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Introduction

La physique des semi-conducteurs est l’une des branches les plus riches et ouvertes de
la physique des solides. L’intérêt particulier porté à ce type de matériau provient essentiel-
lement de propriétés électroniques très intéressantes. En effet, le semi-conducteur est un
matériau plutôt isolant intrinsèquement, mais qui sous certaines conditions peut conduire
le courant électrique. On peut notamment en modifier la conductivité en y introduisant en
quantité infime certains atomes, ditsdopants, de nature différente de ceux composant le
semi-conducteur.

L’industrie des circuits et composants électroniques à semi-conducteurs1 est un des pi-
liers fondamentaux de l’économie depuis les années 70. Elle est notamment à labase du
développement d’un grand nombre de technologies modernes parmi lesquelles l’informa-
tique, les télécommunications, le traitement de l’information et l’automatique.

Cette industrie est basée sur deux concepts : la miniaturisation et l’imprimerie2. La mi-
niaturisation est rendue possible par le fait que les vecteurs d’informationsont des particules
élémentaires : les électrons. Les circuits et composants étant essentiellementà géométrie
planaire à l’heure actuelle, la reproduction à grande échelle des circuits àété rendue possible
grâce aux procédés classiques d’imprimerie transposés aux échelles micrométriques.

Les composants électroniques mettent à profit les propriétés dynamiques des électrons
dans les semi-conducteurs. Il faut donc, pour tenter de comprendre lefonctionnement de ces
composants, préciser ces propriétés et définir les grandeurs physiques dont les évolutions
conditionnent les propriétés électriques ou optiques des composants. Lesparamètres fonda-
mentaux d’une telle étude sont d’une part l’état de la population d’électrons à l’équilibre ther-
modynamique (qui dépend fortement de la structure des niveaux d’énergie), et d’autre part
l’évolution de cette population lorsqu’intervient une perturbation. On distingue deux types
de perturbations : les perturbations douces qui donnent lieu aux phénomènes de transport, et
les perturbations dures qui sont à l’origine des phénomènes de génération-recombinaison.

1Solid-state devices
2Pour cette dernière, il semble que la fin de la partie ait bientôt sonné avec l’apparition de techniques de

croissance d’autoorganisée permettant de construire les composantsnanométriques atome par atome...

9



10



Chapitre 1

Notions de cristallographie

Les matériaux semi-conducteurs que nous étudions dans ce cours sont exclusivement des
solides cristallins. Leur propriétés électroniques, optiques, mécaniques et thermiques sont
donc intimement liées à la géométrie particulière sous-tendant l’arrangement des atomes au
sein du matériau : le réseau cristallin. La branche de la physique permettant de caractériser
cette géométrie est la cristallographie, dont l’objectif du présent chapitre est de présenter les
notions essentielles.

Pour l’essentiel, nous exploiterons ces notions d’abord lors de l’étude de la structure de
bandes d’énergie des matériaux semi-conducteurs, puis dans le cadre de la modélisation des
phénomènes d’interaction rayonnement-matière au sein de ces matériaux.

1.1 Géométrie du réseau cristallin

1.1.1 Définitions

L’état cristallin correspond à un arrangement ordonné d’atomes ou de molécules qui
constituent le solide (fig. 1.1)1

La géométrie d’un solide cristallin est définie par :

1Dans les cristaux liquides, l’ordre est partiel : seul l’ordre résultant de l’orientation des molécule est
conservé, tandis que l’agencement géométrique des molécule dans l’espace est, comme dans toute phase liquide,
désordonné.

-

6

1

a

c

b

FIG. 1.1 – Un cristal est un arrangement ordonné d’atomes ou des molécules.

11



Chapitre 1. Notions de cristallographie

-

6

FIG. 1.2 – Un motif de base est constitué d’un groupe d’atomes ou de molécules.

6
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�
β
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γ
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b

c

FIG. 1.3 – La maille primitive est décrite par 3 vecteurs de base ainsi que 3 angles.

– Un motif2 de base (fig. 1.2) qui correspond à un groupe d’atomes qui se répètepério-
diquement pour constituer le cristal ;

– Un réseau3 cristallin constitué de nœuds auquel est "accroché" le motif ; en dimension
3, ce réseau est caractérisé par trois vecteurs de basea,b, c, qui permettent de générer
l’ensemble des nœuds par des translations élémentaires à partir d’un nœud-origine.
Ces vecteurs sont définis par leur longueur a,b,c ainsi que par les anglesα, β, γ qu’ils
font entre eux.

Les trois vecteurs précédent sous-tendent (fig. 1.3) un volume appelémaille du réseau.
La mailleélémentaire4 (ou primitive en franglais) est la maille de plus petit volume parmi
toutes les mailles permettant de générer les nœuds d’un réseau donné. Selon le degré de
complexité géométrique du réseau, elle peut, ou non, être confondue avecla maille conven-
tionnelle, qui est la maille utilisée par convention (et souvent par simplicité) pour décrire un
réseau particulier.

La position de chaque motif du cristal est donc défini par le vecteur translation T :

T = n1a + n2b + n3c

avecn1, n2, n3 entiers, et le volume de la maille élémentaire est donné par :

Ω = (a × b) · c

En outre, on appellerangée réticulaire une rangée de nœuds etplan réticulaire un plan
passant par des nœuds du réseau.

Il est important de comprendre que le réseau cristallin est un modèle idéal de cristal :
en effet, lesnœuds du réseau cristallincorrespondent à la position d’équilibre des atomes
du cristal (ou de son motif, dans le cas général). En toute rigueur, le réseau cristallin ne
"coïncide" donc avec le cristal réel qu’à température nulle,i.e. lorsque l’agitation thermique
est inexistante. A température non-nulle, un cristal n’est donc jamais rigoureusement pério-
dique : ces écarts à la périodicité feront l’objet d’une attention particulièrelors de l’étude des
phénomènes de transport, parce qu’elle influent fortement sur la conductivité électrique du
matériau.

2Anglais : pattern
3Anglais : lattice
4Anglais : primitive cell
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1.1. Géométrie du réseau cristallin

1.1.2 Réseaux de Bravais

Les réseaux de Bravais sont des familles de réseaux permettant de classer aisément la
plupart des réseaux cristallins5 selon leurs symétries. Il existe 7 familles de géométrie cris-
talline, caractérisées par des degrés desymétrieplus ou moins élevés :

cubique a = b = c α = β = γ = 90˚
ttragonal a = b 6= c α = β = γ = 90˚
orthorhombique a 6= b 6= c α = β = γ = 90˚
monoclinique a 6= b 6= c α = β = 90˚ 6= γ
triclinique a 6= b 6= c α 6= β 6= γ
rhombodrique (ou trigonal) a = b = c α = β = γ 6= 90˚
hexagonal a = b 6= c α = β = 90˚γ = 60˚

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

1.1.3 Systèmes cubiques

Le système cubique est le système dans lequel cristallisent la plupart des semi-conducteurs
(germanium, silicium, arseniure de gallium, ...). Il possède une symétrie d’ordre 4, i.e. il est
invariant par rotation de2π/4. Il existe trois réseaux cubiques dont la maille conventionnelle
est un cube d’arêtea :

– le cubique simple (simple cubicou SC) : un motif de base à chaque sommet du cube
(figure 1.5) ;

– le cubique centré (centered cubicou CC) : un motif de base à chaque sommet d’un
cube et un motif au centre du cube (figure 1.6) ;

– le cubique à faces centrées (face centered cubicou FCC) : un motif à 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 sont iden-
tiques, ce qui n’est pas le cas pour les réseaux CC et FCC. Par exemple, si l’on note l la
longueur de l’arête du cube (maille conventionnelle), la maille élémentaire du réseau FCC
est sous-tendue par les trois vecteurs suivants :a = (l/2, l/2, 0), b = (0, l/2, l/2) et
c = l/2, 0, l/2. Le volume généré est alors unrhomboèdre (trois angles non-droits, vec-
teurs de même longueur), dont le volume vautΩ = (a × b) · c = l3/4. Ce volume est
bien inférieur au volumel3 de la maille conventionnelle. On se convaincra aisément (cf. TD
"Cristallographie") que cette maille élémentaire permet de générer tous les nœuds du réseau.

1.1.4 Directions cristallographiques - indices de Miller

Du fait des symétries cristallines, certaines directions sont privilégiées. La normale à
un plan réticulaire définit une direction particulière. Lesindices de Miller permettent de
préciser cette direction (et donc ce plan réticulaire) pour un réseau donné.

Pour définir les indices de Miller d’un plan réticulaire donné (cf. exemple figure 1.8), il
faut :

– déterminer les coordonnés des points d’intersection du plan réticulaire avec les axes
définis par les vecteurs de la maille (généralement la maille conventionnelle) : ex.
(2, 4, 3) ou (1, 2, 3/2). Si l’intersection n’est pas un point, on prend∞.

– prendre l’inverse de ces coordonnées : ex.(1/2, 1/4, 1/3) ou (1, 1/2, 2/3).

5A l’exclusion des quasi-cristaux
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cubique simple cubique centré cubique faces centrées

tétragonal simple tétragonal centré

monoclinique triclinique rhomboédrique hexagonal compact

FIG. 1.4 – Réseaux de Bravais

6

-

�

c

a

b

FIG. 1.5 – Maille conventionnelle (et également élémentaire) du réseau cubique simple :
a = b = c
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1.1. Géométrie du réseau cristallin

7

U

i

7

c

a

b

FIG. 1.6 – Maille élémentaire du réseau cubique centré (BC) :a = b = c = l∗
√

3/2, où l
est la longueur de l’arête du cube. Cette maille n’est PAS un cube, contrairement à la maille
conventionnelle...

N	k

a

c

b

FIG. 1.7 – Maille élémentaire du réseau cubique faces-centrées (FCC) :a = b = c =
l∗/

√
2, où l est la longueur de l’arête du cube. Cette maille élémentaire n’est PAS un cube,

contrairement à la maille conventionnelle...
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-

	

6

2

4

3

a

b

c

FIG. 1.8 – Indices de Miller du plan dessiné :[6, 3, 4]

[1, 0, 0] [1, 1, 1] [1, 1, 0]

FIG. 1.9 – Les 3 plans réticulaires les plus courants pour les réseaux cubiques.

– ramener au trois plus petits entiers proportionnels en multipliant par une fraction ra-
tionnelle adhoc : ex.[6, 3, 4]. Lorsqu’une coordonnée est négative, on ajoute une barre
au-dessus de l’indice correspondant : ex.[1̄, 0, 1].

Un triplet d’indices de Miller permet donc de caractériser une famille de plan réticulaires
parallèles entre eux.

1.2 Réseau réciproque - Zones de Brillouin

Les symétries cristallines se retrouvent dans les propriétés des grandeurs physiques du
cristal. En particulier, lapériodicité de la structure cristalline entraîne que, sauf cas particu-
lier, les grandeurs physiques caractérisant le cristal (densité, charge électrique, aimantation,
...) sont périodiques, et sont par conséquent décomposables en sériede Fourier.

1.2.1 Réseau à une dimension

Une grandeur physiqueρ (par exemple la densité de charge électrique) égale àρ(x) en
un pointx d’un réseau unidimensionnel est telle que :

ρ(x) = ρ(x+ na),∀n ∈ Z
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1.2. Réseau réciproque - Zones de Brillouin

oùa est la période (ou le pas) du réseau. Sa décomposition en série de Fourier s’écrit :

ρ(x) =
+∞∑

p=−∞

ρne
ip 2π

a
x

soit encore,

ρ(x) =
∑

k

ρke
ikx, k = p

2π

a
, p ∈ Z

avec

ρk =
1

a

∫ a

0
ρ(x)e−ikx dx

Le point d’abscissek = p2π/a appartient à l’espace de Fourier que l’on appelleespace ré-
ciproque. Plus précisément, ce point définit à l’intérieur de cet espace réciproque un nœud
d’un réseau de pas2π/a, que l’on appelleréseau réciproque. Par exemple, le nœud d’abs-
cisse3 · 2π/a définit la position de la troisième "harmonique" de la décomposition en série
de Fourier deρ(x), et le nœud à l’origine, la "composante continue". Pour lever toute am-
biguïté, nous appellerons désormaisespace directl’espace réel dans lequel existe le cristal,
et réseau directle réseau cristallin : l’espace et le réseau réciproques sont, a contrario, des
objets abstraits définis pour les besoins de la décomposition en série de Fourier. Notez enfin

Réseau direct

Réseau réciproque

a

2π/a

0

x

k

0

Transformée de Fourier

4eharmonique

ρ(x)

ρk

FIG. 1.10 – Décomposition en série de Fourier d’un grandeur périodiqueρ(x) (densité de
charge électrique,...) du réseau direct. Les "raies"ρk sont dessinées sur le réseau réciproque
de pas2π/a.

que, par ailleurs, le réseau réciproque peut être défini comme la transformée de Fourier du
réseau direct. Ainsi, dans l’espace réciproque, les distances se mesurent-elles enm−1 (cf.
en Hz en traitement du signal). Dans le cas unidimensionnel, l’analogie avec lecours de
signal échantillonné est triviale, car le réseau direct est un peigne de Dirac de pasa, et le
réseau réciproque un peigne de Dirac de pas2π/a. La décomposition en série de Fourier
d’une grandeur périodiqueρ(x) revient à prendre la transformée de Fourier d’un peigne de
Dirac de pasa convolué avec le motifρ0(x) définit sur l’intervalle[0, a) : il s’agit donc de
la transformée de Fourier du motif,̃ρ0(k), multipliée par un peigne de Dirac de pas2π/a,
c’est-à-dire "échantillonnée" en chaque nœud du réseau réciproque.
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1.2.2 Réseau tridimensionnel

Dans le cas d’une grandeur physiqueρ(r) telle que :

ρ(r) = ρ(r + T)

oùT est un vecteur quelconque du réseau direct, la décomposition en série deFourier donne,
si et seulement si le réseau estcubique (cf. remarque ci-dessous) :

ρ(r) =
∑

k

ρke
ik·r, k = p1

2π

a
+ p2

2π

b
+ p3

2π

c
, {p1, p2, p3} ∈ Z

3

avec

ρk =
1

Ω

∫

Ω
ρ(r)e−ik·rd3r

l’intégrale portant sur tout les volume de la maille élémentaire.
L’espace réciproque peut donc être subdivisé en mailles élémentaires dedimension(2π/a, 2π/b, 2π/c).

La maille élémentaire de l’espace réciproque centrée sur l’origine de l’espace réciproque est
appeléepremière zone de Brillouin. Le réseau réciproque est donc totalement défini par sa
période (= son pas) et par la première zone de Brillouin.

Dans le cas général (i.e. quelque soit le type de réseau, cubique, hexagonal, etc...), les
vecteurs de base du réseau réciproque(a∗,b∗, c∗) sont donnés par :

a∗ =
2π

Ω
b × c, b∗ =

2π

Ω
c × a, c∗ =

2π

Ω
a × b (1.1)

où (a,b, c) sont les vecteurs de base du réseau direct, etΩ est le volume de la maille élé-
mentaire du réseau direct :

Ω = a · b × c

Le volumeΩ∗ de la maille élémentaire du réseau réciproque est donc :

Ω∗ = a∗ · b∗ × c∗ =
8π3

Ω

et la décomposition d’une grandeur périodique du réseau en série de Fourier s’écrit, dans le
cas général (i.e.quelque soit la géométrie du réseau) :

ρ(r) =
∑

k

ρke
ik·r, k = p1a

∗ + p2b
∗ + p3c

∗, {p1, p2, p3} ∈ Z
3

la somme portant surtous les vecteurs du réseau réciproque. En outre, on montre aisément
que les formules précédentes donnant les vecteurs du réseau réciproque sont telles que, siT
est un vecteur du réseau direct, etT∗ un vecteur du réseau réciproque, alors

T · T∗ = 2π

Dans le cas des systèmes cubiques il est simple de montrer que :
– la maille élémentaire du réseau réciproque d’un cubique simple est cubique simple
– la maille élémentaire du réseau réciproque d’un cubique centré est cubique à faces

centrées
– la maille élémentaire du réseau réciproque d’un cubique à faces centréesest de type

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 constitueune mé-
thode puissante pour l’étude de la géométrie du réseau.

Une première approche qualitative permet de montrer (cf. figure 1.11) que les pics de
diffraction sont obtenus pour des angles tels que :

2d sin θ = nλ, ∀n ∈ Z

oùλ est la longueur du rayonnement X, etd la distance entre deux plans réticulaires.

6

?R

�
θ θ

d

R

�k k′

R

�

k

k′

q

?

FIG. 1.11 – Loi de Bragg.k 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 X vautp = ~k, d’où

p = p′ + ~q

ce qui montre que la quantité~q représente laquantité de mouvementabsorbée par le
cristal lors du processus de diffusion. Nous allons montrer que ce vecteur q doit satisfaire à
une relation géométrique très générale pour que la diffusion ait lieu, relationdont la loi de
Bragg constitue un cas particulier.

Une analyse plus quantitative du mécanisme de diffusion repose sur lasection efficace
différentielle de diffusion, que l’on définit par :

dσ

dΩ
(q) ∼ 2π

~
| 〈k|U(r)

∣∣k′
〉
|2

où :
– U(r) représente lepotentiel d’interaction entre le photon X (i.e. l’onde électroma-

gnétique qu’il “porte”) et les atomes du cristal ; ce potentiel est de natureessentiel-
lement électrostatique (dipolaire), les atomes interagissant avec le champ électrique
de l’onde via leur distribution de charge électrique (il existe des termes d’interaction
magnétique, mais d’intensité beaucoup plus faible) ;

– |k〉 et |k′〉 représentent lesketsassociés aux ondes électromagnétiques planes de vec-
teurs d’ondek etk′ ;
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Chapitre 1. Notions de cristallographie

La section efficace différentielle de diffusion indique la probabilité de diffusion d’un photon
incident dans l’angle solide élémentairedΩ = 2π sin θ dθ sous-tendu par le vecteurk′ (ou
de manière équivalent le vecteurq une foisk fixé).

Remarque 1.1 L’expression précédente n’est en toute rigueur valable que si le potentiel
d’interactionU(r) est faible devant l’HamiltonienH0 du cristal (cf. formule des perturba-
tions, cours de Physique Quantique de première année).

En explicitant le terme〈k|U(r) |k′〉, on obtient :

dσ

dΩ
(q) ∼ 2π

~

∣∣∣∣
∫

V
U(r)ei(k

′−k)·rd3r

∣∣∣∣
2

où l’intégrale de volume porte sur tout le volume du cristal, soit encore

dσ

dΩ
(q) ∼ 2π

~

∣∣∣∣
∫

V
U(r)e−iq·rd3r

∣∣∣∣
2

A un facteur près, la probabilité de diffusion dans la directionk′ telle quek′ = k−q est donc
égale au carré de la transformé de FourierŨ(q) du potentiel d’interaction entre le cristal et
l’onde électromagnétique.

Le caractère périodique de ce potentiel permet d’expliciter davantage l’expression pré-
cédente. En effet, le potentiel peut s’écrire

U(r) =
∑

T

Ua(r − T), T = n1a + n2b + n3c

(la somme porte sur tous les vecteurs du réseau direct) oùUa(r) est le potentiel d’interaction
entreun atome et l’onde électromagnétique. La transformé de Fourier deU(r) s’écrit alors :

Ũ(q) =
∑

T

∫

V
Ua(r − T)e−iq·rd3r

=
∑

T

e−iq·T

∫

V
Ua(r − T)e−iq·(r−T)d3r

=
∑

T

e−iq·T

∫

V
Ua(r

′)e−iq·r′d3r′ (Jacobien=1, cristal infini)

=

(
∑

T

e−iq·T

)
Ũa(q)

où

Ũa(q) =

∫

V
Ua(r)e

−iq·rd3r

est la transformée de Fourier du potentiel d’interaction entreun atome et l’onde électroma-
gnétique. Pour un réseau unidimensionnel, l’expression

∑

T

e−iq·T

s’écrit
+∞∑

n=−∞

e−iqna =
2π

a

∑

m∈Z

δ(q −m
2π

a
)
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1.3. Diffraction des rayons X - Loi de Bragg

(on peut aussi voir cette expression comme la transformée de Fourier d’un peigne de Dirac
de périodea, qui est précisément un peigne de Dirac de période2π/a - par rapport aux tables
de transformées données en traitement du signal, il faut fairet → x, f → q/2π, ω → q et
T → a).

La généralisation aux réseaux tridimensionnels donne :

∑

T

e−iq·T =
8π3

Ω

∑

T∗

δ(q − T∗), T∗ = p1a
∗ + p2b

∗ + p3c
∗, {p1, p2, p3} ∈ Z

3

soit finalement
Ũ(q) ∼

∑

T∗

δ(q − T∗)Ũa(T
∗)

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

dσ

dΩ
(q) ∼

∑

T∗

δ(q − T∗)
∣∣∣Ũa(T

∗)
∣∣∣
2

Les pics de diffusion correspondront donc à des vecteursq confondus avec des vecteurs
du réseau réciproque, l’intensité de diffusion étant proportionnelle à "l’harmonique" donnée
par le vecteurq = T∗ correspondant. Naturellement, les harmoniques de rang élevé, cor-
respondant à des vecteursq de forte amplitude, sont de plus en plus faibles : la diffusion
a donc lieu essentiellement pour des vecteursq d’amplitude proche de la maille du réseau
réciproque.

