque les niveaux se resserent (sur la, figlereliminue
de 13.5¢(). Nous avons vu qu’a I'échelle macroscopique, toute variation de voluadeitr
un transfert de travail vers le systemé&¥ = —P.dV. D’un point de vue quantitatif, nous
pouvons écrire I'énergie totaled. I'énergie interne) de notre systéme sous la forme :

U= ZNiEi

ou FE; représente chacun des niveaux d'énergie du systemé,letnombre d’électrons sur
chaque niveau : dans notre exemple, on a par exeniple 1, N, = 2, N3 = 1. LorsqueL
varie, on peut donc écrire :

dU =Y NidE; = —% (Z NE) dv = —%dv

—2F;
3V

; _ 73 atdE; _
puisqueV = L° et 3t =

Remarque 3.2 Pour un gaz parfait, on & = %nRT = %PV, d’ou % = P, eton retrouve
naturellementiU = — PdV'.

Si un transfert de travail mécanique correspond a une modification dasitiop des
niveaux d’'énergie sans variation de nombres quantiques, a contrati@nsfert de chaleur
se traduit par une modification de la répartition des électrons sur les différveaux. La
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E E
A
U = 24eg U = 24el) = 125
ol — — @
9¢!
6ol o — @ T T
- /
; ~ (1,1,2) 00 o — o
€o_1_ /
f‘\ 39 | ‘°
ol S ng=ny=mn,=1 ol
\~ ------ M’/"/V

V augmente L — L x /2

Fic. 3.1 — Toute variation lente du volume du systéme — ici, un atome "cubique" — se
traduit par une variation d’énergie totale du systéme, les électrons wanstrur nombres
guantiquesi.e.leur position initial sur les niveaux d’énergie. Dans cette exemple, I'aggite
multipliée pary/2, doncey = 2’;2—’222 est divisée pa? : les niveaux d’énergie se resserent

E E
A y
U = 24z U = 21g
ol o ol o
6ol o — @ 60 L @ iA/i
30 - 30 -
0L 0L
~— [

Le systeme ced€@ = 3¢

FiG. 3.2 — Le transfert de chaleur résulte de transitions énergétiquesmnsatification de
la position des niveaux d'énergie. Les populations électronigdesur chaque niveai;
varient, et modifient I'énergie interne du systéme.
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3.3. Entropie micro-canonique

figure 3.2 montre ce qui se passe lorsque le systéme recoit une quantidele@ = —3z,
(i.e.chaleur cédée au milieu extérieur).
La encore, on peut écrire la variation d’énergie interne du systemdastarme :

dU = dN;E; = Q

Finalement, lorsque se conjuguent les deux effets, échange d’éaemgaification du
volume du systéme, la variation d’énergie interne s'écrit :

dU = Z dN;E; + N;dFE;

ou le premier terme s’identifie avec la chaleur reueet le second terme avec le travail
échangéV'.

3.3 Entropie micro-canonique

Nous allons désormais établir le lien entre la description microscopique en terme d
micro-états et la mesure du désordre a I'échelle macroscopique, d'dhosdle cas d’'un
systeme isolé (hypothésaicro-canoniqu : un tel systéme possede une énergie interne
fixée, et ne peut échanger, ni travail, ni chaleur, avec le milieu extéfgusait qu'un tel
systéme évolue toujours de telle maniére que son entropie augmente (etst iEléxEnum,
alors c'est qu'un état d’équilibre est atteint). Le probleme est donennuent définir cette
entropie ?

L’hypothése micro-canonique affirme que :

A l'équilibre thermodynamique, tous les micro-états d'un systéme isoke son
équiprobables.

En d'autres termes, le systéme explore successivement tous les miciacéessibles compte-
tenu de la contrainte qui impose une énergie totale constante. Concréteetienéxplora-
tion symbolise I'agitation thermique : les électrons passent sans arrét igkaura I'autre,
définissant ainsi une succession de micro-états, an@iergie totale fixée

A partir de ce premier postulat, on peut donner une définition de I'entrgpien appelle
entropie micro-canonique

L’entropie d’'un systéme isolé, a I'équilibre thermodynamique, wast & log €2,
ou (2 est le nombre total de micro-états accessibles au systeme.

Comme le nombré) de micro-états accessibles dépend de I'énergie intérda systeme,
on écrit souvent S(U) = klog Q(U).

Exemple 3.3 Reprenons notre exemple précédent, constitué d’'un atome "cubiqesép
dant 4 électrons. Imaginons que son énergie interne soit fixée a larvdleu24<,. Compte-

tenu du principe d'exclusion de Pauli, selon lequel on ne peut mettre plusélectron

par état quantiqueife. deux électrons ne peuvent pas avoir le méme n-uplet de nombres
guantiques), cherchons les différents micro-états accessibles aumgygié respectent la
contraintel = 24¢y. Ici, nous ne tiendrons exceptionnellement pas compte du spin, afin que
le dénombrement des différents états reste simple : de fait, on ne peuepies plus d’'un
électron par "case quantique” étiquetée par un trip{et,, n,,n.} (si on tient compte du
spin, on peut mettre deux électrons dans une telle case, a condition quspiesisoient an-
tialignés). La figure suivante illustre quelques-unes des différentegacetions accessibles

au systemed(en tout).
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%o - & — - € —— —  —  — e —
o ¢ o o — o o o oo o o —
320 . . s s .

0

micro-état numérdicro-état numérnicro-état numeénsicro-état numeémdicro-état numer®

L’entropie du systéme vaut alorss:= klog9 = 3.10723 J/ °K Quelques remarques concer-
nant le décompte des micro-états :

— il faut toujours, pour des systemes de particijaantiques considérer les électrons
comme des particules indiscernables :on ne peut pas leur mettre undeopipceau
de couleur pour les reconnaifré Donc, le fait d’intervertir deux électrons n’ajoute
pas un micro-état a la liste...

— Enrevanche, et c’est ce qu’indique clairement la figure, si unaniviBénergie est dé-
généré (par exemple, au niveédr correspond les trois tripletél, 1, 2), (1,2, 1), (2,1, 1)),
on peut déplacer un électron d’'une case al'autre, et ¢a fait bien unorétat différent,
car dans ce cas, on modifie le triplet,., nyn. ), donc la fonction d’'onde électronique.

Pour bien comprendre que I'entropie dépend de I'énergie interneconnefaire le décompte

en imposant cette fol§ = 27¢y. La figure suivante montre quelques-unes des premiére
configurations (noter que le niveal2sy n'est pas dégénéré, puisqu'il lui correspond un
seul triplet(2, 2, 2)) :

12¢g o o r. _ _
% o0 66— ——— — — 6 — @ —
0o ¢ — — € —— o — o o OO o0
320 . . s — —

0

micro-état numérdicro-état numémicro-état numéndicro-état numéndicro-état numér®

On dénombre en toYt4-3+3 = 15 micro-états, et I'entropie a bien augmenté avec I'énergie
interne. Si on avait suffisamment de données a notre disposition (ii@edlculer S pour
suffisamment de valeurs de I'énergie interne), on pourrait mémendiéier la température
de ce systeme a l'aide de la relatidh = g—g. Le point a retenir est que la plupart des

SEn fait, 'explication est nettement moins simpliste... mais je n'ai pas la plagerentrer dans ce genre de
détails.
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systémes sont & température posftie¢ que par conséquent énergie interne et désordre
varient dans le méme sens : le nombre de micro-états accessiblesvaoiténergie totale
du systéme, ce qui est intuitivement compréhensible, puisqu’onliggldes contraintes.

Exemple 3.4 Détente de Joule-Gay-Lussac on considére une enceinte (cf. figure ci-
dessous) contenant un gaz, séparée en deux parties par unegmwmible, et isolé du
milieu extérieur. Initialement, une partie contient le gaz, et l'autre est \Rais on enleve
brutalement la paroi, et on laisse le gaz envahir la seconde partie de maaiéccuper
tout I'espace disponible. Calculons I'entropie du systeme entre cesédaisd’équilibre, en
considérant que chaque partie de I'enceinte est une boite cubiquetidr.

paroi amovible

Ly,=1L

Le systéme contient initialemehmolécules, libres de se déplacer a l'intérieur de la demi-
boite gauche : on modélise le probléme en supposant que la paroi dédegsb équivalente
a un "mur" de potentiel infranchissable, et de fait on se retrouve danadedtun puits de
potentiel tridimensionnel, tel que I'énergie d’'une molécule est donnée pa

22 2 2 2

T Yy z
Tant que la paroi est présente, chaque demi-boite est un cube; edpséquent, = L, =
L, = L. Posons, comme précédemmegit= % et fixons I'énergie initiale & = 27«
Nous avons calculé dans I'exemple précédent que I'entropie valais dlee klog 15. Le
probléme a présent, c'est de dénombrer les micro-états accessitddsia qu'on a enlevé la
paroi... en se souvenant que, puisque le systeme est isolé, I'énergiegale &/ = 27¢( !
On a désormaid., = 2L, les autres dimensions restant inchangées, soit :
2

Ny 2 2
Enxvnyvnz = 60 <4 + ny + nZ)

bCette remarque semble troublante : pourtant, il existe des systémes —elesdisertains matériaux ma-
gnétiques — a température négative, tels que énergie et entropie varient en sens inverse. Un tel systéme
posséde une énergie bornée supérieurement, et possede detgsquarticuliéres : il présente une inversion de
population (peuplement maximal des niveaux supérieurs) ; il peigraie la chaleur a un systeme plus chaud; il
faut I'exciter pour faire décroitre sa température... Il faut noteragite température négative est une température
thermodynamique : c’'est une grandeur qui est défini a partl/ @ .S, pas a partir d'une échelle thermomé-
trique ; rien ne prouve qu’elle soit mesurable (pour cela, il faudraditrgaquilibre thermique soit possible entre
le systéme et le thermometre, ce qui n’est pas certain!).

"C’est un cas d’école en thermodynamique classique, mais ici le catbheé uniquement sur le modéle
microscopique, contrairement a I'approche thermodynamique.
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Il faut donc trouvertous les quadruplets de triplet§,, n,,n.) (i.e. pour chacune deg
molécules), tels que la somme des énergies soit édale-®7<(. Voici les premiers niveaux
correspondant au (fastidieux!) décompte des différents trigletsn,, n.) (on vérifie une
fois encore qu'une augmentation de volume produit un resséremgnivtEaux) :

- 2.2580 = E1,171 ;
—3e0=FE211;
— 4.25¢9 = E37171 ;

= 5.2560 = Eh21 = E112;
— 6o = FEop1=FE212=F411;
— 7.2560 = E312 = E321;
— 82560 = E122 = E51,1;
90 = Fo92=F412=F491;
—10.2560 = E113 = E131 = E322;
— 1leg = Eo13=FE231 = Fg1,1;
- 11.2550 = E5’172 = E5,271 )
— 1260 = E422;
— 12.2550 = E37173 = E37371 X
— 14eg = Ey31 = E413=FE223=F232=Fg12 = Eg21,;
— 14.2560 = E5’272 = E7’171 )
— 15.2550 = E372’3 = E3,372 X
— 16.25¢9 = E5’173 = E57371 )
— 17e0 = B4 32 = E423 = Fgo2;
— 172560 = B141 = E114=E7120=FE721;
— 18c0g = Eo14 = FE241 = FEg1,1;
Quelques micro-états possibles :
—{E11,1; 31,05 F112, B3 32}
—{E21,1;E221;F2092; Es12}

Le dénombrement complet a été fait sous Mathematica. On commencersiruire une
table des micro-états (les limites sur les indices sont tels que les niveaux und&ig7s
soient tous présents) :

M croEtats = Table[nx*2/4 + ny*2 + nz"2, {nx, 1, 9}, {ny, 1, 5}, {nz,

On trie cette table par ordre croissant, et on ne garde que les micro-étateie
effectivement inférieure e :

McroEtats = %// Flatten // Sort
M cr oEt at s=Take[ % 78]

Finalement, on construit I'état du systéme en affectant un micro-étahéucke dest mo-
Iécules, puis on calcule I'énergie totale du systeme en prenant la sonsnéndegies de
ces4 micro-états. Si on tient compte du principe d’'exclusion de Pauli (si offfara a

un gaz d'électrons), on ne peut pas mettre plus d’'un électron par réta et les indices
doivent toujours étre 2 a 2 différents. D’autre part, le fait que les particslgient indis-
cernables (c’est-a-dire qu'échanger deux électrons ne chamiggmbau décompte) fait que
les 4 boucles sont imbriquées I'une dans l'autre,on ne compte pas les permutations des
indices.
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If[McroEtats[[i]]+McroEtats[j]]+McroEtats[[k]]+McroEtats[[]]]==27,
{Print[W" ", i," ",j," ", k," ", 1]; WW1}],
{i,1,78},{j,i+1,78},{k,j+1,78},{l,k+1, 78}]

Le résultat du dénombrement est@kemicro-états, soit une entropi¢ = k log 68. La
variation d’entropie est donpositive et vaut exactementAS = k1n(68/15) = 1.51k. Par
comparaison, le calcul de la variation d’entropie en utilisant la thermoayigae classique
donne :

AS:ann% =nRIn2=NkIn2=4kIn2 = 2.77k
1

(se souvenir que la constante des gaz parfdits; Nk, est le produit du nombre d’Avogadro
par la constante de Boltzmann). L'écart entre les deux valeurs esrz assnpréhensible :
avec 4 molécules, on est encore assez loin de la liite> oo de la thermodynamique
classique.

Remarque 3.5Petit exercice intéressant : modifiez le programme pour I'adapter dgfesses”
molécules discernables et ne satisfaisant pas au principe de Pauli. Caleuteombre de
micro-états pour I'état initial et I'état final de la détente de Joule, et corapavec les ré-
sultats de la thermodynamique classique. Au passage, vous deveir bbsercoup plus de
micro-états (quelques dizaines de milliers...)

On observe donc que, méme pour un "petit" systeme composé deesadlerlécules, I'en-
tropie croit de maniére vertigineuse lorsqu’on relache un peu les conés (ici, le volume
occupable) : il est donc évident que I'état final a une probabilité dapjfitre au cours de la

vie du systéme beaucoup plus élevée que I'état initial, et que les chdnbserer un re-
tour spontanéa I'état initial sont extrémement faibles... C’est en ce sens que cette éwolutio
est irréversible : en théorie, rien n'empéche le systéme de revenin atadinitial (.e. tout

le gaz concentré dans la demi-boite gauche), simplement c’est ertgrhenprobable...

3.4 Entropie d’'information

3.4.1 Comment quantifier 'information manquante ?

La définition précédente de I'entropie ne s’applique qu’aux systémemgdiéja atteint
un équilibre thermodynamique : c’est une définition qui a cependantnfaga immense
d’étre cohérente avec la définition de I'entropie proposée par Clausitreenodynamique
classique.

Une autre définition a été proposée au début di§siecle, en liaison avec la théorie de
l'information. Elle permet de généraliser aux systemes hors d’équilileresntre les deux
états d'équilibre d’'une transformation thermodynamique, la notion de désauplus pré-
cisément icid’'information manquante : cette quantité mesuténformation manquante
pour connaitre parfaitement I'étaticroscopiquedu systéme a partir de son étaacrosco-
pique. Si I'état macroscopique nous permettait de déduire immédiatement I'état oueros
pique, c’est que le systéme ne pourrait explorer qu’un seul microedtéentropie d’infor-
mation serait nulle. Au contraire, si le systeme peut explorer un grand eatelmicro-état
tout en donnant l'illusion d’étre dans le méme macro-état (méme énergie inteénee tem-
pérature, etc...), alors il nous manque énormément d’information : en esaigimes, si on
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essaie de deviner I'état microscopique du systéeme a partir des variablesomiques, on
a de trés fortes chances de se tromper...

En outre, I'entropie d’information ne s’applique pas seulement aux syssaiés : elle
nous intéresse donc particulierement, puisque les systémes auxquelgénessera par la
suite sont généralement en contact thermique avec le milieu extérieur.

L’entropie d’'information s’écrft, que le systéme soit isolé ou non :

S=-kY PP (3.6)

ou P; est la probabilité d'occurence du micro-étatet ou la somme porte sur tous les
micro-états accessibles au systéme (de toute facon, les autres ont habilfggod'occu-
rence nulle...). L'idée clé ici est que, hors de I'équilibre, tous les micrs-ét@ sont pas
équiprobables, et c’est assez logique finalement : dans la détenteldeGhy-Lussac par
exemple, on part d'un état initial olb micro-états sont accessibles, et le systéme s’arréte
dans un état final 482 micro-étatséquiprobables; il est a peu pres évident que 182
micro-états finals ne sont pas immédiatement accessibles avec la méme prolvahitité,
gu’en quelque sorte, le systéme commence a explorer essentiellemenucsortde plus
"proches" ded5 micro-états initiaux, puis €largit progressivement sont exploration jasqu’
passer le méme temps dans chacunldesnicro-états final$

On observe toutefois que, a I'équilibre, la définition précédente colle@itxde I'en-
tropie micro-canonique a I'équilibre, puisqu’alors

. 1
VZ,PZ‘ = 5
ou () est le nombre total de micro-états accessiblégquilibre , — ils sont dans ce cas tous

équiprobables — et que de ce fait,

S:kZ%an:kan

De méme, il est intéressant de remarquer que, si on copaditement I'état micro-
scopique d’'un systéme €. on saita coup sdrqu’il est dans le micro-état numeéie- alors
tous lesP; sauf un sont nuls, et I'entropie vaut

3.4.2 Principe d’'information minimum

Le principe d’'information minimum est le pendant microscopique du secdndijpe,
mais il va plus loin : tandis que le second principe de s'intéresse qu’auxdaéapsilibre
initial et final, le principe d’information minimum permet de savoir ce qui segasBe ces
deux états. Il affirme en effet que

L’équilibre d’'un systeme est atteint lorsque I'entropie d’information ( =fidir
mation manquante) est maximale.

8Je n'ai pas la place de vous montrer comment on construit cette sipresais vous pouvez toujours
jeter un coup d’ceil dans un cours de théorie de I'information : généealerit y a ¢a dans tout bon cours de
transmission du signal.

SEn fait, il y a plusieurs interprétations de la transition vers I'équilibre, etuzejg vous propose ici est un
choix personnel — qui me convainc particulierement — parmi toutes lemirétations actuelles.
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ce qui signifie que le systéme tend, lors de son évolution du passé vensr|éfaxplorer le
maximum de micro-états, et s’arréte lorsque ceux-ci sont tous équipeshd’information
manguante est maximum, ou ce qui revient au méme l'information sur I'état migiose
est minimale. La aussi, il y a quelque chose d'intuitivement rassurant e @ihpas pour-
guoi le systéme se restreindrait spontanément a n’explorer qu’utie ghas états accessibles
(i.e.par exemple : la demi-boite gauche dans la détente de Joule) si rien ne renuje&aire
plus...
D’un point de vue quantitatif, son évolution est donnée, a tout instantjpagalité :

as
>

=0 (3.7)

qui ne fait que traduire mathématiquement le principe d’information minimuéguilibre
est défini, lui, par I'égalité :

ds
& =0 (3.8)

ce qui signifie, qu'au premier ordre, I'entropie est constante a I'éqgailibrais des fluctua-
tions d'ordre supérieur ou égabaxistent).

3.4.3 Application a I'évolution d’un systeme isolé

Pour appliquer ce principe aux situations qui nous intéressent plusyi@reenent, com-
mengons par considérer le cas des systemes is@é&s énergie interne constante. Ecrivons
gue I'entropie d’information est extrémale :

dS=-k» dP;InP;i— kY dPi=—kY (InP;+1)dP; =0

et cherchons I'expression des probabilités de chaque micro-étatdibée. Outre I'équa-
tion précédente, les probabilité doivent également satisfaire a la contrainte

ZPZ'::l

soit encore,

> dP;=0

ce qui fait qu’on doit au final chercher les valeurs @gjui maximisent une fonction sous
contrainte. Pour résoudre ce genre de probléme, on utilise par exempleéhtzdeées mul-
tiplicateurs de Lagrand® ce qui conduit & :

Vi,1+InP;+A=0
ou \ est une constante a déterminer. L'intégration conduit a :
Vi, P; = e 172

ce qui montre bien que tous les micro-états sont équiprobables a I'équiimmaime il y a
en tout() micro-états, chaque micro-état posséde une probabilité d’'occurence

0\ir annexe.
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Paroi fixe & diatherme

\
FE 50 Es
N Ny
Vi Va
Systémel Systeme2

FiG. 3.3 — Mise en contact thermique de deux systemes isolés thermiquementéladiex
I'équilibre s’établit lorsque les températures s'équilibrent.

et a I'équilibre, on retrouve bie = k1n {2 : en somme, postuler le principe d’'information
minimum (et accessoirement trouver une expressatisfaisantepour I'entropie d'infor-
mation...) permet de retrouver le postulat d’équiprobabilité des micro-étatpdibxde d’'un
systeme isolé.

3.5 Equilibres thermodynamiques

Notre objectif ultime est, pour cette partie du cours, de déterminer les conditéms-
libre du systéme thermodynamique que constitue une diode PN. On peut \dispossi-
tif comme étant constitué de deux sous-systémes, en 'occurence detaxicrile semi-
conducteurs "accolés" et présentant un dopage différent (I'iorta fensité d’électrons,
l'autre a forte densité de trous). L'étude de la distribution de probabilitérdeo-états de
ce systéme fera I'objet de la section suivante, dans la mesure ou le sysiéquesion
n'étant pas isolé, il requiert un traitement particulier.

L'objet de cette partie est simplement de montrer comment les variables d’é&atsives
permettent, a partir de I'expression microscopique du second principe rincipe d'in-
formation minimum), de trouver les conditions d’équilibre de deux systémes mangace,
soit mécanique, soit thermique, soit diffusif, soit enfin une combinaisoreslérois situa-
tions. Ces résultats seront fondamentaux pour la compréhension duuélpgole niveau
de Fermi dans I'apparition de I'équilibre thermodynamique au sein d’ungigoneN.

3.5.1 Equilibre thermique

Considérons deux systémes en contact thermique (fig 3.3), d'énespiectzveF; et
E5. Ces deux systemes sont limités par une enveloppe commune quiéslemble de
I'extérieur : la chaleur ne peut transiter que du systémers le systéme, etvice-versg
I'énergie totale du "sur-systemef;r = E; + E», est constante. L'ensemble posséde donc
un seul degré de liberté, sdit, par exemple. L'évolution de I'ensemble des deux systémes,
considéré comme un sur-systéme isolé, est régie par le principe d’informmatomum,
équation (3.7), olb est I'entropie de I'ensemble des deux systemes. Si on appebeSs
I'entropie respective de chaque systéme, on a bien entendu

S=54+5
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et I'évolution est régie par

as
— >0
dat —

soit encore,

ds,  dS»
o 822
it T dat <

Ce qui nous intéresse, c'est :

— le sens de transfert de chaleur a I'approche de I'équilibre ;

— les conditions d’équilibre.
On va donc exprimer l'inégalité précédente en fonctionkje(ou indifféremment debs
puisque les deux sont liés) :

dS1 dEy  dSe dEs
dE, dt dEy dt —

soit encore, puisquéF, = —dFEs,

dS, dE B dSy dFy >0
dE; dt dEy dt —

qui s’écrit finalement :

dSy _ dSy\ dEy _
dEy  dB,) dt

Si on se souvient que la température thermodynamique est donnéeyaB(&)) :

_OE

I'=%s

on peut mettre I'inégalité précédente sous la forme fondamentale suivante :

1 1\ dE;
Bl Bt N )
<T1 T2> dt — 0 (3.9)

L'interprétation en est extrémement simple : tant que I'équilibre n’est pastattentropie
de I'ensemble ne peut qu’augmenter, ce qui implique que le transfertatieuchait lieu des
températures élevées vers les températures basses (en effet, I'inégalié omop la dérivée
de E; par rapport au temps soit du signe’tie— 71).

L'équilibre a lieu Iorsque‘jl—f = 0. Reprenant le méme raisonnement, mais avec une
égalité cette fois, on voit que I'équilibre est atteint lorsdje= T; : en effet, I'égalité
impose queguelles que soient les petites fluctuatiates!’énergie de chaque systéme autour
de sa valeur moyenne, I'entropie reste nulle au premier ordre.

La température joue donc un réle pietentiel thermodynamiquevis-a-vis des échanges
thermiques : a l'instar d’'un potentiel électrique (penser a un condemssgedéchargeant
dans une résistance), elle fillesens d'écoulement de I'énergie la condition d’équilibre
(équivalent du régime stationnaire dans le cas du condensateur).

Au-dela, ce qu’il importe de retenir est que I'équilibre thermodynamique tigae pas
"limmobilité" : les variables d'états continuent de fluctuer autour de leur posidiéqui-
libre, et ces fluctuations constituent la manifestation tangible de I'agitation theemigqui-
libre signifie simplement que le désordre du systéeme est maximum (compte-sand@intes
exercées), et que le systéme ne peut aller plus loin...
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Paroi mobile & diatherme
Y

E 50 By
N1 N2
Vi Va

Systtmel ~  Systéme

FiG. 3.4 — Mise en contact thermomécanique de deux systemes isolés de I'extBéigui-
libre s’établit lorsque les températureides pressions’équilibrent.

3.5.2 Equilibre mécanique

On considére a présent un systeme constitué de deux sous-systenwses pohanger de
la chaleur, et séparés par un piston mobile (fig. 3.4) : nous allons alor& reetévidence le
réle de potentiel thermodynamique joué paptassion
On appelle respectivemeit et V; les volumes des sous-systemes : comme le systéme
total est isolénécaniquementdu milieu extérieur, le volume totd#; = V;+V5 est constant.
En plus de la variabld’; (identique au cas précédent), nous avons donc un second degré
de liberté,V; par exemple. Nous nous intéresserons non seulement au sens dertiidesf
chaleur, mais aussi a I'évolution des volumies,au sens de déplacement du piston.
L'équilibre est atteint lorsque I'entropie atteint son maximum :

dsy Sy
dt dt —
Cette fois,S; commesS; dépendent chacune de I'énergiadu volume, d'ou :

0SBy 051 dVi | 0S,dB;  9S;dVs _
O0F; dt oVvy dt O0Fy dt oV dt —

Comme, d'une paidF; = —dFE,, et d'autre part]l; = —dVs, la relation précédente se
simplifie en :

1>
dt =0

051 9Sy\ dE1 _ (051 98y dWi
OB, 0B») dt = \oVi oV

Ici encore, on fait appel a la définition de la température (equ. (3.1)edh pression
(equ. (3.2)) ce qui conduit a I'expression suivante pour I'appeatdnl’équilibre :

1 1\ dE P Py dVi

S Bt Y (Rl ) 0

T 15 dt T 15 dt
A l'équilibre thermique, le premier terme disparait (cf. cas précédent), reste donc I'inégalité
donnant I'évolution des volumes,

P P\ dV;
_ >0 3.10
(TQ T0> dt — ( )
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Paroi mobile, diatherme & perméable
'
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Vi ‘ v

Systtmel ~  Systéme

FiG. 3.5 — Mise en contact thermique, mécanique, et diffusif de deux systeohesde I'ex-
térieur : I'équilibre s’établit lorsque températures, pression, et nidedtermi s'équilibrent.

ou Tj est la température d’équilibre thermique. Le volukjecroit si P, > P, comme le
dicte l'intuition : au passage, il faut ici la simple conséquence d’'une défiribbérentede
la pression, rien d’autfé!

L'équilibre lorsque I'inégalité précédente devient une égalité : c’estdestguelques
soient les petites fluctuations de volumles pressions s’égalisent (Ia aussi, confirmation
d’'une observation expérimentale bien banale, mais ¢a vaut la peine de le magoérgr du
second principe). Au final, on observe que la pression, comme la tem@éjatie un réle de
potentiel thermodynamique vis-a-vis desiable extensive conjuguégle volume. C’est
la un point important : chaque variable intensive (T Pjoue un role de potentiel vis-a-vis
de sa variable extensive conjugués, et dicte les conditions d’équilibre.

3.5.3 Equilibre diffusif

Nous allons raisonner comme précédemment, mais en considérant un sysbétitad
de deux sous-systemes pouvant échanger des particules au travergaroi perméable
(fig. 3.5). Il faut voir que le raisonnement esdtictement le méme, sauf que nous ajoutons
un troisieme degré de liberté au systeme, le nombre de particule dans cloégue b

Ici aussi, le fait que le systéme soit isolé impose que le nombre totale de pariguie
N1 + N soit constant. On peut donc choisir comme degré de liberté supplémentapar
exemple. L'approche de I'équilibre conduit a la méme inégalité que précédetmme

0SydEy | 0SidVi 08y dNi  0SydEy 0SydVy  0SydNy _ |
oE, dt oVvy dt ONy dt o0E, dt oV dt ONy dt —

Compte-tenu déN; + dN, = 0, et en utilisant la définition dpotentiel chimique - niveau
de Fermj on obtient,

1 1\ dFE P P\ dV; dN
- 71_1_ 71_72 71_|_ _&_ﬁ_& 7120
Ty T dt T T, dt Ty T dt
A I'équilibre thermique et mécanique, les deux premiers termes disparaiResite. donc :

p1 o g2\ dNy
A R s ) 3.11
<%+%>ﬁ (310

ou Ty est la température d’équilibre. L'interprétation gest la suivante :

11En fait, c’est la définition des potentiels thermodynamiques qui décodlimégalité, et non I'inverse, mais
par soucis de clarté, je n'ai pas procédé ainsi — ce qui par ailleugt@ptus long a mettre en place.
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Systéme

Fic. 3.6 — Le thermostat, & la températdig est un réservoir d'énergie de capacité calori-
figue idéalement infinie, en contact thermique avec le systéme.

A travers la paroi, les particules diffusent de la région a niveau de Feleviéé
vers la région a faible niveau de Fermi

Il est évident que cette régle est fondamentale pour la compréhensiandifusion
des électrons et des trous dans une jonction PN, ou deux matériauxeadennide Fermi
différents (de par le dopage), sont en contact.

A l'équilibre, I'égalité impose cette fois-ci qles niveaux de Fermi s’égalisent

3.6 Systémes non-isolés

3.6.1 Systemes en contact avec une source de température atistique de
Boltzmann

Intéressons-nous a présent au cas des systémes non-isolésoNsidgrerons d'abord
des systemes fermés. a nombreN de particules constant, en contact avec un thermostat,
i.e.un réservoir de chaleur de capacité calorifique suffisamment élevéer{ie ithermique)
pour que I'on puisse considérer sa température constante, quelle igae les échanges
thermiques qui puissent avoir lieu entre le thermostat et le systéme (cé 8ci)c

La encore, I'état d’équilibre est fixé par le maximum d’entropie. Mais rexes une
contrainte supplémentaire par rapport au cas des systémes isolés epaisgstéme est en
contact avec lI'extérieur, en I'occurence une source de températurénergie est constante,
non plus en valeur instantanée, mais seulement en valeur moyenne : edetempérature
permet a I'énergie du systeme de fluctuer autour de sa valeur moyetieej@miere étant
imposée une foibéquilibre atteint . C’est d’ailleurs, la encore, une manifestation de I'agita-
tion thermique : il y a en permanence échange d’énergie entre le systentiesgtiestat, via
les chocs moléculaires et les transitions énergétiques entre niveaux, mi@ada capacité
calorifique du thermostat impose que ces échange s’équilibrent en ned$enn

Nous devons donc a présent trouver les probabiftégui maximisent I'entropie, avec
deux contraintes supplémentaires :

Zﬂ —let(E)=U= ZPZEZ- — constante

la seconde relation exprimant la contrainte imposée sur I'énergie moyean&nergie
interné3. En différenciant, on a pour cette derniére équation :

Z E;dP; =0

12Je reconnais que je ne justifie pigoureusement si I'on puis dire, cette hypothése. J'essaie tout juste de
vous donner une raison, qualitative certes, mais qui semble logiquehétente avec le reste. Car en fait, la
justification exacte repose sur le formalisoanonique et demanderait d'aller malheureusement beaucoup plus
loin dans cet exposé. Sorry!