Pour des rayons X, la diffusion estélastique, i.e.sans changement d’énergie cinétique du
photon diffusé : on a donck ∼ k′. Or, lorsqu’il y a diffusion,q = T∗ oùT∗ est un vecteur
du réseau réciproque ; ainsi

k′ = k + T∗

d’où
k′2 − k2 = T ∗2 − 2k · T∗ ∼ 0

soit finalement (
T∗

2

)2

= k · T∗

2

Pour qu’il y ait diffusion, il faut donc :
– qu’il existe un vecteurT∗ perpendiculaire au plan bissecteur dek etk′

– que la projection dek sur ce vecteurT ∗ soit de longueurT ∗/2.
On se convaincra à l’aide de la figure 1.12 et en raisonnant sur un cristal à deux dimensions,
que ces deux conditions sont équivalente à la condition que le vecteurk doit se trouver sur
la frontière d’une zone de Brillouin.
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-

I � k
k′

q = T∗

-

-
T∗/2

6

I Première Zone de Brillouin

� -
2π/a

2π/b

6

?

FIG. 1.12 – Condition de diffusion : le vecteurk doit se trouver sur la frontière d’une zone
de Brillouin. Attention ! Les disques noirs représentent les points du réseau réciproque, pas
les atomes du réseau direct !
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Chapitre 2

Théorie des bandes et dynamique de
l’électron

2.1 Introduction

La théorie des bandes d’énergie permet d’expliquer le comportement électrique de cer-
tains matériaux, et de justifier entre autres l’origine physique de la différence entre isolant,
conducteur et semi-conducteur. Pour comprendre les propriétés électroniques des matériaux
semi-conducteurs, il faut étudier le comportement des électrons dans cesmatériaux. La pre-
mière étape est de déterminer l’état des électrons àT = 0 K dans le cristal à l’aide de la
mécanique quantique. Le nombre de particules mises en jeu (électrons et noyaux de tous les
atomes présents dans un volume donné de cristal) est en fait beaucoup trop grand et conduit
à un nombre d’équations tel qu’il est impossible de résoudre rigoureusement le problème.
En effet, le nombre de variables est donné par3(Z + 1)N 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-à-dire qu’il possède 14 électrons autour de son noyau,
chaque particule possédant trois degrés de liberté (i.e. , 3 coordonnées de position). Dans le
Silicium il y a 5 1022 atomes parcm3. Le nombre de variables du problème est donc de
3(Z + 1)5 1022, c’est à dire de l’ordre de2 1024 parcm3 de Silicium !

2.2 Calcul de la structure de bandes d’énergie

Un cristal est unsystème àN(Z + 1) particules constitué d’électrons et de noyaux, ces
derniers étant considérés comme des particules ponctuelles. D’un point de vue quantique, ce
système est décrit à l’instantt par une fonction d’onde

ψ(t, {ri}, {Rα}) = ψ(t, r1, r2, . . . ,R1,R2, . . .)

où ri est la position de l’électroni et Rα la position du noyauα. L’interprétation de cette
fonction d’onde,ψ(t, {ri}, {Rα}), est un peu plus compliquée que dans le cas d’un système
à 1 particule (électron dans un puits de potentiel,...) : le terme|ψ({ri}, {Rα})|2 représente
la densité volumique deprobabilité de présence conjointedechaqueélectroni enri et de
chaquenoyauα enRα, à l’instantt, ou encore, en termes un peu plus imagés, la probabilité
que le système soit à l’instantt dans une configuration telle que chaque électroni se trouve
enri et chaque noyauα enRα.
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Pour déterminer les états stationnaires de ce système1, on résout l’équation aux valeurs
propres de l’énergie :

H[ϕn({ri}, {Rα})] = Enϕn({ri}, {Rα})

où l’opérateurH est l’Hamiltonien du système (opérateur associé à l’énergie totale2), etEn

est la nième valeur propre deH, i.e. , le niveau d’énergieEn du système. Ce Hamiltonien
comporte les termes suivants :

– énergies cinétiques des électrons :

Te =
∑

i

P 2
e

2me
=
∑

i

−~
2

2me
∆i

où le Laplacien∆i est défini par rapport aux coordonnées de l’électroni (i.e. , ∆i =
∂2/∂x2

i + . . .) ;
– énergies cinétiques des noyaux :

TN =
∑

α

P 2
N

2MN
=
∑

α

−~
2

2MN
∆α

oùMN est la masse d’un noyau.
– énergies potentielles d’interaction (répulsives, donc positives) entreélectrons :

Ve =
1

2

∑

i6=j

e2

|ri − rj |

– énergies potentielles d’interaction (répulsives, donc positives également) entre noyaux :

VN =
1

2

∑

α 6=β

Z2e2

|Rα − Rβ |

– énergies potentielles d’interaction (attractives, donc négative) entre noyaux et élec-
trons :

VeN = −1

2

∑

i,α

Ze2

|Rα − ri|

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

V = V (r1, . . . ,R1, . . .)

Par la suite on prendraV (r1, . . . ,R1, . . .) = 0, i.e. on considérera un cristal non-polarisé
électriquement.

1Rappel : un état stationnaire est un couple formé d’un niveau d’énergieEn et de la fonction d’onde associée
ϕn

2Ce qu’on appelle énergie mécaniqueEm 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 problème étant beaucoup trop grand, il est nécessaire d’effec-
tuer des approximations pour pouvoir évaluer les états du système d’électrons. La première
approximation consiste à séparer la fonction d’onde du système en deux fonctions d’onde in-
dépendantes, l’une décrivant l’état de l’ensemble des électrons et l’autre décrivant l’ensemble
des noyaux. En effet les électrons et les noyaux ont des comportementsfortement différents
du fait d’un rapport de masse important. Les électrons ont des vitesses nettement supérieures
à celles des noyaux et on peut donc utiliser l’approximation de Born-Oppenheimer3 pour
séparer la fonction d’onde des électrons de celle des noyaux.

Pour cela on suppose que (vu des électrons) les noyaux sont immobiles, situés à leur
position d’équilibre aux nœuds du réseau cristallinR0

α. On pose donc :

ϕ({ri}, {Rα}) = ϕe({ri})ϕN ({R0
α})

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

(Te + TN + Ve + VN + VeN )ϕe({ri})ϕN ({Rα}) = Eϕe({ri})ϕN ({Rα})

que l’on peut réécrire, après séparation des variables,i.e. en tenant compte du fait queTe et
Ve n’agissent que sur les{ri}, tandis queTN etVN n’agissent que sur les{Rα} :

(Te + Ve + VeN )ϕe({ri}) = Ee
nϕe({ri}) (2.1)

et
(TN + VN )ϕN ({Rα}) = EN

mϕN ({Rα})

Remarque 2.1 Les électrons étant desfermions, ils sont soumis au principe de Pauli (on
ne peut "placer" qu’un seul fermion dans un état quantique donné). Pour satisfaire cette
contrainte, la fonction d’onde du système d’électronsϕe({ri}) doit nécessairement êtrean-
tisymétriquepar rapport aux variables de positionri, ce qui signifie que permuter deux
électronsn etm, i.e.permuter un couple(rn, rm) inverse le signe deϕe({ri}).

Considérons maintenant, par exemple, le cas où les deux électrons 1 et 2sont placés dans
le même état quantique : alorsr1 = r2 (i.e. les probabilités de présence sont les mêmes).
Par conséquent, permuter les positions des électrons 1 et 2 dans l’expression deϕe laisse
cette fonction d’onde inchangée : en effet, on a

ϕe(r1, r2, r3, . . .) = ϕe(r2, r1, r3, . . .) = ϕe(r1, r1, r3, . . .)

Or ϕe est antisymétrique, donc elle doit également changer de signe lors de cette permuta-
tion, ce qui implique que

ϕe(r1, r2, r3, . . .) = −ϕe(r2, r1, r3, . . .)

soit encore,
ϕe(r1, r1, r3, . . .) = −ϕe(r1, r1, r3, . . .)

ce qui impose la nullité deϕe lorsquer1 = r2 ! Par conséquent, la probabilité de trouver les
deux électrons1 et2 dans le même état quantique est ... nulle. Le fait d’imposer l’antisymétrie
deϕe(ri) par rapport auxri suffit donc à assurer le respect du principe de Pauli.

3Egalement appellée approximation adiabatique.
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Notez en outre que si l’on tenait compte du spin, alors il faudrait assurerl’antisymétrie
non seulement par rapport aux positions, mais aussi par rapport aux variables de spin{Si} :
conséquences, 1) deux électrons peuvent alors se trouver au "même endroit", à la condition
que leurs spins soit anti-alignés ; 2) deux électrons n’ont aucune probabilité d’être à la même
position si leurs spins sont alignés. Une des conséquences les plus connues de ce phénomène
est la liaison covalente : les deux électrons appariés se trouvent dans la même région de
l’espace, mais avec des spins anti-alignés.

On obtient donc deux relations indépendantes oùEe
n représente l’énergie des électrons

qui se déplacent dans le champ créé par des noyaux fixes. Elles traduisent le fait que, pour
les électrons qui sont des particules très rapides, c’est la position instantanée des noyaux qui
influe sur leur état à travers le termeVeN .

Pour les noyaux, leur mouvement lent n’est pas affecté par la position instantanée des
électrons mais par leur mouvement d’ensemble à travers le termeEe

n. Autrement dit, les
noyaux se déplacent "lentement" dans le champmoyenproduit par tous les électrons, et ce
mouvement lent des noyaux entraîne à son tour l’ensemble de tous les électrons (en plus du
mouvement propre beaucoup plus "rapide" de ces derniers).

Pour déterminer les états d’énergie possibles pour les électrons il faut résoudre l’équa-
tion aux dérivées partielles (2.1). Mais, étant donné le nombre considérable de variables,
il est nécessaire de simplifier encore le problème. Pour cela on utilise l’approximation de
Hartree-Fock qui consiste à ramener le problème à un seul électron en supposant que chaque
électron évolue dans un potentiel créé par l’ensemble des autres électrons "fixés" à leur po-
sition moyenne (d’où également le terme dechamp moyenappliqué à cette approximation).
Dans le cadre de cette approximation, on ramène l’étude à un seul électron de fonction d’onde
ϕ(r) évoluant dans un potentielVc(r) appelépotentiel cristallin et qui comprend l’énergie
d’interaction électron-noyaux et les interactions électrons-électrons.

L’équation à résoudre devient donc celle d’un problèmeà une particule :

− ~
2

2me
∆ϕn(r) + Vc(r)ϕn(r) = Enϕn(r) (2.2)

où l’énergie potentielleVc dépendelle-mêmedes fonctions propres de l’Hamiltonien du
problème (puisque celles-ci indiqueront finalement la position moyenne desélectrons, donc
la topologie du champ moyen créé par eux, doncVc). Or les fonctions propres en question
dépendant de l’Hamiltonien, on est donc en présence d’un bouclage4 et plusieurs méthodes
ont été proposées pour résoudre l’équation précédente (l’une d’elleconsistant à calculer
les solutions par approximations successives, en partie de fonctions d’onde arbitraires mais
"raisonnables", par exemple les orbitales atomiques).

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

2.2.2 Théorème de Bloch

L’énergieE d’un électron dans un solide et sa fonction d’ondeφ sont donnés par l’équa-
tion aux valeurs propres de l’énergie (équation 2.2). Dans un réseau cristallin (i.e.à structure
périodique), l’énergie potentielle des électrons (ou potentiel cristallin) estune fonction pé-
riodique de même période que le cristal :

Vc(r) = Vc(r + T)

4Pour cette raison, cette méthode est également appeléeméthode du champ auto-consistant/self-consistent
field.
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2.2. Calcul de la structure de bandes d’énergie

oùT représente le vecteur translation du réseau cristallin (cf. chapitre précédent).
La périodicité du potentiel cristallin entraîne une propriété fondamentale de la fonction

d’onde des électrons donnée par lethéorème de Bloch:

Théorème 2.1 (Théorème de Bloch)Les fonctions d’onde stationnaires d’un électron dans
un cristal périodique sont desfonctions de Blochde la forme

ϕk(r) = uk(r)eik·r

avec
uk(r) = uk(r + T)

etk un vecteur quelconque représentant levecteur d’ondede l’électron dans le cristal,i.e. ,
~k représente la quantité de mouvement de l’électron dans le cristal.

Le théorème de Bloch montre que la fonction d’onde d’un électron est une onde plane
(terme eneik·r) modulée en amplitude par une modulation périodiqueuk(r).

Démonstration :

Pour simplifier le raisonnement, nous nous limitons ici au cas d’un cristalunidimen-
sionnel de maillea. On a besoin pour la suite de la démonstration de l’opérateurTu, que
l’on définit ainsi :

Tu = e
i
~

uPx

u est un nombre réel homogène à une longueur, etPx représente l’observable de quantité de
mouvement selon l’axe Ox (on rappelle queP = ~

i ∇). Nous allons montrer queTu agit sur
toute fonction d’onde électronique en la translatant deu vers l’arrière. Tout d’abord, nous
avons

Tu = eu
d

dx

d’après la définition dePx. Ensuite, nous exploitons le développement en série de Taylor de
la fonction exponentielle,

ez =

∞∑

n=0

1

n!
zn

ce qui nous donne5, avecz → u d
dx ,

Tu =
∑

n

un

n!

dn

dxn

En appliquantTu à une fonction d’ondeϕ(x), nous obtenons

Tu[ϕ(x)] =
∑

n

un

n!
ϕ(n)(x) = ϕ(x+ u)

ce qui prouve le résultat.
L’étape suivante consiste à montrer que l’hamiltonienH du cristal et l’opérateurTu

commutent lorsqueu est égal à la maille cristallinea. Souvenons-nous queH est composé

5En admettant que le développement en série est toujours valide bien que nous ayons désormais affaire à une
fonction d’un opérateur...
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de deux terme : l’énergie cinétiqueP 2
x/2m, et l’énergie potentielleV (X), avecV (X) =

V (X + a). D’où

[H,Tu] =

[
P 2

x

2m
+ V (X), Tu

]
=

[
P 2

x

2m
,Tu

]
+ [V (X), Tu] = [V (X), Tu]

Il est en effet trivial queTu commute avec le terme d’énergie cinétique, puisqueTu est
une fonction dePx uniquement. Reste donc à calculer le commutateur deV (X) et Tu. La
méthode directe consiste à calculer successivement l’action deV (X)Tu etTuV (X) sur une
fonction d’ondef(x), et à comparer les deux résultats :

V (X)Tuf(x) = V (X)f(x+ u) = V (x)f(x+ u)

et
TuV (X)f(x) = Tu[V (x)f(x)] = V (x+ u)f(x+ u)

Les deux résultats sont identiques siV (x) = V (x + u), i.e. , si u = a. Nous avons donc le
résultat fondamental suivant dans un cristal unidimensionnel de maillea :

[H,Ta] = 0 (2.3)

Ce résultat se généralise aisément au cas d’un cristal tridimensionnel de maille (a,b, c), sous
la forme

∀R = n1a + n2b + n3c tel que(n1, n2, n3) ∈ N
3, [H,TR] = 0

La dernière étape de la démonstration consiste à montrer que les états stationnaires (qui
sont les états propres de l’hamiltonienH) sont des fonctions de Bloch. Tout d’abord, le fait
que deux opérateurs commutent implique qu’il existe une base d’états proprescommuneaux
deux opérateurs,i.e.pour toute fonction d’ondeϕ(x) appartenant à cette base, nous aurons

H[ϕ(x)] = Eϕ(x)

et
Ta[ϕ(x)] = λϕ(x)

où E et λ sont les valeurs propres associées à l’état propreϕ(x). La valeur propreE re-
présente, nous le savons, le niveau d’énergie associé àϕ(x). Mais que représenteλ ? Pour
répondre à cette question, cherchons les vecteurs propres deTa : ce sont les fonctionsf(x)
telles que

f(x+ a) = λf(x) ∀x
f(x) étant de carré sommable, l’égalité précédente implique queλ est de module1. En effet,

〈f | f〉 =

∫ ∞

−∞

|f(x)|2dx =

∫ ∞

−∞

|f(y + a)|2d(y + a)

=

∫ ∞

−∞

|f(y + a)|2dy = |λ|2
∫ ∞

−∞

|f(y)|2dy

Nous pouvons donc écrire, en toute généralité,

λ = eiΦ = eika

où k ∈ R est un nombre homogène à un vecteur d’onde, mais sans autre significationpour
l’instant6. Nous voyons donc que la valeur propreλ détermine le déphasage de la fonction

6La seconde écriture est purement arbitraire pour l’instant ; elle s’avèrera utile par la suite,k étantvraiment
le vecteur d’onde électronique...
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2.3. Caractéristiques de la structure de bandes d’énergie et première zone de Brillouin

d’onde lorsqu’on se déplace le long de la chaîne d’atome, et que les vecteurs propres deTa

sont des fonctions d’onde dont le module estpériodique, i.e. , |ϕ(x)| = |ϕ(x+ a)|. Il en va
donc de même de laprobabilité de présence: un électron placé dans un état stationnaire du
cristal étant état propre deTa, il possède une probabilité de présence périodique, et se trouve
donc fondamentalementdélocalisésur tout le cristal. Nous avons déjà, à ce stade, un des
arguments fondamentaux pour la compréhension du phénomène de conduction du courant
électrique dans les cristaux : si les états stationnaires sont délocalisés, il existe des paquets
d’onde constitués de ces états capables de se propager d’un bout à l’autre du cristal.

Chaque fonction d’onde étant à la fois, état propre deH de valeur propreE, et état propre
deTa de valeur propreeika, nous pourrions “indexer” les états stationnaires par les nombres
E et k, i.e. , ϕk,E(x). En réalité, nous verrons plus loin que l’énergieE dépend dek (mais
non l’inverse : il n’y a pas bijection), ce qui rend superflu l’indiceE : nous noterons donc
ϕk(x) les états stationnaires du cristal. Ils sont donc tels que

H[ϕk(x)] = E(k)ϕk(x)

et
Ta[ϕk(x)] = eikaϕ(x) = ϕ(x+ a)

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

ϕk(x) = uk(x)e
ikx

où
uk(x) = uk(x+ a)

Nous retrouvons donc l’expression (ici restreinte au cas unidimensionnel) d’une fonction de
Bloch.

Il resterait, pour parachever la démonstration du théorème de Bloch, à montrer quek est
le vecteur d’onde de l’électron dans le cristal. Ceci sera fait dans le paragraphe relatif au
modèle des liaisons fortes (Sec. 2.5).

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

Il reste à déterminer le termeuk(r) constituant la modulation d’amplitude de l’onde
plane. Pour cela, on remplace dans l’équation aux valeurs propres de l’énergie (équation 2.2),
la fonction d’onde de l’électron par sa fonction de Bloch :

− ~
2

2me
∆
[
uk(r)eik·r

]
+ Vc(r)uk(r)eik·r = Enuk(r)eik·r (2.4)

Après quelques développements algébriques, on obtient7 :

− ~
2

2me

[
−k2uk(r) + 2ik · ∇uk(r) + ∆uk(r) + Vc(r)uk(r)

]
= E(k)uk(r) (2.5)

Cette relation montre que la fonctionuk(r) dépend a priori duvecteur d’ondek (d’où
l’indice). De plus, comme l’énergie est une grandeur réelle, le conjugué de l’équation précé-
dente doit redonner la même valeurE(k). Or, prendre le conjugué de cette équation revient

7On utilise les deux relations suivantes :∆f = div(∇f) etdiv(αA) = αdivA + A · ∇α
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à changer le signe dek et doncE(k) = E(−k). L’énergie d’un électron dans un cristal est
donc une fonction paire dek. On effectue l’étude de l’énergie des électrons d’un cristal dans
l’espace des vecteursk qui correspond à l’espace réciproque défini en cristallographie.

Le réseau réciproque d’un cristal est périodique. Qu’en est-il de l’énergie dans l’espace
réciproque ? SoientT un vecteur du réseau cristallin défini par ses vecteurs de basea,b, c
avecn1, n2, n3 entiers etT∗ un vecteur de l’espace réciproque défini par ses vecteurs de
basea∗,b∗, c∗ :

T∗ = m1a
∗ +m2b

∗ +m3c
∗

avecm1,m2,m3 entiers où les vecteursa,b, c eta∗,b∗, c∗ sont reliés par la relation (1.1).
Soitk′ un vecteur d’onde tel quek′ = k + T∗. La fonction d’onde associée àk′ s’écrit :

ϕk′(r) = uk′(r)eik
′·r = uk′(r)eiT

∗·reik·r = vk(r)eik·r

Or
vk(r + T) = uk′(r + T)eiT

∗·(r+T) = uk′(r)eiT
∗·r = vk(r)

puisqueT∗ · T = 2π.
vk(r) est donc toujours une fonction périodique de l’espace "direct" et doncϕk′(r) est

une solution de l’équation (2.4) au même titre queϕk(r) et possèdent donc les mêmes va-
leurs propresE(k). Les états associés aux vecteurs d’ondek et k′ sont donc physiquement
équivalents puisqu’ils possèdent la même énergie.

Théorème 2.2L’énergie d’un électron du cristal est une fonction périodique dans l’espace
réciproque.

Cette propriété de l’énergie permet de restreindre l’étude des états stationnaires du cris-
tal à la première zone de Brillouin qui contient l’intégralité des états quantiquesdu cris-
tal (le reste de l’espace réciproque étant obtenu par “périodisation” dela première zone de
Brillouin).

2.4 Conditions aux limites périodiques et impact sur la quantifi-
cation de l’énergie

L’étude précédente s’applique au mouvement d’un électron dans un cristal infini. Or les
électrons se déplacent dans un espace borné. Au niveau des surfaces du cristal, il y a rupture
de la périodicité du potentiel cristallin et donc perturbation de la fonction d’onde. Les effets
de surface n’influent que sur des distances très faibles devant les dimensions du cristal et on
peut donc les négliger lors de l’étude du mouvement des électrons dans le volume cristallin.
En effet, le nombre d’atomes en surface est négligeable par rapport aunombre d’atomes
dans le volume. Les conditions aux limites usuelles (par exemple annulation de la fonction
d’onde en dehors du cristal) peuvent être remplacées, pour des motifs purement techniques
(simplicité de calcul), par desconditions aux limites périodiques(ou cycliques).