13 ce propos, on se souviendra que I'énergie intéfreun gaz parfait vaugnRT, et est donc imposée dés
lors que la température est fixée par un thermostat. Ici, j'ai volontairediféérenciée la notation de I'énergie
totale F, et de I'énergie interne, qui estilaoyennede I'énergie totale.
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(attention, le systeme n’échange padgrdeail mécanique avec I'extérieur, donc les niveaux
d’énergie ne varient pas!), combinée avec les équations du panaguegcédent, a savoir :

> dPi=0

dS=—-kY (InP;+1)dP; =0
On utilise a nouveau les multiplicateurs de Lagrange, puisque c'est siygagiogue La-
grange a pas fait tout ce boulot pour rien :

InP,+1+ XA +XFE; =0
ou, vous I'avez compris, les deux constantes sont a déterminer... Latigiydonne :

e Y R
P;,=ec 1=M—X2E; :Ee BE;
Point a noter immédiatemenpour un systéme non-isolé, tous les micro-états ne sont pas
équiprobables cette distribution de probabilité est appethstribution de Boltzmann.
La constanteZ est appelé@nction de partition du systeme et, en utilisant la contrainte
>-;Pi =1, on trouve qu'elle vaut :

Z = Ze_ﬂEi
i

Remarque 3.6 Je n'insiste pas sur l'intérét de la fonction de partitiah) car on irait trop
loin, mais il faut savoir que cette fonction est trés pratique parce qu’ellepes elle seule
d’exprimer toutes les fonctions d'état du systéme (énergie internesiprenergie libre,
etc...). Par exemple, I'énergie libre s'éclit = —kT In Z, I'énergie internell = kT %nTZ,

P =kT2RZ etc...

Trouver la constantg est un poil plus compliqué (en fait, c’est pas compliqué, simple-
ment il faut y penser!) : on va "remonter” a la thermodynamique et voingeut 'iden-
tifier avec une variable d’état conndetout en utilisant les équations correspondant aux
contraintes (notamment, on n'a pas encore utilisé celle relative a I'éndRgiplenons I'ex-
pression delS en fonction des probabilités; :

dS = -k (InP;+1)dP;

et remplacon®; par son expression en fonction des multiplicateurs de Lagrange :

ds = —k Z(— InZ — BE; + 1)dP;

Cette expression se simplifie trés proprement, puiSque?; = 0 :

dS =kBY  EdP; = kBd(E) = kBdU

YEncore une fois, tout ceci est beaucoup plus naturel dans le fomeatis 'ensemble canonique, mais ¢a
demanderait trop de prérequis. Voir la bibliographie en annexe.
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Or (et la : premier point fondamental dans la compréhension du raisontieme a dit au
départ que le systemeéchangeait pas de travail mécanigagec I'extérieur, mais seule-
ment de la chaleur : dondl/ = Q, W étant nul.

Second point important : toutes les différentielles que vous avez ausiesst relatives
a de petits déplacemerastour de I'équilibre(logique, puisqu’on cherchait précisément les
probabilité a I'équilibre...), et ces déplacements a la limifenitésimauxcorrespondent a
des fluctuationséversibles i.e. sans production d’entropie §.SP. Du coup, toute variation
d’entropie autour de I'équilibre se limite a I'entropiegue, qui s’écrit :

_Q

as T

ou, bien entenduT est la température du thermostat. Voila : a partir de 1a, on idetifie
avecl/T,dou:
1

P=5T

et finalement, I'expression compléte de la distribution de Boltzmann est :

1 g
731‘226 E; /KT

Au cours de son évolution, le systéme explore tous les micro-états nuagressibles, mais
avec des probabilités déterminées par cette distribution : on voit bien quegicement au
cas du systéeme isolé, son énergie totale peut fluctuer (autdir-dér)).

On peut d'ailleurs s’intéresser a la probabilité de le trouver avec uneimerénergie
E : pour cela, il faut tenir compte de ce que plusieurs micro-états peuveeispondre a
la méme énergie (cf. 'exemple de la détente de Joule dans un paragrapbdent). Si on
noteg(E) le degré de dégénérescencii niveau d'énergi& (i.e.le nombre de micro-états
qui ont I'énergiek), la probabilité de trouver le systéeme dans I'état d’énefgiest donnée
simplement par la somme des probabilités d’apparition de tous les micro-etatsgibd,
soit :

P(E) = Sg(E)e /M
Z

Remarque 3.7 g(F) est également appeléensité d’étatorsque les niveaux d’énergie sont
suffisamment ressérés pour qu'on puisse supposer que I'énvaggecontiniment : c’est le
cas notamment des bandes d’énergie dans les semi-conducteursiseeviendrons sur ce
point dans le paragraphe relatif a la distribution de Fermi-Dirac.

Commeg(E) est une fonction qui crokn généralavec I'énergieP(E) est une fonction
qui commence par croitre, présente un maximum, puis décroit trés vite comnexpoie
nentielle, et ce d’autant plus vite que la température est basse. GénénallEmaiveaux
d’énergieinférieurs sont donc les plus peuplés (ou ceux qui sont peuplés "le plus fréquem-
ment" par le systeme) : cependant, il n'est donc pas impossible d’olbsernveysteme a
basse température avec momentanément une énergie trés élevée, mais siegilement
hautementimprobable. Ceci étant, ce n’est pas impossible, et cette affir@sttiondamen-
tale pour comprendre la dépendance thermique des réaction chimiquegi:daraugmente
la température, on "allonge” la distribution de Boltzmann vers la droite, et ongbeaux
molécules d’explorer plus fréquemment des états d’'énergie élevésit,ddlés ont plus de
chance, soit de traverser les barriéres de potentiel répulsivessquaé leur voisine (cas de
la création d’une liaison chimique), soit de briser une liaison par choc maléza vitesse
élevée... Le résultat dépend de la compétition entre ces deux effets !
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3.6. Systémes non-isolés

3.6.2 Systemes en contact avec une source de température rtréaservoir de
particules - statistique de Gibbs

Les semi-conducteurs utilisés dans un dispositif électronique notammenttasales
systemes fermés : en effet, dés lors qu’on fait circuler un couratldatispositif (en réalité
méme, dés lors qu’on fabrique une diode...), le systeme échange non sgulienténer-
gie mais aussides électrons avec le milieu extérieur. Ainsi, dans le cas d’'une jonction PN
constitué de deux semi-conducteurs de dopage différent (et constituarun un systeme
thermodynamique), il y a échange d’électrons et de trous entre leseus.allons, selon
le méme raisonnement que précédemment formuler une nouvelle distributitierqent
compte du fait que le nombr¥ de particules du systéme peut varier.

Nous allons considérer pour notre modéle que le systéme est en coactrakéser-
voir d’énergie et de particules. Ce réservoir posséde une capagitéigae infinie, ce qui
garantit que sa température est constante quels que soient les éatiangggie. Il possede
également une taille suffisante pour que, quels que soient les échanggsidules entre le
systéme et le réservoir, le potentiel chimique du réservoir reste constppe( : le potentiel
chimigue est la variable d'état qui détermine I'équilibre de diffusion).

Al'équilibre , untel réservoirimpose au systéme, a la fois une énergie moyenne t¢enstan
et unnombre moyen de particulesconstant®.

L'état d’équilibre est la encore déterminé par le maximum d’entropie, tessoprésent
de trois contraintes :

ZPI' =1
(2

et
(B)=U = ZPZ»EZ- — constante

1
d’'une part,
(N) =) P;N; = constante
i

d’autre part. Il y a a priori une petite difficulté conceptuelle sur laquelladt &’arréter si
on veut comprendre l'intérét de cette nouvelle distribution par rappati@de Boltzmann.
Dans cette derniére équatiaN; représente le nombre de particules du systéme se trouvant
dans le micro-état numeéipd'énergieF;. Dans les deux cas précédents (systeme isolé et sys-
téme en contact avec un thermostat), on supposait que le nombre de pa(peunlexemple,
les4 molécules de la détente de Joule) était fixépreine se préoccupait pate savoir si
une ou plusieurs de ces molécules étaient dans le méme état : c’est effetiiégitime
dans le cas ou le systéme est composé de (grosses) moléeutisparticules que I'on peut
décrire de maniére classique (par opposition a "quantique"). Mais ¢adasicoup moins
pour des électrons, dont on sait gu’ils ne peuvent occuper un méme-éatrge. mémes
nombres quantiques, spin compris). De fait, il est indispensable poysténse d’électrons
(ou toute particule a comportement "fortement" quantigue comme les nucléoyau ou
les photons) de tenir compte du nombre de particules se trouvant dangchamo-état nu-
méro:. En I'occurence, pour un systéme d’'électrons, on verra en fin @depar qu'il faudra
imposer :

Vi,N; <1

15insiste sur le fait que c’est seulement a I'équilibre que ces moyesuTesonstantes : lors de I'approche
de I'équilibre, elles varient bien entendu...
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Chapitre 3. Notions de physique statistique

pour respecter le principe d’exclusion de PHuli

Passons a présent a la résolution de I'équation d’équilibre (maximum apésien te-
nant compte de8 contraintes précédentes. A I'aide des désormais traditionnels multiplica-
teurs de Lagrange, on obtient :

14+InP;+ A +XFE;+A3N; =0

La résolution conduit & : .
—XE;—A3N;
P@' = Z@ 2 3
Comme précédemmertt, est lafonction de partition du systéme, et s’exprime ainsi :

7 — Z e M2 Bi=AsN;
%

Trouver les deux autres multiplicateur®. A1 et Ao, procéde de la méme démarche qu’au
paragraphe précédent. On écrit que, pour de petites évolutionsitdgsrautour de I'équi-
libre, la variation d’entropie est :

dS =~k (1+InP;)dP;

et on remplacé; par son expression en fonction des multiplicateurs :
dS=-kY (1-InZ - ME; — A3N;)dP;
Comme précédemment — et comme toujours de toute fagodl —P; = 0, et cette ex-
pression se simplifie en :
dS =~k Y (=XE; — \3N;)dP; = kXyd (E) + kX3d (N)

que 'on peut indifféremment écrire,
dS = kXodU + kX\3dN

a condition de se souvenir qué est la valeur moyenne du nombre de particules dans le
systéme. En identifiant avec la relation thermodynamique donnée par I'éy (&4,

auv  p
dS = — — =dN
S T T
on trouve que
1 15
A2 =g ey = =

L'expression de la probabilité d’occurence du micro-état numétécrit au final :

Py = —e T (3.12)

ou

Application a la statistique de Fermi-Dirac

La statistique de Fermi-Dirac est la distribution de probabilité de chaque ntatrpatr
les systémes diermions Toutes les particules sont classabie=n deux familles :

18Je ne suis vraiment pas s{r que cette explication soit vraiment conntnozais il est difficile de faire plus
convaincant en 5 lignes...
Jusqu’a nouvel ordre...
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3.6. Systémes non-isolés

— les fermions sont des particules de sgami-entier : électrons, neutrons, protons,
neutrinos, etc... ; elles satisfont au principe d’exclusion de Pauli;

— les bosons (du nom du physicien Bose) sont des particules de spincentiel : pho-
tons, mésons (particules intervenant dans les réactions nucléaiisgmbdablement
le graviton (quantum du champ de gravitation), etc...

Les comportements statistiques de ces deux classes de particules santdatalement dif-
férents, du fait que les premiéres satisfont au principe d’exclusian électrons ne peuvent
se trouver dans le méme état quantique ; en revanche, le nombre de eotans/ant dans

le méme étatife. méme vecteuk , méme énergie et méme état de polarisation) n’est pas li-
mité. Du coup, le décompte des micro-états est donne des résultats complétisigwemits,

et de 13, la valeur de I'entropie et les probabilités de chaque micro-étatséodifférentes
d’une famille a I'autre.

Intéressons-nous a présent a un systemes d’électrons dans un lcaisttistique de

Gibbs nous dit que la probabilité d’'un micro-état numéest (equ. 3.12) :
1 E;—uN;

Pi= e (3.13)

Premiére chose a faire : déterminer la fonction de partiio®n a génériqguement :
E;—uN;
7 = Z@_ kT
7

ou la somme porte sur tous les micro-états du systeme. Ce qui nous intérdisss, au
c'est la probabilité de trouvann électron particulier sur tel ou tel niveau d’énergie d’'une
bande d’énergie donnée, et avec un veckedomnné. On va donc considérer, a partir de main-
tenant, un systeme constitd&n électron, d’énergieE’ et de vecteuk fixé, en "contact”
avec le nuage d’électrons du cristal (et en fait tout le reste : noyauxyetés, etc..., le prin-
cipal étant que le "reste" soit suffisamment vaste pour jouer le réle dovodsde chaleur et
de particule a la base de la statistique de Gibbs).

Ce systeme possede deux micro-états :

— un micro-état pour lequel I'électron en question est présent dansténsy : I'énergie
de micro-état estdonk; = £, etonaN; = 1;

— un second micro-état pour lequel I'électron est absente systéme est vide : I'éner-
gie E; est donc nulle, efV; = 0 (¢a parait bizarre de prendre ¢a en compte, mais il
faut se souvenir qu’on travaille @ nombre de particules variable) ;

— il N’y a pas de micro-états pour lesquels on trouve plus d’'un électronegn du
principe de Pauli.

On peut donc écrire explicitemeft en sommant sur les deux micro-états :

Z=1+¢

Examinons maintenant les probabilités. La probabilité d’occurence du premteo-état
correspond a larobabilité que notre électron se trouve sur le niveau d’énergie, avec
le vecteurk, et qui s’écrit explicitement :

_E—p
1 _E-w e~ kT 1

4 l+e 7 14+e
Cette expression de la distribution de probabilité constitue la distribution de Eérau-

En général, on écrit le potentiel chimique (appei¢eau de Ferm) Er, et on utilise la
derniére formei.e. :
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Prp(E) = 1E—E (3.14)

14e *r

Remarque 3.8 A contrario, la probabilité que notre électron saibsentdu niveau d’énergie
E correspond a la probabilité d’occurence du second micro-état :
1 1
P==—_
Z 1+ e_%

On vérifie bien quéa somme de ces deux probabilitést 1...
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Chapitre 4

Semi-conducteur intrinseque, dopage

4.1 Semi-conducteur intrinseque

Nous nous intéressons dans cette section aux propriétés statistiquesi-doseucteur
pur. La distribution de Fermi-Dirac indique la probabilité qu’un électron palfdcse trouve
dans un état d'énergik, et de vecteuk, ou de maniére équivalent, le nombre moyen d’élec-
trons(IN(E)) se trouvant dans cet état : en effet, puisqu’on ne peut mettre plugk¥atmon
par case quantique (spécifiée par un coupler)), les deux points de vue sont équiva-
lents. A partir de cette distribution, nous calculerons les populations d'@hecaippartenant
a chacune des bandes, et en particulier, les bandes de valenceptdetion, puis nous en
déduirons notamment la conductivité électrique du cristal.

4.1.1 Etude en fonction de la température

Tout d’abord, voyons quelle est I'influence de la température sur kxtiépn des élec-
trons dans les bandes d’énergie. La figure 4.1 indique I'allure de cettibdi®n a0°K, et
a température non-nulle. Rappelons que la distribution de Fermi-Diradgts’écr

1
f(E) = 1+ e(E-Ep)/kT

Quelque soit la température, la probabilité de présence est de 50% au digd-ermi
Er : le niveau de Fermi détermine le niveau d’énergie (s'il exigtene se trouve pas dans
une bande interdite) qui est rempli la moitié du temps. C’est en quelque sgaiggka de
remplissagedes niveaux d’énergie.

AT = 0°K, la distribution est un échelon : la répartition des électrons sur lesunivaa
fait en commencant par les niveaux les plus bas, jusqu’a épuisemencéwd&lectrons : le
dernier niveau occupé est alors le niveau de Fermi. A cette tempéraniyea pas d'agita-
tion thermique, et le systéme digfé dans cet état d’équilibre.

Lorsque la température augmente, la distribution "s'étale" : les niveauérisups au
niveau de Fermi commencent a se peupler, et ceux inférieliis se dépeuplent. Plus la
température est élevée, et plus I'étalement de la distribution conduit a whepent de
niveaux éloignés (vers le haut) du niveau de Fermi. Il estimportantm@ieendre qu'a cette
température, I'équilibre estynamique : I'agitation thermique fait passez sans cesse des
électrons des niveaux inférieurs aux niveaux supérieurs, efroécipment; la distribution
n'est qu’une loi de probabilité, et sur chaque niveau d’énefjikexiste des fluctuations de
populations autour de la valeur moyen@é(E)).
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Chapitre 4. Semi-conducteur intrinséque, dopage

2kT

FiG. 4.1 — Distribution de Fermi-Dirac pour deux températures du cristal.

Remarque 4.1 Ces transitions entre niveaux, qui constituent la "signature” de I'agitation
thermique, se manifestent sous deux formes : elles peuvent étre rafkatigsion/absorption
de photon), et sont a 'origine du rayonnement thermique, rayoeneaiénergie croissant
avec la température ; elles peuvent aussi résulter de chocs (casrdhsition montante), ou
fournir de I'énergie au réseau cristallin sous forme de vibrations (transitiescendante) ;
dans tous les cas, I'énergie ne fait que se répartir différemment suruéfphas degrés de
libertés du cristal et du milieu extérieur, mais conserve une "forme'"rdésoée.

Pour avoir un bonne ordre de grandeur de I'efficacité de I'agitatiomiggie, on peut
faire un développement limité de la distribution autourije:

1 E

TE~ 5~ r

En confondant la distribution avec sa tangente autour du niveau de (edrfigure 4.1 ), on
peut considérer que "I'extension” de la zone d’'agitation thermique est'He ainsi, a plus
de2kT du niveau de Fermi, on a tres peu de chance de trouver un électrengVverut), ou
bien toutes les chances d’en trouver un (vers le bas).

4.1.2 Semi-conducteur vs. métal

La distinction entre métal et semi-conducteur provient essentiellement dsitpalu
niveau de Fermi dans le diagramme des bandes d’énergie. Dans leieagdii-conducteur
(fig. 4.2), le niveau de Fermi se troudans une bande interdite A température nulle, la
bande de valence est entierement rempkechaque niveau est occupé a 100% de chances) :
elle est donwide de trous ; de méme, la bande de conduction est vide (d’électrons !)itDe fa
aucune conduction n’est possible, puisqu’il n’y a pas de porteuchalge (que ce soit des
électrons ou des trous ne change rien a l'affaire...).

Un semi-conducteur est donc isolant & température nulle. Il ne deviengishlement
conducteur qu'a une température suffisante pour que l'agitation therrpiemeette a la
bande de conduction de se peupler largement en électron : en grogieldfts” ~ £,
ou E, est legap ou largeur de la bande interdite. Pour le Silicium, dont le gap Valtel,
la température "seuil" serait :

T 1,12 x 1,6.10~19
© 41,38.10723
A cette température, un cristal de Silicium est inutilisable... puisqu’il est liquideeimpé-

rature ambiante, I'agitation thermique est en revanche inférieure d'ua dedgrandeur a la
largeur de la bande interdite : dans ces conditions, un cristal de Silicilsaragsiconducteur.

~ 3250 K
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E

A

B.C.

Er

B.V.

FIG. 4.2 — Dans un semi-conducteur, le niveau de Fermi se trouve dangnde interdite.
A 0°K, la bande de valence est complétement remplie (pas de trou) et la bamdnduction
est vide (pas d’électrons) : dans ce cas, le courant total est nuh ghlamp électrique soit
appliqué ou pas, et la conductivité est nulle. A température ambiante, la 8.@nglit
partiellement, la B.V. se vide partiellement (donc se peuple en trous), eturantgeut
apparaitre.

Onvoit la toute I'importance accordée aux extréma de bandd3ynamique de I'élec-
tron et la notion de masse effective) : de par la forme de la distribution de Fermé;Das
électrons ou les trous ne peuvent apparaitre qu’'a proximité du nivelgerde. Or, dans un
semi-conducteur, le fait que le niveau de Fermi se trouve préciséntemtenix bandes per-
mises, fait jouer un role particulierement important au minimum de la bande deciom
et au maximum de la bande de valence.

Notez que le cas d’'uisolant a température ambiante correspond simplement au cas d’'un
matériau a gapres élevéet ayant, comme un semi-conducteur, son niveau de Fermi situé
dans la bande interdite

Dans unmétal , le niveau de Fermi est situé a I'intérieur d’une bande permise (fig. 4.3),
qui constitue labande de conduction. Ainsi, quelle que soit la température, la bande de
conduction est toujours partiellement remplie, et un courant peut dppatés qu’'un champ
électrique est appliqué. Selon que ce remplissage est important oLensalon la position
du niveau de Fermi a l'intérieur de la bande, on a bien entendu une deté@étrons plus
ou moins élevée, et partant, une conductivité elle aussi plus ou moins.élevée

4.1.3 Populations de porteurs de charge dans les bandes

Connaitre la quantité de porteurs de charges, électrons ou trous jdsamaidconducteur,
est fondamental pour la compréhension du fonctionnement des dispéstitsoniques.
D’une part, de cette quantité dépend dans une large part la condudiatégiie. D’autre
part, nous verrons que le dopage modifie profondément I'équilibre poprélations de trous
et d'électrons : dans un semi-conducteur dopé "N" par exemple, lesoglesont majori-
taires. De ce déséquilibre résulte, lorsqu’on met en contact deux sechitcteurs différem-

1Un probléme intéressant est de savoir qu’est-ce qui détermine la podiiimiveau de Fermi, pour un
matériau donné. Il y a beaucoup de parametres en jeu, dont la géochetristal, le recouvrement éventuel de
certaines bandes, le numéro atomique et bien sir le dopage P ou N...

2Les défauts cristallins et la température interviennent également.
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E

A

B.C.

B.V.

FIG. 4.3 — Dans un métal, le niveau de Fermi se trouve dans une bande pekndid¢,
comme a température ambiante, la B.C. reste remplie partiellement et un couutzaydpe-
raitre ; si le remplissage est faible (niveau proche du minimum), on a adfaimesemi-métal.
Dans un métal, la bande de valence n’intervient pas dans la dynamiquerdiegatr: il n'y
a pas de trous mobiles.

ment dopés, une diffusion des porteurs de charge d’'un matériau aetee| et partant des
propriétés a la base du fonctionnement des jonctions PN.

En théorie, déterminer la quantité totale de porteurs dans chaque baneegié ne
requiert que la connaissance du nombre moyen d’électrons dansokiad|(état caractérisé
par une énergié’ et un vecteuk) : il suffit ensuite de faire la somme sur tous les états de
chaque bande d’énergie. En pratique, c'est plus délicat, car si iposke bien du nombre
moyen d’électrons dans chaque état, via la distribution de Fermi-Diracyanalge on ne
sait pas du tout combien chaque bande contient exactement de placestdes..

Pour contourner ce probléeme, on exploite la encore le fait que seuls iepeiahes du
niveaux de Fermi jouent un réle dans la dynamique électronique. Enlgreguation est
représentée sur la figure 4.4. On commence par chercher le nombrenjrd@fectrons oc-
cupant la totalité des états de méme énefgiec’est simplement le produit de la probabilité
d’occupation d’'un état, par le nombre d’état qui ont la méme énétgrappelons qu’un état
est caractérisé par un point dans le diagramme des bandes : c’estrdpanergiel et un
vecteurk). Par exemple, dans un cristal a une dimension, il y a toujours deux é&afp(air
les extréma) correspondant a la méme énergie, I'un de vektdautre de vecteur-k. A
deux ou trois dimension, c’est plus délicat évidemment, puisqu’on a bepptas de liberté
sur le vecteuk: (qui se promene dans un espace abstrait certes, mais de dimension &entiqu
a celle de I'espace physique...).

Le nombre d’états de méme énergie est apgétfenérescenceudensité d'états et est
notég(E). Admettons qu’on connaisse ce nombre pour toutes les énergies : guyffour
connaitre la population d’électrons dans la bande de conduction, déecalcu

Ec maz
n= / 9(E) [(E)dE

EC,m'Ln

qui représente la somme, sur toutes les énergies de la bande de condiuctiombre moyen

SNotre modéle simplifié de puits de potentiels couplés, qui nous a permitediolta forme des bandes
d’énergie, nous permettrait bien de calculer ce nombre ; le problémeesvu son manque flagrant de réalisme,
le nombre en question risque d’étre bien loin des résultats expérimentaux !
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FIG. 4.4 — Pour obtenir le nombre moyen d’électrons sur un niveau, touawskteonfon-
dus, on multiplie la probabilité de présence dans un é¢tdf,), par le nombre d’états qui ont
la méme énergi€, nombre appeléensité d’'état et notég(E).

d’électrons (habituellemenk,c ,,.;, €st notée simplemettic, cette notation est exception-
nelle ici). Probléme :
— on ne sait pas (en tout cas, pas pour un "vrai" cristal de Silicium) otégda bande
conduction;
— comme on va le voir, on ne sait calculgi”) qu’a proximité des extréma de bandes;
En fait, I'allure de la distribution de Fermi-Dirac nous tire d’affaire : comme eflerdit treés
vite, on peut remplacer l'intégrale précédente par :

n= / " G(B)f(B)E (4.1)

Ec

En effet, I'erreur porte sur les quelques électrons qui osent diarerrdans le haut de la
bande de conduction... Pour la méme raison, on peut utilisergd@url’expression (calcu-
lable, elle) au voisinage de I'extrémum : ce sont encore les mémes éleati@mggndreront
une petite erreur. Bien, nous y voila : il reste a calcyldr) au voisinage d’un extrémum.

Densité d'états au voisinage d’'un extrémum de bande

Pour déterminey(E), rappelons-nous que I'énergie d'un électron s’écrit, au voisinage
du minimum de la bande de conduction,

7% (k — kq)?
2m*

FE = + EC

oum* est la masse effectivé le vecteur correspondant au minimum (cf. figure 413),
I'énergie du minimum de la bande de conduction (attention a ne pas confBadeemini-
mum de la bande de conductiehE,. = énergie cinétiqué.

Le probleme consiste donc a compter combien on peut trouver de vekiemses-
pondant a I'énergid’. Par exemple, a une dimension, on a au moins deux vecteuosir
chaque niveau d’'énergie, les extréma de bande exceptés (la figuneodtEe méme que
certains niveaux admettent quatre vecteurs).

Pour un cristal bidimensionnel, la situation est illustrée figure 4.6 : on agempd les
niveaux d'énergie prés d’'un minimum, sous forme de courbes de nivegalon appelle
égalementourbes d’isoénergie

Remarque 4.2 Ces courbes d’isoénergie ne sont pas nécessairement des ¢ezslesdes
sphéres en tridimensionnel). En effet, si la maille du cristal n’est pasiba,anais une forme
géométrique moins symétrique (rhomboedre, parallélépipéde rectagtgl® I'anisotropie
qui en résulte se "voit" aussi dans le diagramme des bandes; en e&atérmes, l'inter-
action électron-cristal n'a pas la méme intensité selon les deux (resp) twextions du
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E(k)

FiG. 4.5 — Energie cinétiqu&, d’un électron, & proximité d’un extrémum de bande, dans le
cas d’un cristal unidimensionnel.

FIG. 4.6 — Représentation par courbes de niveau de I'énergie cinétiquéldatron, a proxi-
mité d’un minimum de bande, dans le cas d’'un crifidimensionnel. Ces courbes sont
des ellipses, car les masses effectives ne sont pas nécessairemafinies selon les deux
directions du cristal.

cristal. Du coup, I'expression de I'énergie au voisinage d’un extrérdarhande s’écrit :

_ R (ky — kzp)? n R (ky — ky0)? n B2 (ky — k. p0)?

* * *
2m} 2my 2m3

E +EC

car les masses effectives ne sont pas les mémes selon chaque difeétitiré, I'équation
de la courbe (resp. la surface) générée par le vecteast une ellipse (resp. un ellipsoide).

Le probleme est de compter le nombre de vect&uassociés a la méme énergie (par
exempleE; sur la figure),.e. le nombre de vecteurs situé sur I'ellipse, sachant qu’en vertu
des conditions aux limites périodiques (Ehapitre 2), chaque vecteur est séparé du pré-
cédent d&r /L, ou L est la dimension du cristal selon la direction concernée (formulation
équivalente : la maille de I'espace réciproque est un rectangle deXgtés et2r/L,).

Manifestement, le décompte est assez délicat, mais comme les niveaux i& &g
trés rapprochés d’une part, et que le nombre d’états par niveanerdié est tres élevé (sauf
cas particulier) d’autre part, on va considérer quevarie continment, ce qui simplifie
pas mal les calculs, les sommes discrétes devenant des intégrales. Dleqouopléme se
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Maille rectangulaire du réseau réciproque

L kx,(]

FIG. 4.7 — La densité d’'étatg(F) représente le nombre de mailles (ici, des rectangles)
inclues dans I'anneau elliptique d’épaisseur

formule ainsi : combien peut-on trouver de vectekiEssociés a une énergie comprise entre
E et E + dE? C'est ce nombre qui représeréedensité d’états A deux dimensions, il
correspond au nombre de rectangles (chaque rectangle étant @ssociecteuik) inclus
dans I'anneau elliptique d’épaisselit (figure 4.7).

De I'expression de I'énergie au voisinage d’'un extrémum de bandes(ofrque 4.2),

B2 (kg — ku0)? N h2(ky — kyp)?

* *
2m3 2my

F = —i—Ec

on déduit que la courbe d'isoénergie est une ellipse de demi~ges,(E — Ec)/h et

\/2my(E — Ec)/h. Laire de cette ellipse est

omg (B — / —
A=mx 2m (f Ec) X me(f Ec) = %,/mxmy(E — E¢)

Le nombre de rectangles (maille du réseau réciproque de sutfdgd.,L,) inclus dans

I'ellipse est :
A /Mgy Ly Ly
N = = EF—-F
An2 /L, L, h? ( c)

Finalement, le nombre de rectangles inclus dans I'anneau d'épaitseast :

AN = ey ety mmgyLwLy dE

La densité d'état pour un cristal bidimensionnel s’écrit donc :

o, /MMy Ly Ly,

9(E) 2

et représentée nombre d’'état disponiblespour les électrons, sur le niveau d’énergiea
dFE pres.

Passons a présent au cas d’'un cristal tridimensionnel. Les ellipsesmigie deviennent
des ellipsoides, et la densité d'état correspond au nombre de maillesedu résiproques
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FiG. 4.8 — Combien de vecteuksde I'espace réciproque sont associés a la méme éngrgie
adFE prés? Réponse : le volume de la calotte sphérique, divisé par le volumsigeauune
maille du réseau réciproque.

(cubes, parallélépipédes, ou forme plus complexe) inclus dans la cakltiestiide d'épais-

seurdE. Lafigure 4.8 illustre le principe du calcul pour un cristal cubique simplet, [eojuel

les surfaces d'isoénergie sont des sphéres (les trois massevefféttint égales).
Reprenons le calcul précédent, en généralisant a trois dimensiogsati@n donnant

I'énergie,

P2 (kg — kzo)? n 72 (ky — ky0)? N R (k, — k. p0)?

* * *
2’m$ 2my 2mz

indique que 'ellipsoide a pour demi-axeg2m, (E — Ec)/h, \/2m,(E — Ec)/het\/2m.(E — Ec)/h,
donc pour volume,
4 \2m.(E—-Ec) +2my(E—Ec) +/2m.(E— Ec)
V=—-7 X X
3 h h h
Le nombre de parallélépipedes (maille du réseau réciproque de 26tds, 27/L, et
27 /L) inclus dans I'ellipsoide est :

+ E¢

N v _ 827, /My Ly Ly L, (F - Ec)3/2
813/ Ly LyL, 3h3

Finalement, le nombre de parallélépipédes inclus dans la calotte ellipsoidalssitpar
est:

AN 2r  Smgmigmiy Ly Ly L
dN = xhg " Z\/E—Ech

Pour un cristal tridimensionnel, @ensité d'étatau voisinage du minimum de la bande de
conduction s’écrit donc :

2V
gn(E) = ?\/Smxmymz\/E — Ec 4.2)

ouV = L,L,L, estlevolume du cristal (le "n" de g,, est une convention pour indiquer
gu'il s’agit de la bande de conduction). Naturellement, cette expresstaussi valable au
voisinage du maximum de la bande de valence, a condition de changdt- enEy — E
(ou Ey, est le maximum de la bande de valence), et d'utiliser pour les massesveffecti

celles des trous : -
T
gp(E) = ?\/Smxmymszv — F

On retiendra que la densité d’état croit comme la racine carré de I'énerdiénergie
cinétiqgueE,. = FE — E¢, ce qui justifie I'allure de la courbg( E) sur la figure 4.4.
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Populations de porteurs de charges

A présent, nous disposons de tous les résultats nécessaires au eal@dpdlations
d’électrons dans la bande de conduction, et de trous dans la bandéedeer Rappelons-
nous que la population totale d’électrons dans la bande de conductiamesipar I'équa-
tion 4.1,

oo
n= [ sE)pE)E
Ec
En fait, nous avons ignoré jusqu’a présensjen de I'électron : en en tenant compte, on
peut placer dans chaque "case" quantique étiquetée @ik, non pasun, maisdeux élec-
trons, a condition que leur spin soiatiparalléles. De fait, I'expression de la population
d’électrons est en réalité : -
n= [ 20.(E)f(E)E
Ec
En utilisant les expressions @g(FE) et de la distribution de Fermi-Dirat(E), on obtient
un dinosaure incalculatfle

27V 1
n = /Et‘ QF\/S’mmmymsz — ECde

SiI'on a des velléités de calcules, il faut (au moins...) faire I'approximation suivante :
dans le cas d'un semi-conducteur, le niveau de Férmest dans la bande interdite, et I'ex-
pression de la distribution de Fermi-Dirac admet, lorsfuest dans la bande de conduction,
et que la température n’est pas trop élevée, I'approximation suivante :

L

~ E 7E)/k)T
FE)~ “mgomr =€

appeléaapproximation de Boltzmanmarce que I'expression est identique a la distribution
de Boltzmanp. L'expression de:, vous le noterez, en est incroyablement simplifiée :

2
n ~ /E 22—;/\/8mmmymzx/E — FEo eEr—E)/kT g
C

Moyennant quelques changements de variables (sinceérement) sansgtdiffin peut rame-
ner cette expression a une fonct@amma,

r <3> :/ 2 2e " dy = ﬁ
2 0 2

et obtenir pourn I'expression suivante :

2
n~ h—‘g‘/mxmymz(27rkT)3/26(EF_EC)/kT

En général, on s’intéresse a la densidumique d’électrons, et/ disparait. On pose égale-
ment :

2
Ne = 2/l ity i (27K T) (4.3)

4En fait, si, mais c’est long : on utilise des intégrales de Sommerfeld etalnequée de changements de
variables.

5Ceci étant, comme des tonnes d’approximations portent le nom de Baltzirne nous avance pas énor-
mément...

SFonction généralisant la factorielle SRy pour ceux qui l'ignorent...
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qgue I'on appelledensité équivalente d’étatddans la bande de conduction. Finalement,
la densité volumique d’électrons dans la bande de conduction s’écrit :

n ~ Nce(EF_EC)/kT (4.4)

et I'on se rappellera que cette expression n’est valable que pourrdpérigures pas trop
élevées et lorsquE'r est situédansla bande interdite (ce sont les conditions de validité de
I'approximation de Boltzmann et I'on voit d’ailleurs que Si- > FE¢, ily a plus d’électrons
que de places disponibles!).

Remarque 4.3 On peut interpréter cette expression en disant que, en ce qui canlgecal-
cul des populations, I'ensemble des niveaux d'énergie de la bandendkiction peut étre
remplacé par un seul niveali;-, dégénérév, fois (i.e. comportantV, états de méme éner-
gie E¢), et dont le remplissage en fonction de la température est donné parttddimon
de Fermi-Dirac a I'approximation des faibles températures. C’est p@ttecraison queV,
porte le nom delensité équivalente d'états

Le point fondamental est que la population d’électrons dans la banderduction
dépend directement de la position du niveau de Fermi :

La population d’électrons dans la bande de conduction augmente aveede ni
de Fermi.

Ceci confirme I'interprétation "qualitative” que nous avions donnée kani de Fermi :
c’est un niveau "jauge" qui représente le remplissage des nivéénerdie par les électrons.
En particulier, nous verrons que le fait de doper au Phosphore uncesmitcteur comme le
Silicium ou le Germanium, fait singulierement monter le niveau de Fermi versdéank .,
grace a I'apport (par I'atome "dopant") d’une grande quantité d’@astr

Considérons a présent le cas de la bande de valence. La populatigénéd'est a présent
la population de trous, dont I'expression est donnée par :

Ey

p= [ 20~ F(B)E
— 0o

Ce qui est important, c'est la présence du teime f(E) qui donne la probabilité deon-

occupationpar un électron, donc la probabilité d’occupation par un trou. Ensuite|deilc

est identique, et donne

p ~ NyelBv—Er)/kT (4.5)
ou 5
N, = ﬁ,/mw,mw,mzm(27rk:T)3/2 (4.6)

est ladensité équivalente d’'étatslans la bande de valence (attention : les masses effectives
sont celles des trous). Ici encore, le niveau de Fermi représentegka e remplissage : un
niveau de Fermi proche du bas de la bande interdite correspond alenréamplissagen
électronsdu haut de la bande de valence, donc a un bon remplissag®us : un semi-
conducteur de type P, caractérisé par une population majoritaire de ¢néuee @ I'apport

de trous par un atome dopant), verra son niveau de Fermi se rappuhcbas de la bande
interdite. Du coup, en mettant en contact deux semi-conducteurs deaddiffiggent, nous
avons deux matériaux dont les niveaux de Fermi different, et phéresukndiffusion appa-
raissent : cette diffusion de porteurs a travers l'interface sépamadelex matériaux est a la
base du fonctionnement de la jonction PN.
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FIG. 4.9 — La loi d’action de masse traduit I'équilibre thermodynamique entreepsois de
génération et de recombinaison.

Loi d’action de masse

En faisant le produit de et dep, on obtient expression suivante :

np = NCNUeng/kT (4.7)

ouE, = Ec — Ey estle gap d’énergiedu semi-conducteur,e. I'épaisseur de la bande
interdite. Cette expression ne dépend que des masses effectives é¢mpdaature : pour
un cristal donné, a température fixée, le prodpiest donc constant. Cette équation constitue
la loi d'action de masse: il existe I'analogue en chimie, par exemple le produit ionique de
leau, [H3sOT|[OH ] = K..

Cette relation n'est que la conséquence de la forme de la distribution de Beaui-
(plus exactement, de I'approximation de Boltzmann) : en toute rigueur, ek védable
gu'a I'équilibre thermodynamique du cristal,i.e. lorsque températures, pression, et ni-
veau de Fermi sont stationnaires. Lorqu'on écarte le systéme de I'égquijbar exemple,
en I'éclairant), la loi d’action de masse n’est plus respectée, mais la emdansystéme
est de revenir a I'équilibre dés que la cause de déséquilibre cesse carismée de retour
a I'équilibre est par exemple le mécanismegi#mération-recombinaisonde paires élec-
tron/trous illustré figure 4.9.

Ainsi, lorsqu’on éclaire un cristal, on crée degires électron/trous: idéalement, pour
chaque photon incident absorbé, un électron est envoyé d’urunilesia B.V. a un niveau de
la B.C. et de fait, le produitp augmente. Le retour a I'équilibre se fait donc par recombinai-
son (retour d'un électron de la B.C. a la B.V.), qui fait simultanément digjpaan électron
et un trou.

Les fluctuations de populations autour des valeuet p, dues a I'agitation thermique,
font que la loi d’action de masse n’est jamais parfaitement respectéeadaiptip fluctue
lui aussi, du fait que des électrons passe sans cesse d'une baad&eél Il y a sans cesse
génération-recombinaisonde paires électron-trou par I'agitation thermique.

Application au semi-conducteur intrinseque

Dans un semi-conducteur intrinsegile, non-dopé, électrons de la B.C. et trous de la
B.V. sont en quantité identique : chaque électron de la B.C. a donné raassanisqu’il est
apparu dans la B.C., a un trou. On peut donc éctrire :

n=7p
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On noten; cette densité de porteur, et d’apres la loi d’action de masse, on a :

- 2 _
n=p=n; =/ N.Nye Fo/2T — ﬁ(QﬂkT)z/z (M e )4 (Mg iy pms ) /4 e~ Eo/ 2T

électrons trous

L'ordre de grandeur est d®'° porteurs parm? pour le Silicium a température ambiante, ce
qui est trés faible, comparé aux métauf’? électrons parm? pour le Cuivre), et provient
essentiellement du positionnement du niveau de Fermi a I'intérieur d’urdebaterdite.

Le point important est que la quantité d’électrons, comme de trous, esudasemi-
conducteur proportionnelle a la température (I'agitation thermique permeilacixons de
passer plus facilement de la B.V. et la B.C.), et inversement proportioraelgp (le gap
constituant la barriere énergétique a franchir par un électron posepdsla B.V. ala B.C.).
Comment varie la conductivité lorsqu’on augmente la température d’'un semiceeur ?
C’est le résultat d’'une compétition entre deux effets. D’'une part, lalptipn d’électrons
augmente et favorise la conductivité ; d’autre part, I'agitation thermiquendgaux aug-
mente aussi, créant des écarts importants a la périodicité parfaite : lesdelsomsdes asso-
ciées aux électrons sur les noyaux du cristal se multiplient, et diminue ce gpjelle la
mobilité. Au final, c’est (a température ambiante du moins) le premier effetepaporte : la
conductivité d’'un semi-conducteur augmente avec la température. lidéfidar@mment pour
un métal : si les chocs augmentent avec la température, en revancheité détectrons
reste quasiment constante, puisque le niveau de Fermi estdsitisda bande de conduc-
tion (cf. figure 4.3), et du coup la conductivité diminue généralementulertatempérature
augmente. C’est cette différence de comportement qui est d'ailleulsit&eppour réaliser
des capteurs de températures sous forme de résistances CTN oueCaR ¢efficient de
température respectivement négatif et positif).

Comment est positionné exactement le niveau de Fermi dans un semi-wandnotrin-
séque ? D& = p, on déduit :

N,e(Er=Ec)/KT _ N o(Bv—=Ep)/kT

d’ou le niveau de Fermi,

:Mﬁ;m&:m+%ﬁnw

Er;
E N, 2

’ 2 Mg My nMzn
Les masses effectives des trous et des électrons étant du méme aydadur en général,
le niveau de Fermi est situé approximativement au milieu de la bande interdite up

semi-conducteur intrinseque.

4.2 Semi-conducteurs dopés

Un semi-conducteur intrinséque posséde une faible conductivité, thapatement a
la faible population de porteurs : on peut fortement accroitre cette ctivitkien ajoutant,
en tres faible proportion, un atome d’'impureté appi@ant. Selon le type d’atome do-
pant, on augmentera la conductivité par électrons (semi-conducteuNjogé par trous
(semi-conducteur dopé P). Le semi-conducteur ainsi dopé s’apgmatieconducteur ex-
trinséque : a température ambiante, presque toutes ses propriétés électrique&nédeidp
gque de I'atome dopant et de sa concentration. Pour comprendre conunetivtine le do-
page, il faut se souvenir que le Silicium, comme le Germanium et le Carbongribavec
leurs voisins de$aisons covalenteset que leutétravalence(due au fait gu'ils possédent
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FiG. 4.10 — Dans le réseau cristallin du Silicium (ici, vu en projection sur un pté@gue
atome forme une liaison de valence avec I'un de ses quatre voisins.

4 électrons sur la derniere couche) leur permet de fortiisons : on a vu dans la partie
Cristallographie que le cristal ainsi formé posséde une structure de dygmant, corres-
pondant & réseatcubique faces-centréegcalés I'un de I'autre d'un quart de diagonale du
cube. La structure géométrique des liaisons covalentes formées paediame est tétra-
édrique. En projection bidimensionnelle, I'allure du réseau cristallin est dedtgure 4.10.

Le dopage consiste alors a introduire, en petite quantité, un atome d’'impBhets;
phore, Bore, Antimoine, etc., qui vient — si tout se passe bien — prdagriace occupée
par un atome de Silicium (par substitution) : I'atome d’impureté "prend" alorfdis®ns
de I'atome de Silicium (qui est éjecté). On voit d'ores et déja que I'atome diigtp doit
posséder une taille semblable a celle du Silicium pour que la substitution foretimnn
rectement, et c’est la une des principales difficultés dans le choix dpantoMalgré cela,
certains atomes d’'impuretés viennent parfois occupetacme interstitielle et créent une
rupture brutale de périodicité, dont I'effet principal est d’accroitsegmbabilités de chocs,
et de réduire la conductivité.

4.2.1 Semi-conducteurs de type N

Pour réaliser un dopage de type N, on ajoute au Silicium (mais il en va de m@&akav
Germanium et les composés llI-V ou II-IV comme I'Arseniure de Gallium) tomee de la
colonne V, par exemple le Phosphore, quipsttavalent(figure 4.11). Le cinquieme élec-
tron ne peut pas former de liaison de valence, et se trouve de fait datatdaiblement lié a
I'atome de Phosphore : sa fonction d’onde est tres étalée (en génétadedde de plusieurs
distances interatomiques), et il faut voir le systéme davantage comme ule étegiron-
phosphore ionisgu la distance moyenne entre I'électron et I'iBri. Une trés faible énergie
est nécessaire pour détacher cet électron : généralement, I'énagjtatibn thermique est
suffisante, et I'électron passe trés vite dans la bande de conductiodevient un élec-
tron susceptible de conduire le courant électriqgue au méme titre que lesé&lattesns de
conduction fournis par les atomes de Silicium : pour cette raison, 'atomevadgnaest ap-
peléatome donneurcar il apporte des électrons au réseau. On voit qu’avec cette technique
on peut donc assez précisément contrbler la conductivité d’'un semdisctaur.

Voyons comment les électrons apportés par I'impureté pentavalente senpositialans
le diagramme des bandes d’énergie. La figure 4.12 montre que le niviaergieE'p oc-
cupé par le cinquieme électron est trés proche de la bande de conduttshsitué dans
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oot

N\,

FiG. 4.11 — Principe du dopage de type N : on substitue a certains atomes de Silitcium
atome d'impureté pentavalent, qui possede alors un électron faiblementli& étectron
peut facilement, du fait de I'agitation thermique, se détacher et intégrentielte conduc-
tion, donnant ainsi un électron de conduction supplémentaire au réseau.

intrinséque dopage
E.
—o——o—o——o——o6— Ep
EFn
E,

O O (0] O

FiG. 4.12 — Avant détachement thermique, le cinquiéme électron du Phosjghooege sur

le niveaudonneur Ep, trés proche de la bande de conduction : le gap pour atteindre la B.C.
est faible, et peut étre franchi a température ambiante. Une fois détdeté&lectrons issus

de ce niveau forme, avec les électrons de la B.C. déja présent, 'ensagesbédectrons de
conduction du cristal.
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la bande interdite (logique, puisque I'électron est malgré tout attaché aplRtre, et ne
conduit pas), mais le "gap" a franchir pour atteindre la B.C. est suffisamfaible (de
'ordre de0,04eV, a comparer au gap de 12¢V de la bande interdite) pour que, a tem-
pérature ambiante (ou I'énergie d’agitation thermique est de I'ordreTde- 0,025¢eV),

le niveau d’énergidyp soit quasiment vide : la majorité les électrons se retrouve dans la
bande de conduction (ou se trouvaient déja quelques électrons fparres Silicium). Gé-
néralement, la concentration en atome donneurs est de l'ordté'éem =3 : la quantité
d’électrons fournis & la B.C. par le dopant est donc largement supédieplusieurs ordres

de grandeur) a la quantité d’électrons déja présents dans la B.C. (caugpanagraphe pré-
cédent quey; ~ 10'0 cm~3). De fait, on peut, en tout cas a température ambiante, négliger
les électrons déja présents dans la B.C. et ne prendre en compte quetiesmglournis

par le dopant : voila ce qui justifie I'appellation de semi-conducgatninséquedonnée au
semi-conducteur dopé.

On vient de voir que la population en électrons de conduction d’'un sendidcteur
dopé augmente singulierement : qu’en est-il des trous ? Comme l'illustre la figl2, les
trous présents dans la bande de valence sont uniquement dus a Etigérds porteurs par
le semi-conducteur intrinséque : en d’autres termes, le dopant n’augpenke concentra-
tion initiale en trous, puisque seuls des électrons donhéesau réseau. Méme, I'effet du
dopant est de diminuer la concentration en trous via la loi d’action de méssede I'opé-
ration de dopage, I'augmentation brutale d’électrons dans la B.C. prev@ygmentation
du produitnp, et le nécessaire retour a I'équilibre se fait pgrombinaisond’électrons, qui
redescendent dans la B.V. et comblent ainsi quelques trous... Le pomtémpa retenir est
donc que, dans un semi-conducteur dopé N (N comgwatif pour électrong, la popula-
tion majoritaire est une population d’électrons : on dit que les électrons somdesurs
majoritaires.

Pour étudier les phénoménes de diffusion lors de la mise au contact deselux
conducteurs de dopage P et N, nous devons étudier la position dw migeleermi. Il nous
faut avant tout une relation, analogue a la distribution de Fermi-Diracs dsant quelle
est exactement la probabilité qu’'un électron du nivEaupasse dans la bande de conduc-
tion. Cette relation peut étre démontrée a partir de I'expression de la statidéqBébs,
comme nous l'avons fait pour la distribution de Fermi-Dirac, mais exceptiomnetieje me
contenterai de I'énoncer. On note :

— Np la concentration en atomes donneurs;

— N} la concentration en atome donneigsiséspositivement par perte de I'électron

faiblement lié ;
La probabilité d’ionisation d’un atome de Phosphare,la probabilité de non-occupation
du niveauE p, est donnée par la distribution suivante :

+ _ Np
D1 4 9¢(Er—Ep)/kT

(4.8)

En guise d'interprétation, on notera que la probabilité d’ionisation dépesgbasitions re-
latives du niveau de Fermi et du niveau donn&yy : lorsque le niveau de Fermi monte, le
remplissage du nivealip est de plus en plus fréquent, et les atomes de Phosphore sont donc
de moins en moins souvent ionisés.

A partir de cette relation, on peut (moyennant une résolution numériqueirta posi-
tion du niveau de Fermi. La neutralité électrique du cristal (qui, j'insisteaacun moment
été rompue puisqu’on a introduit dakomesde Phosphore, pas des ions...) permet d'écrire :

n=p+Np}
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Cette relation signifie en somme que les électrons de la B.C. (en quantitéiptaiedeux
provenances :

— les uns (terme) proviennent de la B.V., et sont dus a la génération (d’origine ther-
mique) de paires électron-trou par le semi-conducteur intrinségueds électrons et
ces trous n'ont rien a voir avec le dopage) ; leur nombreigstireusementégal au
nombre de trous (chaque paire générée crée uretron électron), d’ou le fait qu'ils
soient associés au terme

— les autres (généralement bien plus nombreux) sont dus a l'ionisati@aiess don-
neurs, et proviennent donc du niveau donnggr: ils correspondent au terndég.

Remplacant dans I'équation de neutratitét p par leur expression (équation 4.5 et 4.4),

on obtient I'équation donnant le niveau de Fermi :

_ _ Np
Neel r =BT = Nel BB/ 1 + 2¢(Br—Ep)/kT
La résolution numérique est faite en T.Dieau de Fermi d’un semi-conducteur dopé
mais on peutessayer au moins qualitativement de distinguer les différents régimes de com-
portement du semi-conducteur dopé.

A basse température l'ionisation des atomes donneurs est faible : le tetNje est
proche de zéro, et le semi-conducteur se comporte comme un semi-cemduoicieseque,
i.e. il est quasi-isolant. Les populations en trous et en électrons sont ggaledentn, (cf.
loi d’action de masse).

A température ambiante, I'ionisation des donneurs est presdatale : on dit qu’ily a
saturation de I'ionisation, et on peut écrire,

N} ~ Np

En revanche, comme on I'a vu au début de ce chapitre, la création de @leiceron-trou par
le Silicium demeure assez faible (c’est bien pour cela qu’il reste qudanisglil n’est pas
dopé!). En fait, la raison de cette dissymétrie est uniquement a mettre sunjgecde la
différence de distance entre, d'une pB¢t et By, (paires électron-trou), et d’autre pdtt
et Fp (niveau donneur) : sEp n'était pas aussi proche de la B.C., il n'y aurait pas cette
dissymétrie et le semi-conducteur resterait isolant a température ambiansscddt région
de température, I'apport d’électrons par l'ionisation des donneudoest prépondérant, et
dépasse largement I'apport par génération de paires. La concamtati@dectron est prati-
guement celle des donneurs, et on peut négliger la concentration ep tleuant celle des
impuretés ionisées positivement :

n~ Np

Les électrons somhajoritaires et il y a dans le matériau :

— des électrons de conduction, majoritaires, en concentratipn

— quelques trous, minoritaires ;

— des atomes donneurs ionisés, qui constituent autaritatges positives fixeset sont

guasiment en concentratidvip (ionisation presque totale).

Les électrons étant majoritaires, on devine que le niveau de Fermi a taaitgmaleces de se
trouver assez pres du nivediy : en reportant les approximations dans I'’équation donnant
le niveau de Fermi, on obtient :

N eEF=E)/KT | N

“Comme en chimie des équilibres chimiques... le fait que la loi d’action desenimpose uproduit de
concentration, permet de faire toutes sortes d’approximations dassnesesde concentrations : trés souvent,
I'une des deux concentrations est négligeable devant l'autre.
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\ régime intrinséque

\ régime de saturation
\ _— extrinséque

\ régime d’ionisation
extrinseque

1T

FiG. 4.13 — Evolution de la concentration en électrons de conduction en fodetiinverse
de la température.

ce qui conduit a

Ep ~ Ec+ kT n No
Nc
qui montre que, pour des dopages de l'ortipé5 cm =3 a10'8 em =3, le niveau de Fermi
est l[égérement en-dessous du minimum de la B.C. a température ambianteaale
surdopage qui concerne les semi-conducteulégénéréset pour lesquels I'expression ne
s’'applique pas de toute facon).

A haute température, la génération de paires électron-trou par le Silicium concurrence
sérieusement I'apport d'électrons par les atomes donneurs. Le camgnt intrinséque
redevient prépondérant : les électrons de la bande de conductigierprent, lorsque la
température augmente, majoritairement de la génération de paires électrdhemasation
totale des atomes donneurs étant déja totale.

La figure 4.13 montre I'évolution de la concentration en électrons de la B.fonetion
de la température : on distingue bien les trois régimes, en particulier le régisadLolation
qui constitue le régime utilisé effectivement dans les composants (températire -10°C
et 100°C).

4.2.2 Semi-conducteurs de type P

Nous reprenons le méme type de raisonnement pour les semi-conduetgyps B. Cette
fois, on introduit dans le matériau une impurgtealente, comme l'illustre la figure 4.14.

Le mécanisme est en tout point semblable au cas du semi-conducteur d_tHtmpu-
reté trivalent laisse apparaitre une liaison pendante dans le résealliai3eiteest associée a
une orbite vacante, qui est trés rapidement (dés I'opération de dopaglie par un élec-
tron de valence donné par un Silicium avoisinant : 'atome de Bore s’iordigativement,
mais le trou crée par le déplacement d’un électron du Silicium vers I'orbitentaceste,
tant que l'agitation thermique est faiblicalisé a proximité du Bore, du fait de l'attrac-
tion électrostatique. On parle alors, pour marquer I'analogie avec le éaédant, dérou
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@/@@

@\@/

FiG. 4.14 — Principe du dopage de type P : on substitue a certains atomes de Silicium
atome d’'impureté trivalent (ici, du Bore), qui fait apparaitre une placan, située dans
une liaison de valence ; cette lacune est immédiatement comblée par un éledadadde
de valence, fourni par une liaison de valence d’'un atome de Silicium situéxapté du
Bore; le trou ainsi crée est localisé dans le voisinage du Bore, du fi#tttaction électro-
statique par I'ion négatif, mais est susceptible de se détacher dés queibadgit@rmique
est suffisante.

faiblement lié.

Dés que l'agitation thermique est suffisante pour vaincre I'attraction étatique, ce
trou peut se détacher du Bore et participer, en peuplant la bandéetieeaa la conduction
du courant électrique. Le dopage a alors augmenté la population de drowgviennent
a température ambiantpprteurs majoritaires : la conduction du courant électrique s’ef-
fectue essentiellement grace aux trous, et 'atome d’'impureté est agipeté accepteuy
puisqu’il apporte des trous au matériau en "acceptant” des électroasehurinitial.

Le niveau occupé par le trdi¢ au Bore ionisé est situé dans le bas de la bande interdite
(figure 4.15) : le trou n'est pas mobile, mais la proximitédg et de Ey permet au trou
de passer facilement a la bande de valence (ou, formulé avec les &ectnoélectron de
la bande de valence peut facilement passer sur le nigeau.e. remplir le trou lié, et ce
faisant, il crée un trou libre dans la bande de valence).

La probabilité d'ionisation d'un atome accepteur est donnée par la distritauigante :

_ Ny

Na = 1 4+ 2e(Ea—Ep)/kT (4.9)

qui est en tout point symétrique de la distribution correspondant a labpilaé d’ionisation
des atomes donneurs. On peut la encore déterminer le niveau de Fexrtii egol’équation
de neutralité électrique :

n+N,y=p

qui signifie que les trous de la bande de valence proviennent, d’'uhdepkr génération de
paires électron-trou, d'autre part de 'ionisation des atomes accepbeuptutot, de la perte
du trou lié par I'atome accepteur).

A basse températuréy, est proche de zéro, et la majorité des trous provient de la gé-
nération de paires : le comportement du semi-conducteur est intrinsegsiegilasi-isolant.

A température ambiante, I'ionisation est presque totale (saturée) : la majaitéode
proviennent du dopage, presque chaque ion accepteur ayanti@émiu qui lui était lié. On
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A E.
Epp
=
E,
O O O O o O O O
intrinseque dopage

FiG. 4.15 — Avant détachement thermique, le trou lié au Bore (ionisé négatitesadrouve

sur le nivealwaccepteurE 4, trés proche de la bande de valence : le gap pour atteindre la B.V.
est faible, et peut étre franchi a température ambiante. Une fois détdetdrous issus de

ce niveau forme, avec les trous de la B.V. déja présents, 'ensembleodsdibres (.e. de
conduction) du cristal.

peut négliger les trous provenant de la génération de paires (tgrdevant ceux provenant
du dopage, et écrire :
p~ Na

On voit donc que les porteurs majoritaires dans un semi-conducteur Rsarus, et qu'a
température ambiante, ils sont quasiment en méme proportion que les atonpésuscOn
a donc, dans le matériau, a cette température :

— des trous libres, majoritaires, en concentration proch¥ ge

— des électrons issus de la génération de paires, minoritaires ;

— des impuretés ionisées négativement, fixes (atomes de Bore ionisés).

Pour déterminer le niveau de Fermi dans cette approximation, on rempia@eson
expression (équation 4.5) :

Nve(EV—EF)/kT ~ Ny

qui donne pour le niveau de Fermi I'expression suivante,

Er ~FEy +EkTn &
Ny
Comme (sauf cas de surdopag€) > Ny, le niveau de Fermi est en bas de la bande
interdite, a proximité de la bande de valence : ceci traduit bien une baigsepdéation
d’électrons par rapport au Silicium pur, donc le fait que les trous deeigmmajoritaires.
Enfin, a haute température, on retrouverait, pour les mémes raisongésquécédem-
ment, un comportement de semi-conducteur intrinseque, la création de arogérgration
de paires devenant trés importante, et l'ionisation des atomes acceptéwsta satura-
tion : dans ce cas, le niveau de Fermi rejoint le milieu de la bande interdite, cpoumen
semi-conducteur non-dopé.
Désormais, nous avons tous les résultats pour étudier le comportemeatjaiation
PN, constitué par la juxtaposition d’un semi-conducteur P et d’'un semidctear N :
nous verrons, dans la partie suivante consacrée au phénoméenasgpmits, que la mise
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en contact s'accompagne d’une diffusion des porteurs de chapgetdet d’autre de la jonc-
tion, que cette diffusion fait apparaitre un champ électrique, et constitizét dme barriere
de potentiel que les porteurs ne peuvent franchir que dans un ssul se
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Chapitre 5

Phénomenes de transport

L'essentiel de I'étude a porté jusqu’a présent sur le comportemennaicceaducteua
I'équilibre thermodynamique. Or, dés lors qu’une jonction PN est polarisée, elle se trouve
précisémenhors de I'équilibre, puisqu’un courant (méme faible dans le cas d’une polarisa-
tion inverse) y circule. L'objet de ce chapitre est donc de modéliser lEselits phénomeénes
qui contribuent a la circulation d’un courant électrique dans le semiwaiadr : ces phéno-
meénes sont appel@hénomeénes de transppet relévent essentiellement de deux classes de
phénoménes :

— laconduction: un courant circule sous I'action d'un champ électrique macroscopique,

du par exemple a une polarisation extérieure ;

— ladiffusion : il s’agit d’'un transport de charge d( au caractéealement inhomo-

génede la répartition des charges électriques dans le matériau.

Par ailleurs, signalons pour mémoire que d’autres phénomenes de ttanggent, qui
portent sur des grandeurs autres que le courant électrique :

— la diffusion thermique : c’est un transport d’énergie cinétique (d'giiahermique)

créé par un gradient de température ;

— la viscosité (uniguement dans un gaz) : il s'agit d’'un transport datg@ale mouve-

ment entre couches adjacentes d'un fluide.

Remarque : Ces deux derniers phénoménes ne feront I'objet d’augune

étude détaillée ici, puisqu’ils n’interviennent pas diesnent dans I3
modélisation des composants électroniques a semi-caadsciRete-
nez toutefois que la diffusion thermique, et en particudimm couplage
non-linéaire a la conduction ou a la diffusion électrique -enmues
sous le nom d'effet Seebeck, Peltier, et Thompson — est asla tha

fonctionnement des thermocouples et des modules de risBeident
Peltier, entre autres dispositifs thermo-électriques.

Ainsi, un phénoménes de transport se distingue par les propriétéatsgiva

— il correspond a un transport d’une grandeur physique dans leieat@harges élec-

triques, énergie cinétique...

— il résulte d’une perturbation extérieure au matériau, ou bien d’une infp@ndité lo-

cale;

— iltraduit latentative de retour a I'équilibre thermodynamique du matériau, lorsque

ce dernier est soumis a une perturbation ou & une inhomogénéité.

Cette derniére propriété est sans doute la plus universelle. D’ailleaurs, la retrouve-
rons lorsque nous aborderons les phénomeénes de génération/regisorbinnous verrons
alors que le processus de génération traduit le retour du pregditsa valeur a I'équilibre
thermodynamiqusi,e. n? (loi d’action de masse). Et dans le cas de la diffusion, la tentative
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de retour a I'équilibre se traduit par la tendance du matérimndogénéisetes concentra-
tions.

Il nest pas évident priori que I'ensemble de ces phénoménes — conduction, diffu-
sion et recombinaison — puissent étre étudiés séparément. Si c’est leeaalest qu’en
raison d'une différence de plusieurs ordres de grandeur des temguéristiques de chacun
des phénomeénes précédents. En 'occurence, si l'on s'intéressmadaction, on constate
que le temps de relaxation du gaz d’électrons — temps moyen entre deux csllisiest
de l'ordre de0, 1ps. En comparaison, la durée de vie d’'une paire électron-trou — temps
moyen au-dela duquel I'électron de conduction se recombine avec le értautzthnde de
valence — va déns alms, et s’avére donc de plusieurs ordres de grandeurs supérieure. L
conséquence fondamentale est que I'on peut étudier la conductionifftthoth des trous
et des électrons séparément, en considérant que ce sont deux gaateragissent pas aux
échelles de temps caractéristiques de la conduction.

5.1 Modele de Drude de la conduction et de la diffusion

Le modeéle de Drude propose un traitement classique de la conduction editfedeon.
Les électrons et les trous y sont modélisées comme des particules classigiddes cepen-
dant d’'une masse effective traduisant leur interaction avec le résgetllin. Ces particules
peuvent donc étre considérées comme de petites "billes" enferméesndabsiie parallé-
Iépipédique, au parois parfaitement réfléchissantes. On voit |a tout &tndér concept de
masse effective, qui permet de s’affranchir, lors de I'étude deagrhénes de transport,
de la complexité d’'une modélisation quantique, tout en conservant I'ingréfdiedamental
gu’est I'interaction électron-réseau.

5.1.1 Conduction électrique

La conduction électrique résulte d’'une compétition entre deux phénomeysis yes :

— l'accélération du gaz d’électrons sous I'effet d’'un champ électrigtérieur (polari-
sation, ...);

— le freinage d0 aux chocs des électrons sur les écarts a la périodiofitgedwicristallin.