On considère un pavé de cristal de dimensionsX,Y,Z grandes devant les dimensions
de la maille primitive :

X = N1a,Y = N2b,Z = N3c

oùa,b, c sont les vecteurs de base de la maille primitive etN1, N2, N3 des nombres entiers.
Les conditions aux limites périodiques s’écrivent :

ϕk(r) = ϕk(r + X) = ϕk(r + Y) = ϕk(r + Z)
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2.5. Bandes d’énergie : modèle des liaisons fortes et effet des impuretés

c
b

a X

Z

Y

FIG. 2.1 – Conditions aux limites périodiques : on "recolle" chaque face du cristal avec la
face opposée.

Ces conditions permettent de ramener l’étude du mouvement d’un électron dans un cris-
tal fini à l’étude de l’électron dans un cristal infini. Il est donc possible d’utiliser le théorème
de Bloch. En appliquant ce théorème à la fonction d’ondeϕk, on obtient, puisque

ϕk(r) = uk(r)eik·r

les trois relations suivantes :

ϕk(r +X) = uk(r)eik·X

ϕk(r + Y ) = uk(r)eik·Y

ϕk(r + Z) = uk(r)eik·Z

En appliquant les conditions aux limites périodiques, on obtient :

eik·X = eik·Y = eik·Z = 1

Ces relations montrent que le vecteur d’ondek ne peut prendre que des valeurs discrètes de
la forme :

k =
n1

N1
a∗ +

n2

N2
b∗ +

n3

N3
c∗ (2.6)

oùn1, n2, n3 sont des entiers. Cette relation s’obtient en appliquant les relations (1.1) sachant
quek est un vecteur de l’espace réciproque (mais pas nécessairement duréseauréciproque,
sauf valeurs particulières den1, n2 etn3).

2.5 Bandes d’énergie : modèle des liaisons fortes et effet des im-
puretés

Dans cette partie on introduit la théorie des bandes d’énergie à partir d’unmodèle semi-
phénoménologique, ditmodèle des liaisons fortes., qui permet notamment de modéliser l’ef-
fet d’une impureté (dopant, défaut, ou autre) dans la chaîne d’atome. Cemodèle s’apparente
à la méthode LCAO (Combinaison Linéaire d’Orbitales Atomiques) utilisée en chimie dans
l’étude des orbitales hybrides. Il consiste à aborder le problème de la recherche des niveaux
d’énergie du cristal selon une approche de typedynamique temporelleoù l’effet tunnel et le
recouvrement des orbitales atomiques d’atomes voisins jouent un rôle explicite.
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Le modèle des liaisons fortes — en fait, ici, ce sera une version extrêmement simplifiée
de ce modèle — s’appuie sur le fait que l’électron peut passer d’un atome àl’autre par effet
tunnel, avec une probabilité décrite par un coefficient semi-empiriqueA proportionnel au
recouvrement des orbitales atomiques d’atomes formant une liaison chimique.Nous verrons
que cet effet est responsable de la démultiplication de chaque niveau d’énergie de l’atome
seul en autant de niveaux qu’il y a d’atomes présents dans le cristal. Cette structure de ni-
veaux d’énergie très nombreux fait apparaître des bandes que l’on appellebandes d’énergie.

Contrairement au modèle de Krönig-Peney, ce modèle permet d’arriver avec relativement
peu de calculs à la structure des bandes, et même d’obtenir les caractéristiques essentielles
de la dynamique de l’électron : vitesse de groupe, accélération, réponseà un champ exté-
rieur, effet de la présence d’une impureté dans la chaîne. Le prix à payer est celui de toute
approche phénoménologique : on introduit forcément à certaines étapesde la modélisation
des coefficients qui sont en réalité déterminés par l’expérience, et dont on ne peut par consé-
quent qu’estimer grossièrement la valeur dans une étude analytique préalable comme celle
que nous proposons ici (mais qu’on se rassure : le modèle de Krönig-Peney n’est pas plus
réaliste).

2.5.1 Modèle

On considère un cristal unidimensionnel, linéaire, infini, de maillea, constitué d’atomes
situés aux abscissesxn = na. Physiquement, un tel système correspond à un nanofil, cf.
figure 2.2. On note sur la figure que les orbitales atomiquesω(x) correspondant à des atomes
voisins le long de la chaîne se recouvrent : ce recouvrement, qui correspond à la réalisation
effective d’une liaison chimique entre atomes, autorise également la condution électrique le
long de la chaîne (modulo des conditions liées au remplissage des bandes d’énergie et à la
position du niveau de Fermi).

Le potentiel cristallin dans lequel se déplace l’électron est représenté figure 2.3. Il est
construit comme superposition du potentiel créé par tous les atomes de la chaîne, chaque
atome créant un potentiel ayant l’allure d’un puits de potentiel, cf. figure 2.4. Sans perdre
en généralité, nous avons anticipé sur la suite de cette partie et avons inclutl’effet d’un
éventuel atome d’impureté placée arbitrairement à la positionx0 : il peut s’agir d’un atome
dopant (phosphore ou bore pour le dopage des semiconducteurs IV)ou d’une impureté “non–
désirée” due à la fabrication du cristal,.... La présence de cette impureté à la positionx0 est
modélisée par un puits de potentiel de profondeur différente.

On noteΩI(x) la fonction d’onde de l’état fondamental d’énergieEI de l’atome consti-
tuant le cristal, et on néglige les autres niveaux d’énergie de cet atome (figure 2.4). De même,
on noteΛ(x) la fonction d’onde de l’état fondamental d’énergieEI +F de l’impureté située
enx0 (l’allure deΛ(x) étant supposée similaire à celle deΩI(x)). L’influence de l’impureté
sera d’autant plus marquée queF sera élevé en valeur absolue.

Chaque atome du cristal est alors placé sur le réseau cristallin à une positionxn = na,
avecn ∈ Z

∗ (cristal infini), et on considère comme base d’états du cristal, la base hilbertienne
suivante :

B = {. . . , ω−n(x), . . . , ω0(x), . . . , ωn(x), . . .}, n ∈ Z

avec par constructionωn(x) = ΩI(x − na) si n 6= 0, etω0(x) = Λ(x). Il faut noter que
la baseB ne constitue qu’approximativement une base orthonormée. En effet, les orbitales
atomiques d’atomes voisins se recouvrent un peu (c’est d’ailleurs nécessaire pour que la
liaison chimique existe), et l’orthogonalité n’est donc pas parfaite.

Dans cette baseB, la matrice hamiltonienneH (de dimension infinie) gouvernant la
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xn = na

ωn(x)

x0

· · ·

FIG. 2.2 – Orbitales atomiques de valence (i.e. , couches externes), notéesωn(x), dans le
cas d’un nanofil (chaîne d’atome équivalente à un cristal unidimensionnel) : le recouvrement
d’orbitales voisines permet la propagation de l’électron le long de la chaîne par effet tunnel.
L’impureté enx0 est arbitrairement matérialisée par une orbitale de volume supérieur. Figure
inférieure : conditions aux limites périodiques obtenues par “soudure” dufil sur lui-même.
Ces conditions sont, en général, purement artificielle et ne correspondent pas à une réalité
physique.

33



Chapitre 2. Théorie des bandes et dynamique de l’électron

x

V (x) a

ω2(x) (orbitale atomique de l’atome 2)

x
x0 x1 x2x−1

Vext

V0

E(k)

FIG. 2.3 – Le potentiel cristallinV (x) représente les forces qui s’exercent sur les électrons du
cristal. L’énergieVext est l’énergie que doivent posséder les électrons pour pouvoir sortirdu
cristal ; si leur énergie est inférieure àVext ils sont liés au cristal. Les électrons dont l’énergie
potentielle est inférieure àV0 sont liés aux noyaux et ne peuvent pas se déplacer dans le
cristal, sauf si leur énergie n’est quelégèrementinférieure àV0, auquel cas ils sontquasi-
libres, et peuvent alors passer d’un puits à l’autre pareffet tunnel. Les électrons d’énergie
supérieure àV0 peuvent se déplacer librement dans le cristal, on parle d’électronslibres. A
titre d’illustration, uneimpureté a été introduite arbitrairement dans la chaîne : sa présence
se manifeste par un puit de potentiel de largeur et profondeur distinctes.En bas: une fonction
d’onde particulière de la base des orbitales atomiquesB, en l’occurenceω2(x) = ΩI(x−2a)
correspondant à l’atome numéro “2” dans la chaîne.
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x

EI

ΩI(x)

V (x)

Si

x

EII

FIG. 2.4 – PotentielV (x) créé par l’atome lorsqu’il est “isolé” (ici, du silicium). On noteEI

le niveau fondamental correspondant, etΩI(x) la fonction d’onde (i.e. l’orbitale atomique)
norméecorrespondante.EII représente le premier niveau excité, qui n’est pas pris en compte
dans les calculs de cette partie. Il donnerait naissance à une deuxième bande d’énergie, cf.
figure 2.5.

dynamique de l’électron est définie par :

Hn,n = EI , Hn,n±1 = A, pourn 6= 0

H0,0 = EI + F, H0,−1 = H0,1 = A

Hi,j = 0 sinon

où l’on rappelle queHi,j = 〈ωi|H |ωj〉 par définition. Notez que les indices de ligne/colonne
peuvent être négatifs... ce qui est une convention uniquement destinée àrendre la notation
plus légère dans la suite (l’impureté étant située enn = 0 par commodité, il peut y avoir des
atomes à sa gauche). On peut schématiquement représenterH ainsi :

H =




. .. . . . . . .
· · · 0 A EI A 0 · · ·

· · · 0 A EI A 0 · · ·
· · · 0 A EI + F A 0 · · ·

· · · 0 A EI A 0 · · ·
· · · 0 A EI A 0 · · ·

.. . . . . . . .




(2.7)

Le termeA traduit la possibilité qu’a l’électron de sauter, par effet tunnel, d’un atome à
l’atome voisin. Le termeF à la ligne “0” traduit le fait que le niveau d’énergie fondamental
de l’impureté est différent8 deEI . Il suffit donc de faireF = 0 pour traiter le cas d’une
chaîne d’atomes sans impuretés.

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

A = 〈ωn|H |ωn+1〉 =

∫ ∞

−∞

ω∗
n(x)H[ωn+1(x)]dx =

∫ ∞

−∞

Ω∗
I(x)H[ΩI(x− a)]dx

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

2.5.2 Solutions générales pour les états stationnaires

On noteϕk(x) un état stationnaire de l’électron dans le cristal, etE(k) l’énergie de
cet état (k n’étant pour l’instant qu’un nombre permettant de repérer les différents états
stationnaires du cristal et leur énergieE(k)). Dans la baseB, on écrit

ϕk(x) =
∑

n

cn ωn(x)

où les coordonnéescn sont à déterminer... Les postulats de la mécanique quantique nous
disent que les niveaux d’énergie sont les valeurs propres deH, et les états stationnaires
ϕk(x) sont les vecteurs propres correspondant. Nous devons donc chercher les fonctions
d’onde telles que

H[ϕk(x)] = E(k)ϕk(x)

soit encore
H |ϕk(x)〉 = E(k) |ϕk(x)〉

en notation de Dirac. En projetant9 cette relation sur un vecteurωm(x) de la baseB, on
obtient

〈ωm(x)|H |ϕk(x)〉 = E(k) 〈ωm(x)| ϕk(x)〉

d’où ∑

n

cn 〈ωm(x)|H |ωn(x)〉 = E(k)cm

ou encore ∑

n

Hmncn = E(k)cm

(on reconnaîtra aisément l’équation matricielleH · ϕ = Eϕ dans cette formule, d’ailleurs).
Compte-tenu de la définition des éléments de la matriceH (equ. 2.7), on a donc

Acm−1 + EIcm +Acm+1 = E(k)cm, ∀m 6= 0 (2.8)

Ac−1 + (EI + F )c0 +Ac1 = E(k)c0 (2.9)

la seconde équation se ramenant au cas général en l’absence d’impureté (F = 0). L’ensemble
de ces équations constitue donc les équations aux valeurs propres deH permettant de calculer
les niveaux d’énergieE(k) et les coefficientscn des états stationnaires dans la baseB des
orbitales atomiques.

2.5.3 Bandes d’énergie en l’absence d’impureté

On fixe donc tout d’abordF à zéro. Les coefficientscn sont donc solutions de

Acm−1 + EIcm +Acm+1 = E(k)cm, ∀m
9En faisant le produit scalaire...
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Il s’agit d’une équation aux différences finites (ou “suite récurrente”), linéaire et à coef-
ficients constants, dont les solutions doivent être cherchées sous la forme cn = αn. Ceci
implique queϕk(x+ a) = αϕk(x). Or, d’après le théorème de Bloch, on a

ϕk(x+ a) = eikaϕk(x)

ce qui donne finalementα = eika. Les états stationnaires s’écrivent donc

ϕk(x) =
∑

n

eikna ωn(x) =
∑

n

eikxn ωn(x) (2.10)

Ceci montre au passage que ces états stationnaires vérifient le théorème deBloch avec la
modulation d’amplitudeuk(x) donnée par

∑
n ωn(x) =

∑
n ΩI(x − na), i.e. , ce sont des

ondes planes modulées en amplitude par les orbitales atomiques.
A partir de l’expression explicite decn et de l’équation 2.8, on peut désormais calculer

E(k) :
E(k)eikma = Aeik(m−1)a + EIe

ikma +Aeik(m+1)a

d’où
E(k) = EI + 2A cos(ka) (2.11)

Les conditions aux limites périodiques, équation 2.6, restreintent au cas unidimensionnel,
fixent la quantification dek :

k =
2πl

Na
=

2πl

L

donc indirectement, celle de l’énergie. Les niveaux d’énergie sont donc bornés parEI − 2A
etEI +2A, et forment unebande d’énergie. La généralisation au cas d’un atome possédant
plusieurs orbitales{ΩI ,ΩII , . . .} d’énergieEI , EII , . . . conduit à un ensemble de bandes
d’énergie séparées par des bandes interdites, ainsi que l’illustre la figure 2.5. Il faut noter
que siA est suffisamment important (en résultat à un fort recouvrement des orbitales), alors
les bandes peuvent se chevaucher (cas de l’étain : on appelle alors semi-métal le matériau
correspondant).

2.5.4 Dynamique et vitesse de groupe

On considère un état initial de l’électron décrit par l’état stationnaireψ(x, t = 0) =
ϕk(x) d’énergieE(k). D’après l’équation de Schrödinger, l’évolution temporelle est sim-
plement donnée par

ψ(x, t > 0) = e−
i
~

E(k)tϕk(x)

La fonction d’onde ne diffère donc de l’état initial que par un facteur dephase dépendant
du temps, et l’électron demeure délocalisé sur l’ensemble du cristal (on notera en effet que,
comme pour tout état stationnaire,|ψ(x, t > 0)| = |ψ(x, t = 0)|). Un état "physiquement
réaliste" où la fonction d’onde électronique est partiellement localisée (disons, en gros, sur
quelques distances interatomiques) est donc décrit par un paquet d’ondes stationnaires,

ψ(x, t = 0) =
∑

k

dk ϕk(x),

où la somme porte sur tous les vecteurs d’onde de la première zone de Brillouin, et les
coefficientsdk doivent simplement satisfaire

∑

k

|dk|2 = 1
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Bande interdite

E(k)

k
π/a−π/a

2π/Na

Bande interdite

EIII(k)

EII(k)

EI(k)

Première Zone de Brillouin

FIG. 2.5 – Bandes d’énergie dans une chaîne deN atomes : les bandesEI(k), EII(k), . . .
proviennent chacune d’une orbitale de l’atome isolé. La quantification dek est due aux condi-
tions aux limites périodiques, les points noirs représentant les différents états stationnaires.

pour queψ(x, t = 0) soit normalisée. A l’instant d’un paquet d’ondes électromagnétiques,
les coefficientsdk n’ont des valeurs appréciables que pourk voisin d’un vecteur d’ondek0.

La dynamique d’un tel paquet d’onde est donnée par l’équation de Schrödinger : ici, en
vertu du fait queψ(x, 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 de l’équation de
Schrödinger)s

ψ(x, t > 0) =
∑

k

dk e
− i

~
E(k)t ϕk(x),

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

ψ(x, t > 0) =
∑

k

dk e
− i

~
E(k)t

∑

n

eikxn ωn(x)

=
∑

n

[
∑

k

dk e
i
“

kxn−
E(k)t

~

”

]
ωn(x)

=
∑

n

Cn(t)ωn(x)

avec

Cn(t) =
∑

k

dk e
i
“

kxn−
E(k)t

~

”

L’expression deψ(t) sur la base des orbitales montre que la probabilité de présence de l’élec-
tron "sur" le nièmeatome est donnée par la quantité|Cn(t)|2 = | 〈ωn(x)| ψ(x, t)〉 |2, qui est
une onde de probabilité se propageant à la vitesse de groupe

vg =
1

~

dE(k)

dk
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quantité qui s’interprète géométriquement comme la tangente à la courbeE(k) divisée par
~. Cette expression se généralise dans le cas tridimensionnel à

vg =
1

~
∇kE(k) (2.12)

2.5.5 Solutions en présence de l’impureté

Nous allons montrer que l’impureté située enx0 provoque une diffusion de la fonction
d’onde de l’électron. Ce cas correspond àF 6= 0 : les solutions précédentescn = eikxn ne
sont alors plus valables à cause des lignes “-1”, “0” et “1” de la matriceH. On considère
donc désormais des solutionscn construites comme la somme d’une onde incidente et d’une
onde réfléchie à gauche de l’impureté, et une onde transmise à droite de l’impureté :

– pourn < 0, cn = eikxn +Re−ikxn ;
– pourn > 0, cn = Teikxn

oùR etT sont respectivement les coefficients de réflexion et de transmission de l’onde sur
l’impureté, etc0 reste à déterminer.

On admet que la structure des bandes n’est pas modifiée par l’impureté : lesnouveaux co-
efficientscn étant des superpositions linéaires de solutions, ils sont donc solutions de l’équa-
tion aux valeurs propres deH pour toutn 6= 0, avec la même valeur propreE(k) que
précédemment. Reste donc à examiner les lignesn = −1, 0 et 1. L’équationH[ϕk(x)] =
E(k)ϕk(x) nous fournit dans ce cas trois équations, à savoir

Ac−2 + EIc−1 +Ac0 = E(k)c−1

Ac−1 + (EI + F )c0 +Ac1 = E(k)c0

Ac0 + EIc1 +Ac2 = E(k)c1

d’où

A(e−2ika +Re2ika) + [EI − E(k)](e−ika +Reika) +Ac0 = 0

A(e−ika +Reika) + [EI + F − E(k)]c0 +ATeika = 0

Ac0 + [EI − E(k)]Teika +ATe2ika = 0

La résolution fournit

R =
−1

1 + 2iA sin(ka)
F

(2.13)

T = c0 =
1

1 + F
2iA sin(ka)

(2.14)

2.5.6 Piégeage par l’impureté

Si k est imaginaire pur, on écritk = i/L où L ∈ R, et E(k) est alors situé "hors"
de la bande d’énergie (en effet, le termecos(ka) devientcosh(a/L), qui "sort" de l’inter-
valle [−1, 1]). On obtient également une vitesse de groupe imaginaire pure : l’électron ne
se propage plus. Ceci est confirmé par la fonction d’onde, dont les coefficientscn sont des
exponentielles décroissantes,i.e. , exp(ikxn) = exp(−xn/L). Cette situation correspond à
une fonction d’onde électronique localisée : son allure est donnée par deux exponentielles
décroissantes de longueur caractéristiqueL, cf. figure 2.7. L’électron est alors ditpiégé.
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EI − 2A

EI

EI + 2A

E
(k

)

0

0.5

1

−π −π/2 0 π/2 π

|R
|

ka

F/A = 0.1

F/A = 1

−π −π/2 0 π/2 π

FIG. 2.6 – Haut : diagramme de bande obtenu à partir du modèle à une orbitale ; bas: coeffi-
cient de réflexion de l’onde électronique sur l’impureté en fonction du vecteur d’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 l’extrémum de bande ; lecoefficient
de réflexion correspondant sur l’impureté est indiqué par un flèche pour F = A. On notera
que, plusvg augmente (en valeur absolue), plus le coefficient de réflexion sur l’impureté
diminue.

x0 + L x0 + 2L xx0 − Lx0 − 2L

ϕk(x)

x0

FIG. 2.7 – Fonction d’onde électronique localisée sur une impureté située enx0 : le vecteur
d’ondek est imaginaire pur et vauti/L ; l’énergie de l’électron est par conséquent située hors
de la bande permise. Un électron qui occuperait cet état quantique serait piégé par l’impureté,
et ne pourrait plus participer à la conduction du courant électrique.
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FIG. 2.8 – Les différentes niveaux d’énergie en jeu dans le piégeage d’unélectron par une
impureté :Ev est le maximum de la bande de valence (j’ai choisi de dessiner la bande avec
A > 0, c’est donc une bande de valence) ;EA est le niveau d’énergie correspondant à un
électron piégé (dit "niveau piége", ici niveau accepteur par référence au dopage de type P).
Remarque : il existe une autre solution en-dessous de la bande de valence, qui toutefois ne
nous intéresse pas.