Rappelons qu’en vertu du théoréme de Bloch, un électron se propagedhsion (de

bout en bout) dans un réseau parfaitement périodique. Seuls desa&@apériodicité sont
donc a l'origine des diffusiond.é. des chocs) des électrons/trous sur le réseau. Ces écarts
sont dus pour I'essentiel :

— al'agitation thermique des noyaux, proportionnelle a la température : deguierds
température n’est plus nulle, la position instantanée des noyaux n'estellasles
noeuds du réseau, et le réseau n’est plus parfaitement périodique ;

— aux défauts cristallins : lacunes, interstices, dislocations sont autaatides "méca-
nigues" d’écarts a la périodicité ;

— ala présence d'impuretés de dopage : dans ce dernier cas, il exéstompétition
entre 'augmentation de conductivité due au dopage, et 'augmentatiorsidaviée
due a la diffusion des électrons par les impuretés.

Retenons donc queutes choses égales par ailleurtes écarts a la périodicité réduisent

la conductivité : ces écarts ont pour causes essentielles la tempérdéudepage.

Dans le modeéle de Drude, le traitement classique de la diffusion reposeesoradéli-

sation probabiliste des collisions, puisque ce qui intéresse au final lejgmydu composant
est le courant électrigue macroscopique, et non les détails du mouveedraqle électron.
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v(t)

Fic. 5.1 — La vitesse d’ensemble du gaz d'électrons est le résultat d’'unenmaeirr un
grand nombre de chocs.

Ainsi que l'illustre la figure 5.1, chaque électron posséde, si I'on deeiata un mouve-
ment unidimensionnel, un mouvement en dent de scie. En présence dinnp dtectrique
extérieur, constant dans le temps, et unifoéméélectron/trou subit une force

F=+¢& =m*a

et voit donc sa vitesse instantanée augmenter linéairement au cours dy jigsgp& ce
gu’une collision avec un ion du réseau raméne sa vitesse a zéro (d@mnénent une mo-
délisation tres simpliste, mais qui suffira amplement a notre propos) :

Et
:iq*
m

v(t)

L'idée clé est donc de modéliser ces collisions de maniére probabiliste, puéaliser
une moyenne sur les temps de collision pour obtenir la vitesse d’entrainemgaiz.d

On postule que la probabilité de collision par unité de temps Vautr étant un temps
caractéristique que I'on suppose igdépendant du niveau d’énergieE (k) sur lequel se
trouve I'électron.

Remarque : En toute rigueur, la "sensibilité" aux collisions dépend
de I'énergie cinétique de I'électron subissant le choc ‘@clrence,
I'électron doit sentir d’autant plus fortement I'effet die collision qu'il
posséde une faible énergie cinétique. La valeur d@e nous utilise-
rons sera donc une valeur moyennée sur I'ensemble des rid&aer-
gie, de la bande de conduction pour les électron (ngtale la bande
de valence pour les trous (notég. Notez qu'en réalité, ces temps sgnt
le plus souvent mesurés expérimentalement (cf. le TD/BEUmes par
résonance cyclotron de la structure des bandes du Siligium"

La probabilité de collision entre et ¢t + dt vaut doncdt/T et la probabilité de non-
collision entrel ett+dt vaut par conséqueiit-dt /7. Considérons un électron subissant une
collision a l'instantt = 0, et soitp(¢) la probabilité pour qu’il ne subissaucune collision
entret = 0 et l'instantt. La probabilité qu’il ne subisse aucune collision eritee 0 ett + dt
vaut donc :

e+ =) (1-2)

T

ce qui s’écrit encore

p(t) + p/ ()t = p(1) (1 - ““)

T
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L'intégration de cette équation différentielle du premier ordre conduit switisé
p(t)=e 7

(correspondant d'ailleurs a la loi de Poisson). On en déduit que lzapilité pour qu'un
électron ne subisse aucune collision ertre 0 et ¢, et en subisse une entteet ¢t + dt
s'écrit :

P(t)dt = ot/ 4t
Ce résultat représente, en somme, la probabilité qu’un électron ayanusalzollision a
t = 0, en subisse a nouveau une a l'instanPar conseéquent, le temps moyen entre deux
collisions est simplement

o0
(t) = / tP(t)dt =1
0
Le temps caractéristique représente le temps moyen entre deux collisions.

Remarque : A partir du temps moyen, on peut définirlibre par-
cours moyen!, ou distance moyenne parcourue entre deux collisigns.
Si v, est la vitesse moyenne d’agitation thermique, ah=a v,,7.
L'énergie cinétique d'agitation thermique vaut= 3kT = $m*v?2,;
a300 K, on obtienty,,, ~ 10° m/s (soit400000 km /h!). Avec un va-
leur der de I'ordre du dixiéme de picoseconde, le libre parcours maye
est de I'ordre dd 0 nm, soit & peu preég0 distance interatomique.

En présence d’'un champ électrigfieconstant et uniforme, la vitesse d’entrainement

vaut donc simplement :

(@:iiT—ﬂﬁ (5.1)

el

p=2 (5.2)

m*

est lamobilité. On constate bien que, comme prévu, la mobilité croit avec le temps moyen
entre collision.
Finalement, le courant électrique s’écrivant

JIn = —nquy
pour les électrons, et
Jp = pqup

pour les trouss et p étant les concentrations volumiques, respectivement en électrons et en
trous), on en déduit la loi d’'Ohm locale :

2
ng°ET,

Jn = a * " =0,E

mn
pour les électrons, et
2
_ PgETy
To= T = mE

p
pour les trous. Les conductivités s’écrivent donc respectivement

2
ng-T
on = q *n = nqny (5.3)
m

n
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et

2
Pg>T,
op = ——F = papp (5.4)
mp

pour les électrons et les trous.
Le courant de conduction total est la somme des courants de trous etrdgse

Jeond = Jn + Jp = Q(nun +p,up)g

et la conductivité totale du matériau s’écrit naturellement :

0 = 00+ 0p = Nt + Pasy |

Le tableau suivant donne quelques ordres de grandeur pour le Siktitdmseniure de
Gallium (AsGa) : les mobilités sont expriméesen?/V/s.

Si | pp = 1400 | p, = 500
Ge | pn = 4000 | 1, = 1900
AsGa | pn, = 8500 | pp, =400

Notons pour terminer qu’'on peut modéliser I'effet des collisions sousrladad’une
force de type "frottement visqueux" s’appliquant switesse d’ensembleles électrons. En
choisissant la force telle que

Fp = —

A%
T

le principe fondamental de la dynamique s’écrit :

mra=+¢gf — —v
soit encore
A
m + - v = *£q¢&
qui s’integre en
v(t) = i%u — ety
m=T

et permet d’aboutir au méme résultat que précédemment (en régime petmainaer-
prétation der est alors celle d’'unemps de relaxationdu gaz d'électrons : c’est le temps
nécessaire au gaz pour atteindre le régime permanent en réponsesamymétectrique exté-
rieur. Ce temps définit également une fréquence de coupure hasté /27T ~ 1000GH z
au-dela de laquelle 'inertie du gaz est telle qu’il ne répond plus au charcipiéles.

5.1.2 Diffusion électrique

La diffusion de particule résulte, de maniére trés générale, d'une inkéméiag locale de
concentrations, qui traduit umapture d’équilibre thermodynamique : le retour a I'équi-
libre tend @ homogénéiser les concentrations par transport de particules.

Comme nous l'avons vu au chapitre 4, une maniere d'aborder le problenséesta
voir I'équilibre diffusif comme le résultat d'un équilibre entpdtentiels chimiques par
exemple lorsque deux gaz sont mis en contact par I'intermédiaire d’'uoe gmreuse (fi-
gure 5.2). Rappelons que, dans ce modéle, les particules diffusaserdtgiens a fort poten-
tiel chimique vers les régions a faible potentiel, jusqu’a ce que les potentgjsilibrent.
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Chapitre 5. Phénoménes de transport

FiGc. 5.2 — La diffusion a travers une paroi “poreuse” (ou bien une interémtre deux ma-
tériaux) s’établit dans le sens des niveaux de Fétmi(=potentiel chimique) décroissants.
Une autre interprétation consiste a dire qu’elle homogénéise les concergrdéqart et
d’autre de la paroi. A I'équilibre thermodynamique (en I'absence de abyda niveau de
Fermi Er est homogéne.

[ 1
I I
I —— I
I I
| |

Tz —1 T z+1

FiGc. 5.3 —Une tranche de gaz d'épaisskpetite, dans laquelle existe un gradient de concen-
tration.

Cette approche nous fournit une premiére informagjoalitative, car elle nous indique dans
quel sens diffusent les particules lorsque le systéme approche I'équhigmodynamique.

Elle ne nous indique pas, en revanche, l'intensité de cette diffusgofe courant électrique

résultant du transport de charge : c'est I'objet de la loi de Fick.

Remarque : Il y a une autre raison a ne pas utiliser les potentjels
chimiques pour traitequantitativement le cas de la diffusion. Lal
diffusion est un processus thermodynamique fondamenéaieors
d’'équilibre . Or la notion de potentiel chimique, comme de toute altre
grandeur thermodynamique vu jusqu’alors, n’a de sens tdailibre.
Notez qu'il existe toutefois une méthode de résolution dabfgme
introduisant degpseudo-potentiels chimiquess pseudo-niveaux de
Fermi ayant également un sens hors de I'équilibre thermodynamigu
mais que nous n’aborderons pas ici. T

Pour établir la loi de Fick, considérons (figure 5.3) une tranche dedyégaisseu! ol
[ correspond alibre parcours moyen, dans laquelle existe un gradient de concentrafian
dirigé selon I'axeOz, et déterminons le courant résultant de ce gradient & travers la section
s d’abscisser.

Pour faire simple, on peut considérer que, parmi toutes les particulesus@rit entre
I'abscisser — [ etx, un tiers ont leur vitesse dirigée selon: (les deux autres tiers étant sur
Oy et Oz), et parmi ces derniéres, la moitié ont une vitesse positive. Cohestle libre
parcours moyen, ces derniéres particules franchiront la secsians avoir subi de collision :
elle participerons donc au courant de diffusion.

Notantn(z — [) la concentration volumique a I'abscisse- [ (et considérant que cette
concentration est constante enire- [ et z, ce qui, vu l'ordre de grandeur deest a peu

!Le fait qu'il s’agisse d’un gaz de molécules, d’électrons, ... n@ae importance ici.
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5.1. Modéle de Drude de la conduction et de la diffusion

prés veérifié), le nombre de particules se trouvant entre les abscissé®t = et traversant
effectivementla sections vautn(xz — [)sl /6. Cette traversée prend un temps égighg, ou
vy, est lavitesse moyenne d’agitation thermiquePar conséquent, ldensité de courant
circulant de la gauche vers la droite a travewaut :
n(x—Dlvy,  nlx—10v,
Jl = —
6 l 6

En procédant de la méme maniéere pour les particules se trouvant a draitedebtient
pour la densité de courant circulant de droite a gauche :

Ty — _n(z zl)vm

La densité de courant totale circulant a travevswut donc

(n(x —1) —n(z+1))vm,
6

Jp=J1+ Jp = ~ —n’(x)lvm/?)

Vu les simplifications apportées au modéle, le facteartoutes les chances d’'étre peu réa-
liste. En revanche, la relation de proportionnalité entre gradient de waten et courant
de diffusion est tout-a-fait crédible. On écrira donc finalement

Jp = —DVn (5.5)

ou D = lv,,/3 est laconstante de diffusion CommeD est positive, on constate que le
mouvement de diffusion des particules a lieu dans le sens opposé awngradigui tend
bien ahomogénéisettes concentrations.

Le courant (la densité de courant pour étre exact) que nous avicngaast un courant
de particule. Il faut donc multiplier parou —g pour obtenir un courariectrique On obtient
donc

| Jon = gD, Vn| (5.6)

pour les électrons, et

| Jpp = —aDyVp| (5.7)

pour les trous.

On voit que, a l'instar de ce qui se passait pour la conduction électriguhffusion
est d'autant plus importante que, toute chose égales par ailleurs, le litm@ummoyen
est plus élevée : conduction et diffusion dépendent donc de la méme dagocollisions.
Cette similarité de comportement est formalisé dans la relation d’Einstein qui lie mebilité
constante de diffusion. Rappelons que la mobilité s'écrit

qT
m*

M:

Comme libre parcours moyen et temps moyen entre collision sont liés par la rdlation
v T, 0N a
Do m _ Ut
3

L'énergie cinétique d’agitation thermique s’écrivant

3 1
ec = ikT = §m*v,2n
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Chapitre 5. Phénoménes de transport

x r+dx

FIG. 5.4 — Equation de conservation de la charge.

on en déduit

D= i Urp (5.8)

(ie. D, = Lp, et D, = EL,.) relation qui constitue laelation d'Einstein (enfin, une
des nombreuses, tant cet homme-la f(t prolixe, on ne le dira jamais assez...).

Enfin, précisons que, lorsqu’on est en présence, a la fois d'unglédectrique et d’'un
gradient de concentration, les courants de conduction et de diffusiontent, soit :

’Jn = nqun€ + anVn‘ (5.9)

et

]Jp = pqpp€ — quVp\ (5.10)

respectivement pour les électrons et les trous, et par conséquent

|3 = g(ngi + ppp)€ + ¢(DuVn — D,Vp) | (5.11)

pour le courant total dans le matériau.

5.2 Equation de conservation

Terminons se chapitre par I'obtention d’'une des équations les plus fontilesepour
la modélisation des composants a semi-conducteur, I'équation de consedatecharge
électrique. Considérons (figure 5.4) une tranche élémentaire cylindieguatériau, d’épais-
seurdz, et un courant électrique circulant selon I'aXe. La variation du nombre de charge
a l'intérieur du cylindre est due :

— aux flux de charges entrant dans le cylindre ;

— alacréation de charges (paires électron/trous) par processusétatign thermique ;

— aladisparition de charges par recombinaison.
Notantp(¢) la densité volumique de charge dans le cylindre a I'ingtdathombre de charges
a l'intérieur du cylindre vaupsdz. Notons également/ le nombre de charges disparais-
sant algébriguement par seconde et par unité de volume, du fait despus de généra-
tion/recombinaisonl{ sera explicité au chapitre suivant : il est positif si les recombinaisons
I'emportent, négatif sinon).

Le bilan s’écrit donc, puisque le courant est exclusivement dirigéd@ioe Oz :

sdwg'Z:/J(:c).dS—/ J(x+dr)dS —Usde=(J(z)—J(x+dz))s — U sdx
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5.2. Equation de conservation
n(x,t)

A

ty

to

T

>

FiG. 5.5 — L'équation de diffusion traduit la tendance du systéme a homoggélesisencen-
trations.

soit encore
op  90J
ot~ dr
La généralisation a trois dimension (ou bien le théoréme d’Ostrogradsky@app toute la
surface du cylindre) s'écrit :
% =—divJ -U

Enfin, du fait de la différence d’ordre de grandeur entre le temps meyta collisions
7 etla durée de vie d’une paire électron/trou, les courant d'électratestedus se conservent
séparément :

on 0J,
Tor = ow U (6.12)
et
dp  9Jp

En I'absence de processus de génération/recombinaison (), et en considérant le
champ électrique uniforme, le termév J se réduit a

i 9%n . 0%p
qD,, divVn = an@ et —q¢D,divVp = —qu@
pour les électrons et les trous, respectivement. Reportant danstiGggda conservation de
la charge, on obtient respectivement

2

on _p 0n O 5 0%

ot ox? Ot P92
Ces deux derniéres équations portent le noggdation de la diffusion On voit que le
second membre est un Laplacien, opérateur associéantavitéd'une fonction (positif si
la concavité est tournée vers le haut). S'il existe localement un maximumnderoation
(cf. figure 5.5), le Laplacien prend une valeur négative, et le termeadehg est négatif :
la concentration diminue localement au cours du temps, et I'équation dercatize de la
charge affirme simplement que les particules "perdues” dans la zone duumaxioivent,
soit avoir éventuellement disparu du fait des recombinaisons, soit savettors de la zone
du maximum (qui du coup, décroit...).

(5.14)
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Chapitre 6

Recombinaisons

6.1 Absorption de la lumiere par les semi-conducteurs

Considérons une onde électromagnétique monochromatique plane, déopulsade
vecteur d’ondek, "tombant" sur un cristal semi-conducteur. Le photon associé a cette onde
électromagnétique est caractérisé par :

— son énergid) = hv = hw

— sa quantité de mouvemept = hk, avecw = kc/n, oun est I'indice optique du

milieu.

D’aprés lathéorie des perturbations dépendant du tenqfs polycopié de Physique
Quantique), une onde électromagnétique de pulsatiest capable de provoquer une tran-
sition énergétique d'un électron entre deux niveaux distants d’'ungiériértelle que,en
premiére approximation

hw—0E/2 < E < hw+dE/2

ouJ E lalargeur naturelle de raie d’absorption (figure 6.1).0 E' vérifie la seconde relation
d’incertitude de Heisenberg :
0 x 6t > h

ou dt est la durée d’action de la perturbation électromagnétique (a l'instantlzsotiation
de I'onde, un photon est annihilé et la perturbation cesse).

Ce processus d'absorption est entierement régit par les lois de la méeapigntique.

Il est donc, en toute rigueur, caractérisé par prababilité de transition PE,—E, (t), dé-
pendant entre autres :

— du temps : elle croit avec le temps pour des temps suffisamment faibles ;

— delapulsation de I'onde et de la différence d’énergie entre les deeaun; (initial)
et E¢ (final) : elle est maximale lorsques = E; — E;, et décroit au fur et a mesure
queiw s’éloigne deF; — E;

— de I'élément de matricgp;| H (t) |¢f) de I'Hamiltonien d’interactiorélectron-champ
entre les états quantiques et ¢ : cet éléement de matrice de I'Hamiltonien d’inter-
action dépend des caractéristiques du champ électromagnétique (direcpoopd.-
gation, type de polarisation), et des orbitales initiales et finales occupékslectron
subissant l'interaction.

Un photon d’énergié” peut donc provoquer des transitions entre des niveaux qui ne sont

pas exactement séparés Heétant entendu que, plus la durée d’action de la perturbation
électromagnétique (avant absorption effective du photon) est lopiugela probabilité de
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hw transition effective

FiG. 6.1 — Une onde électromagnétique de pulsatigreut provoquer une transition énergé-
tigue entre niveaux séparéesBe= hw + §E/2, § E étant d’autant plus faible que la durée
d’action 6t de I'onde — avant que I'absorption est effectivement lieu — est lonGedte
incertitude définit Idargeur naturelle de la raie d’absorption.

transition espiquéeautour de la valeutw = E; — E;. C’est bien ce que traduit la seconde
relation d’incertitude d’Heisenberg.

6.1.1 Transitions directes

L'énergie n’est pas la seule grandeur intervenant dans un precdsdsorption. Consi-
dérons le mécanisme d’absorption comme une collision du type :

photon+ e~ — e™

Deux grandeurs (au moins) se conservent dans une colfision
— I'énergie totale fw + E; = Ef, adE pres,
— laquantité de mouvement(i.e. le vecteur d’onde & pres) :

hk + hk; = hk;

adk pres (cf. premiére inégalité d’Heisenberg) lalk; etk sont respectivement les
vecteurs d’onde de I'onde électromagnétique, de I'électron avantés pcollision.
Essayons d’évaluer un ordre de grandeur du vecteur d'ondertiielélectromagnétique.

Pour un semi-conducteur, le seuil d’'absorption en énergie est IEgaar seules les transi-
tionsinterbandessont radiatives, e. correspondent a une absorption/émission de lumiere.

Remarque : A contrario, on a vu au chapitre 3, que les transitiams

trabandesétaient dues a une force lentement variable, de faible-inten

sité, comme par exemple un champ électrique uniforme du @clae

risation extérieure par une pile ou un générateur de type GB#s ce

cas, la transition est régie partle@oréme accélératioi® = hdk/dt.

Le fait que le gap fixe le seuil énergétique d’'une absorption de lumiéregiete don-
ner un ordre de grandeur au vecteur d’'oridde I'onde "absorbable". Le gap est, pour le

1Qurelle soit traitée par la mécanique newtonienne ou quantique ne changerr ce point-ci, hormis I'incer-
titude apportée par les relations d’Heisenberg, et le décompte du spitedzonservation du moment cinétique
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6.1. Absorption de la lumiere par les semi-conducteurs

E

A

FIG. 6.2 — Absorption directe (a) ou indirecte (b) dans un semi-conducteur.

Silicium, de 1,12 eV, et en général] eV est un bon ordre de grandeur pour les autres
semi-conducteurs de la colonne IV. La relation :

hw > E,

conduit donc, puisque = kc, a la relation suivante pour le vecteur d’onde :

Eg
k> e
La longueur d’'onde maximale est donc de I'ordrelgen, soit environ10000 fois plus que

le pas habituel d’'un réseau cristallin, qui définit la taille de la premiére zeritlouin. Le
vecteur d’'onde de I'onde électromagnétique est donc généralemdigeadde devant les
vecteurs d’onde électroniqués et ky. On peut donc considérer que, lors de I'absorption,

la quantité de mouvement de I'électron est inchangé, et cette transition potdednom

de transition directe ou verticale : I'électron change de bande d’énergie en conservant le
méme vecteuk (autrement dit, il reste dans la méme case de I'espace réciprogue, mais en
changeant de bande). Cette transition est illustrée figure 6.2, etmpomctau cas (a).

6.1.2 Coefficient d’absorption pour une transition directeentre extréma

Lintensité lumineuse suit une loi du type
I(x) = Ipe™**

x étant la distance parcourue par I'onde dans le matériaaokéicient d’absorptiond’un
semi-conducteur est donc définit comme l'inverse de la distance au-digquigle63% du
flux lumineux est absorbé.

On calculea en utilisant la théorie des perturbations dépendant du temp&nt pro-
portionnel a la probabilitéotale d’absorption d'un photon, définie comme damme des
probabilités de transition®;_. ; entre états de la bande de valence et états de la bande de
conduction
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On montre que, pour urteansition directe entre extréma de bandesa s’écrit :

9132 292 1
o= (2m,)"" e"p (hw—Eg)1/2
2megen m2 Rlw

~

ou:
— m, estla masse effective réduite, moyenne harmonique des masseseffdetvtrous
et des électronsim ' = m_; ' +m; !
— n estl'indice optique du matériaw: = /¢, :
— p = hk; = hky est la quantité de mouvement de I'électron (inchangée dans une
transition directe) ;
— m est la masse de I'électron dans le vide (donc la "vraie" masse).
a est donc variable d’'un semi-conducteur a l'autre via tous les paramééesdents,
en particulier les masses effectives des trous et électrons (donc klseficaurbure du dia-
gramme des bandes a proximité des extréma). Pour un matériau donnéabestipnnel a
(hw —Eg)l/2 : la probabilité d’absorption croit trés rapidement lorsque I'énergie detops
devient trés supérieure au gap.
Un ordre de grandeur moyen est :

a =410 (hw — E,)'/?

hw et £, étant exprimés eal/. Par exemple, pour un gap deel” et une onde de lon-
gueur d’ondel um (Soit hw ~ 1.2eV), on trouvea ~ 10* em™!. Londe est donc presque
intégralement absorbée au-dela de quelques micrométres de la surfaatédiau.

6.1.3 Transitions indirectes

Au vu des ordres de grandeur précédents, une transition indirecters de laquelle le
vecteur d’onde de I'électron est modifi€, doit faire intervenir une troisiparécule. C’'est
le role joué par lephonons pseudo-particuleassociées aux vibrations des ions du cristal
2 : pour faire simple, un phonon est amode propre de vibration du cristal, caractérisé par
uneénergie E/, une pulsationv (avecE = hw), une quantité de mouvement et un vecteur
d’ondek.

Lors d’'une transition indirecte, la conservation de la quantité de mouveréerit s

hkphotan + hkz = hkf + hkphomm

Un photon est donc absorbé lors de la transition énergétique de I'élatdrémbande de
valence a la bande de conduction, &g le champ électrique de I'onde qui joue le role
d’excitateur de modes un phonon est crée.€. un mode propre supplémentaire s’ajoute
aux vibrations du réseau cristallin). Ce phonon emporte bien entendwadiege I'énergie
de I'onde qui, pour une transition directe, aurait été disponible entiéregpoent’électron.
Deux conséquences importantes :

— le vecteur d’'onde d’'un phonon étant du méme ordre de grandeuretpielin élec-
tron (d'ailleurs pour les mémes raisons liées a la taille de la premiére zone deBrillp
la quantité de mouvement de I'électron peut étre modifiée lors du choc (ofe g2,
cas (b));

2En fait, ces pseudo-particules sont intimement liées a la modélisation queadtg vibrations du cristal, et
traduisent la représentation de ces modes de vibration sous formasadarfousculaire et ondulatoire, cf. TD 2.
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/ E.
N N\ N2 N
Absorption d’un phonon Emission d’un photon
E,
\

FiG. 6.3 — Transition indirecte accompagnée de I'absorption d’'un phoncaoret émission
radiative. C’est un des mécanismes fondamentaux du rayonnement thermiq

— ily a augmentation des vibrations du réseau cristallin lors de la transitioneowi-
brations sont totalement décorrélées entre elles, et forment unegertiele de I'agi-
tation thermiqué : il y a donc cession de chaleur de I'onde électromagnétique vers le
réseau cristallin, c’est un des mécanismes fondamentaraydanement thermique
(le mécanisme inverse : absorption de phonon et émission de photon, gristeént,
cf. figure 6.3, le rayonnement thermique étant en réalité le fruit d'un égmiéhtre
ces deux mécanismes).

Pour mémoire, signalons également qu'il existe d’autres types de transitierisindes :

— les transitions directes dites "interdites" : elles ont lieu entre des points ghadime
non situés sur des extréma de bandes, et sont caractérisées pefficieabd’absorp-
tion variant en(fiw — F,;)%/?;

— les transitions non-radiatives, du type "Auger" : un électron subittamsition des-
cendante de la B.C. a la B.V,, et transfere I'énergie ainsi libérée a unéetteon de
la B.C., voire a un trou de la B.V. : ces transitions interviennent dans lesssos de
génération-recombinaison étudiés dans la suite de ce chapitre.

Enfin, précisons que les photons ne sont pas les seules particulétesagha provo-
guer des transitions énergétiques interbandes. Toute particule peot|peo une transition
a condition (notamment) qu’elle soit suffisamment énergétique pour "dassEp” : C'est le
cas des rayonnements ionisants, par exemple les particules produitdssdaosélérateurs
de particules (protons et neutrons rapides, rayonnements radioactifet -, particules
élémentaires) ou des particules qui peuplent I'espace interstellairauiendsles réactions
trés énergétiques ayant lieu dans les étoiles. Il est donc natureleuésdjuelques decen-
nies, le Silicium bien sar, mais aussi d’autres semi-conducteurs comme I6BT@ AsGa,
soient a la base des détecteurs de particules utilisés en instrumentatioirewdéane en
astrophysique.

6.2 Processus de génération-recombinaison

6.2.1 Approche qualitative

Lorsqu’on éclaire un semi-conducteur, I'absorption de photons partiériaa provoque
simultanément I'accroissement des populations d’électrons dans la B.€treiud dans la

3Le role des électrons est, & température ambiante, négligeable dansgitatiera du fait de leur faible
masse notamment.
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B.V. : on dit qu’'il y agénération de porteurs chaque photon absorbé créant une transition
énergétique interbande.

Un moyen de mesurer cet accroissement de population de porteurslesgmer I'aug-
mentation de conductivité du matériau : c’est d'ailleurs le principe des aappéwoto-
conducteurs Or, la conductivité n'augmente pas indéfiniment : on observe asseenagnt
une stabilisation & une valeur seuil pratiquenpoportionnelle au flux incident. L'origine
de cette stabilisation est le phénoménea@mmbinaison au cours duquel un électron de
la B.C. et un trou de la B.V. se recombinené(un électron de la B.C. "redescend" dans la
B.V.) en émettant généralement un photon et/ou un phonon.

Séparons l'origine physique des deux phénomenes :

— la génération de porteurs est due a une perturbation extérieure, ichifilion du

matériau : le taux de génération de porteurs est proportionnel au fluwemgid

— la recombinaison traduit quant a elletéantative de retour a I'équilibre thermody-

namigue du matériau : le taux de recombinaison est d’autant plus élevé qgmile s
conducteur estloignéde I'équilibre.

En somme, I'évolution de la valeur de la conductivité résulte d’'une compétitior en
ces deux effets antagonistes : lorsqu’on illumine le matériau, il y a tout tagp@néra-
tion de porteurs (électrons et trous), puis, au fur et a mesure quetéargys’éloigne de
I'équilibre, le mécanisme de recombinaison prend de I'importance ; la stabilisatiieo
lorsque les deux effets se compenseamt qui ne signifie pas qu’on se trouve a nouveau a
I'équilibre thermodynamique : tant que la perturbation perdure, le systést fondamenta-
lement hors-d’équilibre)! Lorsque la perturbation cesse (ici, on cesse d'illuminer le semi-
conducteur), seule la recombinaison demeure, le temps que I'équilibre saivéau atteint
(cf. figure 6.4).

En fait, la tentative de retour a I'équilibre est un mécanisme trés générgbgndaént du
type de perturbation, et méme de I'existence d’'une perturbation : lorsgeimi-conducteur
est éloigné de I'équilibre thermodynamique, pour quelgue raison quetcarsmécanisme
degénération-recombinaisorse met en place, le choix enggénérationsetrecombinaisons
dépendant du fait que les populations de porteurs sotéfut ou enexcéspar rapport aux
concentrations a I'équilibre. Ainsi, si dans une région d’'un semi-caedudes populations
de porteurs sont trés faibles (c’est le cas darolae de Charge d’Espacel’une diode —
cf. Sec. 8.1.3), il y a génération de porteurs : cette génération est simpléneshl’agitation
thermique, et est appel@énération thermique

6.2.2 Taux de génération-recombinaison

A I'équilibre thermodynamique, le produitp vautn?. Lorsque on illumine le matériau,
n etp augmentent, et le produilp devient supérieur a sa valeur a I'équilibre.
Notonsn etpg les concentrations de porteurs a I'équilibrep et p les écarts par rapport
a l'équilibre :
n=ng+n

p=po+Dp

On rappelle quea I'équilibre :

— ng = pg = n,; dans le cas d’'un semi-conducteur piue.(intrinseque) ;

—ng~ Np etpyg = n?/ND dans le cas d’'un semi-conducteur dopé de type N;

— po ~ N4 etng = n?/N4 dans le cas d'un semi-conducteur dopé de type P.

Considérons tout d’abord le mécanisme de recombinaison directe (pps@ecom-
binaison bande-a-bandg au cours duquel un électron de la B.C. se recombine directement
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avec un trou de la B.V. : lors de ce processus, une recombinaison faltesidment dispa-
raitre un électron et un trou. Essayons d’évalugalex de recombinaisondéfini comme
le taux de paires se recombinant par seconde et par unité de volume diamatértaux

d’électrons se recombinant par seconde est proportionnel, d'uneapanombre d’élec-
trons présents (chaque électron ayant la méme probabilité de se recmiliengire part
au nombre de trous de la B.V. (la probabilité gu’'un électron se recombinep&tgrortion-

nelle au nombre de places vacantes dans la B.V.). On peut, en toute génécaliéde taux
de recombinaiso® sous la forme :

R=R,=R,=Anp

ou R dépend exclusivement du matériau (les taux de recombinaison étant,gpmeoa-
nisme, identiques pour les trous &;, — et les électrons —&,,, on notera les deux taux par
R).

NotonsG(T') le taux degénération thermique : ce taux est proportionnel a la tem-
pérature, puisque c’est I'agitation thermique qui est a l'origine desrgéois de paires
électron-trou, chaque génération de paire faisant appasaittdtanémentun électron et un
trou ; en revanche, il doit étre indépendant des concentrations wupode charge.