On peut être plus précis : l’onde pourn < 0 est de la formeexp(−xn/L)+R exp(−xn/L).
Ce n’est que siR est infini que la localisation a lieu enn = 0 (sinon l’onde diverge lorsque
x→ −∞, et sa normalisation impose qu’elle soit négligeable enx0). SiR est infini,T l’est
aussi (etR = T de fait), d’où d’après l’expression deR ci-dessus (equation 2.13),

F = −2iA sin(ka)

d’où, en explicitantk,
F = 2A sinh(a/L)

soit finalement

L/a =
1

sinh−1(F/2A)

pour l’extension caractéristique de la fonction d’onde de l’électron piégé. Le niveau d’éner-
gie de l’électron piégé est quant à lui donné par

E(k) = EI + 2A cos(ka) = EI ±
√

4A2 + F 2

Le symbole± vient du fait que j’ai exprimé l’énergieE(k) directement en fonction deA et
F , il y a donc deux solutions. Dans tous les cas, on voit queE(k) est bien situéhorsde la
bande permise, cf. figure 2.8. SiF augmente (impureté "forte"), on constate que :

– l’énergie de l’électron piégé s’éloigne de plus en plus de la bande permiseet s’enfonce
dans la bande interdite (niveau "profond")

– parallèlement, l’extension caractéristique de la fonction d’onde,L, diminue : 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’énergie possible des électrons
d’un cristal est réparti en bandes permises séparées par des bandes interdites. Ces bandes
d’énergie sont constituées d’états d’énergie discrets puisque le vecteur d’ondek est quantifié.
Les électrons peuvent donc occuper un nombre fini de niveaux d’énergie.

Les électrons se répartissent sur ces niveaux d’énergie en occupant d’abord les niveaux
de plus basse énergie. Ces niveaux correspondent aux niveaux d’énergie des atomes dans le
cristal (différents de ceux de l’atome isolé). La dernière bande d’énergie accueillant des élec-
trons correspond à la dernière couche électronique des atomes, également appeléecouche de
valence. On appelle doncbande de valencela dernière bande d’énergie correspondant aux
électrons liés aux atomes du cristal.

Sous l’effet de l’agitation thermique, d’une force extérieure ou d’un flux lumineux, cer-
tains électrons peuvent se libérer de l’attraction de l’atome et passer sur des niveaux d’énergie
supérieurs ( ce sont les électrons quasi-libres). Il se trouvent alorsdans une bande d’énergie
que l’on appelle labande de conduction(en référence aux phénomènes de conduction liés à
ces électrons quasi-libres). La bande de valence et la bande de conduction sont séparées par
unebande d’énergie interditeque l’on appelle legap. La valeur de ce gap permet de faire
la distinction entre matériaux isolant, semi-conducteur et conducteur. L’énergie maximum
de la bande de valence est notéeEv, l’énergie minimum de la bande de conduction est notée
Ec et la largeur de la bande interdite :Ec − Ev = Eg.

L’étude des propriétés électroniques du cristal ne fait intervenir que lesélectrons sus-
ceptibles de produire un courant. Or, comme il sera montré par la suite, seulsles électrons
présents dans des bandes d’énergie dont tous les états ne sont pas occupés peuvent partici-
per à des phénomènes de conduction. Seuls les bandes de valence et deconduction peuvent
correspondre à ce critère puisque les électrons éventuellement présents dans la bande de
conduction proviennent de la bande de valence. En effet, à la températurede 0K, tous les
niveaux de plus basse énergie sont occupés, donc toute les bandes sont pleine à l’exception
de la bande de conduction. Celle-ci peut donc accueillir des électrons provenant de la bande
d’énergie immédiatement inférieure, la bande de valence. Ces deux bandes d’énergie ne sont
donc pas totalement remplies et les électrons qui s’y trouvent peuvent participer à un courant.

2.7 Isolant, semi-conducteur et métal

La distinction entre isolant, semi-conducteur et métal provient de la valeur deleur gap
Eg :

– pour les isolantsEg > 3eV
– pour les semi-conducteursEg < 3eV
– pour les métaux, soit il y arecouvrement de la bande de valence et de la bande de

conduction (absence de gap), soit les états voisins du minimum d’énergie dela bande
de conduction sont déjà occupés par des électrons à la température de0K.

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

Après avoir défini la structure des niveaux d’énergie électronique dans le cristal (ap-
proche "statique"), il apparaît désormais indispensable de déterminer comment les électrons
réagissent lorsqu’on leur applique une force extérieure (macroscopique), par exemple une
force de nature électrostatique issue d’un générateur de f.e.m. La dynamique résultant de
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l’application de cette force nous permettra (mais seulement après de multiples étapes...) de
déterminer (notamment) la relation courant-tension dans le cristal.

L’approche que l’on va suivre ici est ditesemi-quantique : elle est valable si l’on ap-
plique au cristal une forcelentement variable (en pratique, de fréquence inférieure à plu-
sieurs centaines de GHz), et de faible intensité, de manière que l’électron ne change pas de
bande d’énergieau cours de la dynamique. On peut alors continuer à raisonner comme si le
paquet d’ondes décrivant (au niveau quantique) l’électron était équivalent à un point (donc
approche "classique") situé au "sommet" de la vague.

Cette approche nous conduira à introduire le concept de masse effective, et surtout, une
relation semblable à la relation fondamentale de la dynamique en mécanique classique :
on pourra alors, par la suite, et moyennant quelques hypothèses, traiter le mouvement des
électrons dans le cristal comme celui de particules classiques (ce qui s’avérera beaucoup
plus simple qu’un traitement quantique systématique).

Le prix à payer sera la nécessité de revenir au traitement quantique, via l’équation de
Schrödinger, lorsque les forces exercées seront, soit très intense (cas des champs électriques
intense dans les diodes Zener), soit de très haute fréquence (interaction du cristal avec une
onde électromagnétique IR ou visible, cf. chapitre 7).

2.8.1 Action d’une force extérieure - théorème accélération

L’accélération "classique" de l’électron (i.e. ici aussi, "classique" se réfère au sommet du
paquet d’ondes) est donnée par :

a =
dv

dt

soit, en utilisant la définition de la vitesse "classique" de l’électron,

a =
1

~

d

dt
∇kEn(k)

Continuons à raisonner avec les outils de la mécanique newtonienne : si l’onapplique une
force extérieureF, l’énergie de l’électron variera, d’après le théorème de l’énergie cinétique,
de la quantité de travail reçu, soit

dE = δW = F · dr = F · vdt

Évidemment, cette relation n’est valable que dans le cas où les hypothèses énoncées plus
haut sont vérifiées (faible intensité, faible fréquence, pas de transitioninter-bande).

Or on a aussi, par définition de la vitesse de groupe,

dE = ∇kEn(k) · dk = ~v · dk

En identifiant ces deux relations, on obtient

F = ~
dk

dt
=
dp

dt
(2.15)

ce qui montre que, dans l’approche semi-quantique,p = ~k est équivalent à la quantité de
mouvement de l’électron dans le cristal :k n’est pas seulement le vecteur d’onde de l’élec-
tron, il représente également ce qu’on nomme lemoment cristallin (terminologie anglo-
saxonne, "momentum" signifiant "impulsion" ou "quantité de mouvement").
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Chapitre 2. Théorie des bandes et dynamique de l’électron

Remarque 2.2 En particulier, dans une collision, cette quantité de mouvement intervient
dans le bilan ; par exemple, la diffusion d’un photon X de quantité de mouvement initiale
~K, et finale~K′, s’écrira

~K + ~k = ~K′ + ~k

oùk etk′ sont les moments cristallins électroniques avant et après le processus de diffusion.
Or on a vu au chapitre 1, à propos de la diffusion de Bragg, que la relation suivante devait
être vérifiée pour que la diffusion soit favorisée :

K = K′ + T∗

oùT∗ est un vecteur du réseau réciproque. Ainsi, dans une diffusion de typeBragg, la varia-
tion de moment cristallin de l’électron ayant diffusé l’onde est toujours un vecteur du réseau
réciproque.

2.8.2 Masse effective

En reportant la relation 2.15 dans l’expression donnant l’accélération,on obtient :

a =
1

~

d

dt
∇kEn(k)

=
1

~

(
dk

dt
· ∇k

)
∇kEn(k)

=
1

~2
(F · ∇k)∇kEn(k)

soit, en explicitant les coordonnées dea,

ai =
1

~2



∑

j

Fj
∂

∂kj


 ∂En(k)

∂ki
=

1

~2

∑

j

∂2En(k)

∂kj∂ki
Fj

Cette dernière relation relielinéairement, sous forme de relation matricielle, l’accélération
de l’électron à la force appliquée, et on peut remarquer qu’elle ressemble à l’équation fon-
damentale de la dynamiquea = m−1F à condition d’affecter à l’électron une « masse »m∗

telle que :
(

1

m∗

)

ij

=
1

~2

∂2En(k)

∂kj∂ki

soit, explicitement,

1

m∗
=




∂2E
∂k2

x

∂2E
∂kx∂ky

∂2E
∂kx∂kz

∂2E
∂ky∂kx

∂2E
∂k2

y

∂2E
∂ky∂kz

∂2E
∂kz∂kx

∂2E
∂kz∂ky

∂2E
∂k2

z




La matrice1/m∗ est appeléetenseur de masse effectivede l’électron.
Dans le cas où cette matrice est proportionnelle à la matrice identité, on parle alors sim-

plement demasse effective, et l’on a les relations

F = m∗a

1/m∗ =
1

~2

∂2En(k)

∂k2
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Ce concept de masse effective est très utile puisqu’il permet de traiter la dynamique de
l’électron quasi-libre dans un cristal en utilisant les lois de la mécanique classiques, à condi-
tion de remplacer la masse au repos de l’électron par sa masse effective. On peut interpréter
cette grandeur comme représentant toutes les interactions de l’électron avec son environne-
ment cristallin.

On notera que, alors que la vitesse de groupe était proportionnelle à lapentede la courbe
E(k), la masse effective est inversement proportionnelle à lacourbure de cette bande. Ainsi,

– m∗ < 0 au voisinage d’un maximum deE(k)
– m∗ > 0 au voisinage d’un minimum deE(k)

Autrement dit, dans un cristal, l’accélération de l’électron n’est pas forcément colinéaire
à la force appliquée, et peut même être de sens opposé.

2.8.3 Étude des extréma de la fonctionEn(k)

Au voisinage d’un extrémum de la courbeEn(k) situé enk = k0, on peut développer la
fonctionEn(k) en série de Taylor. En se limitant au deuxième ordre, on obtient :

En(k) ∼ En(k0) +
1

2

∑

i,j

∂2E

∂ki∂kj

∣∣∣∣
k=k0

(ki − k0,j)(ki − k0,j)

Si on se place dans un système de coordonnées tel que la matrice1/m∗ soit diagonale,
on peut exprimer l’énergie en fonction de la masse effective et du vecteur d’onde sous la
forme :

En(k) ∼ En(k0) +
~

2

2

[
(kx − k0,x)2

m∗
x

+
(ky − k0,y)

2

m∗
y

+
(kz − k0,z)

2

m∗
z

]

Au voisinage d’un extrémum, les surfaces de même énergie dans l’espace desk (ou
surfaces isoénergétiques définies parE(k)=cste) sont donc desellipsoïdes. Cette approxima-
tion quadratique n’est bien sûr valable qu’au voisinage des extréma deE puisqu’elle provient
d’un développement limité. Heureusement, seuls les électrons d’énergie proche des extréma
deE(k) sont concernés par des phénomènes de transport comme on le verra par la suite.

Dans le cas oùmx = my 6= mz, la surface isoénergétique est uneellipsoïde de ré-
volution autour de l’axe correspondant àmz, i.e. l’axe porté parkx. On note généralement
mz = ml, que l’on définit comme la masselongitudinale, etmx = my = mt étant appelées
massestransversales.

Enfin, dans le cas le plus simple oùmx = my = mz, la masse effective est alors un
scalaire notém∗. Les surfaces isoénergétiques sont des sphères et l’énergie s’écrit :

En(k) ∼ En(k0) +
~

2

2

(k − k0)
2

m∗

Cette expression est similaire à celle de l’énergie d’un électron enfermé dans une boîte.
On retrouve bien l’idée que la dynamique d’un électron cristallin est identiqueà celle de
l’électron libre à condition de remplacer sa masse par la masse effectivem∗.

Dans l’expression précédente,E(k0) correspond à l’énergiepotentielle de l’électron

cristallin et le termeEc = ~
2

2
(k−k0)2

m∗ à son énergie cinétique. On a vu que la quantité de

mouvement de l’électron dans le cristal valaitp = ~k, ce qui permet de retrouverEc = p2

2m∗

(ici encore, la seule différence est la présence de la masse effectiveau lieu de la masse dans
le vide).

45



Chapitre 2. Théorie des bandes et dynamique de l’électron

2.8.4 Courant dans une bande pleine

Une bande pleine ne peut pas contribuer à des phénomènes de transport : en effet, la
vitesse totale des électrons de cette bande pleine est donnée par :

vtot =
∑

k∈1ereZ.B.

vk =
∑

k

1

~
∇kEn(k)

la somme portant sur tous les états électroniques de la première zone de Brillouin.
L’énergie étant une fonction paire dek, les gradients correspondant à deux vecteursk

et −k opposés sont de signe opposés, et se compensent dans la somme, puisque dans la
première zone de Brillouin, à chaque vecteurk correspond un vecteur−k. On obtient donc :

vtot = 0

pour une bande pleine. La vitesse totale des électrons situés dans une bande pleine est donc
nulle et ils ne contribuent pas à des phénomènes de transport. Pour qu’une bande puisse
contribuer au courant électrique, il est donc nécessaire qu’elle ne soit que partiellement rem-
plie. Nous verrons que c’est le cas dans deux situations :

– si le niveau de Fermi est située à l’intérieur de la bande en question (casd’un métal),
– ou bien si un mécanisme extérieur (dopage ou température) permet de créer des places

vacantes (des "trous") dans la bande d’énergie (cas d’un semi-conducteur).

2.8.5 Notion de trou

Les électrons de la bande de valence sont ceux qui participent aux liaisons de valence
pour former un couche complète à 8 électrons (règle de l’octet). Par exemple, dans le cas du
Silicium, les atomes de Si possèdent 4 électrons sur leur couche de valence. Dans le cristal
chaque électron s’associe avec l’un des électrons de valence d’un atome voisin pour former
une liaison de valence :

Si

Si

Si

Si

Si

Si

Si

Si

Si

FIG. 2.9 – Représentation schématique ("à plat") des liaisons de valence entre atomes dans
un cristal de Silicium.

Seuls les électrons de la bande de valence et de la bande de conduction peuvent participer
à un courant, les bandes inférieures étant pleines. Le nombre d’états vacants de la bande de
valenceest très faible par rapport au nombre d’états occupés, donc par rapport au nombre
d’électrons de cette bande (cf . chapitre 4, statistique de Fermi-Dirac).
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2.8. Electron en présence d’un champ électrique - masse effective

La contribution de ces (nombreux) électrons au courant qui s’établit sous l’action d’un
champ électrique est donnée par :

I = −e
∑

k occupés
v(k)

Par ailleurs, on sait que pour une bande pleine, le courant total est nul.De plus, lorsqu’on
"enlève" un électron de la bande de valence, le courant total doit logiquementdiminuer de
la valeur du courant porté par cet électron avant qu’on l’enlève. Donc lorsqu’on enlève de la
bande de valence initialementpleine, un électron , disons, situé dans un état de vecteurki,
le courant devient−(−ev(ki).

En répétant le processus plusieurs fois,i.e. en enlevant plusieurs électrons de vecteur
d’onde respectifsk1,k2, ..., le courant électrique total (pour la bande de valence) vaut :

I = e
∑

k vides

v(ki)

Le courant de l’ensemble des électrons de la bande de valence est doncéquivalent au
courant créé par des « quasi-particules » de charge+e, que l’on appelle destrous, et qui
occupent naturellement les places vacantes de la bande de valence. Dans ce cas, on peut faire
comme si la bande de valence contenait, non plus des électrons, mais des trous... (et dans ce
cas aussi, on ne compte plus la population d’électrons, mais celle des trous).

L’intérêt de la méthode est notamment qu’il est plus facile de compter les trousde la
bande de valence que les électrons, car les premiers sont bien moins nombreux. Mais il
réside aussi dans le fait que :

– l’énergie du trou est l’opposée de l’énergie de l’électron manquant ;
– le vecteur d’ondekt du trou est l’opposé du vecteur d’onde de l’électron manquant ;
– la masse effective est l’opposée de celle de l’électron manquant.
De fait, alors que les électrons du haut de la bande de valence possèdent une masse

effective négative (et répondent en ce sens "anormalement" à un champ électrique extérieur),
les trous de la B.V. possèdent eux une masse effective positive, et répondent "normalement",
i.e.accélèrent dans le sens de la force.

En conclusion, on peut, de manière équivalente, calculer le courant de labande de va-
lence, soit en comptant les contributions de tous ses électrons, soit en comptant les contri-
butions de tous ses trous. La seconde approche consiste à considérerque la B.V. est peuplée
uniquement de trous (en faible nombre), de charge positive, et surtout,de masse effective
positive : en particulier, ces deux dernière caractéristique font que lestrous accélèrent dans
le sens du champ électrique.
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Chapitre 3

Notions de physique statistique

Nous avons jusqu’alors concentré l’essentiel de notre étude sur la dynamiqued’un élec-
tron, considéré comme "baignant" dans un potentiel (ou un champ) moyen crée par l’en-
semble des autres particules du cristal, figées à leur position moyenne.

Or, le comportement réel d’un cristal de semi-conducteur, soumis de surcroît à des
contraintes extérieures (différence de potentiel par exemple) est autrement plus complexe :
à première vue, nous devrions prendre en compte la dynamique del’ensemble des élec-
trons (sinon des noyaux...) du cristal si nous voulions avoir accès à la grandeur qui, au final,
intéresse le physicien du composant : le courant électrique. Or, cette approche est tout sim-
plement impossible, vu le nombre d’équations de Schrödinger que nous aurions à résoudre...

En fait, lorsque nous mesurons un courant électrique à l’ampèremètre, nous n’avons pas
accès au mouvement individuel de chaque électron ; au contraire, ce que nous fournit l’ap-
pareil est une grandeur macroscopique, moyennée1 sur l’ensemble des électrons du cristal.
Donc, ce qui nous intéresse finalement, ce n’est pas tant une informationdétaillée sur la dy-
namique de chaque particule du cristal, qu’une description "à gros grain"de la dynamique
du gaz d’électrons : c’est précisément l’objectif de laphysique statistique2 que de propo-
ser une modélisation — et des lois — qui donne du système une descriptionmoyennéesur
l’ensemble des particules qui le composent.

On voit que cette description est assez proche dans l’esprit de celle de lathermodyna-
mique classique3 : on décrit un système complexe avec un petit nombre de variables macro-
scopique, ditesvariables d’état. En fait, la physique statistique va un peu plus loin, car elle
part véritablement du modèle microscopique (ici : les bandes d’énergie, lamasse effective,
la répartition des électrons sur les niveaux d’énergie) pour aboutir au modèle macroscopique
du système, ce que ne fait pas la thermodynamique classique (mais, en fin de compte, on
aura aussi accès à l’énergie interne, l’entropie, la pression etc...).

1En fait, on a une petite idée du mouvement individuel des électron, car le courant est entaché d’un bruit dont
l’origine microscopique est précisément la fluctuation des vitesses électroniques autour de la vitesse moyenne
du gaz.

2Un certain nombre d’ouvrages français utilise la dénomination "thermodynamique statistique", voire "mé-
canique statistique" mais j’ai voulu respecter la dénomination actuellement en vigueur dans la littérature anglo-
saxonne, dans la mesure où cette branche de la physique me semble englober, à la fois l’aspectthermodynamique
par la présence de grandeurs macroscopique, et la composantemécaniqueparce qu’on part d’un modèle micro-
scopique pour décrire le système.

3Ce chapitre fait largement appel à la thermodynamique : on se reportera au chapitre "notions de thermody-
namique" le cas échéant.
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3.1 Fonctions d’états des systèmes ouverts

Dans le cadre de l’étude statistique des semi-conducteurs, nous devronsinévitablement
prendre en compte dans la modélisation, le fait que le nombre d’électrons (oude trous) du
système peut varier dans le temps : c’est typiquement le cas, par exemple, lorsqu’on met en
contact, dans une diode à jonction, deux semi-conducteurs de dopage différent, et que les
électrons diffusent d’une partie de la diode vers l’autre. Les systèmes que nous considére-
rons seront doncouverts, et nous aurons besoin d’une variable d’état supplémentaire pour
les décrire, en l’occurence leur nombre de particulesN . Lorsque le système comportera plu-
sieurs types de particules (par exemple, des électrons et des trous), onnoteraN1,N2, ...,Ni

le nombre de particule de chaque type.

3.1.1 Variables d’état conjuguées

Considérons un système de volumeV , contenantN particules, caractérisé par une tempé-
ratureT et une pressionP . Si l’on construit un nouveau système en juxtaposant deux de ces
systèmes, le volume du nouveau système vaut2V , et il contient2N particules : ces variables
d’état sont qualifiéesd’extensives, car elles sont proportionnelles à la taille du système. En
revanche, la pression et la température sontintensives, car le nouveau système possède la
même températureT et la même pressionP que le système de départ (ce sera également le
cas du potentiel chimique).

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

var. intensive=
∂U

∂var. extensive

∣∣∣∣
Toutes autres var. extens. = constantes

oùU est l’énergie interne.
Ainsi, à l’entropieS est associée la grandeur intensivetempérature :

T =
∂U

∂S

∣∣∣∣
V,N1,N2,...

(3.1)

Cette définition est fondamentale, car c’est elle qui constituent la définition de la température
d’un système : en somme, la température d’un système précise de combien varieson énergie
lorsque, toutes choses égales par ailleurs, son désordre s’accroît.

De même, la pressionP est associée au volume (attention au signe moins) :

P = − ∂U

∂V

∣∣∣∣
S,N1,N2,...

(3.2)

et précise comment varie l’énergie d’un système lorsque, toutes choses égales par ailleurs,
son volume augmente.

Cette définition nous permet d’introduire une troisième variable intensive, lepotentiel
chimiqueµ, associée à la variable extensiveN , nombre de particules du système :

µ =
∂U

∂N

∣∣∣∣
V,S

(3.3)
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Lorsque le système comporte plusieurs types de particules, on définit un potentiel chimique
par type,i.e.

µi =
∂U

∂Ni

∣∣∣∣
V,S,Nj 6=i

Le potentiel chimique est également appeléeniveau de Fermien physique du solide, et c’est
l’appellation que nous utiliserons désormais. Il précise comment varie l’énergie du système
lorsqu’on lui ajoute ou qu’on lui enlève une particule : c’est en quelquesorte l’énergie portée
par particule.

A quoi sert le niveau de Fermi ? Nous savons intuitivement que, lorsqu’on met en contact
deux systèmes à des températures différentes, l’équilibre est atteint lorsque leur température
s’égalisent : l’échange de chaleur est alors nul. De même, la position priseà l’équilibre
par une membrane de haut-parleur est celle qui équilibre les pressions dechaque côté de la
membrane : une fois l’équilibre atteint, les volumes (en particulier celui du baffle) ne varient
plus. En somme, ces variablesintensivessont intimement liées à la notion d’équilibre :
lorsqu’on met plusieurs systèmes en contact, elles s’égalisent à l’équilibre, et les variables
extensives associées ne varient plus.

Le niveau de Fermi jouera le même rôle pour les systèmesouverts, et permettra de carac-
tériser l’équilibrediffusif : deux systèmes ouverts mis en contact par l’intermédiaire d’une
paroi perméable aux particules (une jonction PN fait l’affaire...), serontà l’équilibre lorsque
leur niveau de Fermi s’égaliseront : l’équilibre atteint, les nombres de particules ne varient
alors plus. Nous proposerons une démonstration de cette affirmation dansle paragraphe dé-
dié à l’étude des équilibres.

3.1.2 Énergie interne pour un système ouvert

L’énergie interne d’un système ouvert peut être caractérisée par un triplet de variables
d’état : on dit que c’est un systèmetrivariant . Par exemple, nous pouvons choisir les trois
variables extensivesS, V etN : U = U(V, S,N).

Lors d’une transformation thermodynamique élémentaire, caractérisée parune variation
élémentaire des variables d’étatS, V etN , la variation d’énergie interne est :

dU =
∂U

∂V
dV +

∂U

∂S
dS +

∂U

∂N
dN

soit, en utilisant les définitions précédentes,

dU = −PdV + TdS + µdN (3.4)

Ce qui est intéressant, c’est que l’on retrouve dans cette expression:
– le travail reçu par le système,δW = −P dV ;
– la chaleur reçue (si la transformation suit un chemin réversible),δQ = TdS ;

Le troisième terme correspond à l’énergie reçu par diffusion,i.e. lorsque des particules entre
ou sorte du système.

3.1.3 Enthalpie libre pour un système ouvert

Dans le cas des semi-conducteurs, nous aurons à considérer des systèmes en contact avec
l’air ambiant, donc subissant des transformations thermodynamique à pression et tempéra-
ture constante : la fonction d’état n’est pas alors la mieux adaptée à ce genre de problème,
car dans une transformation isotherme et isobare, le volume et l’entropie peuvent varier. On
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introduit à cet effet une nouvelle fonction d’état, notéeG, et appeléeenthalpie libre. Elle est
définie à partir deU et des variables d’état :

G = U + PV − TS (3.5)

Lors d’une transformation élémentaire, la variation deG s’écrit :

dG = dU + PdV + V dP − TdS − SdT

Compte-tenu de l’expression dedU obtenue ci-dessus, on simplifie ainsi :

dG = V dP − SdT + µdN

Lors d’une transformation isotherme-isobare, la variation deG se simplifie endG = µdN ,
d’où l’intérêt d’utiliser cette fonction d’état lorsqu’on a à considérer cetype de transforma-
tions thermodynamiques.

3.2 Caractérisation microscopique d’un système

3.2.1 Micro-états

Considérons un gaz constitué d’atomes d’hydrogène. Comment pouvonsnous caractérisé
ce système au niveau microscopique ? On peut d’abord spécifier la position et la vitesse (ou la
fonction d’onde, selon qu’on désire une description quantique ou classique) de chaque atome.
On peut également s’intéresser aux degrés de liberté intrinsèques, et préciser les nombres
quantiquesn,ℓ,m ets de chaque électron (ce qui revient à dire sur quel niveau d’énergieest
situé chaque électron dans "son" atome, et quels sont son moment cinétiqueet son spin). La
données de toutes ces informations détermine unmicro-état du système.

A partir de là, le pointfondamental est que plusieurs micro-états (en général un très
grand nombre) réalise le même macro-état,i.e. un étatmacroscopiquespécifié par la don-
née d’une pression, d’une température, etc... On voit par là comment procède la description
statistique du système : elle ramène une description parfaitement détaillée du système —i.e.
en terme de micro-états — à une description macroscopiqueà grands traits, en terme de
macro-états : toute la difficulté sera désormais de déterminer la correspondance surjective
entre l’ensemble — très volumineux ! — des micro-états, et l’ensemble — beaucoup plus
restreint, mais accessible à l’expérience — des macro-états.

Puis, au cours de son évolution dynamique, le système va "explorer" tous lesmicro-états
qui lui sont accessibles — en fonction des contraintes d’énergie qui luisont imposées : pour
l’observateur, qui travaille, lui, dans "l’espace" des macro-états, celase traduira par une ex-
ploration de macro-états, donc une fluctuation des variables d’état — pression, température,
etc... — autour de leur valeur moyenne.

Exemple 3.1 Considérons un système thermodynamique minimal : un électron enfermédans
un atome modélisé par un puits de potentiel tridimensionnel d’arrêteL (un cube dont il est
parfaitement prisonnier, ce qui est suffisant pour notre propos) . Son énergie est donnée4

parEnx,ny ,nz = π2
~
2

2mL2 (n2
x + n2

y + n2
z), la fonction d’onde électronique étant donnée, à une

constante près, par :ϕnx,ny ,nz = sin(nxπx/L) sin(nyπy/L) sin(nzπz/L). Chaque micro-
état est spécifié par un triplet{nx, ny, nz} — et éventuellement le nombre quantique de spin
sz—, et spécifie l’énergie du système. Imaginons que cette énergie soit justement la variable

4Voir polycopié de physique quantique, chapitre "Étude de cas".
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d’état du système, accessible à l’expérience (tandis que le triplet{nx, ny, nz} ne serait pas
accessible) : en quelque sorte, la donnée deE spécifierait unmacro-étatdu système. Si, pour
simplifier la notation, on poseε0 = π2

~
2

2mL2 , on a par exemple :
– E1,1,1 = 3ε0 :
– E1,1,2 = E1,2,1 = E2,1,1 = 6ε0 ;
– E1,2,2 = E2,1,2 = E2,2,1 = 9ε0 ;
– E2,2,2 = 12ε0 ;
– ...
– E2,3,6 = E3,2,6 = E2,6,3 = . . . = 49ε0 ;

On voit bien sur cette exemple que plusieurs micro-états réalise le même macro-état : l’éner-
gie 6ε0 est dégénéréetrois fois, au sens où3 micro-états la réalise. Il n’est pas difficile
d’imaginer que, pour un "vrai" système thermodynamique comportantplusieurs milliards
d’atomes, une même valeur macroscopique de l’énergie est réalisée par un nombre extra-
ordinairement grand de micro-états. Or cette énergie représente alorsjustement l’énergie
interneU du système : on a là un premier exemple de correspondance entre spécification
microscopique et grandeur thermodynamique accessible à l’expérience (encore queU ne
soit pas directement mesurable, mais pour un gaz parfait elle peut l’êtreindirectement via la
température).

3.2.2 Travail et chaleur à l’échelle microscopique

Reprenant notre exemple précédent — exemple (3.1) —, voyons comment se concrétise,
à l’échelle microscopique, la notion de transfert de chaleur et de travail. Considérons un
système thermodynamique constitué d’un atome "idéalisés" (boîte cubique), possédant 4
électrons, dont la répartition sur les niveaux d’énergie est indiquée figure 3.1. Lorsque le
volume du système augmente,L augmente également, et la distance entre niveaux adjacents
diminue : les électrons conservent leur répartition initiale (i.e. leurs nombres quantiques),
mais l’énergie totale diminue puisque les niveaux se ressèrent (sur la figure, elle diminue
de13.5ε0). Nous avons vu qu’à l’échelle macroscopique, toute variation de volume traduit
un transfert de travail vers le système :δW = −P.dV . D’un point de vue quantitatif, nous
pouvons écrire l’énergie totale (i.e. l’énergie interne) de notre système sous la forme :

U =
∑

i

NiEi

oùEi représente chacun des niveaux d’énergie du système, etNi le nombre d’électrons sur
chaque niveau : dans notre exemple, on a par exempleN1 = 1, N2 = 2, N3 = 1. LorsqueL
varie, on peut donc écrire :

dU =
∑

i

NidEi = − 2

3V

(
∑

i

NiEi

)
dV = −2U

3V
dV

puisqueV = L3 et dEi

dV = −2Ei

3V .

Remarque 3.2 Pour un gaz parfait, on aU = 3
2nRT = 3

2PV , d’où 2U
3V = P , et on retrouve

naturellementdU = −PdV .

Si un transfert de travail mécanique correspond à une modification de la position des
niveaux d’énergie sans variation de nombres quantiques, à contrario,un transfert de chaleur
se traduit par une modification de la répartition des électrons sur les différents niveaux. La
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6

(1, 1, 2)k

nx = ny = nz = 1
k

E

6

E

0

:

V augmente :L→ L×
√

2

6ε0

3ε0

0

6ε′0

3ε′0

9ε0

9ε′0

U = 24ε0 U = 24ε′0 = 12ε0

FIG. 3.1 – Toute variation lente du volume du système — ici, un atome "cubique" — se
traduit par une variation d’énergie totale du système, les électrons conservant leur nombres
quantiques,i.e. leur position initial sur les niveaux d’énergie. Dans cette exemple, l’arrêteest
multipliée par

√
2, doncε0 = π2

~
2

2mL2 est divisée par2 : les niveaux d’énergie se ressèrent

:

6

E

6ε0

3ε0

0

E

9ε0 9ε0

6

0

6ε0

3ε0

�

U = 24ε0 U = 21ε0

Le système cèdeQ = 3ε0

FIG. 3.2 – Le transfert de chaleur résulte de transitions énergétiques, sansmodification de
la position des niveaux d’énergie. Les populations électroniquesNi sur chaque niveauEi

varient, et modifient l’énergie interne du système.
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figure 3.2 montre ce qui se passe lorsque le système reçoit une quantité de chaleurQ = −3ε0
(i.e.chaleur cédée au milieu extérieur).

Là encore, on peut écrire la variation d’énergie interne du système sousla forme :

dU =
∑

i

dNiEi = Q

Finalement, lorsque se conjuguent les deux effets, échange d’énergieet modification du
volume du système, la variation d’énergie interne s’écrit :

dU =
∑

i

dNiEi +NidEi

où le premier terme s’identifie avec la chaleur reçueQ, et le second terme avec le travail
échangéW .

3.3 Entropie micro-canonique

Nous allons désormais établir le lien entre la description microscopique en terme de
micro-états et la mesure du désordre à l’échelle macroscopique, d’aborddans le cas d’un
système isolé (hypothèsemicro-canonique) : un tel système possède une énergie interne
fixée, et ne peut échanger, ni travail, ni chaleur, avec le milieu extérieur. On sait qu’un tel
système évolue toujours de telle manière que son entropie augmente (et si elle est maximum,
alors c’est qu’un état d’équilibre est atteint). Le problème est donc : comment définir cette
entropie ?

L’hypothèse micro-canonique affirme que :

A l’équilibre thermodynamique, tous les micro-états d’un système isolé sont
équiprobables.

En d’autres termes, le système explore successivement tous les micro-étatsaccessibles compte-
tenu de la contrainte qui impose une énergie totale constante. Concrètement, cette explora-
tion symbolise l’agitation thermique : les électrons passent sans arrêt d’un niveau à l’autre,
définissant ainsi une succession de micro-états, maisà énergie totale fixée.

A partir de ce premier postulat, on peut donner une définition de l’entropie,qu’on appelle
entropie micro-canonique:

L’entropie d’un système isolé, à l’équilibre thermodynamique, vautS = k log Ω,
oùΩ est le nombre total de micro-états accessibles au système.

Comme le nombreΩ de micro-états accessibles dépend de l’énergie interneU du système,
on écrit souvent :S(U) = k log Ω(U).

Exemple 3.3 Reprenons notre exemple précédent, constitué d’un atome "cubique" possé-
dant 4 électrons. Imaginons que son énergie interne soit fixée à la valeur U = 24ε0. Compte-
tenu du principe d’exclusion de Pauli, selon lequel on ne peut mettre plus d’un électron
par état quantique (i.e. deux électrons ne peuvent pas avoir le même n-uplet de nombres
quantiques), cherchons les différents micro-états accessibles au système qui respectent la
contrainteU = 24ε0. Ici, nous ne tiendrons exceptionnellement pas compte du spin, afin que
le dénombrement des différents états reste simple : de fait, on ne peut pas mettre plus d’un
électron par "case quantique" étiquetée par un triplet{nx, ny, nz} (si on tient compte du
spin, on peut mettre deux électrons dans une telle case, à condition que leur spins soient an-
tialignés). La figure suivante illustre quelques-unes des différentes configurations accessibles
au système (9 en tout).
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6ε0

3ε0

0

9ε0

micro-état numéro1micro-état numéro2micro-état numéro3micro-état numéro4micro-état numéro5

L’entropie du système vaut alors :S = k log 9 = 3.10−23 J/ ˚K Quelques remarques concer-
nant le décompte des micro-états :

– il faut toujours, pour des systèmes de particulesquantiques, considérer les électrons
comme des particules indiscernables :on ne peut pas leur mettre un coupde pinceau
de couleur pour les reconnaître5 ! Donc, le fait d’intervertir deux électrons n’ajoute
pas un micro-état à la liste...

– En revanche, et c’est ce qu’indique clairement la figure, si un niveau d’énergie est dé-
généré (par exemple, au niveau6ε0 correspond les trois triplets(1, 1, 2), (1, 2, 1), (2, 1, 1)),
on peut déplacer un électron d’une case à l’autre, et ça fait bien un micro-état différent,
car dans ce cas, on modifie le triplet(nx, nynz), donc la fonction d’onde électronique.

Pour bien comprendre que l’entropie dépend de l’énergie interne, on peut refaire le décompte
en imposant cette foisU = 27ε0. La figure suivante montre quelques-unes des première
configurations (noter que le niveau12ε0 n’est pas dégénéré, puisqu’il lui correspond un
seul triplet(2, 2, 2)) :

6ε0

3ε0

0

micro-état numéro1micro-état numéro2micro-état numéro3micro-état numéro4micro-état numéro5

9ε0

12ε0

On dénombre en tout9+3+3 = 15 micro-états, et l’entropie a bien augmenté avec l’énergie
interne. Si on avait suffisamment de données à notre disposition (il faudrait calculerS pour
suffisamment de valeurs de l’énergie interne), on pourrait même déterminer la température
de ce système à l’aide de la relationT = ∂U

∂S . Le point à retenir est que la plupart des

5En fait, l’explication est nettement moins simpliste... mais je n’ai pas la placepour rentrer dans ce genre de
détails.
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systèmes sont à température positive6 et que par conséquent énergie interne et désordre
varient dans le même sens : le nombre de micro-états accessibles croît avec l’énergie totale
du système, ce qui est intuitivement compréhensible, puisqu’on "relâche" des contraintes.

Exemple 3.4 Détente de Joule-Gay-Lussac7 : on considère une enceinte (cf. figure ci-
dessous) contenant un gaz, séparée en deux parties par une paroiamovible, et isolé du
milieu extérieur. Initialement, une partie contient le gaz, et l’autre est vide.Puis on enlève
brutalement la paroi, et on laisse le gaz envahir la seconde partie de manière à occuper
tout l’espace disponible. Calculons l’entropie du système entre ces deuxétats d’équilibre, en
considérant que chaque partie de l’enceinte est une boîte cubique d’arrêteL.

paroi amovible

Lx = L

	

-�
?

6

Lz = L

Le système contient initialement4 molécules, libres de se déplacer à l’intérieur de la demi-
boîte gauche : on modélise le problème en supposant que la paroi de la boîte est équivalente
à un "mur" de potentiel infranchissable, et de fait on se retrouve dans le cas d’un puits de
potentiel tridimensionnel, tel que l’énergie d’une molécule est donnée par :

Enx,ny ,nz =
π2

~
2

2m

(
n2

x

L2
x

+
n2

y

L2
y

+
n2

z

L2
z

)

Tant que la paroi est présente, chaque demi-boîte est un cube, et par conséquentL = Lx =
Ly = Lz. Posons, comme précédemment,ε0 = π2

~
2

2mL2 , et fixons l’énergie initiale àU = 27ε0.
Nous avons calculé dans l’exemple précédent que l’entropie valait alors S = k log 15. Le
problème à présent, c’est de dénombrer les micro-états accessibles une fois qu’on a enlevé la
paroi... en se souvenant que, puisque le système est isolé, l’énergie reste égale àU = 27ε0 !
On a désormaisLx = 2L, les autres dimensions restant inchangées, soit :

Enx,ny ,nz = ε0

(
n2

x

4
+ n2

y + n2
z

)

6Cette remarque semble troublante : pourtant, il existe des systèmes — les lasers et certains matériaux ma-
gnétiques — à température négative,i.e. tels que énergie et entropie varient en sens inverse. Un tel système
possède une énergie bornée supérieurement, et possède des propriétés particulières : il présente une inversion de
population (peuplement maximal des niveaux supérieurs) ; il peut céder de la chaleur à un système plus chaud ; il
faut l’exciter pour faire décroître sa température... Il faut noter que cette température négative est une température
thermodynamique : c’est une grandeur qui est défini à partir deU et S, pas à partir d’une échelle thermomé-
trique ; rien ne prouve qu’elle soit mesurable (pour cela, il faudrait qu’un équilibre thermique soit possible entre
le système et le thermomètre, ce qui n’est pas certain !).

7C’est un cas d’école en thermodynamique classique, mais ici le calcul est basé uniquement sur le modèle
microscopique, contrairement à l’approche thermodynamique.
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Il faut donc trouvertous les quadruplets de triplets(nx, ny, nz) (i.e. pour chacune des4
molécules), tels que la somme des énergies soit égale àU = 27ε0. Voici les premiers niveaux
correspondant au (fastidieux !) décompte des différents triplets(nx, ny, nz) (on vérifie une
fois encore qu’une augmentation de volume produit un ressèrement des niveaux) :

– 2.25ε0 = E1,1,1 ;
– 3ε0 = E2,1,1 ;
– 4.25ε0 = E3,1,1 ;
– 5.25ε0 = E1,2,1 = E1,1,2 ;
– 6ε0 = E2,2,1 = E2,1,2 = E4,1,1 ;
– 7.25ε0 = E3,1,2 = E3,2,1 ;
– 8.25ε0 = E1,2,2 = E5,1,1 ;
– 9ε0 = E2,2,2 = E4,1,2 = E4,2,1 ;
– 10.25ε0 = E1,1,3 = E1,3,1 = E3,2,2 ;
– 11ε0 = E2,1,3 = E2,3,1 = E6,1,1 ;
– 11.25ε0 = E5,1,2 = E5,2,1 ;
– 12ε0 = E4,2,2 ;
– 12.25ε0 = E3,1,3 = E3,3,1 ;
– 14ε0 = E4,3,1 = E4,1,3 = E2,2,3 = E2,3,2 = E6,1,2 = E6,2,1 ;
– 14.25ε0 = E5,2,2 = E7,1,1 ;
– 15.25ε0 = E3,2,3 = E3,3,2 ;
– 16.25ε0 = E5,1,3 = E5,3,1 ;
– 17ε0 = E4,3,2 = E4,2,3 = E6,2,2 ;
– 17.25ε0 = E1,4,1 = E1,1,4 = E7,1,2 = E7,2,1 ;
– 18ε0 = E2,1,4 = E2,4,1 = E8,1,1 ;
– ...

Quelques micro-états possibles :
– {E1,1,1;E3,1,1;E1,1,2;E3,3,2}
– {E2,1,1;E2,2,1;E2,2,2;E4,1,2}
– ...

Le dénombrement complet a été fait sous Mathematica. On commence parconstruire une
table des micro-états (les limites sur les indices sont tels que les niveaux inférieurs à27ε0
soient tous présents) :

MicroEtats = Table[nx^2/4 + ny^2 + nz^2, {nx, 1, 9}, {ny, 1, 5}, {nz, 1,

On trie cette table par ordre croissant, et on ne garde que les micro-états d’énergie
effectivement inférieure à27ε0 :

MicroEtats = % // Flatten // Sort
MicroEtats=Take[%,78]

Finalement, on construit l’état du système en affectant un micro-état à chacune des4 mo-
lécules, puis on calcule l’énergie totale du système en prenant la somme des énergies de
ces4 micro-états. Si on tient compte du principe d’exclusion de Pauli (si on a affaire à
un gaz d’électrons), on ne peut pas mettre plus d’un électron par micro-état, et les indices
doivent toujours être 2 à 2 différents. D’autre part, le fait que les particulessoient indis-
cernables (c’est-à-dire qu’échanger deux électrons ne changentrien au décompte) fait que
les 4 boucles sont imbriquées l’une dans l’autre,i.e. on ne compte pas les permutations des
indices.
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W = 1
Do[

If[MicroEtats[[i]]+MicroEtats[j]]+MicroEtats[[k]]+MicroEtats[[l]]==27,
{Print[W," ",i," ",j," ",k," ",l];W=W+1}],

{i,1,78},{j,i+1,78},{k,j+1,78},{l,k+1,78}]

Le résultat du dénombrement est de68 micro-états, soit une entropieS = k log 68. La
variation d’entropie est doncpositive, et vaut exactement :∆S = k ln(68/15) = 1.51k. Par
comparaison, le calcul de la variation d’entropie en utilisant la thermodynamique classique
donne :

∆S = nR ln
V2

V1
= nR ln 2 = Nk ln 2 = 4k ln 2 = 2.77k

(se souvenir que la constante des gaz parfaits,R = Nk, est le produit du nombre d’Avogadro
par la constante de Boltzmann). L’écart entre les deux valeurs est assez compréhensible :
avec 4 molécules, on est encore assez loin de la limiteN → ∞ de la thermodynamique
classique.