L'évolution du nombre de porteurs est alors indiquée par I'équatiomstéyon suppose
ici que les concentrations sont homogénes dans le matériau, afin de anjastraiteren
susles problémes de diffusion) :

dn dp

— = —=0G(T) - Anp = —-U

i~ ar ~ G~ Anp
ou U est appeléaux net de génération/recombinaisonSi U est positif il y a effective-
ment recombinaison, tandis que si U est négatif la génération 'emporte.|és@otations
précédentes, on a donc

dn _dp
dt — dt
En régime permanent, les concentrations de porteurs sont indépenddetsps, d'ou
U = 0 et par conséquent

G(T) = A(no + 7)(po + p)

G(T) = Angpo = An?

ce qui montre bien qué&/(T') ne dépend que de la température (et des caractéristiques du
matériau, comme le montre I'expression @evue au chapitre 5). On peut donc réécrire
I'équation précédente sous la forme :
dn  dp . . . .
i Angpo — A(no + 1) (po + p) ~ —Angp — Apoht
On constate bien sur cette équation que la variation du nombre de portaanéstmément
aux signesnoinsfigurant au second membre, telle que le matériau tente de rejoindre I'équi-
libre thermodynamique. En régime permanent, I'équilibre est atteint puisquedds et
7 sont nuls.
En présence d'une illumination du semi-conducteur caractérisée panuddaméation
de porteurs notg (g est directement proportionnel au flux lumineux incident, mais doit tenir
compte du rendement quantique, de I'état de surface du matériau, deptairs qui ne
conduisent pas a la création d’'une paire mais a celle d’'un phonon, etéqyation précé-
dente se réécrit : g dp
n p « .
— =——=—Anpp— A
dt dt nop pon + g
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O,

: t

FIG. 6.4 — Evolution de la population de trous pendant et aprés lillumination, mestant
évidence le réle joué par la durée de vie des trous en excés dans le terepsudaé I'équi-
libre.

Cette fois, on observe qu’en régime permanent, les concentrationstdams@ont exces :
Anop + Apon = g

et en particulier, sont proportionnelles au flux incident.

6.2.3 Durée de vie des porteurs en exces

Lorsque cesse lilluminationg(= 0), le systéme retourne a I'équilibre : quelle est la
constante de temps de ce phénomeneetixation vers I'équilibre ? Considérons un semi-
conducteur de type N : pour de petits écarts par rapport a I'équililered, n etp <« ng =
Np), on peut simplifier le second membre de I'équation d’évolution des cordtemts :

di  dp

2 Aned
dt ~ di mop + 9
En posant
1
f:ATLO:AND
Tp
ona:
dn. _dp  p

p
@~ dat - oY

Par conséquent, lorsque= 0, les populations de trous et d’électrons retournent a I'équi-
libre avecla mémeconstante de temps, : cette constante de temps est appeléee de

vie des porteurs en excést correspond a la durée de vie d’une paineexcésvant recom-
binaison. Elle est inversement proportionnelle a la population de portejositaiees, donc
proportionnelle & la concentration en minoritaires : un dopage élevé rédiutrdg de vie
des porteurs en exces.

Il faut noter que cette méme durée de vie définititasse de réponse du systéenen
régime variable (et plus précisement, la pulsation de couputel /7,), i.e. lorsque le flux
lumineux varie dans le temps (cas d’'un signal lumineux en sortie d’'une filirgue par
exemple). Un dopage élevé augmente cette fréquence de coupure.

La figure 6.4 illustre I'évolution des concentrations en trous lors d’une illuticingpuis
lorsque la perturbation cesse. En présence d'un gad& création de porteurs par illumi-
nation, la concentration en trou est, en régime permanent, d’apres |'éypatioédente, en
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exces de:
P="Tpg

Si la quasi-neutralité est respectée £ p), la population d’électrons est aussi en excés
de la méme valeur : mais comme les électrons sont les porteurs majoritaires;eEetek
négligeable (sauf dans le cas d'inhomogénéités de concentrationgccB.%$.3, cas de la
jonction longue).

Lorsque la perturbation cessel & 0, la concentration en trou rejoint sa valeur d’équi-
libre py avec une constante de temps comme la conductivité suit la méme loi de variation,
cette expérience permet de mesurer directement la durée de vie desspenteMces.

6.2.4 Recombinaison par centres recombinants (ou niveauxgges)

Dans un matériau dopé ou impur, d’autres processus de génératinhieaison existent
et entrent en concurrence (voire masquent) la recombinaison bavaieda. Dans de tels
matériaux (cas courant en pratique, aucun matériau n’étant parfaiteom@ntes recombi-
naisons par niveaux pieges oupuretés profondes(on dit aussicentres profondg sont
souvent prépondérantes. Le mécanismesgembinaisonmet en jeu deux étapes bien dis-
tinctes dans le temps (figure 6.5) :

— la capture d’un électron par un niveau d'énejesitué généralement au milieu de la
bande interdite et correspondant a une impureté (dans le cas d'impdeetiépage,
ces niveaux sont proches des bandes de valence ou de conduction)

— la capture d’'un trou par la méme impureté (ou, dit autrement, "I'émission'lav&y.

de I'électron précédemment capturé par I'impureté).

Remarque : Pourquoi I'appelation “niveau piege” ? Parce qu’a un ni-
veau d’'énergiei (k) = E, situé dans une bande interdite correspand
un vecteur d’ondé;,. imaginaire pur : il N’y a donc pas propagation, |et
d’'aprés le théoréme de Bloch, la fonction d’'onde de I'élattest si-
milaire & une onde évanescente s'atténuant sur une distah¢gk, ).

Un tel niveau traduit donc physiquement le “piégeage” d’lecion
par une impureté ou un défaut cristallin.

Le mécanisme de génération par centres profonds est exactemensgidveprécédent :
émission d'un électron vers la B.C. par un centre profond, suivie de I&onigl’'un trou vers
la B.V.

Aprés la capture d'un électron par I'impureté, il se peut (tout dépertgiud’impureté
et de la position du niveau d'énergie) que I'électron en question s@imnig-vers la B.C.
au lieu de capturer un trou : on parle dans ce capiélge lent Bien entendu, il n'y a pas
recombinaison dans ce cas-la.

Ces transitions sont trés généralement radiatives, les radiations énsseséas étant
bien entendu de longueur d’onde beaucoup plus élevées que poerdesrinaisons bande-
a-bande, puisque les niveaux d'énergie en jeu sont beaucouprpltsep. Le fait que ces
mécanismes soient prépondérants par rapport aux processusébbadde est principale-
ment d0 au fait que la probabilité de transition radiative lors d’une recorigomdande-
a-bande décroit tres rapidement lorsque I'énergie du photon ddpassail I, : le fait de
réaliser, grace au centre profond, la recombinaison (ou la génératia®ux étapes de seuil
énergétique beaucoup plus faible peut rendre celle-ci beaucouprphsble.

L'étude quantitative des recombinaisons par centres profonds &deéde, taux de re-
combinaisons) est sensiblement plus complexe que I'étude des recomtndiieztes. On
note dans la suite, la concentration en centres recombinantg;.éa probabilité d'occupa-
tion d’'un centre recombinanité. la valeur enF = E, de la fonction de Fermi-Dirag(E)).
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On peut envisager quatre transitions possibles entre ce nieatles bandes de valence et
de conduction, transitions qui sont représentées sur la figure 6.5 :

— la capture d'un électron de la bande de conduction par le centre reamhfnoces-
sus 1) ; ce taux de capture d’électron est proportionnel a la contientiizen électrons
de la bande de conduction et au nomhyél — f,.) de centres non-occupés par des
électrons :

R,=Cy,nn, (1 - f?“)v
fr €tant la probabilité pour qu’un électron occupe un centre recombinarif e
coefficient dépendant du matériau ;

— I'émission d’'un électron par le centre vers la bande de conductionggsos 2). Ce
taux d’émission est proportionnel & la concentration en centres ocaypgset aux
places disponibles dans la bande de conduction; cette derniére éwmigxede, on
peut considérer que la concentration en places disponibles est sengsiblonstante
et n’intervient qu’a travers le coefficiet, dépendant du matériau :

G, = E, n, fm

— la capture d’un trou par le centre (processus 3), symétrique dugsisé. Le taux
de capture de trous est proportionnel aux nombres de centres ecgupg (donc
susceptibles d’accueillir un trou), et au nombre de trous dans la banddetee p :

Rp = CYp zs frp
— I'émission d'un trou vers la bande de valence (processus 4), pugegmétrique du
processus 2. Le taux d’émission de trous est proportionnel au norelwenttes non-

occupésy, (1 — f,), puisque la concentration en trous de la bande de valence est trés
faible et peut-étre considérée comme constante :

Gp = Epnr(l - f?“)7
E, étant, comme ci-dessus, un coefficient dépendant du matériau.

Expression du taux net de génération/recombinaison. En régime stationnaire ou bien a
I'équilibre thermodynamique (en I'absence de perturbation), les cortiems en trous et
en électrons ne dépend pas du temps, et on en déduit :

R,=G,=U,=R,—G,=0
et
R,=G,=Up=R,—G,=0
De plus la probabilité d’occupation d’'un centre est donnée par la fondgoRermi-

Dirac :
1

fr= Er—Ep

14 e *T
Hors de I'équilibre et en régime stationnaire, les concentrations en ceitessou occupés
sont constantes (séparément), ce qui implique :

Rp+Gp=Gn+R,

En utilisant ces résultats on pourrait montrer, que dans le cas de cetoesxinants situés
au milieu de la bande interdite et jouant un rble symétrique pour les électrausietes
trous, le taux net de génération recombinaison est donné par la relation :

2

p+n+2n;

U = Cn, (6.1)
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S N
! ! ! !
Avant |:| : |E| : |z| : |:| E,
| T E,
I I o) I
| | |
| | |
| | |
| | |
| | |
e ! | 5
ot |
Aprés |E| [ |:| [ |:| [ IE' E.
| | |
| | | | B
| | o
1) (2) 3) (4)

FiGc. 6.5 — Différents processus de recombinaison par centres recombinecestres pro-
fonds : (1) capture d’'un électron, (2) émission d’un électron, (3juzem’un trou, (4) émis-
sion d'un trou. Il importe de noter que, contrairement a la recombinaisentdijraucun de
ces processus ne fait simultanément disparaitre un électron et uitrest le niveau piége
correspondant a l'impureté.
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Deuxieme partie

Composants
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Chapitre 7

Du matériau homogene au composant

7.1 Introduction

Le but de la physique des composants est de fournir des modéles poonipssants
a semi-conducteur, et plus largement, la multitude de matériaux utilisés aujour@ts
modeles sont notamment utilisés pour :

— représenter le comportement externe du composant afin de cona@voiralits élec-
troniques, c’est la fonction des schémas équivalents ou des modélesindes logi-
ciels de Conception Assistée par Ordinateur (Spice,...),

— étudier l'influence de la structure interne du composant sur ses perfoesian vue
d’améliorer ces derniéres.

Les caractéristiques externes sont les courants et les tensions aeg darcomposant, au-
quels s’ajoutent les flux lumineux regus ou émis dans le cas de composémdteoo-
niques, la polarisation magnétique du courant dans le cas de composaimtngpies... Les
évolutions de ces caractéristiques externes sont liées a I'évolution idkesr@ncentration
de porteurs (et de leur état de spin dans le cas de la spintronique) ;dmpdyles compo-
sants sert a établir ces liens.

7.2 Diagramme des bandes en présence d’un potentiel électrosta-
tigue “macroscopique” ou diagramme d’Anderson

On a vu au chapitre 2 que les niveaux d’'énergie permis pour les électroregrou-
paient en un certain nombre de bandes. Seules les bandes presgud &ligietrons et les
bandes presque pleines participent aux phénomeénes de transpbearges; c’'est ainsi que
les propriétés conductrices des cristaux sont déterminées par lesaleleskd’énergie su-
périeures : la bande de valence et la bande de conduction. Ces aeleslsant séparées par
une bande interdite appelée gap.

En présence d’'un champ électrique faible et lentement variable de natarest@pique
(polarisation externe), il existe en chaque point d'abscisda composant une énergie po-
tentielle électrostatique-qV (x) additionnelle (une inhomogénéité du matériau due au do-
page produirait indirectement le méme effet, voir I'explication plus bas). Eie tagueur,

il faudrait recalculer les niveaux d’énergie en présence de ce tiltadditionnel, mais si
V(x) varie lentement dans I'espace et dans le temps, on peut appliquer uogiayion

dite semi-classiqueet supposer que cette énergie potentielle s’ajoute simplement a I'énergie
cristalline que posséde déja I'électron dans le matériau : I'énergie totall®estiannée par
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E(k) — qV(z), ouE(k) est le niveau d’énergie cristallin occupé par I'électesn’absence
de champ électrique

Remarque : La validité de cette approximation s'appuie sur le fa
gue les fonctions d’onde électronique (en fait, les pagdietsde) sont
suffisamment localisés pour que I'on puisse parler de niveldner-
giea une abscisse particuliere, et donc appliquer une approximation
semi-classique. En effet, le principe d’incertitude d’steiberg stipul
gu’'on ne peut pas simultanément mesurer la positiat la quantité
de mouvement = hk, et par conséquent, écrire quelque chose comme
E = E(k) — qV () serait en toute rigueur un non-sens... Il faut cepgn-
dant noter qu’une telle localisation était déja sous-afhiatans le cha
pitre 3 lorsqu’on a introduit la notion de masse effectivdalit donc
se souvenir que dans cette derniére expressiai,k sont en réalité
affectés d’une incertitude dont le produit est au moins sapéal.

it

Le diagramme d’énergie résultant (figure 7.1) est apgielgramme d’Anderson: c’est
un diagramme des bandes qui représente désormais I'érférgiefonction dex et dek
(cf. remarque ci-dessus pour le probléme des relations d’incertitudeishberg), la ou
le diagramme des bandes du chapitre 2 se contentait s fonction du vecteur d’onde
k. Comme une telle représentation est délicate, on ne trace en réalité queeguslagaux
caractéristiques.

On représente en particuliér,, minimum de la bande de conduction, /&, maximum

de la bande de valence. Sur le schéma de la figure 7.1 on voit appargtus ele ces deux
niveaux :

— Le niveau “du vide"Ey, qui est le niveau d’énergie d’'un électron ayant vaincu les
forces d’attraction cristallines. Ce niveau est séparé du bas de la dar@bnduction
parl'affinité électronique y, énergie qu’il faut fournir a un électron du bas de la bande
de conduction pour I'extraire du cristal (cf. effet photoélectriquedeition a ne pas
confondre I'affinité avec le travail de sorfi€;, ce dernier étant une énergie moyennée
sur 'ensemble des électrons de la bande de conduction.

— Le niveau de référence = 0, qui correspond a I'énergie de I'électron au repos a
I'infini (hors de l'influence des forces électrostatiques).

La présence d’'un potentiel électrostatique macroscopicglenpn-cristallin) provoque

le “déplacement” vertical de tous ces niveaux d'énergie par rappantv@au de référence
E = 0:ondit que les bandes so¢forméespar le potentiel électrostatique.

Examinons tout d'abord la situation a I'équilibre thermodynamique : il n'y asahas
de courant électrique net circulant dans la structure, et le niveaermei E est plat. Or,
comme on le constate sur la figure 7.1, la présence d’un potentiel électrostdtiq) im-
pligue que la distancg.(z) — Er n'est plus constante. Comme la concentration en électrons
dépend d&E. — Er (équation 4.4), elle dépend donc désormais, de facto,.de

n(z) = N, ePr—Ee(z)

et de méme pouy(z), concentration en trous en fonction @eCeci induit donc un courant
de diffusion a cause du gradient de concentration : pour une géomsidgienensionnelle,

ce courant vaut
dn(xz)  —qDy dE.(x)

dx kT dx
Soit encore, en invoquant la relation d’Einstein (Eg. 5.8),

Jpn = an

dv
Jpn = n(x)QMndi‘x) = _n(x)qung
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7.2. Diagramme des bandes en présence d’un potentiel électrostatiquesommque” ou
diagramme d’Anderson

. E=0
—qV(za)
Y Eg
X .
—=- =~ Yy [,
Ee ] ;
i,
. Yy [

Fic. 7.1 — Diagramme dit “d’Anderson” des bandes d'énergie dans un matéeiai-
conducteur de géométrie unidimensionnelle soumis a une polarisation exdaraei do-
page inhomogene, ce qui produirait le méme diagramme). A gauche, diagdesrhandes

a l'absisser (traits-tirets : allure des bandes de conduction et de valence a proximig-des
tremas) ;y représente I'affinité électronique du matériau (proche, mais néanmoingtistin
du travail de sortiéV;). A droite, les niveaux d’énergie caractéristiques en fonction de-I'abs
cissex avec un potentiel électrique not&x) : E = 0 (niveau de référencege. , électron

a l'infini), E, (électron hors du cristal mais encore soumis au potentiel électrostatique de
polarisation électriqu& (z)), E. minimum de la bande de conductiafiz niveau de Fermi
(plat & I'équilibre thermodynamique, "penché” lorsqu’un courant ¢&Uz, maximum de

la bande de valence.
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Si maintenant on calcule le courant de conduction induit par le champ électi@givant de
V(z), on obtient :
JCn = n<x)qung

c’est-a-dire exactement 'opposé dg,, : le courant total est donc nul, ce qui est cohérent
avec notre argument initial selon lequel le niveau de Fermi est plat alll&rgu Bien en-
tendu, une telle situation ou il n’existe aucun courant net ne peut aervpratique que sile
matériau n'est pas branché a un circut extérieur... auquél ¢asest constant, ce qui n’est
pas trés intéressant... La seule exception correspond, en fait, auucasinhomogénéité
dans le matériau : celle-ci est en effet capable de provoquer indirattemegradient de
potentiel électrostatique,

— soit parce que le dopage est inhomogéne : dans ceitas= Np(x) par exemple
(dopage de type N en concentratidip), et E.(x) — Er épouse la forme dictée par
la formule Np(z) = N.ePr—Pe(*); du coup, siE.(z) varie en fonction der, V (z)
en fait de méme... et il y a bien un potentiel électrostatique induit. A la limite (cf.
section suivante), une jonction PN est un cas “abrupt” de dopage irdg@ramu I'on
passe brutalement d’'un dopage N & un dopage P, et il y a bien, |1a augsitantiel
électrostatique induit bien qu’aucun courant ne circule tant que le canpo'®st pas
branché a un circuit extérieur.

— soit parce qu'il existe une perturbation extérieure inhomogéne, ganmg le fait
d’éclairer une seule des deux faces du composant (effet Dembecpnigquence
est semblable au dopage, car le flux lumineux inhomogéne donnera caissan
gradient de concentratior(x), et donc & un gradient de potentiel électrostatique selon
le méme mécanisme que précédemment.

En conclusion de cette partie, il est important pour la suite de vous enteaiimraliser

mentalement le diagramme des bandes d’Anderson comme un outil indiquaati&suas
de concentrations en électrons et en trawes, selon que les extrema de bandeset E,
s’éloignent ou se rapprochent du niveau de Fermi. Il ne faudra jesuaiger que ce niveau
de Fermi étant plat a I'équilibre (pas de branchement a un circuit extgris variations
de concentration induisent indirectement un potentiel électrostatique inléo@ogonc un
champ électrostatique, ce qui permet au courant de diffusion d’étrautsugquilibré par un
courant de conduction. Notez qu’hors d’équilibre en revancheguraat circule et le niveau
de Fermi n’est plus plat (cf. pseudo-niveau de Fermi du chapitrasiart”).

7.3 Lesjonctions

Le contact ou la succession de deux matériaux est appelé une jonctitastéa succes-
sion de jonctions qui forme les composants électronitju@s distingue les homojonctions
qui sont la succession de deux matériaux identiques de dopagesrdgf@agonction PN en
est 'exemple type), et les hétérojonctions qui sont la succession devagériaux différents
(la jonction Schotky par exemple).

7.3.1 Schéma des bandes d’énergie d’'une homojonction PN

On obtient le schéma des bandes d'une jonction PN en procédant de laasami@nte :

— on trace le schéma des bandes des deux régions P et N isildéigsi(e 7.2),

— on fusionne ces deux schémas en alignant les niveaux de Fermidicetiticonstant
a I'équilibre), et en faisant subir au niveau du viflg une variation continue entre les

!Les composants de la spintronique sont construits & partir de jonctioesneatiériaux ferromagnétiques.
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deux cotés de la jonction (cette variation est continue si I'on supposentgxikte pas
de distribution surfacique de charges) ; les niveaux d'éndrgiet £, se déduisent du
niveauE, par des translations successives de valgyrst I, (car ces deux grandeurs
dépendent seulement de la nature du matériau et non du dopage) ; an alatis le
schéma de la figure 7.3 qui reste encore qualitatif dans la direction dessaissc

< |[CommentairesCe diagramme montre qu'il existe une différence de potentiel entre les ré-

gions N et P notée, et appelée tension de diffusion. L'énergi¢ qui lui correspond est
appelée barriere de potentiel interne, elle se retrouve sur les variadisad deE, ; c’est

la barriere de potentiel qui s'oppose au passage des porteurs maeritans les régions

ou ils sont minoritaires. Les porteurs minoritaires ne sont pas conceané&fbe barriére.
Nous verrons plus loin que cette barriere est modifiée par la polarisatiérieexe : si la
jonction est polarisée en inverse cette barriere est renforcée etirs@olurant de minori-
taires (donc trés faible) peut transiter au travers de la jonction. Si la jonetibpolarisée

en direct, la barriére vue par les majoritaires est réduite et le couramtestig rapidement.
L'effet redresseur peut donc étre pressenti en observantéersctes bandes.

IN P
f<»|-l\L”f< 7777777 S —-- Nd
] I —LINP Ni
2
—tpP— - 4 ——(NI1)/Nd
P N
quasi accumulée inversée dépeuplée

neutre

FIG. 7.2 — Schéma des bandes des régions P et N séparées

7.3.2 Etude quantitative de la jonction PN a I'équilibre

La figure 7.4 reprend le schéma des bandes d’une jonction PN et indigfes tes nota-
tions que nous utiliserons. On raisonnera sur une jonction abruptead@® une jonction
ou le dopage qui est constant et égaVa du coté P, passe brutalement & la valdyy du
coté N.

En examinant ce schéma des bandes, on s’apercoit qu’une jonctioalRBtpe scindée
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Energie

)
oy

FiG. 7.3 — Schéma des bandes d’'une jonction PN

en trois régions distinctes : deux régions quasi neutres et une régienpée.
e La région dépeuplée se situe de part et d’autre de la jonction métallurgigdeo{t ou
le dopage passe d€4 a Np), en effet les expressions des concentrations de porteurs

E.— Ep Er—FE,
n = Nee kT et p= Nye kT

montrent que dans cette région d’extensidi les valeursN et P sont toujours trés in-
férieures au concentrations des dopants. La densité des charges m@bies) est trés
inférieure a la densité des charges figed'p, — N4) : et 'équation de Poisson se réduit & :

2
BV B vy N
les valeurs du potentiel et du champ électrique varient alors d’autantggigement que le
dopage est élevé. Ainsi, une région dépeuplée de 1 micron dans du sificpéal0'’cm—3
entrainerait une variation de champ électriqué 86.0° V/cm, et une variation de potentiel
de 80 Volts.

e Loin de la jonction métallurgique ces mémes expressions nous montrent qordes €
trations de porteurs sont identiques a celles rencontrées dans dewoseméteurs distincts
N et P. On peut donc délimiter une région quasi neutre P ou le potentiebresthat et les
concentrations de porteurs données par :

2
)

A

pr~Ny et nx
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7.3. Les jonctions

et une région quasi neutre N ou :

2
ns:
n~ Np et pzN—Z

D

Energie
Wrp 0] WIN X
Ecp——MM— TW-
N a® ECN
Ep
E {
VP RN -
densité de charge :
+qND
'qNA :
. Champ électrique
'EM _
Potentiel VN
Vp ® / :

FiG. 7.4 — Schéma des bandes, densité de charges et champ électriqueadimmetion PN
abrupte

Dans les régions quasi neutres la densité de charge tdialen + Np — N,4) est trés
inférieure a la densité des charges figédp — N4)

< \Calcul de la tension de diffusiaﬁ\\ Comme l'indique le schéma des bandes la tension de
diffusion a pour expression :

Ecp — Ecn
q

¢ =

avec, coté Np ~ Np et par conséquent

N,
Eoy = Ep + kT'lh =2
Np
n?
et d'autre part coté P, ~ —- soit
Na

NaNc
2

2

Ecp=FEpr+KkTIn

en reportant dans I'expression den trouve :

kT NuN
¢ =——In 272 (7.1)
q n;
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Chapitre 7. Du matériau homogéne au composant

Dans du silicium dopé avety, = 10'8cm=3 et Np = 10'%cm™3, valeurs typique pour
une jonction PN, on trouve une tension de diffusion de I'ordre de 800m\teénaérature
ambiante.

Remarque : Cette tension de diffusion n’est pas directement mesu-
rable, car une jonction PN réelle doit étre entourée de paitagitre

par deux contacts dits ohmiques pour assurer les conns@i@t le
circuit extérieur. Ces contacts ohmiques sont des hétgtgms et, en
tracant le schéma des bandes de la structure globale, e@rgéipque
la différence des niveaux du vide entre les deux extrémgesudle et
donc qu'il n'existe pas de d.d.p. aux bornes de la structoneptete.

<& \ Calcul de la profondeur de la région dépeuﬂ)%ns la région dépeuplée les porteurs libres
trés raréfiés découvrent les impuretés ionisées. la charge d'espsicerée est représentée
sur lafigure 7.4. En prenant I'origine des abscisses a la jonction métaliergtien considé-
rant le champ électrique nul dans les régions quasi neutres, on obtiaetégrmant I'équation
de Poisson coté P :

dE q
= _iN
dx e A
et par conséquent
E =¢*°— gNAw
€

etsi—Wrp estlafrontiére de la région dépeuplée coté P, et en considéraft{guérp) =
0, on obtient :
E(z) = gNA(—WTp — 1)

coté P. Les mémes hypothéses conduisent a I'expression :
E(ac) = gND(;U — WTN)
coté N.
La figure 7.4 montre I'allure des variations du champ. La continuité du champ ada jo

tion se traduit par :
—E(0)=En = %NAWTP = %NDWTN

ce qui impose les relations suivantes entre les extensions des régienpléss :

Wrp _ Np
Wrn  Na
ainsi la région dépeuplée s’étend préférentiellement duleat®ins dopé
Np Na
Wrp=——"— et Wpy=——"
™~ Na+Np ™~ Na+ Np

La variation de potentiel étant égale a l'intégrale du champ, celle ci est @pnésentée
par 'aire sous la courbe du champ sur la figure 7.4. Cette valeur corrédgpen sur a la
différence de potentieb existant entre la région quasi neutre N et la région quasi neutre P :

1
¢ = §EMWT

et en remplacank,; par sa valeur en fonction dé&

g NaNp

Ey = £ A0 gy
M= eNs+Np T
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7.4. Semi-conducteurs hors de I'équilibre thermodynamique

on obtient : NN
ZE#W%
26NA+ND
ou encore
2¢ Na+ Np
Wr =4 ———-—-— 7.2
T \/q NaNp ¢ (7.2)
et
2qg NaNp
Ey=4/———"—7— 7.3
R (7.3)

<& [CommentairesDans la région dépeuplée les concentrations de porteurs présersemnade
dients importants qui devraient entrainer des courants de diffusion imggren effet la

concentration des trous passe de la val8yran? /N alors que la concentration des élec-
trons passe d&/?/N, a la valeurNp. C'est seulement I'existence du champ interne que
nous venons de calculer qui s’oppose a ces courants de diffusipmieipose un bilan nul.

7.4 Semi-conducteurs hors de I'équilibre thermodynamique

L'étude de I'équilibre n’est pas suffisante pour expliquer le comportéhes compo-
sants semi-conducteurs. En effet I'application d’une polarisation extérfeut modifier de
maniére considérable les caractéristiques qui prévalent a I'équilibieset@ar exemple, les
expressions donnant la concentration des porteurs a I'équilibre Epgadexemple) ne sont
plus vérifiées; il en est de méme de la constance du niveau de Fermi wutaatructure.
Seules demeurent vraies I'expression de la densité de courant :

dn dp
nE -D,—
+nunE) + q( Py

J=J,+J,=q(D,
+Jp = al dzx

+ pﬂpE)
et bien entendu I'équation de Poisson. C'est donc a partir de ces éuuatie I'on doit batir
tout modéle susceptible d’expliquer le comportement des composants hdilsréq

Les concentrations des porteurs n et p sont susceptibles de varieurgudca temps ou
lorsque I'on se déplace dans la structure. Les mécanismes respordglues variations
sont les mécanismes de génération recombinaison, ainsi que la divedgndensités de
flux de porteurs, mécanismes qui sont pris en compte dans les deux agquigioontinuité
du chapitre “transport”, Equ. 5.12

on 0J,
o0 T ar Un
et5.13 3 o
or _ _99p _
q@t T oz Up

Ces équations traduisent le fait qu'a un endroit donné du cristal etidstant donné, les
concentrations de porteurs diminuent comme le taux net de recombinaisunreede gra-
dient de la densité de flux. Un taux de recombinaigopositif signifie qu’il disparait/
porteurs par unité de volume et de temps, la variation de la concentratiorrtdarpgar
unité de temps qui en découle est donc égalelq cela correspond a une diminution de
concentration. Une divergence de densité de flux positive indiqueuqu&ndroit donné il
part plus de porteurs qu’il n’en arrive, ce qui tend a faire diminueoteentration.
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Chapitre 7. Du matériau homogéne au composant

Cas des régions quasi neutres. Dans les régions quasi neutres on a I'’habitude de scinder
les concentrations de porteurs hors équilibre n ou p en deux contributian@remiére,
ng OU pg, correspond a la concentration a I'équilibre. La deuxi&ineu p correspond a
I'exces de porteurs par rapport a I'équilibre, et seule cette contribpté&sente des variations
temporelles.

p=po+p € n=ng+n

L'équation de neutralité électrique entraine avec ces notations :
n=7p

Deux situations intéressantes se présentent en pratique :
— la faible injection oth = p <« Np — Ny
— lafaible injection oth = p > Np — Ngx
Remarque : En faible injection les concentrations des porteurs mgjo-
ritaires sont proches de celles de I'équilibre. Pour un type a :

n~ng=Np et p<Kn

En haute injection les concentrations des deux type deysrsont
trés supérieures a celles des majoritaires a I'équiliboer Bn type N
ona:

prprRxn>ng=Np

ces deux situations seront analysées en détail ultérieunelorsque

nous étudierons la diode.

Dans le cas ou il n’existe pas de taux de génération externe (généraramghe uni-
quement), I'expression du taux de recombinaison dans les régionsguass peut se sim-
plifier. Dans le cas d’'un mécanisme bande a bande

U = C"(pn —nf) = C*[(po +p)(no + 1) — n;]

et compte tenu dgyny = n?; pour un type N en faible injection oty = Np, py < no, et
p = n acause de la quasi neutralité :

b
Tp

U=C"Npp =

ou la constante;,,, homogéne a un temps, est appelée durée de vie des porteurs minoritaires.

Dans le cas d’'un SC du type P on aurait trouvée
U==

Tn

Dans le cas d’'un mécanisme par centre recombinant :
2

U= CNripn —
p+n+2n;
les mémes hypothéses conduisent a :
P 1
U=— avec = — 7.4
Tp T CN, (7.4)
pour un type N, et a
7 1
U=— avec = 7.5
Tn n CN, (7:5)



7.4. Semi-conducteurs hors de I'équilibre thermodynamique

pour un type P.
En haute injection le taux de recombinaisons par centres s’écrit, compte e¢ecesd

hypothesesy(= n > ng etpy) :

U_ CN,

2Tph
ou 7, est la durée de vie des porteurs en haute injection. Les equations deutérdans
une région quasi neutre peuvent donc s'écrire :
dp  p 194,

=——--—= 7.
ot T, q Ox (7.6)

pour les trous et
on no1 %

T (7.7)

7.4.1 Efficacite d’'injection d’'une jonction pn

Considérons une jonction PN abrupte délimitée par deux contacts ohmidjdiggi(e 7.5).
Un contact ohmique est un contact métal semi-conducteur dont le métal hoété pour
gue le passage d’'un courant ne modifie pas la valeur des concentdgigusteurs dans
son voisinage par rapport a celles d'équilibre, et pour que la d.d.psiéeppar le contact
soit indépendante de la polarisation. En conséqugnce n? au contact ohmique, et nous
verrons plus loin que toute la d.d.p. appliquée a la structure se reportessunileonducteur.