Remarque 3.5Petit exercice intéressant : modifiez le programme pour l’adapter à des"grosses"
molécules discernables et ne satisfaisant pas au principe de Pauli. Calculez le nombre de
micro-états pour l’état initial et l’état final de la détente de Joule, et comparer avec les ré-
sultats de la thermodynamique classique. Au passage, vous devez obtenir beaucoup plus de
micro-états (quelques dizaines de milliers...)

On observe donc que, même pour un "petit" système composé de seulement4 molécules, l’en-
tropie croît de manière vertigineuse lorsqu’on relâche un peu les contraintes (ici, le volume
occupable) : il est donc évident que l’état final a une probabilité d’apparaître au cours de la
vie du système beaucoup plus élevée que l’état initial, et que les chances d’observer un re-
tour spontanéà l’état initial sont extrêmement faibles... C’est en ce sens que cette évolution
est irréversible : en théorie, rien n’empêche le système de revenir à son état initial (i.e. tout
le gaz concentré dans la demi-boîte gauche), simplement c’est extrêmement improbable...

3.4 Entropie d’information

3.4.1 Comment quantifier l’information manquante ?

La définition précédente de l’entropie ne s’applique qu’aux systèmes quiont déjà atteint
un équilibre thermodynamique : c’est une définition qui a cependant l’avantage immense
d’être cohérente avec la définition de l’entropie proposée par Clausius en thermodynamique
classique.

Une autre définition a été proposée au début du XXesiècle, en liaison avec la théorie de
l’information. Elle permet de généraliser aux systèmes hors d’équilibre,i.e. entre les deux
états d’équilibre d’une transformation thermodynamique, la notion de désordre, ou plus pré-
cisément ici,d’information manquante : cette quantité mesurel’information manquante
pour connaître parfaitement l’étatmicroscopiquedu système à partir de son étatmacrosco-
pique. Si l’état macroscopique nous permettait de déduire immédiatement l’état microsco-
pique, c’est que le système ne pourrait explorer qu’un seul micro-état,et l’entropie d’infor-
mation serait nulle. Au contraire, si le système peut explorer un grand nombre de micro-état
tout en donnant l’illusion d’être dans le même macro-état (même énergie interne, même tem-
pérature, etc...), alors il nous manque énormément d’information : en d’autres termes, si on
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essaie de deviner l’état microscopique du système à partir des variables macroscopiques, on
a de très fortes chances de se tromper...

En outre, l’entropie d’information ne s’applique pas seulement aux systèmeisolés : elle
nous intéresse donc particulièrement, puisque les systèmes auxquels on s’intéressera par la
suite sont généralement en contact thermique avec le milieu extérieur.

L’entropie d’information s’écrit8, que le système soit isolé ou non :

S = −k
∑

i

Pi lnPi (3.6)

où Pi est la probabilité d’occurence du micro-étati, et où la somme porte sur tous les
micro-états accessibles au système (de toute façon, les autres ont une probabilité d’occu-
rence nulle...). L’idée clé ici est que, hors de l’équilibre, tous les micro-états ne sont pas
équiprobables, et c’est assez logique finalement : dans la détente de Joule-Gay-Lussac par
exemple, on part d’un état initial où15 micro-états sont accessibles, et le système s’arrête
dans un état final à182 micro-étatséquiprobables; il est à peu près évident que les182
micro-états finals ne sont pas immédiatement accessibles avec la même probabilité,mais
qu’en quelque sorte, le système commence à explorer essentiellement ceux qui sont le plus
"proches" des15 micro-états initiaux, puis élargit progressivement sont exploration jusqu’à
passer le même temps dans chacun des182 micro-états finals9

On observe toutefois que, à l’équilibre, la définition précédente colle aveccelle de l’en-
tropie micro-canonique à l’équilibre, puisqu’alors

∀i,Pi =
1

Ω

oùΩ est le nombre total de micro-états accessiblesà l’équilibre , — ils sont dans ce cas tous
équiprobables — et que de ce fait,

S = k
∑

i

1

Ω
lnΩ = k lnΩ

De même, il est intéressant de remarquer que, si on connaîtparfaitement l’état micro-
scopique d’un système —i.e.on saità coup sûrqu’il est dans le micro-état numéroi – alors
tous lesPi sauf un sont nuls, et l’entropie vaut0.

3.4.2 Principe d’information minimum

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

L’équilibre d’un système est atteint lorsque l’entropie d’information ( = l’infor-
mation manquante) est maximale.

8Je n’ai pas la place de vous montrer comment on construit cette expression, mais vous pouvez toujours
jeter un coup d’œil dans un cours de théorie de l’information : généralement, il y a ça dans tout bon cours de
transmission du signal.

9En fait, il y a plusieurs interprétations de la transition vers l’équilibre, et ce que je vous propose ici est un
choix personnel — qui me convainc particulièrement — parmi toutes les interprétations actuelles.
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ce qui signifie que le système tend, lors de son évolution du passé vers le futur, à explorer le
maximum de micro-états, et s’arrête lorsque ceux-ci sont tous équiprobables : l’information
manquante est maximum, ou ce qui revient au même l’information sur l’état microscopique
est minimale. Là aussi, il y a quelque chose d’intuitivement rassurant : on ne voit pas pour-
quoi le système se restreindrait spontanément à n’explorer qu’une partie des états accessibles
(i.e.par exemple : la demi-boîte gauche dans la détente de Joule) si rien ne l’empêche de faire
plus...

D’un point de vue quantitatif, son évolution est donnée, à tout instant, parl’inégalité :

dS

dt
≥ 0 (3.7)

qui ne fait que traduire mathématiquement le principe d’information minimum. L’équilibre
est défini, lui, par l’égalité :

dS

dt
= 0 (3.8)

ce qui signifie, qu’au premier ordre, l’entropie est constante à l’équilibre (mais des fluctua-
tions d’ordre supérieur ou égal à2 existent).

3.4.3 Application à l’évolution d’un système isolé

Pour appliquer ce principe aux situations qui nous intéressent plus particulièrement, com-
mençons par considérer le cas des systèmes isolés,i.e. à énergie interne constante. Écrivons
que l’entropie d’information est extrémale :

dS = −k
∑

i

dPi lnPi − k
∑

i

dPi = −k
∑

i

(lnPi + 1)dPi = 0

et cherchons l’expression des probabilités de chaque micro-état à l’équilibre. Outre l’équa-
tion précédente, les probabilité doivent également satisfaire à la contrainte:

∑

i

Pi = 1

soit encore, ∑

i

dPi = 0

ce qui fait qu’on doit au final chercher les valeurs desPi qui maximisent une fonction sous
contrainte. Pour résoudre ce genre de problème, on utilise par exemple la méthode des mul-
tiplicateurs de Lagrange10, ce qui conduit à :

∀i, 1 + lnPi + λ = 0

oùλ est une constante à déterminer. L’intégration conduit à :

∀i,Pi = e−1−λ

ce qui montre bien que tous les micro-états sont équiprobables à l’équilibre !Comme il y a
en toutΩ micro-états, chaque micro-état possède une probabilité d’occurence

Pi =
1

Ω
10Voir annexe.
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FIG. 3.3 – Mise en contact thermique de deux systèmes isolés thermiquement de l’extérieur :
l’équilibre s’établit lorsque les températures s’équilibrent.

et à l’équilibre, on retrouve bienS = k lnΩ : en somme, postuler le principe d’information
minimum (et accessoirement trouver une expressionsatisfaisantepour l’entropie d’infor-
mation...) permet de retrouver le postulat d’équiprobabilité des micro-états à l’équilibre d’un
système isolé.

3.5 Équilibres thermodynamiques

Notre objectif ultime est, pour cette partie du cours, de déterminer les conditionsd’équi-
libre du système thermodynamique que constitue une diode PN. On peut voir cedisposi-
tif comme étant constitué de deux sous-systèmes, en l’occurence deux cristaux de semi-
conducteurs "accolés" et présentant un dopage différent (l’un à forte densité d’électrons,
l’autre à forte densité de trous). L’étude de la distribution de probabilité desmicro-états de
ce système fera l’objet de la section suivante, dans la mesure où le système en question
n’étant pas isolé, il requiert un traitement particulier.

L’objet de cette partie est simplement de montrer comment les variables d’états intensives
permettent, à partir de l’expression microscopique du second principe (notre principe d’in-
formation minimum), de trouver les conditions d’équilibre de deux systèmes mis en contact,
soit mécanique, soit thermique, soit diffusif, soit enfin une combinaison de ces trois situa-
tions. Ces résultats seront fondamentaux pour la compréhension du rôle joué par le niveau
de Fermi dans l’apparition de l’équilibre thermodynamique au sein d’une jonction PN.

3.5.1 Équilibre thermique

Considérons deux systèmes en contact thermique (fig 3.3), d’énergie respectiveE1 et
E2. Ces deux systèmes sont limités par une enveloppe commune qui isolel’ensemblede
l’extérieur : la chaleur ne peut transiter que du système1 vers le système2, et vice-versa;
l’énergie totale du "sur-système",ET = E1 + E2, est constante. L’ensemble possède donc
un seul degré de liberté, soitE1 par exemple. L’évolution de l’ensemble des deux systèmes,
considéré comme un sur-système isolé, est régie par le principe d’information minimum,
équation (3.7), oùS est l’entropie de l’ensemble des deux systèmes. Si on appelleS1 etS2

l’entropie respective de chaque système, on a bien entendu

S = S1 + S2
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et l’évolution est régie par
dS

dt
≥ 0

soit encore,
dS1

dt
+
dS2

dt
≥ 0

Ce qui nous intéresse, c’est :
– le sens de transfert de chaleur à l’approche de l’équilibre ;
– les conditions d’équilibre.

On va donc exprimer l’inégalité précédente en fonction deE1 (ou indifféremment deE2

puisque les deux sont liés) :

dS1

dE1

dE1

dt
+
dS2

dE2

dE2

dt
≥ 0

soit encore, puisquedE1 = −dE2,

dS1

dE1

dE1

dt
− dS2

dE2

dE1

dt
≥ 0

qui s’écrit finalement : (
dS1

dE1
− dS2

dE2

)
dE1

dt
≥ 0

Si on se souvient que la température thermodynamique est donnée par (equ. (3.1)) :

T =
∂E

∂S

on peut mettre l’inégalité précédente sous la forme fondamentale suivante :

(
1

T1
− 1

T2

)
dE1

dt
≥ 0 (3.9)

L’interprétation en est extrêmement simple : tant que l’équilibre n’est pas atteint, l’entropie
de l’ensemble ne peut qu’augmenter, ce qui implique que le transfert de chaleur ait lieu des
températures élevées vers les températures basses (en effet, l’inégalité impose que la dérivée
deE1 par rapport au temps soit du signe deT2 − T1).

L’équilibre a lieu lorsquedS
dt = 0. Reprenant le même raisonnement, mais avec une

égalité cette fois, on voit que l’équilibre est atteint lorsqueT1 = T2 : en effet, l’égalité
impose que,quelles que soient les petites fluctuationsde l’énergie de chaque système autour
de sa valeur moyenne, l’entropie reste nulle au premier ordre.

La température joue donc un rôle depotentiel thermodynamiquevis-à-vis des échanges
thermiques : à l’instar d’un potentiel électrique (penser à un condensateur se déchargeant
dans une résistance), elle fixele sens d’écoulement de l’énergieet la condition d’équilibre
(équivalent du régime stationnaire dans le cas du condensateur).

Au-delà, ce qu’il importe de retenir est que l’équilibre thermodynamique n’implique pas
"l’immobilité" : les variables d’états continuent de fluctuer autour de leur position d’équi-
libre, et ces fluctuations constituent la manifestation tangible de l’agitation thermique. L’équi-
libre signifie simplement que le désordre du système est maximum (compte-tenu des contraintes
exercées), et que le système ne peut aller plus loin...
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FIG. 3.4 – Mise en contact thermomécanique de deux systèmes isolés de l’extérieur : l’équi-
libre s’établit lorsque les températureset les pressionss’équilibrent.

3.5.2 Équilibre mécanique

On considère à présent un système constitué de deux sous-systèmes pouvant échanger de
la chaleur, et séparés par un piston mobile (fig. 3.4) : nous allons alors mettre en évidence le
rôle de potentiel thermodynamique joué par lapression.

On appelle respectivementV1 etV2 les volumes des sous-systèmes : comme le système
total est isolémécaniquementdu milieu extérieur, le volume totalVT = V1+V2 est constant.
En plus de la variableE1 (identique au cas précédent), nous avons donc un second degré
de liberté,V1 par exemple. Nous nous intéresserons non seulement au sens de transfert de
chaleur, mais aussi à l’évolution des volumes,i.e.au sens de déplacement du piston.

L’équilibre est atteint lorsque l’entropie atteint son maximum :

dS1

dt
+
dS2

dt
≥ 0

Cette fois,S1 commeS2 dépendent chacune de l’énergieet du volume, d’où :

∂S1

∂E1

dE1

dt
+
∂S1

∂V1

dV1

dt
+
∂S2

∂E2

dE2

dt
+
∂S2

∂V2

dV2

dt
≥ 0

Comme, d’une part,dE1 = −dE2, et d’autre part,dV1 = −dV2, la relation précédente se
simplifie en : (

∂S1

∂E1
− ∂S2

∂E2

)
dE1

dt
+

(
∂S1

∂V1
− ∂S2

∂V2

)
dV1

dt
≥ 0

Ici encore, on fait appel à la définition de la température (equ. (3.1)) etde la pression
(equ. (3.2)) ce qui conduit à l’expression suivante pour l’approche de l’équilibre :

(
1

T1
− 1

T2

)
dE1

dt
+

(
P1

T1
− P2

T2

)
dV1

dt
≥ 0

A l’équilibre thermique, le premier terme disparaît (cf. cas précédent), reste donc l’inégalité
donnant l’évolution des volumes,

(
P1

T0
− P2

T0

)
dV1

dt
≥ 0 (3.10)
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FIG. 3.5 – Mise en contact thermique, mécanique, et diffusif de deux systèmes isolés de l’ex-
térieur : l’équilibre s’établit lorsque températures, pression, et niveaude Fermi s’équilibrent.

où T0 est la température d’équilibre thermique. Le volumeV1 croît siP1 ≥ P2, comme le
dicte l’intuition : au passage, il faut ici la simple conséquence d’une définition cohérentede
la pression, rien d’autre11 !

L’équilibre lorsque l’inégalité précédente devient une égalité : c’est le cas si,quelques
soient les petites fluctuations de volumes, les pressions s’égalisent (là aussi, confirmation
d’une observation expérimentale bien banale, mais ça vaut là peine de le montrer à partir du
second principe). Au final, on observe que la pression, comme la température, joue un rôle de
potentiel thermodynamique vis-à-vis de savariable extensive conjuguée, le volume. C’est
là un point important : chaque variable intensive (T, P,µ) joue un rôle de potentiel vis-à-vis
de sa variable extensive conjugués, et dicte les conditions d’équilibre.

3.5.3 Équilibre diffusif

Nous allons raisonner comme précédemment, mais en considérant un système constitué
de deux sous-systèmes pouvant échanger des particules au travers d’une paroi perméable
(fig. 3.5). Il faut voir que le raisonnement eststrictement le même, sauf que nous ajoutons
un troisième degré de liberté au système, le nombre de particule dans chaque boîte.

Ici aussi, le fait que le système soit isolé impose que le nombre totale de particule,NT =
N1 +N2 soit constant. On peut donc choisir comme degré de liberté supplémentaire,N1 par
exemple. L’approche de l’équilibre conduit à la même inégalité que précédemment,

∂S1

∂E1

dE1

dt
+
∂S1

∂V1

dV1

dt
+
∂S1

∂N1

dN1

dt
+
∂S2

∂E2

dE2

dt
+
∂S2

∂V2

dV2

dt
+
∂S2

∂N2

dN2

dt
≥ 0

Compte-tenu dedN1 + dN2 = 0, et en utilisant la définition dupotentiel chimique - niveau
de Fermi, on obtient,

(
1

T1
− 1

T2

)
dE1

dt
+

(
P1

T1
− P2

T2

)
dV1

dt
+

(
−µ1

T1
+
µ2

T2

)
dN1

dt
≥ 0

A l’équilibre thermique et mécanique, les deux premiers termes disparaissent.Reste donc :

(
−µ1

T0
+
µ2

T0

)
dN1

dt
≥ 0 (3.11)

oùT0 est la température d’équilibre. L’interprétation deµ est la suivante :

11En fait, c’est la définition des potentiels thermodynamiques qui découle del’inégalité, et non l’inverse, mais
par soucis de clarté, je n’ai pas procédé ainsi — ce qui par ailleurs eutété plus long à mettre en place.
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T0Système

FIG. 3.6 – Le thermostat, à la températureT0, est un réservoir d’énergie de capacité calori-
fique idéalement infinie, en contact thermique avec le système.

A travers la paroi, les particules diffusent de la région à niveau de Fermi élevé
vers la région à faible niveau de Fermi

Il est évident que cette règle est fondamentale pour la compréhension dela diffusion
des électrons et des trous dans une jonction PN, où deux matériaux, de niveaux de Fermi
différents (de par le dopage), sont en contact.

A l’équilibre, l’égalité impose cette fois-ci queles niveaux de Fermi s’égalisent.

3.6 Systèmes non-isolés

3.6.1 Systèmes en contact avec une source de température - statistique de
Boltzmann

Intéressons-nous à présent au cas des systèmes non-isolés. Nous considérerons d’abord
des systèmes fermés,i.e. à nombreN de particules constant, en contact avec un thermostat,
i.e.un réservoir de chaleur de capacité calorifique suffisamment élevée (= inertie thermique)
pour que l’on puisse considérer sa température constante, quelle que soient les échanges
thermiques qui puissent avoir lieu entre le thermostat et le système (cf. figure 3.6).

Là encore, l’état d’équilibre est fixé par le maximum d’entropie. Mais nousavons une
contrainte supplémentaire par rapport au cas des systèmes isolés : puisque le système est en
contact avec l’extérieur, en l’occurence une source de température,son énergie est constante,
non plus en valeur instantanée, mais seulement en valeur moyenne : la source de température
permet à l’énergie du système de fluctuer autour de sa valeur moyenne, cette dernière étant
imposée une foisl’équilibre atteint . C’est d’ailleurs, là encore, une manifestation de l’agita-
tion thermique : il y a en permanence échange d’énergie entre le système et lethermostat, via
les chocs moléculaires et les transitions énergétiques entre niveaux, mais lagrande capacité
calorifique du thermostat impose que ces échange s’équilibrent en moyenne12.

Nous devons donc à présent trouver les probabilitésPi qui maximisent l’entropie, avec
deux contraintes supplémentaires :

∑

i

Pi = 1 et 〈E〉 = U =
∑

i

PiEi = constante

la seconde relation exprimant la contrainte imposée sur l’énergie moyenne,i.e. l’énergie
interne13. En différenciant, on a pour cette dernière équation :

∑

i

EidPi = 0

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

13A ce propos, on se souviendra que l’énergie interneU d’un gaz parfait vaut3
2
nRT , et est donc imposée dés

lors que la température est fixée par un thermostat. Ici, j’ai volontairement différenciée la notation de l’énergie
totaleE, et de l’énergie interne, qui est lamoyennede l’énergie totale.
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(attention, le système n’échange pas detravail mécaniqueavec l’extérieur, donc les niveaux
d’énergie ne varient pas !), combinée avec les équations du paragraphe précédent, à savoir :

∑

i

dPi = 0

dS = −k
∑

i

(lnPi + 1)dPi = 0

On utilise à nouveau les multiplicateurs de Lagrange, puisque c’est si pratique et que La-
grange a pas fait tout ce boulot pour rien :

lnPi + 1 + λ1 + λ2Ei = 0

où, vous l’avez compris, les deux constantes sont à déterminer... L’intégration donne :

Pi = e−1−λ1−λ2Ei =
1

Z
e−βEi

Point à noter immédiatement :pour un système non-isolé, tous les micro-états ne sont pas
équiprobables: cette distribution de probabilité est appeléedistribution de Boltzmann.

La constanteZ est appeléefonction de partition du système, et, en utilisant la contrainte∑
i Pi = 1, on trouve qu’elle vaut :

Z =
∑

i

e−βEi

Remarque 3.6 Je n’insiste pas sur l’intérêt de la fonction de partitionZ, car on irait trop
loin, mais il faut savoir que cette fonction est très pratique parce qu’elle permet à elle seule
d’exprimer toutes les fonctions d’état du système (énergie interne, pression, énergie libre,
etc...). Par exemple, l’énergie libre s’écritF = −kT lnZ, l’énergie interneU = kT 2 ∂ ln Z

∂T ,
P = kT ∂ ln Z

∂V , etc...