P=Na N=Nd

FiGc. 7.5 — Jonction PN et contacts ohmiques

L'existence d’'une polarisation extérieure entraine le passage d'uartaians la struc-
ture. En utilisant la relation d’EinsteinX = Urpu), on peut réécrire les expressions des
densités de courant sans faire apparaitre les mobilités :

on

Ju = aDa(- + U%E) (7.8)
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Chapitre 7. Du matériau homogéne au composant

0
Jp — qu(_£ + iE‘) (79)

et en éliminant le champ électrique entre ces deux équations on obtient larrelatio

pJn  nd, O(pn)
— = 7.10
gD, qD, oz ( )

Si I'on intégre cette expression entre les deux contacts ohmiques 1 ep2 et n? on

obtient :
/ J, / J,
/dx:/pdx
n D
1 1

En régime statique et dans une jonction ou les recombinaisons jouent uréghigeable
I'équation de continuité montre que les densités de courant sont condahvesg de la
structure, on peut donc les sortir des intégrales et calculer leur teapelé efficacité d'in-
jection :

3
3

3

SN
I

-5 =7
dx

SHER

e— P =

p

o

En faible injection ou les concentrations des porteurs majoritaires restaitgsr de celles

de I'équilibre, on a :
2

J
/pdx%NAWp>>/pd:L‘
1 J
2 J
/ndx%NDWn >>/ndac
J 1

ou W,, et W, sont les profondeurs des régions N et P de dopages resp¥gfifst N,4.
L'expression de l'efficacité d'injection se réécrit alors :

_ DpNAW,

v = D, NOW. (7.11)

Dans une jonction PN ou le dopageV 4 de la région P est trés supérieur au dopaigede la
région N la densité de courant de trous est tres grande devant ceéedaens et la valeur
de v est grande devant l'unité. De telles jonctions sont trés utilisées dansrigmsants
semi-conducteurs ; dans les transistors bipolaires c’est le caractedigsgmeétrique de la
jonction émetteur base qui permet d'obtenir un gain en courant importane caurant
de trous est fourni par le courant de base alors que le couranttia¥ie est fourni par le
courant de collecteur.

7.4.2 Relation courant-tension

Considérons une jonction PN abrupte entourée de deux contacts ohnpglerssée
par une tension extérieufé,, et calculons la différence de potentigl — V5 existant entre
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7.4. Semi-conducteurs hors de I'équilibre thermodynamique

les points extrémes du semi-conducteair fijgure 7.5). En partant de la relation donnant la
densité de courant d’électrons :

on
o
et en utilisant la relation d’Einsteif» = Uru, on peut exprimer le champ électrique par la
relation :

Jn = q(Dy, + nupF)

J, Ur o
E=_n _TTon (7.12)
qnipin n Ox
en intégrant cette relation entre les points 1 et 2 ou les contacts ohmiques mnpg¢se =

n?/Na, €tN(2) = Np, on obtient :

2
T NuN
Vl—ng/ dz — Upln =22 (7.13)

nh n;

Le premier terme de cette expression est la tension de diffysicalculée précédemment,
le deuxieme représente la tension appliquée a la jonéfjoien effet si I'on considere que
les contacts ohmiques sont des dispositifs qui impogent n? dans le semi-conducteur
dans leur voisinage immédiat, et qui ne subissent pas de variation de dajastique soit
le courant qui les traverse, on peut les considérer d’'un point de&leatrigue comme des
sources de tension de valeur constdrjg et Vs, et donner d’une jonction PN entourée
de deux contacts ohmiques la représentation suivante : On a donc

Vohl Voh2

-l o

FIG. 7.6 — Jonction PN et ddp de contact ohmique

Vo = Vont + Vonz) — (Vo — V1)

Or a I'équilibreV, = 0 etV, — V; = ¢, par conséquenit,,; + Vona = ¢, et dans tous les
cas la différence de potentiel entre le coté N et le coté P vaut :

Vio=Vp=Voa-Vi=0-V, (7.14)
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Chapitre 7. Du matériau homogéne au composant

ce qui donne, compte tenu des expressions 7.13 et 7.14:

2

Va:/ I dx (7.15)
qnipin

Remarque : L'expression 7.14 montre que la polarisation extérielire

V. modifie la d.d.p¥; — V; supportée par la jonction :
Vo—Vi=9-V,

une polarisation directdf > 0) diminue donc la hauteur de barriefe
de la jonction.

7.4.3 Approximation de boltzmann
En divisant les deux membres de la relation 7.10 par pn, on obtient :

JIn N JIp _alnpn
qDpn ~ qDpp Oz

et en intégrant entre le point 1 @& = n? , et le point J correspondant a la jonction métal-
lurgique €f. figure 7.6), on trouve :

/ J, 7 J
" dr — / P_dr=1In pn
/ qDpn qDpp n?

1 1

Cette expression peut étre développée de la maniére suivante :

2 2

J
I, In J n
dz — de— [ 22 gy = P
1/ aDn / gDy / gDy T 2

J 1

d’'aprés I'expression 7.15 la premiére intégrale correspohd /&, tandis que les deux
autres intégrales peuvent étre négligées dans la plupart des casqwatigles chutes oh-
miques dans les régions quasi-neutres sont petites déyailans ces conditions, la valeur
du produit pn au niveau de la jonction est donné par I'approximation tterBann :

Va

pn(J) = n?eUiT (7.16)
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Chapitre 8

La jonction PN

8.1 Régime statique

8.1.1 Etude qualitative a partir du schema des bandes d’énerg

Les figures 8.1, 8.2 et 8.3 montrent I'effet d'une polarisation exté{nsur le schéma
des bandes d’énergie d’'une jonction PN. Les hypotheses sontVestas :
— il existe encore une région dépeuplée de porteurs encadrée paréggons quasi-
neutres,
— les chutes de potentiels dans les régions quasi-neutres sont faitdes Itlewplitude
de la tension appliquée et par conséquent la zone de transition suppégralement
les variations de tension appliquég

& Cette situation correspond a I'équilibre thermodynamique présentée dérepitre
précédent. On rappelle I'existence d’'une barriére de poteptigli s’oppose au passage des
porteurs majoritaires vers les régions ou ils sont minoritaires. Le champiglectésultant
de cette variation de potentiel crée dans la zone de transition un couraohdiection qui
équilibre parfaitement le courant de diffusion engendré par les varsatierconcentration
de porteurs.

& Une tensionV, négative renforce la différence de potentiel supportée par la zone
de transition, et la barriére de potentiel qui s’oppose au passageodesrp majoritaires
prends la valeur) — V, supérieure a la valeur d’équilibre. Les porteurs minoritaires, qui
n'ont pas de barriére de potentiel a franchir pour traverser la jonamnt entrainés par le
champ électrique et donnent naissance a un courant trés faible apped@tcde saturation
inverse. La différence de potentiel supportée par la région dépeéfaldeaugmentée, cette
région voit son extensioW croitre, il s’ensuit une diminution du gradient de porteurs, et
par conséquent I'équilibre entre courant de conduction et coueadiffdision, qui régnait a
I'équilibre thermodynamique, est rompu au profit de la composante de ciorlu

& Une tensiorV/, positive s’oppose a la tension de diffusion, et par conséquent iatzarr
de potentiel vue par les majoritaires est affaiblie, un grand nombre daipoest désormais
capable de traverser la jonction, le courant extérieur croit tres vite \éwveka différence
de potentiel supportée par la région dépeuplée étant réduite, cette végisnn extension
Wdep diminuer, et il s’ensuit une augmentation du gradient de porteyssy €onséquent
I'équilibre entre courant de conduction et courant de diffusion, égmait & I'équilibre ther-
modynamique, est rompu au profit de la composante de diffusion.
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|
l
Region quasi | Ev

neutre P } | Reqi .
! egion quasi

neutre N

Region dépeuplée

FiG. 8.1 — Equilibre

Region dépeuplée

| Va<0

Fic. 8.2 — Polarisation inverse
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8.1. Régime statique

Region dépeuplée

| Va>0

FiG. 8.3 — Polarisation directe

8.1.2 Lajonction PN sans recombinaisons

Nous allons calculer la caractéristique courant tension d’'une jonctiondP l& cas
simple d’une jonction PN abrupte (dopage constant dans chaque région P ou N), et lorsque
I'effet des recombinaisons peut étre négligé. Ce cas n’est pas utidmsde n'ayant au-
cune réalité pratique, mais au contraire représente bien la plupart désineneelles. La
figure 8.4 donne les notations utilisées dans ce paragraphe.

o \Calcul de la caracteristique courant ten$iEn éliminant le champ électrique entre les ex-
pressions des densités de courant de trous et d’électrons on olsigebsion 7.10 repro-
duite ci-dessous :

pJn  nJd, Opn

gD,  qD, Oz

En intégrant cette expression entre la jonction métallurgique J et le contaau 2, on

trouve :
2 2

pJpn nJ,
[ B [ 22 = pn(2) ~ pn()
J J

Lors du chapitre 2 nous avons vu que lorsque les recombinaisons éiggigeables, I'équa-
tion de continuité montrait que les densités de courant étaient constarges, letrapport
entre la densité de courant de trous et d’électrons était donné par la dald’efficacité
d’injection .

Dans le cas d’'une jonction'™, I'efficacité d'injection est grande devant I'unité et par
conséquent :

Jp > Jn

De plus dans la région N ou sont effectuées les intégrales, et dansdescsbles niveaux
d’injection ou I'excés de porteurs est faible devant le niveau de dgpagoncentration en
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1 J 2
Région P+ Région N
Contact Contact
ohmique ontac
Dopage Na Dopage Nd ohmique
X
| | |
w | "
- n
P 0
N
| |
Va

FiG. 8.4 — Description de la jonction

électronsn est trés supérieure a la concentration en tgoudn a donc :

2

o< |,

De plus le contact ohmique impose :

On obtient donc :

En posant :
2 2

2
Qb — / gndar = / aNader + / gidz = Qoo + Qs (8.1)
J J J

ou Qb représente la charge des électrons dans la régiam bhité de surfacequi en faible
injection se réduit &),y = ¢/N4W,,, on obtient la relation classique :

Va

2n2D,
- Ur _
Jp = QbO ——tPelr —1) (8.2)
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oit

Remarque : en toute rigueur, I'intégrale donnant la valeur de Qb0
étre effectuée sur la région quasi-neutre N et non sur tadtieN.

La densité de courant totales’en déduit aisément; elle est donné par la relation bien
connue :

Va
J=Js(eUr —1) (8.3)
ou la densité de courant de saturatibnest donnée par I'expression :
2n2D 1
Jg = L1 (1 + ) (8.4)
Qo Y

La figure 8.5 montre I'allure de la caractéristique courant tension présuespte relation.

J va

FiG. 8.5 — Caractéristique courant tension d’une jonction PN idéale

La valeur de la charge stockék; par les porteurs en excés revét une grande importance
en régime dynamique, etil estintéressant de I'évaluer. La relation #tftedans la région
quasi-neutre N, aux faibles niveaux d'injections devient :

nJdy, _ dpn

qD, T dx

soit encore puisque n est sensiblement éga¥g a
dp
—aD., ==
4 Pdx
Cette relation montre que le courant d’'une jonction PN en faible injection esburant
de diffusion de minoritaires (trous dans la RQN N), et par ailleurs, que kaoas ou les

recombinaisons sont négligeables, la répartition de I'excés de porstlirggaire comme le
montre la figure 8.6 puisque les densités de courant sont constantes.

Jp =
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A
P()

FiG. 8.6 — Répartition de I'excés de trous dans la région quasi neutre N

La charge stockéé),, intégrale de I'excés de porteurs, est donc proportionnelle a 'aire

sous la courbe de la figure 8.6 (se rappeler que dans une régiomeuas-'excés de trous
est égal a I'excés d'électrons), soit :

L. .
Qs = 5(][79(‘]) - p(Wn)]Wn
au niveau de la jonction I'approximation de Boltzmann donne :

Vo
pn(J) = pNg = n2eUr

et donc
2 2 L/‘l
ns ns
N — _ (3 — [ UT—l
) =p =3 = 3T =)

tandis qu'au niveau du contact, le contact ohmique impose un excés w@einsonul. On
obtient donc :

Va
Qs = 1 n Ur Hw, 8.5
s = §C]Fd(€ - ) n (8.5)
Le rapport entre la charge stock€g et le courant de troug,, est homogene a un temps
appelé temps de transit des porteurs, dont la valeur est constante denfatplage des
faibles niveaux d’injection :
_w
- 2D,
Le temps de transit représente le temps moyen que mettent les trous injectés régien
N pour la traverser et arriver jusqu’au contact, nous verrons pingle le temps de transit
est un paramétre trés important en régime dynamique.

B (8.6)
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% \Cas des forts niveaux d’injectiohsorsque le niveau d’injection dans la région quasi-neutre
N est élevé, la concentration des porteurs dépasse le niveau deedepiayvaleur d&),
devient égale a la charge stockée par les porteurs dans la régiomguasi-NQ,, on a
donc:

n=p> Ny
et

Quo < Qs = Qp

Dans la région quasi-neutre N, la relation 7.10 devient dans ces conditiodans le cas
d’'une efficacité d’injectiony grande devant l'unité :

_ by _ P
qD, C dx
Ou encore :
L —
dx 29D,

ce qui montre, puisqué, est constant, que la concentration des trous varie de maniére li-
néaire, comme en faible injection, entre la jonction et le contact dans la réggsi meutre
N, la figure 8.6 représente encore parfaitement la variation de I'exsgsodurs.

La charge stocké@,, intégrale de I'exces de trous, est donc proportionnelle a I'aire sous
la courbe de la figure 8.6, soit :

1

Qs = §Q[A(‘]) _ﬁ(Wn)]Wn

au niveau de la jonction, 'approximation de Boltzmann donne :

Va
pn(J) = p* =nielr

tandis qu'au niveau du contact, le contact ohmique impose un excés teingonul. On

obtient donc :
Va

1
Qs = iqnie2UT W, (8.7)

et en reportant dans I'expression 8.2 de la densité de codisaah trouve :

V.

2qn; D —
J~ J, = 2p 20 (8.8)

n

Cette relation montre qu’aux forts niveaux de polarisation directe le cbarait moins
vite avec la tension appliquée ; lorsque I'on trace le courant en fonctida tension en
coordonnées semi logarithmiques on obtient une caractéristique linéaireopzeaux dont
la pente vautl/Ur en faible injection etl/(2Ur) en forte injection comme le montre la
figure 8.7. Les coordonnées du point d’intersection des asymptotasvdt sont données
par les relations :

. 4Dpro 2QbO

et Vg =2Uplnh ——
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Log(J)

Jh

Va

FiG. 8.7 — Infléchissement de la caractéristique dans le cas

Remarque : On peut aussi en forte injection calculer le temps de t
sit des trous dans la région quasi-neutre N, on trouve :

M/2

o (8.9)

ToH =

p

Remarque : On aurait pu calculer le courant d’électrons en ad
tant un raisonnement identique mais en travaillant darégi@n quasi-
neutre P. On aurait trouve :

v
_ ¢*niD

I QE"@E?—l) (8.10)

avec

J
Qp = /quw = qN, W,
1

dans le cas d’'une jonction abrupte, car étant donné la ctratiem des
dopants dans la région P+, les forts niveaux d’injectionarg famais
atteints dans cette région.
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8.1. Régime statique

8.1.3 Effet des recombinaisons
caracteéristique courant tension

Nous allons maintenant reprendre le calcul de la caractéristique cdarain d’'une
jonction PN sans négliger I'effet des recombinaisons. La relation 7.10

pJn nJ,  Opn

gD, gD, Oz

se réécrit, en faible injection, et dans la région quasi-neutre N,

op

op
Py —qD

o
Par ailleurs, I'équation de continuité des trous dans la région quasi-mesterit en régime
statique :

Jp = —qD (8.11)

O _y__P _10h (8.12)

%*p p
— — = 8.13
dz2  Dp1p 0 ( )
dont la solution est :
) _sh[Pp2]
p(x) = po——pr— (8.14)

Dans cette relation la grandell est homogene a une longueur, appelée longueur de diffu-
sion des trous, elle s’exprime en fonction de la durée de vie et de la ctmdidiffusion,

par la relation :
L,=+/Dp7, (8.15)

L'exces de trous dans la région quasi-neutre au voisinage de la jonetaaicsile a partir de
I'approximation de Boltzmann, et vaut :

[a
D _n2 1 8.16
— i (eUr _ .
Po Nd(e ) ( )

En reportant ces expressions dans la relation 8.11, on obtient I'sipnede la densité de
courant de trous dans la région quasi-neutre N :

5o ch [13=1]
Po ¢ L,

Jpl(w) = qDp > = (8.17)
LP sh [ Lp}

En adoptant le méme raisonnement dans la région quasi-neutre P, oroateail des ex-
pressions similaires concernant I'excés d’électrons et la densité dental’electrons.

La figure 8.8 montre I'allure des variations de la concentration des portgodsitaires
dans les régions quasi-neutres que nous venons de calculer. Ligé dimgourant totale
traversant le dispositif est constante, pour la calculer il suffit donodeaitre en un point de
la structure la densité de courant de trous et la densité de courantidigedn polarisation
directe I'extension de la zone dépeuplée est trés faible devant lengenis des régions
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FiG. 8.8 — Densités de porteurs libres avec recombinaisons

quasi neutres, si bien que les mécanismes de recombinaisons n’eritcpinee trés faible
variation des densités de courant pendant la traversée de la régiamsiédn, on a donc :

Va
D n D, Wy, 77
J = Jp(0) + Jp(0) == qn?[L ]I\}d coth?_//— + TN coth L—p](eUT —-1) (8.18)
p P ni¥a n

et on retrouve encore une caractéristique courant tension de la forme

Vo
J = Js(eUr —1)

La figure 8.9 montre I'allure des variations des densités de courant le éolagstructure.

Remarque : Pour des valeurs de durée de vie élevées, les longyeurs
de diffusiorL,, et L,, deviennent grandes devant les profondeurs |des
régions quasi-neutred’,, et 1V, et les expressions que nous venans
d’établir tendent alors vers les expressions obtenuesenagt les mé-
canismes de recombinaisons. On appellera gamctions courtesles
jonctions dont les profondeurs des régions N et P sont tfésénres a
la longueur de diffusion des porteurs minoritairegopattions longuesg
celles dont les dimensions sont grandes devant la longeadiffdsion
des porteurs.

& \Cas des jonctions Iongue\sDans le cas des jonctions longues, la simplification des résultats
précédents pour une jonction R par exemple, entraine les résultats suivants :

Va

2
2D
~ LiZp ( Ur ) (8.19)

J~
L,Np
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[y
«
N

FIG. 8.9 — Variations des densités de courant dans une jonction PN avechieaisons

Qs =1 (8.20)

La longueur de diffusion des trousp a remplacé la profondeur de la région quasi neutre
W, et la durée de vie le temps de transit des trous dans cette méme région.

Courant de saturation inverse

Le courant qui traverse une jonction PN sous polarisation inversemeideux contri-
butions : le courant de saturation inverse de diffusigmgue nous avons déja calculé, et le
courant de génération thermique dans la région de transition que noussofe.

Sil'on calcule I'expression du taux de génération recombinaison daégitarde charge
d’espace on < n?, on s'apergoit qu'il est négatif et qu'il y a donc génération de posteu
dans cette région :

2
pn —n; n; n;
——t  ~ -CNp—=—— 8.21
P+ N +2n; R9 27 8.21)
L'intégration des équations de continuité dans la région dépeuplée monseaala la tra-
versée de la région dépeuplée le courant incidgnsubit un accroissemerntJ du a la

génération thermique :

U = CNpg

oP 10J,
—0=-U-Z22P
ot q Ox
d’ou
qny
AJp =AJ=Jg= 5 W (8.22)
T

Ce courant, qui est prépondérant aux températures ambiantes jusqutarons de 20TC,
est proportionnel a la concentration intrinséque Ni, et croit donc avesnipérature avec
approximativement la méme loi. Par ailleurs ce courant étant proportioegténsion de
la région dépeuplée le courant inverse croit sensiblement avec la tempgbguée.

141



Chapitre 8. La jonction PN

8.1.4 Tenue en tension inverse

Dans une jonction PN polarisée en inverse la différence de potentiebdapmpar la
région de transition est augmentée de la valeur de la tension applguée figure 8.2).
Les relations établies au chapitre précédent qui permettent de calcuianip enaximum et
I'extension de la région dépeuplée sont encore valables si I'on remplpaey — V, dans
ces expressions.

Pour une jonction PN, par exemple, on obtient :

By =122 v, (8.23)

2e
qNaq
On remarque que 'augmentation de la tension inverse en valeur absolaelsié par une
augmentation du champ maximum et de I'extension de la région dépeuplée.

et

Wr ~ (¢ —Va) (8.24)

O\Phénoménes limitant la tension blocable par une jon@ﬁ«i)ha tension inverse appliquée a
une jonction est augmentée au dela d’'une certaine valgappelée tension de claguage
(breakdown voltage), le courant inverse augmente brutalement etiptuee s’oppose au
passage du courant au niveau de la jonction. Deux mécanismes plsydé&aeminent cette
tension de claquage ; le mécanisme d’'avalanche, ou I'effet Zener ggonigtions fortement
dopées.

Claquage par avalanche

Si le champ électrique qui regne dans la région dépeuplée est suffisarfarietes
porteurs qui y transitent pourront acquérir entre deux collisions ligaenécessaire pour
ioniser un atome du réseau cristallin, et donc générer une paire éleaitorOin concoit
aisément que ce taux de génération par avalanche doit étre propdrdaraiamp électrique
local, et au flux de porteurs qui traverse la région dépeuplée :

Les équations de continuité dans la zone désertée s’écrivent donédgtgeant les autres
taux de génération recombinaison) :

oP 19,
ON 10J,
or ~ 0= CGal) 50

ce qui se traduit pour les courants d’électrons et de trous, par uia¢iea de couranfi\.J a
la traversée de la zone désertée comme le montre la figure 8.10 on obtient :

AJ=AJ,=-AJ,=J / A(E)dx
Wr

Sans le mécanisme d’avalanche le courant serait égal au couranticgisa de la jonc-
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8.1. Régime statique

Reégion P é Région N

Jn Jn
L (—
Jp Jp

—

Région dépeuplée

FiG. 8.10 — Densités de courant dans la jonction

tion Js somme des courants incidents d’électrons et de trhyset Jp;. En raison de ce
mécanisme il vaut :

Js

1-— f A(E)dzx
Wr

J = Jni+ Jpi+ AT = Jg + AJ = (8.25)

Le courant devient tres grand lorsque l'intégrale s’approche déé'ure qui correspond au
claquage de la jonction. Pour minimiser la valeur de cette intégrale d’'ionisatiomvilet de
réduire au maximum la valeur du champ électrique, ce qui s’obtient en caisie dopage
d’une des deux régions P ou N de la jonction suffisamment faible. C'estjpoi la tension
de claquage des jonctions diminue lorsque le dopage de la région la moiresalapéente,
comme l'indique la relation empirique suivante :

10

WZGMMmuN

] (8.26)

Vi, est exprimé en volts e¥; ou N, en cnt3. On obtient par exempld/, = 60V pour
N =10%cm=3, etV}, = 1900V pour N = 10™cm3.

Claquage par effet zener

Pour des jonctions fortement dopé¥s> 10'8cm=3), I'extension de la zone désertée
est tres réduite, si bien que le mécanisme d’avalanche n’apparaitrgiogueles valeurs
de champ électrique considérables. Or au dela de valeur de I'ordrédéctriodans le sili-
cium, le champ électrique génére des paires électron trou par effet tutmagkrs la bande
interdite, et c’est donc ce mécanisme appelé effet zener qui limite la tensicable des
jonctions fortement dopées.
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8.2 Reégime dynamique

8.2.1 Analyse qualitative
Cas d’'un échelon de tension

On considére une jonction™ sans recombinaisons et en régime de faible injection, po-
larisée en direct par la tensi®g, elle conduit donc le couratg qui provient essentiellement
du courant de diffusion des trous dans la région quasi neutre N. ©Onca:d

oP

dx

ce qui montre que le courant en régime statique est proportionnel aemreds trous dans
la région quasi neutre N. La figure 8.11 montre I'évolution de la concentrdée trous dans
la région quasi neutre N, lorsque I'on applique un échelon de tensiottedjaection P-N.
Comme nous venons de le voir, la concentration des trous évolue au aderspks entre les
courbest = t;,;4: OU le gradient de porteurs est I'image du courant inifiaét la courbe
t = tinfini OU le gradient de porteurs est 'image du courant final.

Io = S5J,(J) = —qSD,

t infini

t initial

I
J Contact

FiG. 8.11 — Evolution de la densité de porteur pour une jonction soumise a ulvécte
tension

Lorsque la tensioiv, augmente brutalement jusqu’a la valégr+ AV, aprés un bref
retard correspondant & la propagation des ondes électromagnétitpresdes régions quasi
neutres, I'incrément de tensidxl” vient modifier la hauteur de barriére vue par les porteurs,
et au bout d’'un intervalle de temps de I'ordre de grandeur du temps datielala concen-
tration des porteurs au niveau de la jonction est augmentée. Cette augnmesegat@cule
aisément en utilisant I'approximation de Boltzmann :
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8.2. Régime dynamique

2 Va

n? 7.

— % Uy
p(J) N,°

Avant I'échelon et jusqu’a I'instant initial on a donc :

Vo
n? 7
p(Jat = O) = ﬁldeUT

et un bref instant aprés I'’échelon :

Vo + AV

p(J,t=0+¢€) = %e Ur
Si la concentration des trous au niveau de la jonction suit de maniereigsisitanée les
variations de tension appliquée, il n’en est pas de méme dans toute la ragemeutre, les
porteurs se déplacant par diffusion on n’obtient la répartition desyrsrfimale, qu’au bout
d’un intervalle de temps comparable au temps de transit des porteurs. lamicde trous au
niveau du contact étant lui aussi proportionnel au gradient, estqresequent inférieur au
courant de trous a la jonction durant toute la phase transitoire. Ceci ntprifrentre dans
la région quasi neutre N plus de trous qu’il n’en sort, et donc il y a amggtien de la charge
stockée pendant tout le transitoire. Cette région étant neutre il y a uragmattentique
d’électrons, en effet, la continuité du courant impose que le couraldctténs soit plus
important au niveau du contact qu’au niveau de la jonction pour querdangodes courants
des deux types de porteurs soit constante dans la structure. Lesdlestcbns étant de sens
contraires au courants, il rentre donc dans la région quasi neutrd’plastrons qu'’il n’en
sort, et la charge stockée en électrons croit de la méme maniére que cahleude£ette
augmentation de charge stockée cesse lorsque le régime permanentimstcatiqui se
produit lorsque les trous ayant diffusés jusqu’au contact gy(&) = J,(C). La figure 8.12
représente les variations temporelles de ces densités de courant.

Cas d’un échelon de courant

Dans le cas d’'un échelon de courant, le gradient des trous a la jonciiestquropor-
tionnel au courant subit une brusque variation a I'instant initial et saivale change plus
par la suite, c’est la diffusion des trous qui va établir progressivenegtadient dans toute
la structure comme le montre la figure 8.13. Ici encore, comme le montre la fidutde3
courant de trous au contact ne sera égal a celui a la jonction qu'ena@grmanent, et une
variation de charge stockée dans la région quasi neutre en décdalepastante de temps
sera ici aussi de I'ordre du temps de transit des porteurs dans la gigisnneutre

Remarque : Nous venons de voir que dans les jonctions sans recommbi-
naisons le temps de transit des porteurs dans les régiogisgudres et
la charge stockée par ces porteurs dans ces régions goieveieaé-

gime dynamique. Dans le cas des jonctions longues ou lesniséues
de recombinaisons sont prépondérants les mécanismeisdirasssont
similaires, mais le régime permanent sera atteint apréstarvalle de
temps proche de la durée de vie des porteurs. La rapiditéedanc-

tion PN est donc étroitement liée au temps de transit desyusrdans
le cas des jonctions courtes, et a la durée de vie dans le sgsddons
longues.
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Jp@)

Jp(C)

Jo

FiG. 8.12 — Evolution des courants dans le temps

t croit

N

t infini

t initial

I
J Contact

FiG. 8.13 — Evolution de la densité de porteur pour un échelon de courant
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Jp(J)

Jp(C)

Jok

FiG. 8.14 — Evolution des courants dans le temps

8.2.2 Analyse quantitative

On se limitera, pour simplifier les calculs et pour obtenir des solutions analysigau
cas des faibles niveaux d'injection et aux excitations lentement variakdes (d domaine
fréquentiel leur spectre sera limité aux fréquences faibles par rappoiteelse du temps
de transit des porteurs).

Calcul des courants en régime dynamique dans les jonctions sansmnbinaisons

On considére une jonction PN polarisée par la ten¥ipicf. figure 8.15). On se place
dans la région quasi neutre N ou les hypothéses énoncées précéddfainleninjection et
sans recombinaisons) nous permettent d’écrire :

N _10J,
o iy
Jn% Dni

1 oz

On a donc I'équation différentielle
ON 9N
ot " Ox2
qui se traduit dans le domaine fréquentiel par I'équation :

9’N(z,p)

pN(JZ,p) =Dy, )
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a
N

Région N Région P
Dopage N, Dopage N,
W o 0 w

v

FiG. 8.15 — Jonction PN polarisée

ou p est la variable de Laplace. La résolution de cette équation donne :

N(x p) _ NW — NOe_Z@ ,Tan n Ner _ Nwef /p/an
’ €Z _ G_Z eZ _ e—Z

avec
Z =+\/p/D,W

Ny et Ny sont les transformées de Laplace des concentrations d’électronssmage de
la jonction et du contact ohmique :

n? .
No = N(0,p) = £(3-eUr)

e 9

Nw = N(W,p) = ﬁ(%)

Les courants d’électrons aux abscisses correspondantes orgalanexpression :

D, Z
Jn(0.p) = L2 Ny — Z coth (2)No)
gDy, Z _
Jn(W,p) = L2 (== No = Z coth (2)Niy)
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Pour des variations lentes de I'excitation une solution approchée peobétreie en faisant
un développement limité des fonctions hyperboliques :

A

— 1

shZ

ZcothZ ~ 1+ Z%/2

1
7KLl = w —
Ty

On obtient alors dans le domaine fréquentiel :

Jn(0,p) = qI?/n Nw — No — Z*/2)
Jn(W,p) = qé)/n (Nw — No + Z2/2)
ce qui se traduit dans le domaine temporel par les relations :
qn?D,, Yo d W2qn?D, Yo
In(0,) = —“?Qiiif(elﬂr -1) - g;(ziij;jj;ii;elﬁr)
Iy =~ TP Tr )

qui se réécrivent en utilisant les expressions du temps de transit deargcet de la densité
de courant de saturation :

Va
dQsn
Jn(0,8) = —Jgn(eUr — 1) —
(0,¢) sn(e . ) L (8.27)

Tn(W,t) = —Jsn(eUT — 1)

Les expressions précédentes montrent qu’en régime dynamique lenteariabte le
courant d’électrons dans la région quasi neutre P au voisinage decliojorésulte de la
superposition du courant de diffusion et d’'un courant réactif résuttas variations de la
charge stockée par les électrons. Par ailleurs on doit noter que lessigms du courant de
diffusion et de la charge stockée restent identiques a celles du régimeesthgsolution
précédente, obtenue par un développement limité élémentaire des fongf@nbdiiques,
est identique a celle qui résulterait d’'une analyse quasi statique dengmsant.

Un calcul identique réalisé dans la région quasi neutre N aurait montrée quoeirant
de trous au voisinage de la jonction résulte de la superposition du cowraiffukion des
trous dans cette région et du courant résultant des variations decaciée par ces trous.
La continuité des courants au niveau des contacts ohmiques est gssulés courants de
majoritaires.

Pour obtenir le courant dynamique total il convient d’ajouter aux cdsnar@cedents le
courant de déplacement qui n’a pas été pris en compte dans cette analyse

Une analyse similaire des jonctions longues (recombinaisons dominantesyabau
méme résultat, la durée de vie des porteurs remplacant seulement le tempsitle tra

Modéle dynamique de la diode

Compte tenu du paragraphe précédent le modéle dynamique de la diodesans
binaisons et en faible injection est le donné en figure 8.16 Les équatioespondantes
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Idif gtoc Idep

FiG. 8.16 — Modeéle dynamique de diode

s'écrivent :
Vo
Lyip = Is(eUr —1)
01y
j— cif (8.28)
dE@
Idep = €—

ou T est la durée de vie ou le temps de transit des porteurs.

Modéle dynamique petit signaux

En régime de petits signaux la linéarisation des trois générateurs de cauteunt d’'un
point de fonctionnement statiqu&y 1) permet de donner un schéma équivalent électrique
de la diode autour de ce point de fonctionnement. Ce schéma fait appanaitenductance
dynamique dont I'origine est liée aux variations du courant de diffusioa capacité appelée
capacité de stockage liée aux variations de charge stockée, et us@édpdransition mo-
délisant le courant de déplacement résultant des variations dynamiguobkarp électrique
qui regne dans cette région.