Trouver la constanteβ est un poil plus compliqué (en fait, c’est pas compliqué, simple-
ment il faut y penser !) : on va "remonter" à la thermodynamique et voir si on peut l’iden-
tifier avec une variable d’état connue14, tout en utilisant les équations correspondant aux
contraintes (notamment, on n’a pas encore utilisé celle relative à l’énergie).Reprenons l’ex-
pression dedS en fonction des probabilitésPi :

dS = −k
∑

i

(lnPi + 1)dPi

et remplaçonsPi par son expression en fonction des multiplicateurs de Lagrange :

dS = −k
∑

i

(− lnZ − βEi + 1)dPi

Cette expression se simplifie très proprement, puisque
∑

i dPi = 0 :

dS = kβ
∑

i

EidPi = kβd 〈E〉 = kβdU

14Encore une fois, tout ceci est beaucoup plus naturel dans le formalisme de l’ensemble canonique, mais ça
demanderait trop de prérequis. Voir la bibliographie en annexe.
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Or (et là : premier point fondamental dans la compréhension du raisonnement), on a dit au
départ que le systèmen’échangeait pas de travail mécaniqueavec l’extérieur, mais seule-
ment de la chaleur : doncdU = Q,W étant nul.

Second point important : toutes les différentielles que vous avez au-dessus sont relatives
à de petits déplacementsautour de l’équilibre(logique, puisqu’on cherchait précisément les
probabilité à l’équilibre...), et ces déplacements à la limiteinfinitésimauxcorrespondent à
des fluctuationsréversibles, i.e. sans production d’entropieδSp. Du coup, toute variation
d’entropie autour de l’équilibre se limite à l’entropiereçue, qui s’écrit :

dS =
δQ

T

où, bien entendu, T est la température du thermostat. Voilà : à partir de là, on identifiekβ
avec1/T , d’où :

β =
1

kT

et finalement, l’expression complète de la distribution de Boltzmann est :

Pi =
1

Z
e−Ei/kT

Au cours de son évolution, le système explore tous les micro-états numéroi accessibles, mais
avec des probabilités déterminées par cette distribution : on voit bien que, contrairement au
cas du système isolé, son énergie totale peut fluctuer (autour deU = 〈E〉).

On peut d’ailleurs s’intéresser à la probabilité de le trouver avec une certaine énergie
E : pour cela, il faut tenir compte de ce que plusieurs micro-états peuvent correspondre à
la même énergie (cf. l’exemple de la détente de Joule dans un paragraphe précédent). Si on
noteg(E) le degré de dégénérescencedu niveau d’énergieE (i.e. le nombre de micro-états
qui ont l’énergieE), la probabilité de trouver le système dans l’état d’énergieE est donnée
simplement par la somme des probabilités d’apparition de tous les micro-états d’énergieE,
soit :

P(E) =
1

Z
g(E)e−E/kT

Remarque 3.7 g(E) est également appeléedensité d’étatlorsque les niveaux d’énergie sont
suffisamment ressérés pour qu’on puisse supposer que l’énergievarie continûment : c’est le
cas notamment des bandes d’énergie dans les semi-conducteurs, etnous reviendrons sur ce
point dans le paragraphe relatif à la distribution de Fermi-Dirac.

Commeg(E) est une fonction qui croîten généralavec l’énergie,P(E) est une fonction
qui commence par croître, présente un maximum, puis décroît très vite comme uneexpo-
nentielle, et ce d’autant plus vite que la température est basse. Généralement, les niveaux
d’énergieinférieurs sont donc les plus peuplés (ou ceux qui sont peuplés "le plus fréquem-
ment" par le système) : cependant, il n’est donc pas impossible d’observer un système à
basse température avec momentanément une énergie très élevée, mais ceci est simplement
hautement improbable. Ceci étant, ce n’est pas impossible, et cette affirmation est fondamen-
tale pour comprendre la dépendance thermique des réaction chimiques : lorsqu’on augmente
la température, on "allonge" la distribution de Boltzmann vers la droite, et on permet aux
molécules d’explorer plus fréquemment des états d’énergie élevés ; de fait, elles ont plus de
chance, soit de traverser les barrières de potentiel répulsives créées par leur voisine (cas de
la création d’une liaison chimique), soit de briser une liaison par choc moléculaire à vitesse
élevée... Le résultat dépend de la compétition entre ces deux effets !
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3.6.2 Systèmes en contact avec une source de température et un réservoir de
particules - statistique de Gibbs

Les semi-conducteurs utilisés dans un dispositif électronique notamment, ne sont pas des
systèmes fermés : en effet, dés lors qu’on fait circuler un courant dans le dispositif (en réalité
même, dés lors qu’on fabrique une diode...), le système échange non seulement de l’éner-
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 constituant chacun un système
thermodynamique), il y a échange d’électrons et de trous entre les deux.Nous allons, selon
le même raisonnement que précédemment formuler une nouvelle distribution quitiennent
compte du fait que le nombreN de particules du système peut varier.

Nous allons considérer pour notre modèle que le système est en contact avec un réser-
voir d’énergie et de particules. Ce réservoir possède une capacité calorifique infinie, ce qui
garantit que sa température est constante quels que soient les échangesd’énergie. Il possède
également une taille suffisante pour que, quels que soient les échanges de particules entre le
système et le réservoir, le potentiel chimique du réservoir reste constant (rappel : le potentiel
chimique est la variable d’état qui détermine l’équilibre de diffusion).

A l’équilibre , un tel réservoir impose au système, à la fois une énergie moyenne constante,
et unnombre moyen de particulesconstant15.

L’état d’équilibre est là encore déterminé par le maximum d’entropie, assortie à présent
de trois contraintes : ∑

i

Pi = 1

et

〈E〉 = U =
∑

i

PiEi = constante

d’une part,

〈N〉 =
∑

i

PiNi = constante

d’autre part. Il y a a priori une petite difficulté conceptuelle sur laquelle il faut s’arrêter si
on veut comprendre l’intérêt de cette nouvelle distribution par rapport à celle de Boltzmann.
Dans cette dernière équation,Ni représente le nombre de particules du système se trouvant
dans le micro-état numéroi, d’énergieEi. Dans les deux cas précédents (système isolé et sys-
tème en contact avec un thermostat), on supposait que le nombre de particules (par exemple,
les 4 molécules de la détente de Joule) était fixé, eton ne se préoccupait pasde savoir si
une ou plusieurs de ces molécules étaient dans le même état : c’est effectivement légitime
dans le cas où le système est composé de (grosses) molécules,i.e.de particules que l’on peut
décrire de manière classique (par opposition à "quantique"). Mais ça l’est beaucoup moins
pour des électrons, dont on sait qu’ils ne peuvent occuper un même micro-état (i.e. mêmes
nombres quantiques, spin compris). De fait, il est indispensable pour un système d’électrons
(ou toute particule à comportement "fortement" quantique comme les nucléons dunoyau ou
les photons) de tenir compte du nombre de particules se trouvant dans chaque micro-état nu-
méroi. En l’occurence, pour un système d’électrons, on verra en fin de parcours qu’il faudra
imposer :

∀i,Ni ≤ 1

15J’insiste sur le fait que c’est seulement à l’équilibre que ces moyennessont constantes : lors de l’approche
de l’équilibre, elles varient bien entendu...
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pour respecter le principe d’exclusion de Pauli16.
Passons à présent à la résolution de l’équation d’équilibre (maximum d’entropie) en te-

nant compte des3 contraintes précédentes. A l’aide des désormais traditionnels multiplica-
teurs de Lagrange, on obtient :

1 + lnPi + λ1 + λ2Ei + λ3Ni = 0

La résolution conduit à :

Pi =
1

Z
e−λ2Ei−λ3Ni

Comme précédemment,Z est lafonction de partition du système, et s’exprime ainsi :

Z =
∑

i

e−λ2Ei−λ3Ni

Trouver les deux autres multiplicateurs,i.e. λ1 et λ2, procède de la même démarche qu’au
paragraphe précédent. On écrit que, pour de petites évolutions réversibles autour de l’équi-
libre, la variation d’entropie est :

dS = −k
∑

i

(1 + lnPi)dPi

et on remplacePi par son expression en fonction des multiplicateurs :

dS = −k
∑

i

(1 − lnZ − λ2Ei − λ3Ni)dPi

Comme précédemment — et comme toujours de toute façon ! —
∑

i dPi = 0, et cette ex-
pression se simplifie en :

dS = −k
∑

i

(−λ2Ei − λ3Ni)dPi = kλ2d 〈E〉 + kλ3d 〈N〉

que l’on peut indifféremment écrire,

dS = kλ2dU + kλ3dN̄

à condition de se souvenir quēN est la valeur moyenne du nombre de particules dans le
système. En identifiant avec la relation thermodynamique donnée par l’équation (3.4),

dS =
dU

T
− µ

T
dN

on trouve que

λ2 =
1

kT
etλ3 = − µ

kT
L’expression de la probabilité d’occurence du micro-état numéroi s’écrit au final :

Pi =
1

Z
e−

Ei−µNi
kT (3.12)

où
Z =

∑

i

e−
Ei−µNi

kT

Application à la statistique de Fermi-Dirac

La statistique de Fermi-Dirac est la distribution de probabilité de chaque micro-état pour
les systèmes defermions. Toutes les particules sont classables17 en deux familles :

16Je ne suis vraiment pas sûr que cette explication soit vraiment convaincante, mais il est difficile de faire plus
convaincant en 5 lignes...

17Jusqu’à nouvel ordre...
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– les fermions sont des particules de spindemi-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 spin entier ou nul : pho-
tons, mésons (particules intervenant dans les réactions nucléaire), vraisemblablement
le graviton (quantum du champ de gravitation), etc...

Les comportements statistiques de ces deux classes de particules sont fondamentalement dif-
férents, du fait que les premières satisfont au principe d’exclusion : deux électrons ne peuvent
se trouver dans le même état quantique ; en revanche, le nombre de photonsse trouvant dans
le même état (i.e.même vecteurk , même énergie et même état de polarisation) n’est pas li-
mité. Du coup, le décompte des micro-états est donne des résultats complètementdifférents,
et de là, la valeur de l’entropie et les probabilités de chaque micro-états sont très différentes
d’une famille à l’autre.

Intéressons-nous à présent à un systèmes d’électrons dans un cristal. La statistique de
Gibbs nous dit que la probabilité d’un micro-état numéroi est (equ. 3.12) :

Pi =
1

Z
e−

Ei−µNi
kT (3.13)

Première chose à faire : déterminer la fonction de partitionZ. On a génériquement :

Z =
∑

i

e−
Ei−µNi

kT

où la somme porte sur tous les micro-états du système. Ce qui nous intéresse aufinal,
c’est la probabilité de trouverun électron particulier sur tel ou tel niveau d’énergie d’une
bande d’énergie donnée, et avec un vecteurk donné. On va donc considérer, à partir de main-
tenant, un système constituéd’un électron, d’énergieE et de vecteurk fixé, en "contact"
avec le nuage d’électrons du cristal (et en fait tout le reste : noyaux, impuretés, etc..., le prin-
cipal étant que le "reste" soit suffisamment vaste pour jouer le rôle du réservoir de chaleur et
de particule à la base de la statistique de Gibbs).

Ce système possède deux micro-états :
– un micro-état pour lequel l’électron en question est présent dans le système : l’énergie

de micro-état est doncEi = E, et on aNi = 1 ;
– un second micro-état pour lequel l’électron est absent,i.e. le système est vide : l’éner-

gieEi est donc nulle, etNi = 0 (ça paraît bizarre de prendre ça en compte, mais il
faut se souvenir qu’on travaille à nombre de particules variable) ;

– il n’y a pas de micro-états pour lesquels on trouve plus d’un électron, envertu du
principe de Pauli.

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

Z = 1 + e−
E−µ
kT

Examinons maintenant les probabilités. La probabilité d’occurence du premier micro-état
correspond à laprobabilité que notre électron se trouve sur le niveau d’énergieE, avec
le vecteurk, et qui s’écrit explicitement :

P =
1

Z
e−

E−µ
kT =

e−
E−µ
kT

1 + e−
E−µ
kT

=
1

1 + e
E−µ
kT

Cette expression de la distribution de probabilité constitue la distribution de Fermi-Dirac.
En général, on écrit le potentiel chimique (appeléniveau de Fermi) EF , et on utilise la
dernière forme,i.e. :
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PFD(E) =
1

1 + e
E−EF

kT

(3.14)

Remarque 3.8 A contrario, la probabilité que notre électron soitabsentdu niveau d’énergie
E correspond à la probabilité d’occurence du second micro-état :

P ′ =
1

Z
=

1

1 + e−
E−µ
kT

On vérifie bien quela somme de ces deux probabilitésfait 1...
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Chapitre 4

Semi-conducteur intrinsèque, dopage

4.1 Semi-conducteur intrinsèque

Nous nous intéressons dans cette section aux propriétés statistiques du semi-conducteur
pur. La distribution de Fermi-Dirac indique la probabilité qu’un électron particulier se trouve
dans un état d’énergieE, et de vecteurk, ou de manière équivalent, le nombre moyen d’élec-
trons〈N(E)〉 se trouvant dans cet état : en effet, puisqu’on ne peut mettre plus d’unélectron
par case quantique (spécifiée par un couple(k,E)), les deux points de vue sont équiva-
lents. A partir de cette distribution, nous calculerons les populations d’électrons appartenant
à chacune des bandes, et en particulier, les bandes de valence et de conduction, puis nous en
déduirons notamment la conductivité électrique du cristal.

4.1.1 Étude en fonction de la température

Tout d’abord, voyons quelle est l’influence de la température sur la répartition des élec-
trons dans les bandes d’énergie. La figure 4.1 indique l’allure de cette distribution à0˚K, et
à température non-nulle. Rappelons que la distribution de Fermi-Dirac s’écrit :

f(E) =
1

1 + e(E−EF )/kT

Quelque soit la température, la probabilité de présence est de 50% au niveau de Fermi
EF : le niveau de Fermi détermine le niveau d’énergie (s’il existei.e. ne se trouve pas dans
une bande interdite) qui est rempli la moitié du temps. C’est en quelque sorte lajauge de
remplissagedes niveaux d’énergie.

A T = 0˚K, la distribution est un échelon : la répartition des électrons sur les niveaux se
fait en commençant par les niveaux les plus bas, jusqu’à épuisement du stock d’électrons : le
dernier niveau occupé est alors le niveau de Fermi. A cette température,il n’y a pas d’agita-
tion thermique, et le système estfigédans cet état d’équilibre.

Lorsque la température augmente, la distribution "s’étale" : les niveaux supérieurs au
niveau de Fermi commencent à se peupler, et ceux inférieurs àEF se dépeuplent. Plus la
température est élevée, et plus l’étalement de la distribution conduit à un peuplement de
niveaux éloignés (vers le haut) du niveau de Fermi. Il est important de comprendre qu’à cette
température, l’équilibre estdynamique : l’agitation thermique fait passez sans cesse des
électrons des niveaux inférieurs aux niveaux supérieurs, et réciproquement ; la distribution
n’est qu’une loi de probabilité, et sur chaque niveau d’énergieE il existe des fluctuations de
populations autour de la valeur moyenne〈N(E)〉.
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〈N(E)〉
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FIG. 4.1 – Distribution de Fermi-Dirac pour deux températures du cristal.

Remarque 4.1 Ces transitions entre niveaux, qui constituent la "signature" de l’agitation
thermique, se manifestent sous deux formes : elles peuvent être radiative(émission/absorption
de photon), et sont à l’origine du rayonnement thermique, rayonnement d’énergie croissant
avec la température ; elles peuvent aussi résulter de chocs (cas d’untransition montante), ou
fournir de l’énergie au réseau cristallin sous forme de vibrations (transitiondescendante) ;
dans tous les cas, l’énergie ne fait que se répartir différemment sur les multiples degrés de
libertés du cristal et du milieu extérieur, mais conserve une "forme" désordonnée.

Pour avoir un bonne ordre de grandeur de l’efficacité de l’agitation thermique, on peut
faire un développement limité de la distribution autour deEF :

f(E) ∼ 1

2
− E

4kT

En confondant la distribution avec sa tangente autour du niveau de Fermi(cf. figure 4.1 ), on
peut considérer que "l’extension" de la zone d’agitation thermique est de4kT : ainsi, à plus
de2kT du niveau de Fermi, on a très peu de chance de trouver un électron (vers le haut), 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 de la position du
niveau de Fermi dans le diagramme des bandes d’énergie. Dans le cas d’un semi-conducteur
(fig. 4.2), le niveau de Fermi se trouvedans une bande interdite. A température nulle, la
bande de valence est entièrement remplie (i.e.chaque niveau est occupé à 100% de chances) :
elle est doncvide de trous ; de même, la bande de conduction est vide (d’électrons !). De fait,
aucune conduction n’est possible, puisqu’il n’y a pas de porteurs decharge (que ce soit des
électrons ou des trous ne change rien à l’affaire...).

Un semi-conducteur est donc isolant à température nulle. Il ne deviendrait réellement
conducteur qu’à une température suffisante pour que l’agitation thermiquepermette à la
bande de conduction de se peupler largement en électron : en gros, lorsque 4kT ∼ Eg,
oùEg est legapou largeur de la bande interdite. Pour le Silicium, dont le gap vaut1, 12eV ,
la température "seuil" serait :

T =
1, 12 × 1, 6.10−19

41, 38.10−23
∼ 3250K

A cette température, un cristal de Silicium est inutilisable... puisqu’il est liquide !A tempé-
rature ambiante, l’agitation thermique est en revanche inférieure d’un ordre de grandeur à la
largeur de la bande interdite : dans ces conditions, un cristal de Silicium estsemi-conducteur.
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B.C.
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FIG. 4.2 – Dans un semi-conducteur, le niveau de Fermi se trouve dans une bande interdite.
A 0˚K, la bande de valence est complètement remplie (pas de trou) et la bande de conduction
est vide (pas d’électrons) : dans ce cas, le courant total est nul, qu’un champ électrique soit
appliqué ou pas, et la conductivité est nulle. A température ambiante, la B.C. se remplit
partiellement, la B.V. se vide partiellement (donc se peuple en trous), et un courant peut
apparaître.

On voit là toute l’importance accordée aux extréma de bandes (cf.Dynamique de l’élec-
tron et la notion de masse effective) : de par la forme de la distribution de Fermi-Dirac, les
électrons ou les trous ne peuvent apparaître qu’à proximité du niveau deFermi. Or, dans un
semi-conducteur, le fait que le niveau de Fermi se trouve précisément entre deux bandes per-
mises, fait jouer un rôle particulièrement important au minimum de la bande de conduction
et au maximum de la bande de valence.

Notez que le cas d’unisolant à température ambiante correspond simplement au cas d’un
matériau à gaptrès élevéet ayant, comme un semi-conducteur, son niveau de Fermi situé
dans la bande interdite1.

Dans unmétal , le niveau de Fermi est situé à l’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 apparaître dés qu’un champ
électrique est appliqué. Selon que ce remplissage est important ou non,i.e. selon la position
du niveau de Fermi à l’intérieur de la bande, on a bien entendu une densitéd’électrons 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

Connaître la quantité de porteurs de charges, électrons ou trous, dans un semi-conducteur,
est fondamental pour la compréhension du fonctionnement des dispositifsélectroniques.
D’une part, de cette quantité dépend dans une large part la conductivité électrique2. D’autre
part, nous verrons que le dopage modifie profondément l’équilibre entrepopulations de trous
et d’électrons : dans un semi-conducteur dopé "N" par exemple, les électrons sont majori-
taires. De ce déséquilibre résulte, lorsqu’on met en contact deux semi-conducteurs différem-

1Un problème intéressant est de savoir qu’est-ce qui détermine la position du niveau de Fermi, pour un
matériau donné. Il y a beaucoup de paramètres en jeu, dont la géométrie du cristal, le recouvrement éventuel de
certaines bandes, le numéro atomique et bien sûr le dopage P ou N...

2Les défauts cristallins et la température interviennent également.
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EF
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FIG. 4.3 – Dans un métal, le niveau de Fermi se trouve dans une bande permise.A 0˚K,
comme à température ambiante, la B.C. reste remplie partiellement et un courant peut appa-
raître ; si le remplissage est faible (niveau proche du minimum), on a affaireà un semi-métal.
Dans un métal, la bande de valence n’intervient pas dans la dynamique électronique : il n’y
a pas de trous mobiles.

ment dopés, une diffusion des porteurs de charge d’un matériau vers l’autre, et partant des
propriétés à la base du fonctionnement des jonctions PN.

En théorie, déterminer la quantité totale de porteurs dans chaque bande d’énergie, ne
requiert que la connaissance du nombre moyen d’électrons dans chaque état (état caractérisé
par une énergieE et un vecteurk) : il suffit ensuite de faire la somme sur tous les états de
chaque bande d’énergie. En pratique, c’est plus délicat, car si l’on dispose bien du nombre
moyen d’électrons dans chaque état, via la distribution de Fermi-Dirac, en revanche on ne
sait pas du tout combien chaque bande contient exactement de places disponibles3...

Pour contourner ce problème, on exploite là encore le fait que seuls les états proches du
niveaux de Fermi jouent un rôle dans la dynamique électronique. En gros, la situation est
représentée sur la figure 4.4. On commence par chercher le nombre (moyen) d’électrons oc-
cupant la totalité des états de même énergieE : c’est simplement le produit de la probabilité
d’occupation d’un état, par le nombre d’état qui ont la même énergieE (rappelons qu’un état
est caractérisé par un point dans le diagramme des bandes : c’est doncune énergieE et un
vecteurk). Par exemple, dans un cristal à une dimension, il y a toujours deux états (sauf pour
les extréma) correspondant à la même énergie, l’un de vecteurk, l’autre de vecteur−k. A
deux ou trois dimension, c’est plus délicat évidemment, puisqu’on a beaucoup plus de liberté
sur le vecteurk (qui se promène dans un espace abstrait certes, mais de dimension identique
à celle de l’espace physique...).