<& \ Conductance dynamiqui on superpose a la tension contirigede polarisation la tension
alternativev, et si celle ci est lentement variable par rapport au temps de transit deanso
et a la durée de vie, le courant dans cette jonction sera donné par :

Vo+v
Idif = Ige Ur
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8.2. Régime dynamique

et lorsque les variations desont petites devariltr, un développement limité au premier
ordre montre que le courant présente une composante vagjgbtent 'amplitude est pro-
portionnelle av :

Iy

Idif = IQ + EU

On a donc la relation :
) Iy
Zdlff g 7TU = g’U

ou g est la conductance dynamique de la jonction. Cette conductance, qui eabewr

Iy
= — 8.29
9=, (8.29)

ne dépend pas de la jonction considérée mais uniquement des conditiaardapon. Une
jonction présente donc une conductance trés faible en inverse et fattdépendante de la
polarisation en direct.

< \Capacité de stocka@omme nous I'avons vu au paragraphe 8.2.1, les variations de tension
entrainent une variation de la charge stockée dans les régions quiassret par conséquent
un effet réactif. Lorsque les variations de tensions sont lentes paontagp la constante de
temps de la dynamique des charges (temps de transit ou durée de vie)gea stuekée
suit les variations de tension au travers des variations de courant pdatiam établie au
paragraphe 8.1.2 :

va
Qs = 1Jgif = 7JeUT

la valeur der étant donnée par le temps de transit dans le cas des jonctions courtes, ou p
la durée de vie dans le cas des jonctions longues. Ces variations de staigée donnent
naissance au courant variable :

d dV, dVy,
istoc: @:SQS =C

dt v, dt S dt

On obtient donc :

.30

< \Capacité de transitic}rta région de transition de la jonction supporte la quasi totalité de
la tension extérieure, lorsque celle-ci varie, ces variations se répatcur la région de
transition qui voit son extension varier et avec elle sa charge induite phcleuvrement
des impuretés fixes. Ces variations de charges induisent des variaticharmp électrique
et donc un courant de déplacement qui peut étre modélisé par urgtéajmtransition en
régime de petit signaux. Le champ électrique a la jonction est donné partlarrela

. 2qNaNd _
EM - \/ﬁ(Na+Nd) (¢ Va)

Les variations de tensions entrainent donc I'apparition du courantadacgénent :

dBy _ g dEn dVi
e Cav, dt

idep = S€
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soit

i _g €qNy, Ny % _c dVv,
dep 2(Na+ No)(op— V) dt " at

On en déduit la valeur de la capacité de transition

_ €qNgNg
r= S\/2<Na + Na)(6 — Va) e

Remarque : Cette expression aurait pu étre obtenue en appliquant la
formule du condensateur plan avec comme épaisseur I'eateds la
région dépeuplée.

Schéma équivalent petit signal d’une jonction PN

Le schéma équivalent petit signal d’'une jonction PN fait donc appataigeonductance
g qui ne dépend que de la polarisation de la jonction, une capacité de stackagsultant
du stockage des charges dans les régions quasi neutres, et dhawit€ de transitiof'r
provenant de la région dépeuplée qui se comporte comme un condendatea épaisseur
variable. La capacité de transition est prépondérante en inverse,galera capacité de
stockage domine trés vite en polarisation directe.

CT

Cs

FiG. 8.17 — Modeéle petit signal de la jonction PN
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8.2. Régime dynamique

Remarque : modélisation grand signal dans les logiciels de CAO
Dans les logiciels de CAO la réponse grand signal est génmaeait
obtenue par discrétisation dans le domaine temporel :

a chaque instant t le schéma équivalent est calculé et la répanse a
l'instant t+dt est obtenue en remplacant la diode par son circujt li-
néaire équivalent. La validité de cette méthode suppose de lifiter
les incréments de temps dt de maniére a obtenir des incréments
de tension appliquée a la diode compatibles avec la validite du
modele petit signal.

8.2.3 Commutation d’une jonction pn sur charge resistive
Mise en conduction

On attaque une jonction'™ en série avec une résistanBepar un échelon de tension
comme le montre la figure 8.18. A l'instant initial, la concentration des porteurs kda

FiG. 8.18 — Commutation d’une diode sur charge R

structure est celle de I'équilibre. Aprés un bref délai nécessaire altgelle la capacité de
transition vers la valeur de la tension de diffusion, le courant s’établit alkurvFE / R dans
la mesure ol la DDP supportée par la jonction en direct reste faible deva@mttaohmique
dans la résistanck.

Le courant dans la structure étant sensiblement égal au couranudatraiveau de la jonc-
tion, et celui-ci étant un courant de diffusion, il s’établit donc de manigrasi instantanée,
un gradient de trous a la jonction qui se propage ensuite par diffusimtdate la région
guasi neutre N. Au début du transitoire, le gradient des trous étaatumil’eau du contact,
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Chapitre 8. La jonction PN

un courant d’électrons provenant du contact assure la continuit®lard, et la neutralité de
la région quasi neutre. La différence entre le courant de trous a lagorat au contact pen-
dant le régime transitoire entraine une augmentation de la charge stockdigures 8.19
et 8.20 illustrent I'analyse précédente.

FIG. 8.19 — Evolution de la densité de porteurs

La chute de tension dans la diode se déduit des concentrations de ppeeliapproxi-
mation de Boltzmann, elle doit donc évoluer entre une valeur nulle et la valeespondant
au régime permanent. Toutefois, cette approximation négligeant les chuissdm dans
les régions quasi neutres n’est pas toujours verifiée au début idueré@nsitoire, tout par-
ticulierement dans les jonctions possédant une région quasi neutamgeoft faiblement
dopée, comme les diodes de puissance. On observe souvent dane de fgpctions une
surtension due a cet effet résistif.

Blocage

La jonction conduisant le courant direct en régime permanent, on retbuaalement
la tensionFE.

La capacité d'une jonction PN a bloguer une tension inverse reposexisténce d’'une
région dépeuplée de porteurs, or la charge stockée par les pontearsés doit d’abord
étre évacuée (au moins autour de la jonction) pour que celle-ci se dpeelagonction ne
peut donc encore supporter une tension inverse. La DDP suppartéejpnction peut étre
évaluée par I'approximation de Boltzmann, elle est positive au début dsitoime (tant que
le produitpn au niveau de la jonction est supérieur, et est trés faible par rapport/a
Le courant s’établit donc instantanément en sens inverse a la valguR. Ce courant étant
proportionnel au gradient de porteurs a la jonction, ce gradient s§evdonc au début du
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8.2. Régime dynamique

Ip(D)

FiG. 8.20 — Evolution des densités de courant

transitoire, et reste constant tant que la charge stockée est présesteute la région quasi
neutre. Le courant inverse circulant dans la jonction permet d’évéesi@orteurs en excés
dans la région quasi neutre, et de réduire la valeur de la charge steioltés concentrations
de porteurs. Dans le cas des jonctions longues la charge stockédugts agissi par le jeu

des mécanismes de recombinaisons.

Apres un certain retard appelé temps de désaturation, le pyodaita jonction devient
inférieur an? et une région dépeuplée peut alors apparaitre, ainsi qu’une tensidimes
de la jonction en inverse ce qui permet une réduction du courant indesssjue toute la
charge stockée a été évacuée, le courant s’annule et la phase atgebdst terminée.

155



Chapitre 8. La jonction PN

156



Chapitre 9

Le transistor bipolaire a
homojonctions

9.1 Analyse qualitative

La figure 9.1 représente la structure d’un transistor bipolaire PNP id¢etidéfinit les
notations que nous utiliserons par la suite. Nous raisonnerons en gamsité cas d’'un
transistor PNP, mais la transposition au cas d'un transistor NPN s’efféatiement en
inversant le sens des tensions et courants et en permutant les indiee%’mrelatifs aux
électrons et aux trous.

Un transistor bipolaire comporte trois couches semiconductrices délimitéetepar
jonctions PN. La couche la plus dopée constitue I'’émetteur. La base fsasuhent mince
pour que les recombinaisons n'y jouent qu’un réle mineur ; elle est égatamans dopée
gue I'’émetteur afin que I'efficacité d'injection de la jonction émetteur base sodriane.
Enfin la région du collecteur doit étre profonde et peu dopée, car légompollecteur-base
étant normalement polarisée en inverse, c'est la que se développe |laanzgetie de la
région dépeuplée.

En régime normal de fonctionnement la jonction émetteur-base est polanigireet et
la jonction collecteur-base en inverse. L'émetteur injecte donc dans laib&se courant de
trous dont la majeure partie atteint la jonction de collecteur par diffusion $ka &st courte).
Les trous rencontrent au niveau de la jonction collecteur-base leHamg électrique de la

Wg Wg We
Ig Emetteur | Base) Collecteur Ic
Pt N P~

T.

FiGc. 9.1 — Transistor PNP idéalisé
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Chapitre 9. Le transistor bipolaire a homojonctions

zone dépeuplée, ce champ favorise leur passage et les entraineddiexteur. La jonction
collecteur-base étant polarisée en inverse, le courant qui lui getepest négligeable devant
le courant de trous injecté depuis I'émetteur, c’est donc ce couranbae qui constitue la
guasi totalité du courant de collecteur.

Le courantissu de la jonction base-émetteur, qui constitue le couramét&ur, se divise
donc en deuxdf. figure 9.2), le courant de trous qui comme nous venons de le voir constitue
le courant de collecteur, et le courant d’électrons qui constitue l@nbde base. Ce courant
qui provient de l'injection des électrons dans la régith est toujours tres petit par rapport
au courant de collecteur (dans une jonct8hXN, on a.J, > .J,), on a donc les relations
suivantes :

Ig=1,+1,
Ic =1,~Ig
Ip=1,< I¢

Par ailleurs, la tension collecteur-base qui est une tension invergeétpedres supé-
rieure a la tension base-émetteur qui avoisired/, on a donc :

[Is| |Vee| < |Ic| |VeE|

ce qui montre, qu’en utilisant la tension bas-émetteur comme grandeur de ndmetaa
tension collecteur-émetteur comme grandeur de sortie, on dispose d’utiécatign de
puissance conséquente.

Z.C.E.
pt N —g> . P
Ig ; : Ic
; > I,
L )
N P~
Ik J Ic

Ip

FiG. 9.2 — Courants de diffusion et concentrations de minoritaires dans wist@PNP.

9.2 Modéele equivalent en regime statique

Pour établir ce modeéle nous allons calculer le courant de trous qui ciranela région
quasi-neutre N. Nous nous placerons dans I'hypothése d'une régiote, ce qui est tou-
jours le cas pour un transistor bien construit. Ce calcul est semblabldcal da courant
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9.2. Modéle equivalent en regime statique

Z.C.E.
Pt N : . P~
I A NN Ic
: > Jp
JnE JnC

FiG. 9.3 — Définition des notations utilisées pour les densités de courants

d’électrons dans la région quasi-neutre N d’une jonctitnV, la seule différence réside
dans le fait que le contact ohmique est remplacé par la jonction collectserimfigure 9.3
définit les notations utilisées.

Dans la région quasi-neutre de base, la relation 7.10 se simplifie, et devient

nJ, dpn
qD,  dx
en intégrant cette relation entre les frontieres E et C de la région quaséoeLtrouve :

¢°Dylpn(JpE) — pn(Jac)]
C
J gn(x)dx
E

Jp =

L'utilisation de I'approximation de Boltzmann fournit les valeurs du produigprvoisinage

des jonctions :
pn(JpE) = n?eVEB/UT
pn(Jpe) = n?eVCB/UT

Par ailleurs, la charge des électrons dans la région quasi-neutrealpéadisse scinder en
deux contributions, la charge des dopants, et la charge des poneaxses :

C C C
/qn(x)dm = /qNDdx+/qﬁ(x)dx
E E E

QB =Qpo+ Qs

Le courant de trous a donc pour valeur :

soit,

2,2
Jp _ q nz'DpB |:€VEB/UT _ eVCB/UTi|

QB

Le méme raisonnement appliqué aux régions quasi-neutres d’émetteucatedteur per-
mettrait de calculer le courant d’électrons qui y transite, on trouverait :

2,,2
Jop = g°n; Dnp |:€VEB/UT B 1}

QF
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I
B B

!

C

FiG. 9.4 — Modéle équivalent en régime statique

M [eVCB/UT _ 1}
Qc

Le modéle équivalent du transistor en régime statique est indiqué figure 9.4.

JnC’ =

Remarque : Ce schéma est valable quelque soit le signe des tengions
Ve etVep. Leffet des fortes injections est inclus dans les teres

Qe etQc.

9.2.1 Cas des faibles niveaux d’injection

Lorsque le niveau d'injection reste faible, les valeursXe Q z, Q¢, peuvent étre consi-
dérés comme constantes en premiére approximation, et on peut écriedawnditions :

2,,2
I — Sq™n; Dpp [(GVEB/UT —1)— (GVCB/UT —1)
P Q
B0
_ ISP(GVEB/UT —1)— ISP(EVCB/UT —1)
=Icc — Igc
Sq*n?D,,
I.p = ol B et S;O b [eVEB/UT _ 1} — ISnE[eVEB/UT —1]
Sq*n?D
Ic= q CZ;O nC |:eVCB/UT _ 1} = Ignc |:€VCB/UT _ 1]

Par ailleurs, les rapports entre les courants de saturation étant conistastse cadre
d’hypothése, on peut poser :

Ioc _ Isp _ QeoDpp _

BF = = =
Ine  Ispg  QBoDnE

Igc  Isp  QcoDpp
Inc Isnc  QBoDnc

oU~gp etycp sont les efficacités d'injection des jonctions EB et CB. On obtient alors
le modele équivalent statique de Gummel-Poon simplifié, qui est représeradigure 9.5.

BR = =B
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9.3. Modes de fonctionnement du transistor bipolaire

Ioc—1
B e @CC EC

!

C

FiG. 9.5 — Modéle équivalent statique de Gummel-Poon simplifié

Remarque : Dans certains transistors I'effet des recombinaisong rjfes
pas totalement négligeable, il s’ensuit un courant de rédoason
qui vautQsg/T,. Cette composante est négligeable devant le coyrant
de trous si bien que les valeurs des courants de collectaliériet-
teur ne sont pas affectées, en revanche elle peut étre sumsau
courant d’électrons et modifier considérablement le cdwlanbase.
Méme dans ces conditions on peut encore définir un gain ercblir
BF constant qui vaut :

Icc Tp durée de vie

(Qsp/Tp,) T  temps de transit

9.3 Modes de fonctionnement du transistor bipolaire

Selon le signe des tensiong;p et Vo appliquées aux deux jonctions du transistor
bipolaire on peut définir quatre régimes de fonctionnement.

9.3.1 Mode bloqué Vg <0etVep <0

Lorsque les deux jonctions sont polarisées en inverse les courartawgrsent le com-
posant sont de I'ordre de grandeur des courants de saturatiomdées qui le constituent.
De plus les jonctions étant en inverse elles peuvent supporter des teimjgortantes, le
transistor est bloqué, et il se comporte entre émetteur et collecteur commienpteur
ouvert avec un faible courant de fuite.

9.3.2 Mode normal :Vgg >0etVep <0

Comme son nom l'indigue le mode normal est le régime de fonctionnement le pius so
vent utilisé et pour lequel sa structure a été optimisée. C'est dans ceteépatarisation
gue nous avons décrit le transistor au paragraphe 9.1. Rappelans @uirant important
traverse le dispositif de I'émetteur vers le collecteur, et qu’un courdviefast évacué par
I'électrode de base. Les répartitions des porteurs minoritaires dangjiesg€uasi neutres,
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Chapitre 9. Le transistor bipolaire a homojonctions

Ip

FIG. 9.6 — Concentration des minoritaires et sens des courants de diffusiorlepmode
normal.

Pt N
Ig '

Ip

Fic. 9.7 — Concentration des minoritaires et sens des courants de diffusiorepmode
inverse.

responsables des courants de diffusions observés en régime namag@ésentées sur la
figure 9.6.
L'analyse du modéle de Gummel-Poon nous indique que :

Ic = Icc
Icc
I = —
B~ BF . X
cc
prm— — 1 —
Ip=lcc+ 5p =0+ gple

Le paramétre BF du modéle peut donc étre défini comme le gain en couramistieur
commun du dispositif. Sa valeur est égale a I'efficacité d’'injection de la jonEiyrou au
facteur de transport. Une valeur importante est toujours recherdrest, ateinte en surdo-
pant I'’émetteur par rapport a la base, la centaine est une valeur tymquermptransistor de
type signal.

9.3.3 Mode inversé Vg <0etVep >0

Dans cette configuration la symétrie de la structure permet de transposesubiats du
régime normal en intervertissant les réles du collecteur et de I'émettelgnisedes courants
et les répartitions de porteurs sont représentés sur la figure 9.7.

L'analyse du modéle statique de Gummel-Poon donne :

Ip = Igc
Igc
Ip = 2¢
5B~ BR ; X
B EC _
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9.4. Caractéristiques statiques du transistor bipolaire

FIG. 9.8 — Concentration des minoritaires et sens des courants de diffusiorlepmode
saturé.

On pourrait penser a premiére vue que le transistor a les mémes perfesr@ancégime
inverse qu’en régime normal. Malheureusement la nécessité d’avoitlaatear moins dopé
que la base entraine une faible valeur pour BR, et le rendement duitifspaoss ce régime
est trés médiocre, si bien que le transistor n’est jamais utilisé dans cettguratifin.

9.3.4 Mode saturé Vg >0etVog > 0

En régime saturé les deux jonctions du dispositif sont polarisées en deegt, entraine
I'existence d’'une charge stockée dans chaque région quasi-nautendistor. La figure 9.8
montre alors les répartitions de porteurs minoritaires le long de la structurelleeteur
étant profond et peu dopé c’est souvent dans cette région queeentie la majeure part
de la charge stockée, celle-ci a un effet bénéfique en ce qui cente=s chutes ohmiques
dans la région de collecteur lorsque I'on utilise le transistor en interrupteis ralentit
considérablement la transition vers I'état bloqué lors de la commutation dtouee

Les deux jonctions supportant des tensions directes, I'approximatioaltrann montre
que lad.d.p. aux bornes de chaque jonction avoisine leur tension dedatiffla d.d.p. entre
émetteur et collectewrzc = Vigp — Vop est dans ces conditions faible: (0,6 V), et
trés peu dépendante du courant collecteur. Le transistor est damalégtia un interrupteur
fermé. En régime saturé, le courant de base résulte de l'injection d'éleatems I'émetteur
et dans le collecteuct. figure 9.8),

loc | Isc
BF  BR’

tandis que le courant de collecteur provient de la différence entre lamde trous et le
courant d’électrons dans le collecteur,

Ip = S(Jng + Jnc) =

Ipc
Le gain en courani- /I est toujours plus faible qu’en régime normal, et dépend de I'état
de saturation du transistor.

9.4 Caractéristiques statiques du transistor bipolaire

Les caractéristiques statiques dans la configuration émetteur commun@éstraeées
sur la figure 9.9.

Ces caractéristiques découlent directement du modéle statique de Gummedieo
plifié gue nous avons défini précédemment. La frontiére entre le réginte satie régime

163



Chapitre 9. Le transistor bipolaire a homojonctions

I,
A 1
I, =61y
% . Mode normal
II I}, — Ih(]

7
’
.,
-

=

=
Mode bloqué
Mode inversé

Ve =0 I

A\ 4
N
o

FiG. 9.9 — Caractéristiques du transistor bipolaire PNP

normal se produit lorsqu&zc = 0, on obtient alors une caractéristique du type diode qui
est tracée sur la figure. Dans ce modéle simplifié on doit garder a I'esprit g

— Le rapport//Ip est constant quel que soit la d.d.p. appliquée a la jonction en in-
verse (la jonction BC en régime normal), si bien gu’aucune pente nleséeesur ces
courbes contrairement aux observations expérimentales.

— La pente observée sur les caractéristiques réelles provient de la trmdula la
charge@p par la tension inverse appliqguée a la jonction collecteur-base (en régime
normal) qui vient modifier la profondeur de la région quasi neutre. lmmodéle de
Gummel-Poon complet, cet effet qui porte le nom d’effet Early, est prisoenpte.

— L effet des fortes injections n’étant pas pris en compte, le rappoffz ne dépend
pas du niveau de courant. Dans la réalité on observe, pour les ttefegaux de
courant/- un tassement du gain en courant, ce phénomeéne est di au passage en fo
injection de la région quasi-neutre de base, ce qui entraine une déperditierente
par rapport a la tension de commande des courant de trous et d'ée@etreffet est
pris en compte dans le modele de Gummel-Poon complet.

9.5 Modele dynamique du transistor bipolaire

Pour obtenir le modele dynamique du transistor bipolaire il convient d’ajeuterodele
de Gummel-Poon statique les effets liés au stockage des charges darfétentds régions
du dispositif. Une approche simplifiée consiste a ne considérer que lgesltstockées dans
la région quasi-neutre de base, et les charges liées aux impuretéssdagidas dépeuplées.
Nous nous limiterons encore dans cette analyse au cadre de I'hypotlasssigtique.
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Pt N P~

\ 4

QSCC

:

JEB JBC

FiG. 9.10 — Contributions a la charge stockée dans la base en régime saturé

9.5.1 Charges stockées dans la région quasi-neutre de base

En régime normal, La charge stockée dans la base est due a I'injectiomtdaerpgar
I'émetteur, elle est donc proportionnelle au courkat (pour un transistor PNP, le courant
Icc estle courant de trous, courant qui sera collecté au collecteursd’dé@nomination) et
au temps de transit dans la base :

Qs =T1lcc

En régime inversé, La charge stockée dans la base est due a l'injectommtders par
le collecteur, elle est donc proportionnelle au courant lec (pour usistan PNP, le courant
Ipc estle courant de trous, courant qui sera collecté a I'émetteur, d’darganination) et
au temps de transit dans la base :

Qs = Tlgc

Dans le cas général, la charge stockée dans la base résulte de lasitiparpges deux

contributions précédentes :

Qs =71lcc + 7Ipc = Qscc + QskEc

La figure 9.10 montre ces deux contributions en régime saturé.

La chargeQscc étant controlée par la tension émetteur base il faudra donc ajouter
une capacité non linéaire (appeléez, capacité de diffusion émetteur, dans le modéle de
Gummel-Poon) entre les plots d’émetteur et de base. La cliggpe étant contrdlée par
la tension collecteur-base on ajoutera une capacité non linéaire (agphstéecapacité de
diffusion collecteur, dans le modéle de Gummel-Poon) entre les plots de cotlettde
base.

9.5.2 Charges stockées dans les régions dépeuplées

Ces charges sont encore contrdlées par les tensions appliquéesuauprttions, on
ajoutera donc une capacité de transit@pz entre les plots d’émetteur et de base, et une
capacité de transitio@'r¢ entre les plots de collecteur et de base.
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Ieo/BF L,
Car Cie
B e @ Icc — Igc
Cac Cic
Ino/BR L

|

C

FIG. 9.11 — Schéma équivalent petit signal

9.5.3 Modele équivalent en régime dynamique

Compte tenu des modifications apportées au modeéle statique que nous ve podseth-
ter, on obtient le modele équivalent représenté sur la figure 9.11, valalneles fréquences
inférieures au temps de transit des porteurs dans la base. Ce modéleéaine [peut étre
utilisé pour des signaux de forte amplitude, la réponse est obtenue de oproche dans
le domaine temporel, en utilisant une discrétisation suffisamment fine pour gtlénsants
du modéle puissent étre considérés constants dans un intervalle de temps.

9.6 Schéma équivalent dynamique petit signal en régime normal
dans la configuration émetteur-commun

Le schéma équivalent dynamique petit signal résulte de la linéarisation cklevgdnd
signal autour d’'un point de polarisation. En régime normal la tengign étant négative, le
courant/ g est négligeable devant les autres composantes du courant, et il emeéstret du
courant réactif qui lui est associé, tout les éléments résultant de lasiaan del ;- seront
donc négligés (conductance base-collecteur, capacité de diffusercbiecteur, transcon-
ductance collecteur-émetteur).

9.6.1 Conductance base-émetteur

La conductance base-émetteur relie les variations du courant de baswiations de la
tension base-émetteur, on a donc la relation :

dl d I I I
9BE B |:SPeVEB/UT:| _ ce B

= dVgp dVgp | BF T~ BFU;p Ur
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9.6. Schéma équivalent dynamique petit signal en régime normal dandilgucation
émetteur-commun

W
'3
Lo

9EB Car Cie

|:| @ 9mVEB
!

E

FIG. 9.12 — Schéma équivalent petit signal d’un transistor PNP

9.6.2 Transconductance

La transconductance relie les variations du courant de collecteur aiatioas de la
tension base-émetteur, on a donc la relation :

dlc d [

Im = Wup  dVeg

VEB/UT} _Iec I
Ur Ur

9.6.3 Capacité de diffusion

La capacité de diffusion base-émetteur résulte des variations de chariéesliées aux
variations de la tension base-émetteur :

_dQs _drlce  _Ic
T dVes  dVes  Urp

CpE

9.6.4 Capacités de transition

Les capacités de transiti@ry iz et Crc ont des expressions identiques a celles obtenues
pour la jonction PN :

eq NgpNp 1
Crg =5/ —= 9.1
TE \/2 NE+NB(¢—VEB) (1)

ﬂ NCNB 1
2 Noc + Np (¢—VCB)

Ng, Nc et Ng sont les dopages des régions d’émetteur, de base, et de collec&eastet
la surface de la région active du dispositif. On obtient le schéma équivalerésenté sur la
figure 9.12.

Sur lafigure 9.13 est donné a titre de complément le schéma équivalentrpiansistor
NPN.

Les schémas que nous venons de présenter modélisent un transidtd?odéales cal-
culs plus précis, on utilise souvent le schéma équivalent représeni figure 9.14 (cas
d’'un NPN), qui prend en compte :

— l'effet des résistances d’accfs;, Rp et Rc,

— l'effet de modulation de I'épaisseur de la base par la tension collectesar-({effet

Early) par I'adjonction de la conductancg,,

Cr¢ =5

(9.2)
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9BE Car Cie

FiG. 9.13 — Schéma équivalent petit signal d’un transistor NPN

— la distribution de la capacité collecteur-base entre la région active etidm ngassive
qui offre souvent la plus grande contribution.
Remarque : Ces mémes améliorations apportées au modele nan li-
néaire, et I'inclusion des phénoménes de forte injectiampéraient

d’obtenir le modéle de Gummel-Poon complet du transistpolaire
qui est utilisé par la plupart des logiciels de CAO des ctecui

9.7 Le transistor en commutation

On étudie ici le cas d’'un transistor NPN.

9.7.1 Mise en conduction

Le transistor initialement bloqué, on applique a I'instart 0, un échelon de courant de
base. Le circuit électrique correspondant est représenté suria fdlb.

Si 'amplitude deF; est grande devant la tension de diffusion de la jonction émetteur
base, I'échelon de tension est transformé en échelon de couranede Mg/ R;,. La jonc-
tion BE n’injectant des porteurs que lorsque la tension base-émetteur avoisinsitantde
diffusion, le courant de collecteur reste faible durant la premiére phasensitoire. Cette
phase cesse au bout de l'intervalle de tempsjui correspond a la charge de la capacité
de transition émetteur dijusqu’a la valeur de la tension de diffusion, et a la charge de la
capacité de transition collecteur deF,. jusqu’a la valeuE,. + ¢. On a donc la relation :

B ) —Ec+o
tdﬁz = /CTEdVBE+ / CrcdVpe
0 —Ee

A partir de I'instantt,; le courant de collecteur commence a croitre. Le courant entrant
par la base peut se scinder en deux composantes :
— une composante permettant 'augmentation de la charge stockée.
— une composante entretenant le passage du courant de collecteur conméggme
permanent, avec le gaiB F’,
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9.7. Le transistor en commutation

JIBE Car Cie

E

FIG. 9.14 — Schéma petit signal d'un transistor NPN non idéal

Ry

I
Ey

FiG. 9.15 — Transistor NPN en commutation
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BF/I, - Ty

E./R.

tq
FiG. 9.16 — Evolution du courant de collecteur & la commutation

— la charge stockée étant reliée au courant de collecteur par le tempsisie dens
I'hypothése quasi statique, on a donc la relation :

dl,  Ic By

B YBF TR,
Pendant la deuxiéme phase du transitoire, le courant de collecteuramoiegponentielle-

ment avec une constante de tenip8rg, vers la valeuBF Ig.

Remarque : Nous avons négligé dans ce calcul les variations de charge
dans les régions dépeuplées.

Si le courant de base est suffisamment important pour assurer latisatai@atransistor,
la fin du transitoire consistera en une phase de stockage ou la valeuur@untcoollecteur
variera peu et lentement vers une valeur trés voising deé... La figure 9.16 montre l'allure
des variations du courant collecteur.

9.7.2 Bloquage

Le transistor initialement saturé on applique, a I'instast0, un échelon de tension sur
la base de valeur E,. Le circuit électrique reste celui de la figure 9.15. La premiéere phase
du transitoire s'appelle la phase de désaturation. pendant cette phdsaxgenctions sont
saturées de porteurs et ne peuvent donc pas bloquer de tensiaeimatension collecteur-
émetteur étant trés faible en régime saturé, le courant collecteur restdesmest inchangé
durant toute cette périodé.(= —E./R.). La jonction base-émetteur étant elle aussi saturée,
le courant de base n’est limité que par le circuit extérieur etaut — E}, / R,. Le courant de
collecteur étant constant le gradient des porteurs minoritaires I'estdaunssla région quasi
neutre de base, et la charg&)s qui doit &tre extraite par le courant de base pour désaturer
la jonction de collecteur apparait clairement sur la figure 9.17. On a doalataon :

tslp = AQS
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9.8. Exercice d’application du chapitre : Analyse d’un transistor bipolal?8/N

JBE JBC
FiG. 9.17 — Variation de la densité de porteur électrons

Une fois la jonction collecteur-base désaturée le transistor se trouvgiererdormal et
la situation est identique & celle rencontrée au cours de la mise en conduetidécrois-
sance du courant est donc exponentielle avec une constante de Bdmps Les formes
d’'ondes du courant de base et de collecteur son représentéesigurd®.18.

9.8 Exercice d’application du chapitre : Analyse d’'un transistor
bipolaire NPN

Le matériau est du Silicium dont la température est maintenue a 300K, etrairgre

n; = 109¢m 3

e=10""%F/cm
k=1.38100%J/K

Les caractéristiques du transistor sont résumées ci-dessous :
— Emetteur N* : dopageNg = 5 10'® em ™3 ; épaisseuiVy = 10~* em ; constante de
diffusion des trou, g = 5 cm?/s.
— Base P :dopageNp = 2 107 cm ™3 ; épaisseuip = 0,8 10~*cm ; constante de
diffusion des électron®,, g5 = 20 em?/s, durée de vie des électrons = 500 ns.
— Collecteur N~ : dopageN¢ = 106 ¢m =3 ; épaisseuiVc = 10 10~ e¢m ; constante
de diffusion des trou®,; = 10 cm?/s.
Surface active 1073 e¢m? ; densité de courant nomina0A /cm?.
On polarise le transistor en régime normal a son courant nominal avec ngierte
collecteur-base égale a 5 \Volts.
1) Calculer les courants de collecteur, de base, et d'émetteur, ainta gue:p. base-
émetteur (on négligera I'extension des régions dépeuplées dans lessrégiasi-
neutres).
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Chapitre 9. Le transistor bipolaire a homojonctions

I
\.
e DBE By/Ry
o t g

) Vee

g
@ > \ A 02

FiG. 9.19 — Montage petit signal

2) Calculer les éléments du schéma équivalent petit signal du modéle de G&oanel-
simplifié autour de ce point de polarisation.

3) On place un court-circuit entre collecteur et émetteur pour le régimeblarian
appellei, le courant circulant dans ce court circuitiete courant fourni par un géné-
rateur alternatif a la base du transistor (cf. figure 9.19 ci-dessoushddtiexpression
du gain en courant /i1 en fonction des éléments du schéma équivalent. Calculer la
fréquence de cassure du gain en courant et la fréquence de transitio

4) Calculer les formes d’'ondes (courant de collecteur et de baségriecdlecteur-
émetteur) correspondant au circuit de la figure 9.20 , la source denefisidélivre
un échelon de tension d®, 7 V' a partir de I'instant = 0. On supposera que :

Dans la phase de déblocage du transistor les effets réactifs prégatsdgon liés

aux variations de charges dans la région dépeuplée de la jonctionrhattets.

Dans la phase de montée du courant les effets réactifs prépondéranti€s aux

variations de charges dans la région quasi-neutre de base.

Le passage entre ces deux régimes se produit brutalement lorsqusida tesse

émetteur atteind, 7 V.

Lorsque le transistor conduit sa ddp base-émetteur est égafela

172



9.8. Exercice d’application du chapitre : Analyse d’un transistor bipolal?8/N

1 kEQ

M1V
10 kQ2

FiG. 9.20 — Commutation
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Chapitre 10

Les transistors a effet de champ

10.1 Le transistor a effet de champ de jonction (JFET)

10.1.1 Principe de fonctionnement et structure

La structure idéalisée d’un transistor a effet de champ de jonction (XdET¢présentée
sur la figure 10.1. Le principe de ce composant est la modulation de I'épaidain canal
conducteur par la zone dépeuplée d’'une jonction PN, la commandectieffen tension par
l'intermédiaire de I'électrode de grille.. Sur la figure, le canal de type N@as$titué par la
région N, et la grille par la région P+. Lorsque I'on polarise en inversenetijon P™N Grille
Source, une région dépeuplée envahit une partie du canal qui na#fpsisseur diminuer et
donc sa résistance augmenter au fur et a mesure que la DDP inverseaguall@sgmente. Si
l'autre extrémité du canal appelé Drain est polarisé par rapport a laesdarcourant Drain
Source sera modulé en intensité par la DDP inverse Grille Source.

Grille
l
#[ ;’
SourceN | | P+ ) brain
| région dépeuplée 3
B canal
Id
Vds
1

FiG. 10.1 — Structure d'un transistor a effet de champ
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Chapitre 10. Les transistors a effet de champ

10.1.2 Caractéristiques statiques

La figure 10.2 indique les notations utilisées pour le calcul de la caractéestayrant
tension du JFET.

4 G
N =
P+
a
th(xr)égion dépeuplée

S D
| canal N %

0 L

Fic. 10.2 — Extension de la zone dépeuplée

Cas des faibles tensiong; : régime ohmique

Lorsque la valeur de la tension Drain Soui¢g est faible devant la valeur de la tension
Grille Source, I'épaisseui’; de la région dépeuplée est constante tout le long du canal et
n’est fonction que de la valeur dg; :

2¢

Wi(z) = O = Np (0 — Vis) (10.1)

¢ estla tension de diffusion de la jonction Grille canal, Nd est le dopage @l.¢anconduc-
tance du canal a pour expression :

_ qNppyb _ _ qNppnpadb _\/ 2¢ _

On peut réécrire I'expression précédente en faisant apparaitradactance du canal sans
région de charge d'espacg :
qNppnb

Gy = =0 (10.3)

et la tensiorV/, au dela de laquelle tout le canal est déplété et aucun colyraetcircule :

qNpa?

> (10.4)

Vo=¢-
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10.1. Le transistor a effet de champ de jonction (JFET)

on obtient alors :

¢ - vas
¢=Vp
Dans ces conditiondf, < —V,), le courant de Draidj croit linéairement avec la tension
Vds .

G = Go[l - ] (10.5)

Ip = GVys

TensionsV,, intermédiaires

Si la tensionV, n'est pas trop élevée, il existe partout entre source et drain unerportio
de canal d’épaisseli¥’;(x) donnée par la relation :

2e 2e
Wila) = ) 26— (V@) Vi)l = \[ oo — Ve + V@] (109)

et la conductance d’'une tranche de cahaVaut :

Glr) = Y [ 2 (v + V@)

qN
L Wt(x)
—GO%[lf a ]
L o Vi V@
=Go-[1 - s ]

SidV est la DDP supportée par la tranche on a :
Ip =G(V)dV
et en intégrant entre la source Biiz) = 0, et le drain ot/ (x) = Vy,, on obtient :

L Vd S

/bm:!mmw

0

Le courant de draidp étant constant, on obtient :

Ip = Go[Vis — (Vas + ¢ — Vsl — [ — Vsl 3)] (10.7)

2
3o =V

LorsqueVy, atteint la valeu,,;, le canal se pince au niveau du drain, on a alors les rela-
tions :

2¢
a = \/QND (¢ - Vqs + Vdsat) (108)
Npa?
Vasar = 150 = 6+ Vos = Ves =V (10.9)
et
Vs =V, 2 2 ¢0—Vys.3
Tisat = Golo — 5P Z 4= gz 10.1
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Chapitre 10. Les transistors a effet de champ

Vis > Viysar : F€gime saturé

Lorsque la tensiofVy, est supérieure a la valeli,,; le canal est pincé a partir d'une
certaine abscisse = L., la différence de potentiel entre ce point et la source vaut alors
Visat- La disparition du canal n’entraine pas pour autant la disparition danbde drain, en
effet la différence de potentiel existant dans la zone pingge{Vysq:) implique la présence
d’'un champ électrique dans la direction des x favorable au transfetldesons vers le
drain. La figure 10.3 montre 'allure de la région dépeuplée en régime shggé@ation 10.8

Y G
P+
a
région dépeuplée
= |
\
s o D
Tl EX
canal DT % X
I §
I L
Lef
F Vds>Vdsat ©
|

FiG. 10.3 — Transistor FET en régime saturé

qui nous a servi a calculer le courant de drain gayr= Vy,: reste valable en régime saturé
en remplagant la longueur du canal par sa longueur effective . Il s’ensuit donc une
augmentation progressive dg et donc du couranty lorsqueV, croit. En effet, I'abscisse
de pincement se rapproche de la source au fur et a mesure que la térasiooroit. Cet
effet entrainant une valeur non nulle de la conductance de sortie’aatard plus marqué
que la longueur initiale du canal est court. Au premier ordre cet eftétgiee négligé et on
peut approximer la valeur du courant de drain Id en régime saturé palelary,,,; qui ne
dépend que d&), et des caracteéristiques physiques du composant. La frontiere malguant
limite du régime saturé sur les caractéristiques statiques s’obtient en porvateudal’;;
dans la relation donnar :

2

3./6—V,

(V1N

Ip = Go[Visat — (Vasat + & — Vigs] 3 — [ — V] 3)] (10.11)

La figure 10.4 montre les caractéristiques statiques calculées a partitatesiseque nous
venons d’établir.
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10.1. Le transistor a effet de champ de jonction (JFET)

I
| &—— Régime saturé _—
1

Vgs=cte

Vvds

Régime ohmique
Vds<<-Vgs

FiGc. 10.4 — Caractéristiques statiques

10.1.3 Caractéristiques dynamiques

Nous nous limiterons au modéle équivalent petit signal en régime saturécpuld de
la linéarisation des équations précédemment établies pour ce régime, fededeacitif dO
aux variations de la réegion dépeuplée avec les tensions de comivigneld/;;. Le schéma
équivalent du transistor intrinseque (sans éléments parasites) éstaetgrsur la figure 10.5
dans la configuration source commune.

La transconductanda@&,,, se calcule a partir de I'expression du courant de drain en régime
saturé 10.9:

_oIp
" OV

(z)_vgs
¢=Vp

G = Go(1— ) (10.12)

La conductance de sortie est nulle si I'on ne prends pas en compte igsover de la
longueur effective du canal comme c’est le cas dans I'expressionll€sTapacités’,, et
Cyd réSL_JItent des variations de cha_rge de la région dépedplégi sont commandeées par
les tensiond/,; etV;,. On ales relations :

oQ Q
Cgs + ng — Wgs‘vdszcte et ng = @h/gszcte (1013)

L'expression de la charg@ en fonction des tensions de commande étant difficile a éta-
blir, nous ne développerons pas le calcul et nous nous borner@ssragliltats qualitatifs :
en régime saturé€’y; est généralement bien plus grande qug, et ces capacités sont en
premiére analyse proportionnelles a la surfakele grille et inversement proportionnelles a
I'épaisseur du canal.
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Chapitre 10. Les transistors a effet de champ

G 7 Cgd - D
o 0
\7gss Cos . vds
| emwd
S S

FiG. 10.5 — Schéma équivalent petit signal

10.2 Le transistor mos (metal oxyde semi-conducteur)

Nous limiterons notre étude au transistor MOS a enrichissement, le fonctionndese
MOS a déplétion étant proche de celui du transistor JFET.

10.2.1 Principe de fonctionnement et structure

La structure d’un transistor MOS est représentée sur la figure 10.6.

En l'absence d’une polarisatidfy; adéquate, il existe toujours une jonction polarisée en
inverse entre la source et la drain, par conséquent aucun coigaificatif ne peut circuler
entre ces deux électrodes et le transistor est bloqué. Lorsqu’on agplitg tension grille
source positive la capacité métal oxyde semi-conducteur se charge eharge négative
apparait dans le semi-conducteur, cette charge est fournie pouilles fealeurs dd/;,
par les charges des accepteurs ionisés d'une région dépeuplégpauiia sous I'oxyde.
Lorsque la tensiofV,, dépasse une certaine valeur appelée tension delgeililapparait
sous la grille une charge de porteurs mobiles concentrée a la surfaeenteanducteur.
Cette charge d’électrons permet alors le passage d’'un courant eatce €t drain.

10.2.2 Inversion des populations de porteurs en surface dhe structure MOS
idéale

La figure 10.7(a) représente le schéma des bandes d’énergie diuneire MOS a
I'équilibre en I'absence de charges piégées dans I'oxyde et auxaoésfdans une structure
idéale ou le travail de sortie du métal, serait tel que le niveau du vidg, serait constant
dans toute la structure. On est alors dans la situation de "bandes plates”.

Sil'on applique une d.d.g/; positive, il y a décalage des niveaux de Fermi et apparition
d’une charge positive sur I'électrode métallique et négative dans le serdiscteur. Malgré
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10.2. Le transistor mos (metal oxyde semi-conducteur)

Grille Oxyde de grille

Drain

Source

I Canal induit

B

FiG. 10.6 — Structure d'un transistor MOS

la polarisation, la présence de I'isolant permet de considérer le niveerchi constant dans
le semi-conducteur ainsi que d'utiliser les expressions des densitéstdarp@tablies pour
I'équilibre thermodynamique :

Ec - EF
N =Nce kT
EF - Ev
P = Nve kT
On constate alors, en utilisant ces expressions, la présence d'uoe dégeuplée dans le
semi-conducteur sur la figure 10.7(b). Si 'on augmeliteau dela d’'un certain seuil, la
différence énergétiqu&, — Efr a la surface du semi-conducteur devient comparable a la
différenceEr — E, en volume, et la concentration en minoritaires a la surface devient égale

a la concentration en majoritaires dans le volume ; on dit que I'on a atteint lel§audrsion.
La d.d.p. supportée par le semi-conducteur vaut alors :

1 N2
g(Ecvolume - Ecsurface) = kT hl Ni;lg

Au dela de ce seuil, la dépendance exponentielle des distributions derpateg I'éner-

gie, fait que I'on peut approximer ces régions inversées par des digtrib surfaciques de
charges et négliger leur chute de potentiel. La tension supportée panile@educteur est
alors constante et vadt

10.2.3 Calcul de la caractéristique courant tension d’'un MOSdéal

La figure 10.8 indique les notations utilisées pour le calcul de la caractéastapurant
tension. On noterd/;(x) I'épaisseur de la région dépeuplée a I'abscisse la tension de
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Chapitre 10. Les transistors a effet de champ

Eo

Ec

Ef

Ev

semiconducteur

oxyde

métal

région dépeuplée

Ef

Eo
Ec

Ev

oxyde semiconducteur

métal

région inversée

Eo

égion dépeuplée

i

esemiconducteur

FiG. 10.7 — Schéma des bandes
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10.2. Le transistor mos (metal oxyde semi-conducteur)

diffusion de la jonction NP, V,.(z) la ddp supportée par le semi-conducteur a I'abscisse
etVy, la polarisation source substrat.

X

FiGc. 10.8 — Structure du transistor MOS

La différence de potentiel entre la grille G et le substrat B est suppootéepartie par
I'oxyde et pour partie par le semi-conducteur :
Vo — Ve = V() + Vie(x)
La densité de charg@ portée par le semi-conducteur a I'abscissaut :
Q) = —CorVor () = —Coz[Va — VB — Vie ()] (10.14)

Cor = €0z /Wy, €St la capacité d’'oxyde par unité de surfagg,la permittivité de I'oxyde,
et W,, son épaisseur. La région dépeuplée supportant la quasi totalité de addde
semi-conducteur on peut écrire :
2eVse(x)
Wi(x) = | ———= 10.15
t() N ( )
La charge dans le semi-conducteur se décompose en une charge fixe aux impuretés
dans la région dépeuplée :
Qf(z) = —gNWi(x)
et en une charge mobile d’électrofs,s :
2eqNyVse(x
Qmob - Q - Qf = _CO.Z’[VG - VB - ‘/sc(x) - C,aSC()
oxr
Cette charge mobile existe au niveau de la source, ou la ddp supportés@mi-conducteur
vaut¢ — Vg, sila tension grille sourcE, est supérieure a la valeur selijl:

2€qNa(¢ + Vsb)
Com

] (10.16)

Vos =Vr =9+ (10.17)
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Chapitre 10. Les transistors a effet de champ

On constate sur cette expression que la ddp source suldgtprmet de moduler la tension
de seuil d'un transistor MOS. La résistance élémentaire du canal ditabsa@ donc pour
expression :
B dx
MnWQmob(x)
si W est la largeur du canal. Un calcul similaire a celui effectué pour le JFEE@uba
I'expression du courant de drain. Dans le cas particulier ou la sotiles@bstrat sont reliés,
on obtient :

dR (10.18)

2TWC, Vs 2 N, 3 3
1= EWCory, g Ve BV vt o) ao0ag)

cette expression étant valable en régime non pincé, c’est a dire si leegsta partout entre
grille et drain. Lorsqué/;, est égale a la valeUry,,; :

€qN, 2C?
sat = Vgs — 1—4/1 N VN 10.20

le canal se pince en= L, et pour les valeurs dé;, supérieures &y,,; le courant sature a la
valeurlysq: = Id(Vgsqe). L'allure des caractéristiques de sorfié(Vy;, Vi) est représentée
sur la figure 10.9.

:

Id £ ~
"% Régime saturé——
!

Vgs=cte=>Vt

Vds

FiGc. 10.9 — Caractéristiques statiques

10.2.4 Modéle équivalent simplifié
Regime statique

On peut simplifier les équations établies précédemment avec un bonngiagiion en
utilisant les expressions suivantes :
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10.2. Le transistor mos (metal oxyde semi-conducteur)

< |[Pour les trés faibles valeurs @ (Vis < ¢ tVigs < Vs — VT‘

Ip = BV vy, (10.21)
c’est le régime linéaire
< |Pour les faibles valeurs dé;, (Vis < ¢)]
Ip ~ %CM(VQS —Vr— VSS)VdS (10.22)
< |En régime saturéi{y, > Vigar = Vs — Vir \
I~ B Cor vy (10.23)

Schéma equivalent dynamique

Le schéma équivalent du MOST est représenté sur la figure 10.10pdlagie est sem-
blable a celle obtenue pour le JFET, avec en plus une capacité draie éQudont I'origine
est en grande patrtie liée a la région dépeuplée de la jonction drain subatir@nsconduc-
tanceG,, s'obtient facilement a partir des expressions précédentes, tandisqualéars
des capacités sont difficiles & obtenir analytiquement en raison du carhittémentionnel
de phénomeénes physiques mis en jeu dans ce composant. Toutefois obteeirt!'ordre
de grandeur des capacit€g, et Cyq en négligeant la capacité due au semi-conducteur qui
se trouve en série avec la capacité d'oxyde :

Coa WL = Cys + Cyq

10.2.5 Structure MOS réelle

Dans une structure MOS réelle, il faut tenir compte des charges piégésd’'oxyde
et aux interfaces, ainsi que de la différence des travaux de sortielenirétal et le semi-
conducteur. Lorsque la tensidf, est nulle on n’est plus dans la situation des "bandes plates”
comme c'était le cas pour une structure idéale. Pour retrouver cette situatidoit appli-
guer entre grille et source la ddg-5. On peut tenir compte de ces défauts en modifiant
I'expression de la tension de seuil :

25]\[0,@5 + ‘/sb)

Vi=Vrp+ ¢+ c.

(10.24)

Remarque : Dans le procédé de fabrication d’'un TMOS, on ajuste
toujours la tension de seuil a la valeur désirée par une mbgdian
précise de charges.
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Chapitre 10. Les transistors a effet de champ

LI y
g

L

\;gscgs_ Ll vds
—_Gm. S _Cds

S S

FiGc. 10.10 — Schéma équivalent petit signal du MOST

10.3 Exercices d’application du chapitre

ol

Un transistor JFET a les caractéristiques suivantes : épaisseur du aa@e:m, lon-
gueur du canal :L=10m, largeur du canal :b=1@0n région de grille : Na=1Fcm=3; ré-
gion de canal : Nd=10cm—3, xn=1000cm/V.s. N;=10"%cm™3, e= 10~ 2F/cm

1 Calculer la valeur de la tension de pincement Vp, et de la conductancendliszans
charge d’espace Go.

2 Tracer la caractéristique 1d3f,) pour les valeurs d&), suivantes : 0,-1, -2, -3, -4V,
(0<V,4s<5V avec un pas de 1Volt).

3 Pour V=5V, tracer la caracteristique de transfert Id ¥f). Quelle valeur dé&/,
donne une transconductance maximale, calculer sa valeur.

4 Calculer la somme des capacités Cgs et Cgd en régime linéaird/peif). 5 On se
place aV;;=5V etV,,=0V, et on suppose : Cgd/Cgs = 1/10; Cgd + Cgs = 0.5 x (valeur de
Cgs+Cgd en régime linéaire pour le mémg)

- Calculer les éléments du schéma équivalent petit signal.

- Calculer la fréquence de transition Ft (fréquence ou le gain en doestégal a I'unité).

- Exprimer la valeur de Ft en fonction des paramétres technologiquesceteatides
solutions pour améliorer les performances fréquentielles du composant.

o]
Etude de l'inverseur CMOS

Le schéma électrique de l'inverseur et les notations utilisées sont domnksfigure
ci-dessous.

Les caractéristiques des transistors sont les suivantes :
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10.3. Exercices d’application du chapitre

. vdd=5V
PMOS N
—,
c @ ®:
[ b 1 ¢
NMOS S

Fic. 10.11 — Schéma électrique

Cox=50nF/Cr\2|. NMOS : Vpy=1V; /LN:E)OOCTT?/VS, WN/LN=1 PMOS : Vgp=-1V;

wp=250Cnt/Vs ; Wp/L p=2
1 Tracer les caractéristiques statiques du NM@S(Vs) pour Vg=0;1;2;3;4;5.

2 Tracer sur le méme graphe les caractéristiques statiques du PM@®@d) pour Vp=0;1; 2; 3;
4;5.

3 Déduire du graphe précédent la caractéristique de transfert desaweVs=f(V )

4 Calculer la tension de commutation de l'inverseur \définie Vs=Vg. Que vaudrait elle si
Wp/Lp:]. ?.

5 L'entrée de l'inverseur étant attaqué par un signal carré 0 5V, dridérice 10Mhz, calculer les
formes d’ondes en sortie de I'inverseur pour une capacité Cl de 0,1pF.

187



Chapitre 10. Les transistors a effet de champ

188



Annexe A

Eléments de fabrication des circuits
Intégres

L'objectif de ce chapitre est de donner quelques notions sur les praoblesiatifs a la
technologie des semi-conducteurs, la fabrication des circuits intégré&riatitchnologique
CMOS.

A.1 Opérations technologigues élémentaires

Pour fabriquer un circuit intégré on doit étre capable de réaliser a gantie plaguette
de semi-conducteur monocristallin,

— des régions de semi-conducteur de dopages différents en type@i@mtration ;

— des couches d’interconnexions métalliques ou semiconductrices petnaettaier

les différents composants élémentaires a l'intérieur du circuit intégré ;

— des couches isolantes.
Dans ce paragraphe, nous décrirons succinctement les procédEsdisiation de ces diffé-
rents constitutifs élémentaires du circuit intégré.

A.2 Reéalisation du substrat semi-conducteur

Il s’agit d’obtenir, a partir de quartz, un cristal de silicium tres pur dves peu d’'atomes
d’'impuretés électriquement actives, ainsi qu’une structure cristallinsi ggampte de dé-
fauts d’empilement des atomes. On réduit d’abord du quartz dans ud fmarpar du car-
bone :

Si0s +2C — Si1+2CO

Le silicium obtenu, pur a 99%, est ensuite purifié par différents pracéHiniques
jusqu’a I'obtention d’un silicium polycristallin trés pur chimiquement (quelqles’, ré-
sistivite>2002.cm). Le monocristal de silicium est obtenu par solidification du matériau
précédent aux environs de 14@sur un germe de monocristal. On obtient alors un lin-
got dont le diamétre peut atteindre 20cm, et qui peut étre dopé uniforméimemt cette
phase. Le lingot est ensuite découpé en tranches, puis poli. On obtientas plaquettes
de semi-conducteur dont le diametre maximal atteint 20cm environ, et ayarépaisseur
de quelgues centaines de microns, aptes a la réalisation de circuits intégrés.
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Annexe A. Eléments de fabrication des circuits intégrés

A.3 Reéalisation des couches de semi-conducteur

Pour réaliser des régions de semi-conducteur de dopages, de tygpépagsseurs sou-
haitées on peut procéder par :

— diffusion de dopants;

— implantation ionique de dopants;;

— croissance cristalline d'une couche de semi-conducteur a partir dtrab

A.3.1 Ladiffusion

Le processus de diffusion est le procédé le plus courant pour obiemijonction. Les
atomes d'impuretés dopantes du silicium (B, As, Ph,..) ont une constantefulgatiftrés
faible aux températures ambiantes, pour les faire pénétrer dans le agisiitidim a partir
de la surface, on doit procéder dans un four a température élev@@ Cl®&pique), avec des
durées de diffusion d’autant plus grandes que la profondeur géalest importante (plu-
sieurs dizaines de minutes pour des profondeurs de quelques mid@esncentration des
dopants diminue de la surface vers le volume selon une loi en erfc ouiGausselon que
la diffusion s’effectue a concentration de surface constante ou qudetitépants constante.
Le procédé de diffusion s’effectuant a haute température, toutes lesst@pprésentes dans
le cristal diffuseront simultanément, et les jonctions précédemment réalisgest leurs
caractéristiques changer.

A.3.2 Limplantation ionique

L'implantation ionique consiste a accélérer des ions dopants et a les prjel@surface
du substrat. La profondeur de pénétration des ions qui dépend dénlergie, et le nombre
total d’'ions implantés qui dépend de la durée d'irradiation sont parfaitemafirisés. On
peut, par cette technique, réaliser aisément des jonctions peu prof{efgemicron) et trés
dopées qu'il est difficile de réaliser par diffusion. I'arrét des ionssde cristal s’effectuant
par chocs sur les atomes du cristal, le réseau cristallin est trés pertitlestatécessaire
d’effectuer un recuit rapide (quelques secondes vers°IDQ@our réarranger les atomes du
cristal et les atomes dopants. De plus, ces temps trés courts et ces terepéraisi faibles
sont un avantage en ce qui concerne la rapidité de réalisation et la ndficatamh des
couches existantes.

A.3.3 Lepitaxie

Le processus d’épitaxie consiste a faire croitre a la surface du sulbstraouche mince
de semi-conducteur. On distingue deux grands type d'épitaxie, les deégndtéaction chi-
mique en phase vapeur (CVD : Chemical Vapor Deposition), et les dépbHsvaporation
ou projection moléculaire (PVD : Physical Vapor Deposition).

Les CVD sont les plus courants et les plus faciles & mettre en oeuvrepogmses
gazeux de silicium (SiH4, SiH2CI2,..) se décomposent, et une couche densilicano-
cristallin se dépose a la surface du substrat avec une vitesse de Bordnecron par mi-
nute. On peut doper ces couches (uniformément ou non) en ajoutdopant dans les gaz.
Les températures nécessaires dépassent C0A0a pression atmosphérique, mais peuvent
étre considérablement réduites a des pressions plus basses ou ssistal@e de plas-
mas(PECVD).
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Les PVD, tres difficiles & mettre en oeuvre sont utilisés pour les composamtonies
et optoélectroniques avec des semi-conducteurs composés, ou jpogsedées couches
minces magnétiques ou piézo-électriques.

A.4 Reéalisation de couches isolantes

Les couches isolantes sont réalisées le plus souvent par oxydatiticidms ou parfois
par dépdt de matériau isolant.

La plupart des couches isolantes sont réalisées directement avaidd'dengilicium SiO2
par oxydation "séche" ou "humide". L'oxyde sec s’obtient par oxiptidhermiqueg00°C' <
T < 1100°C) du silicium sous atmosphére d’02. On obtient de cette maniére un isolant de
trés bonne qualité électrique (utilisé comme diélectrique de grille dans les TMOS) ma
de croissance lente réservé aux couches minces. Sous atmosphapeded/eau on ob-
tient thermiquement I'oxyde "humide" qui croit plus vite, mais de moindre qudbtirégue
il est réservé a la réalisation de couches plus épaisses isolant lessragtes du semi-
conducteur des interconnexions.

Pour réaliser une couche isolante qui n'est pas en contact avecstesgn peut réaliser
une couche d’oxyde par dép6t CVD, ou déposer du nitrure de silidiiyiv, par CVD ou
PECVD a basse température si des réalisations antérieures ne suppasteles tempéra-
tures élevées( connexions en aluminium )

A.5 Réalisation des interconnexions

Les interconnexions sont réalisées par dépdt PVD (évaporation lggérisation ca-
thodique ) de matériaux conducteurs (Al pour les longues distances,unMgmdistances
moyennes,..) ou par croissance épitaxiale de silicium polycristallin pour lesontegxions
a courte distance. Le Si polycristallin sert aussi pour la réalisation desgtes TMOS, de
résistances, d’armatures de condensateurs.

A.6 Lithographie et gravure des couches

Pour fabriquer un circuit intégré il faut étre capable de définir de marpégcise la
géomeétrie des différentes couches que nous venons de décritde cide de la lithographie
et de la gravure. Par exemple, pour obtenir une jonction PN de géométmieldfiaie, on
peut a partir d'un substrat N (Cf. Figure A.1 a figure A.3) :

— faire croitre une couche d’'oxyde épais sur toute la surface du aufastr

— déposer sur cet oxyde une couche de laque photosensible apseté ) ;

— cacher par un masque le motif désiré et éclairer par une lumiéere de lordjorde
appropriée. La région insolée devient alors sensible & un solvant cl@migueut étre
facilement dissoute (c,d);

— graver la couche d’oxyde non protégée par le résist, par attaque okioieda couche
d’'oxyde (e);

— faire diffuser les dopants P, la couche d’oxyde servant de madquaféusion (f).

On peut de la méme maniére délimiter géométriqguement les couches d’intencosnex
et les couches isolantes. Pour des questions de résolution, la lithogogpiojee qui est
limité autour du micron en raison de la diffraction de la lumiére, est souventiaeggpar
une “insolation™ du résist a I'aide d'un faisceau d’électrons piloté@pdinateur ou par une
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irradiation avec des rayons X. On atteint avec ces technigues degigs®kubmicroniques
nécessaires pour la fabrication des circuits intégrés actuels.

A.7

Etapes technologiques de la filiere cmos

Nous allons décrire dans ce paragraphe les principales étapes teptnetopermettant
la réalisation des circuits intégrés CMOS. Les figures A.4 a A.8 résume stigéemaent
ces étapes:

— Le substrat de base peut étre de type P avec un dopage de I'orth& der 3 (a).

— On procéde a la réalisation de caissons de type N qui serviront deagubsaux

A.8

pour la réalisation des PMOS. On procéde par implantation ionique suivrdauit a
haute température ; on obtient alors une concentration de quelqtfesntd sur une
épaisseur de quelques microngiidtypique) (b).

On effectue ensuite une oxydation localisée d’isolement (OyBpique) (c).

On réalise ensuite par oxydation séche 'oxyde de grille des MOS (qpeettjpaines
de nanometres typique). Cette étape doit étre particulierement soigné&viieuune
densité d’'états d’interface trop importante (d).

On procede alors a la réalisation des grilles des transistors en polysiliguetgges
centaines de nanometres). la définition géométrique submicronique est gitginte
gravure séche (assistée par plasma), et ce type de grille supportapkesdtérieures
a haute température (e).

On effectue successivement les implantations de source et de draihi2S et des
PMOS (f, ).

On effectue ensuite une oxydation a basse température permettant dismeache
de polysilicium ainsi que de planariser la surface du circuit intégre. @ r@ors
I'oxyde pour I'ouverture des contacts de drain et de source (h).

On réalise ensuite le premier niveau d’interconnexion métallique (i). Gredeoalors
au dépbt d’'une couche isolante, et ensuite a la réalisation d'une deuxitmbe
d’interconnexion généralement en aluminium (non représentés suria)figu

On procéde enfin au dépdt d’une couche passivante (nitrure gmpient) (j). -1l reste
enfin a graver les plots de contact qui serviront pour les connexioogclit avec le
boitier, puis, apres découpe de la plaquette, on obtient chaque circgitéiréi est
testé et monté individuellement.

Remarques

De nombreuses étapes technologigues ont été passées sous gilgractcelier des
implantations d’ions pour ajuster les tensions de seuil de chaque type cbinter
nexions.

Il'y souvent plusieurs niveaux de polysilicium et d’interconnexioms|gi permet de
réaliser des capacités et des résistances performantes et la filie@agaiue CMOS
peut étre utilisée pour la fabrication de circuits analogiques ou mixtes.

A partir de la filiere CMOS a été développée la filiere BICMOS qui combine ser u
méme plaquette de semi-conducteur les avantages de la filiere CMOS (faibtercon
mation, haute densité d'intégration,..) aux avantages des C.I. bipolairafitéagpti-
tude a la réalisation de circuits analogiques,..).

La mise au point d'une filiére technologique performante demande déssde re-
cherche et de développement ( une dizaine d’années), et desréguigeechnolo-
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giques extrémement lourds. La durée de vie d’'une filiére avoisine 5 auseaou-
velle génération apparait chaque 2 ans environ. Les améliorations ebtemie deux
filieres successives résultent généralement d’une réduction des aimepbysiques
des composants (actuellement la longueur du canal des MOS est ird&xi@m),
ce qui entraine une augmentation des densités d’'intégration (plusieuredida mil-
lions de composants par puces actuellement) et des performances dis. circ

Oxyde

FiG. A.1 — Lithographie et gravure des couches (1)

Lumiére UV

PLLLEL

FiG. A.2 — Lithographie et gravure des couches (2)
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diffusion P

UL

FiG. A.3 — Lithographie et gravure des couches (3)

Substrat P

a

Caisson

N
N

FiG. A.4 — Réalisation d'un CMOS (1)
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Oxyde d'isolement

Vv

Oxyde de grille

d

FiG. A.5 — Réalisation d'un CMOS (2)
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grilles en polysilicium

diffusion de drain| N+

FiG. A.6 — Réalisation d'un CMOS (3)
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vV
diffusion de drain P+

g

oxyde d'isolation

pd

L~
ouverture des contatts
de drain

h

Fic. A.7 — Réalisation d'un CMOS (4)
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interconnexion métalliques

couche passivante

FiG. A.8 — Réalisation d'un CMOS (5)
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Annexe B

Données numeériques

B.1 Caractéristiques des principaux semi-conducteurs a 300k

Le tableau ci-dessous résume les caractéristiques physiques de trotoseniteurs ;
le Germanium pour son caractére historijue silicium car c’est le plus utilisé et qu'il
est a l'origine du développement de la microélectronique, et I'arsénaugalium pour son
utilisation en haute fréquence.

Eq N; N uP € claquage
(eVv) | (cm™) cm?/Vs cm?/Vs Flcm Viem
Ge |[0,66 2,4.103 4000 1900 1,4410712 [ 10°
Si 1,12 1,5.10° 1400 500 1,04107 1% [ 310°
AsGa | 1,43 107 8500 400 0,96 102 | 410°
atomes/cm3 cond. therm.
w/cm°C
Ge 4,4210% 0,64
Si 5,0 167 1,45
AsGa | 2,21.16° 0,46

!Noter toutefois le retour en force du Germanium dans des alliages coieaifiisé en hyperfréquences.
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