Le nombre d’états de même énergie est appelédégénérescenceoudensité d’états, et est
notég(E). Admettons qu’on connaisse ce nombre pour toutes les énergies : il suffirait, pour
connaître la population d’électrons dans la bande de conduction, de calculer :

n =

∫ EC,max

EC,min

g(E)f(E)dE

qui représente la somme, sur toutes les énergies de la bande de conduction, du nombre moyen

3Notre modèle simplifié de puits de potentiels couplés, qui nous a permis d’obtenir la forme des bandes
d’énergie, nous permettrait bien de calculer ce nombre ; le problème est que, vu son manque flagrant de réalisme,
le nombre en question risque d’être bien loin des résultats expérimentaux !
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FIG. 4.4 – Pour obtenir le nombre moyen d’électrons sur un niveau, tous vecteursk confon-
dus, on multiplie la probabilité de présence dans un état,f(E), par le nombre d’états qui ont
la même énergieE, nombre appelédensité d’état, et notég(E).

d’électrons (habituellement,EC,min est notée simplementEC , cette notation est exception-
nelle ici). Problème :

– on ne sait pas (en tout cas, pas pour un "vrai" cristal de Silicium) où s’arrête la bande
conduction ;

– comme on va le voir, on ne sait calculerg(E) qu’à proximité des extréma de bandes ;
En fait, l’allure de la distribution de Fermi-Dirac nous tire d’affaire : comme elle décroît très
vite, on peut remplacer l’intégrale précédente par :

n =

∫ ∞

EC

g(E)f(E)dE (4.1)

En effet, l’erreur porte sur les quelques électrons qui osent s’aventurer dans le haut de la
bande de conduction... Pour la même raison, on peut utiliser pourg(E) l’expression (calcu-
lable, elle) au voisinage de l’extrémum : ce sont encore les mêmes électrons qui engendreront
une petite erreur. Bien, nous y voilà : il reste à calculerg(E) au voisinage d’un extrémum.

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

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

E =
~

2(k − k0)
2

2m∗
+ EC

oùm∗ est la masse effective,k0 le vecteur correspondant au minimum (cf. figure 4.5),Ec

l’énergie du minimum de la bande de conduction (attention à ne pas confondreEC = mini-
mum de la bande de conductionetEc = énergie cinétique).

Le problème consiste donc à compter combien on peut trouver de vecteursk corres-
pondant à l’énergieE. Par exemple, à une dimension, on a au moins deux vecteursk pour
chaque niveau d’énergie, les extréma de bande exceptés (la figure 4.5montre même que
certains niveaux admettent quatre vecteurs).

Pour un cristal bidimensionnel, la situation est illustrée figure 4.6 : on a représenté les
niveaux d’énergie près d’un minimum, sous forme de courbes de niveaux, qu’on appelle
égalementcourbes d’isoénergie.

Remarque 4.2 Ces courbes d’isoénergie ne sont pas nécessairement des cercles(resp. des
sphères en tridimensionnel). En effet, si la maille du cristal n’est pas un cube, mais une forme
géométrique moins symétrique (rhomboèdre, parallélépipède rectangle, etc.), l’anisotropie
qui en résulte se "voit" aussi dans le diagramme des bandes ; en d’autres termes, l’inter-
action électron-cristal n’a pas la même intensité selon les deux (resp. trois) directions du
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FIG. 4.5 – Énergie cinétiqueEc d’un électron, à proximité d’un extrémum de bande, dans le
cas d’un cristal unidimensionnel.
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FIG. 4.6 – Représentation par courbes de niveau de l’énergie cinétique d’unélectron, à proxi-
mité d’un minimum de bande, dans le cas d’un cristalbidimensionnel . Ces courbes sont
des ellipses, car les masses effectives ne sont pas nécessairement lesmêmes selon les deux
directions du cristal.

cristal. Du coup, l’expression de l’énergie au voisinage d’un extrémumde bande s’écrit :

E =
~

2(kx − kx,0)
2

2m∗
x

+
~

2(ky − ky,0)
2

2m∗
y

+
~

2(kz − kz,0)
2

2m∗
z

+ EC

car les masses effectives ne sont pas les mêmes selon chaque direction.AE fixé, l’équation
de la courbe (resp. la surface) générée par le vecteurk est une ellipse (resp. un ellipsoïde).

Le problème est de compter le nombre de vecteursk associés à la même énergie (par
exempleE1 sur la figure),i.e. le nombre de vecteurs situé sur l’ellipse, sachant qu’en vertu
des conditions aux limites périodiques (cf.Chapitre 2), chaque vecteur est séparé du pré-
cédent de2π/L, oùL est la dimension du cristal selon la direction concernée (formulation
équivalente : la maille de l’espace réciproque est un rectangle de côtés2π/Lx et2π/Ly).

Manifestement, le décompte est assez délicat, mais comme les niveaux d’énergie sont
très rapprochés d’une part, et que le nombre d’états par niveaux d’énergie est très élevé (sauf
cas particulier) d’autre part, on va considérer queE varie continûment, ce qui simplifie
pas mal les calculs, les sommes discrètes devenant des intégrales. Du coup, le problème se
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FIG. 4.7 – La densité d’étatsg(E) représente le nombre de mailles (ici, des rectangles)
inclues dans l’anneau elliptique d’épaisseurdE

formule ainsi : combien peut-on trouver de vecteursk associés à une énergie comprise entre
E et E + dE ? C’est ce nombre qui représentela densité d’états. A deux dimensions, il
correspond au nombre de rectangles (chaque rectangle étant associéà un vecteurk) inclus
dans l’anneau elliptique d’épaisseurdE (figure 4.7).

De l’expression de l’énergie au voisinage d’un extrémum de bande (cf.remarque 4.2),

E =
~

2(kx − kx,0)
2

2m∗
x

+
~

2(ky − ky,0)
2

2m∗
y

+ EC

on déduit que la courbe d’isoénergie est une ellipse de demi-axes
√

2mx(E − EC)/~ et√
2my(E − EC)/~. L’aire de cette ellipse est

A = π ×
√

2mx(E − EC)

~
×
√

2my(E − EC)

~
=

2π

~2

√
mxmy(E − EC)

Le nombre de rectangles (maille du réseau réciproque de surface4π2/LxLy) inclus dans
l’ellipse est :

N =
A

4π2/LxLy
=
π
√
mxmyLxLy

h2
(E − EC)

Finalement, le nombre de rectangles inclus dans l’anneau d’épaisseurdE est :

dN =
π
√
mxmyLxLy

h2
dE

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

g(E) =
π
√
mxmyLxLy

h2

et représentele nombre d’état disponiblespour les électrons, sur le niveau d’énergieE, à
dE près.

Passons à présent au cas d’un cristal tridimensionnel. Les ellipses d’isoénergie deviennent
des ellipsoïdes, et la densité d’état correspond au nombre de mailles du réseau réciproques
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FIG. 4.8 – Combien de vecteursk de l’espace réciproque sont associés à la même énergieE,
àdE près ? Réponse : le volume de la calotte sphérique, divisé par le volume occupé par une
maille du réseau réciproque.

(cubes, parallélépipèdes, ou forme plus complexe) inclus dans la calotte d’ellipsoïde d’épais-
seurdE. La figure 4.8 illustre le principe du calcul pour un cristal cubique simple, pour lequel
les surfaces d’isoénergie sont des sphères (les trois masses effectives étant égales).

Reprenons le calcul précédent, en généralisant à trois dimensions. L’équation donnant
l’énergie,

E =
~

2(kx − kx,0)
2

2m∗
x

+
~

2(ky − ky,0)
2

2m∗
y

+
~

2(kz − kz,0)
2

2m∗
z

+ EC

indique que l’ellipsoïde a pour demi-axes,
√

2mx(E − EC)/~,
√

2my(E − EC)/~ et
√

2mz(E − EC)/~,
donc pour volume,

V =
4

3
π

√
2mx(E − EC)

~
×
√

2my(E − EC)

~
×
√

2mz(E − EC)

~

Le nombre de parallélépipèdes (maille du réseau réciproque de côtés2π/Lx, 2π/Ly et
2π/Lz) inclus dans l’ellipsoïde est :

N =
V

8π3/LxLyLz
=

8
√

2π
√
mxmymzLxLyLz

3h3
(E − EC)3/2

Finalement, le nombre de parallélépipèdes inclus dans la calotte ellipsoïdale d’épaisseurdE
est :

dN =
4
√

2π
√
mxmymzLxLyLz

h3

√
E − ECdE

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

gn(E) =
2πV

h3

√
8mxmymz

√
E − EC (4.2)

où V = LxLyLz est levolume du cristal (le "n" de gn est une convention pour indiquer
qu’il s’agit de la bande de conduction). Naturellement, cette expression est aussi valable au
voisinage du maximum de la bande de valence, à condition de changerE − EC enEV − E
(où EV est le maximum de la bande de valence), et d’utiliser pour les masses effectives,
celles des trous :

gp(E) =
2πV

h3

√
8mxmymz

√
EV − E

On retiendra que la densité d’état croît comme la racine carré de l’énergie de l’énergie
cinétiqueEc = E − EC , ce qui justifie l’allure de la courbeg(E) sur la figure 4.4.
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4.1. Semi-conducteur intrinsèque

Populations de porteurs de charges

A présent, nous disposons de tous les résultats nécessaires au calcul des populations
d’électrons dans la bande de conduction, et de trous dans la bande de valence. Rappelons-
nous que la population totale d’électrons dans la bande de conduction est donnée par l’équa-
tion 4.1,

n =

∫ ∞

EC

gn(E)f(E)dE

En fait, nous avons ignoré jusqu’à présent lespin de l’électron : en en tenant compte, on
peut placer dans chaque "case" quantique étiquetée park etE, non pasun, maisdeux élec-
trons, à condition que leur spin soientantiparallèles. De fait, l’expression de la population
d’électrons est en réalité :

n =

∫ ∞

EC

2gn(E)f(E)dE

En utilisant les expressions degn(E) et de la distribution de Fermi-Diracf(E), on obtient
un dinosaure incalculable4 :

n =

∫ ∞

EC

2
2πV

h3

√
8mxmymz

√
E − EC

1

1 + e(E−EF )/kT
dE

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

f(E) ∼ 1

e(E−EF )/kT
= e(EF−E)/kT

appeléeapproximation de Boltzmann, parce que l’expression est identique à la distribution
de Boltzmann5. L’expression den, vous le noterez, en est incroyablement simplifiée :

n ∼
∫ ∞

EC

2
2πV

h3

√
8mxmymz

√
E − EC e

(EF−E)/kTdE

Moyennant quelques changements de variables (sincèrement) sans difficulté, on peut rame-
ner cette expression à une fonctionGamma6,

Γ

(
3

2

)
=

∫ ∞

0
x1/2e−xdx =

√
π

2

et obtenir pourn l’expression suivante :

n ∼ 2V

h3

√
mxmymz(2πkT )3/2e(EF−EC)/kT

En général, on s’intéresse à la densitévolumique d’électrons, etV disparaît. On pose égale-
ment :

Nc =
2

h3

√
mx,nmy,nmz,n(2πkT )3/2 (4.3)

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

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

6Fonction généralisant la factorielle surR, pour ceux qui l’ignorent...
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Chapitre 4. Semi-conducteur intrinsèque, dopage

que l’on appelledensité équivalente d’étatsdans 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 l’on se rappellera que cette expression n’est valable que pour des températures pas trop
élevées et lorsqueEF est situédans la bande interdite (ce sont les conditions de validité de
l’approximation de Boltzmann et l’on voit d’ailleurs que, siEF > EC , il y a plus d’électrons
que de places disponibles !).

Remarque 4.3 On peut interpréter cette expression en disant que, en ce qui concerne le cal-
cul des populations, l’ensemble des niveaux d’énergie de la bande de conduction peut être
remplacé par un seul niveau,EC , dégénéréNc fois (i.e.comportantNc états de même éner-
gieEC), et dont le remplissage en fonction de la température est donné par la distribution
de Fermi-Dirac à l’approximation des faibles températures. C’est pour cette raison queNc

porte le nom dedensité équivalente d’états.

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

La population d’électrons dans la bande de conduction augmente avec le niveau
de Fermi.

Ceci confirme l’interprétation "qualitative" que nous avions donnée du niveau de Fermi :
c’est un niveau "jauge" qui représente le remplissage des niveaux d’énergie par les électrons.
En particulier, nous verrons que le fait de doper au Phosphore un semi-conducteur comme le
Silicium ou le Germanium, fait singulièrement monter le niveau de Fermi vers le niveauEC ,
grâce à l’apport (par l’atome "dopant") d’une grande quantité d’électrons.

Considérons à présent le cas de la bande de valence. La population d’intérêt est à présent
la population de trous, dont l’expression est donnée par :

p =

∫ EV

−∞

2gp(E)(1 − f(E))dE

Ce qui est important, c’est la présence du terme1 − f(E) qui donne la probabilité denon-
occupationpar un électron, donc la probabilité d’occupation par un trou. Ensuite, le calcul
est identique, et donne

p ∼ Nve
(EV −EF )/kT (4.5)

où

Nv =
2

h3

√
mx,pmy,pmz,p(2πkT )3/2 (4.6)

est ladensité équivalente d’étatsdans la bande de valence (attention : les masses effectives
sont celles des trous). Ici encore, le niveau de Fermi représente la jauge de remplissage : un
niveau de Fermi proche du bas de la bande interdite correspond à un faible remplissageen
électronsdu haut de la bande de valence, donc à un bon remplissageen trous : un semi-
conducteur de type P, caractérisé par une population majoritaire de trous (grâce à l’apport
de trous par un atome dopant), verra son niveau de Fermi se rapprocher du bas de la bande
interdite. Du coup, en mettant en contact deux semi-conducteurs de dopage différent, nous
avons deux matériaux dont les niveaux de Fermi diffèrent, et phénomènes de diffusion appa-
raissent : cette diffusion de porteurs à travers l’interface séparant les deux matériaux est à la
base du fonctionnement de la jonction PN.
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4.1. Semi-conducteur intrinsèque

-
7

	

Recombinaison

Génération

B.C.

B.V.

FIG. 4.9 – La loi d’action de masse traduit l’équilibre thermodynamique entre processus de
génération et de recombinaison.

Loi d’action de masse

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

np = NcNve
−Eg/kT (4.7)

oùEg = EC − EV est le gap d’énergiedu semi-conducteur,i.e. l’épaisseur de la bande
interdite. Cette expression ne dépend que des masses effectives et de latempérature : pour
un cristal donné, à température fixée, le produitnp est donc constant. Cette équation constitue
la loi d’action de masse: il existe l’analogue en chimie, par exemple le produit ionique de
l’eau, [H3O

+][OH−] = Ke.
Cette relation n’est que la conséquence de la forme de la distribution de Fermi-Dirac

(plus exactement, de l’approximation de Boltzmann) : en toute rigueur, elle n’est valable
qu’à l’équilibre thermodynamique du cristal, i.e. lorsque températures, pression, et ni-
veau de Fermi sont stationnaires. Lorqu’on écarte le système de l’équilibre (par exemple,
en l’éclairant), la loi d’action de masse n’est plus respectée, mais la tendance du système
est de revenir à l’équilibre dés que la cause de déséquilibre cesse : ce mécanisme de retour
à l’équilibre est par exemple le mécanisme degénération-recombinaisonde paires élec-
tron/trous illustré figure 4.9.

Ainsi, lorsqu’on éclaire un cristal, on crée despaires électron/trous: idéalement, pour
chaque photon incident absorbé, un électron est envoyé d’un niveau de la B.V. à un niveau de
la B.C. et de fait, le produitnp augmente. Le retour à l’équilibre se fait donc par recombinai-
son (retour d’un électron de la B.C. à la B.V.), qui fait simultanément disparaître un électron
et un trou.

Les fluctuations de populations autour des valeursn et p, dues à l’agitation thermique,
font que la loi d’action de masse n’est jamais parfaitement respectée : le produitnp fluctue
lui aussi, du fait que des électrons passe sans cesse d’une bande à l’autre. Il y a sans cesse
génération-recombinaisonde paires électron-trou par l’agitation thermique.

Application au semi-conducteur intrinsèque

Dans un semi-conducteur intrinsèque,i.e. 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 naissance, lorsqu’il est
apparu dans la B.C., à un trou. On peut donc écrire :

n = p
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On noteni cette densité de porteur, et d’après la loi d’action de masse, on a :

n = p = ni =
√
NcNve

−Eg/2kT =
2

h3
(2πkT )3/2 (mx,nmy,nmz,n)1/4

︸ ︷︷ ︸
électrons

(mx,pmy,pmz,p)
1/4

︸ ︷︷ ︸
trous

e−Eg/2kT

L’ordre de grandeur est de1010 porteurs parcm3 pour le Silicium à température ambiante, ce
qui est très faible, comparé aux métaux (1022 électrons parcm3 pour le Cuivre), et provient
essentiellement du positionnement du niveau de Fermi à l’intérieur d’une bande interdite.

Le point important est que la quantité d’électrons, comme de trous, est dansun semi-
conducteur proportionnelle à la température (l’agitation thermique permet auxélectrons de
passer plus facilement de la B.V. et la B.C.), et inversement proportionnelleau gap (le gap
constituant la barrière énergétique à franchir par un électron pour passer de la B.V. à la B.C.).
Comment varie la conductivité lorsqu’on augmente la température d’un semi-conducteur ?
C’est le résultat d’une compétition entre deux effets. D’une part, la population d’électrons
augmente et favorise la conductivité ; d’autre part, l’agitation thermique desnoyaux aug-
mente aussi, créant des écarts importants à la périodicité parfaite : les chocsdes ondes asso-
ciées aux électrons sur les noyaux du cristal se multiplient, et diminue ce qu’on appelle la
mobilité. Au final, c’est (à température ambiante du moins) le premier effet qui l’emporte : la
conductivité d’un semi-conducteur augmente avec la température. Il en vadifféremment pour
un métal : si les chocs augmentent avec la température, en revanche la densité d’électrons
reste quasiment constante, puisque le niveau de Fermi est situédans la bande de conduc-
tion (cf. figure 4.3), et du coup la conductivité diminue généralement lorsque la température
augmente. C’est cette différence de comportement qui est d’ailleurs exploitée pour réaliser
des capteurs de températures sous forme de résistances CTN ou CTP (i.e. à coefficient de
température respectivement négatif et positif).

Comment est positionné exactement le niveau de Fermi dans un semi-conducteur intrin-
sèque ? Den = p, on déduit :

Nce
(EF−EC)/kT = Nve

(EV −EF )/kT

d’où le niveau de Fermi,

EF,i =
EC + EV

2
+
kT

2
ln
Nv

Nc
=
EC + EV

2
+
kT

4
ln
mx,pmy,pmz,p

mx,nmy,nmz,n

Les masses effectives des trous et des électrons étant du même ordre degrandeur en général,
le niveau de Fermi est situé approximativement au milieu de la bande interdite, pour un
semi-conducteur intrinsèque.

4.2 Semi-conducteurs dopés

Un semi-conducteur intrinsèque possède une faible conductivité, due principalement à
la faible population de porteurs : on peut fortement accroître cette conductivité en ajoutant,
en très faible proportion, un atome d’impureté appelédopant. Selon le type d’atome do-
pant, on augmentera la conductivité par électrons (semi-conducteur dopéN) ou par trous
(semi-conducteur dopé P). Le semi-conducteur ainsi dopé s’appellesemi-conducteur ex-
trinsèque : à température ambiante, presque toutes ses propriétés électriques ne dépendent
que de l’atome dopant et de sa concentration. Pour comprendre comment fonctionne le do-
page, il faut se souvenir que le Silicium, comme le Germanium et le Carbone, forment avec
leurs voisins desliaisons covalentes, et que leurtétravalence(due au fait qu’ils possèdent
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FIG. 4.10 – Dans le réseau cristallin du Silicium (ici, vu en projection sur un plan),chaque
atome forme une liaison de valence avec l’un de ses quatre voisins.

4 électrons sur la dernière couche) leur permet de former4 liaisons : on a vu dans la partie
Cristallographie que le cristal ainsi formé possède une structure de typediamant, corres-
pondant à2 réseaucubique faces-centréesdécalés l’un de l’autre d’un quart de diagonale du
cube. La structure géométrique des liaisons covalentes formées par chaque atome est tétra-
édrique. En projection bidimensionnelle, l’allure du réseau cristallin est illustrée figure 4.10.

Le dopage consiste alors à introduire, en petite quantité, un atome d’impureté,Phos-
phore, Bore, Antimoine, etc., qui vient — si tout se passe bien — prendrela place occupée
par un atome de Silicium (par substitution) : l’atome d’impureté "prend" alors lesliaisons
de l’atome de Silicium (qui est éjecté). On voit d’ores et déjà que l’atome d’impureté doit
posséder une taille semblable à celle du Silicium pour que la substitution fonctionne cor-
rectement, et c’est là une des principales difficultés dans le choix d’un dopant. Malgré cela,
certains atomes d’impuretés viennent parfois occuper unelacune interstitielle et créent une
rupture brutale de périodicité, dont l’effet principal est d’accroître les probabilités 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 même avec le
Germanium et les composés III-V ou II-IV comme l’Arseniure de Gallium) un atome de la
colonne V, par exemple le Phosphore, qui estpentavalent(figure 4.11). Le cinquième élec-
tron ne peut pas former de liaison de valence, et se trouve de fait dans un état faiblement lié à
l’atome de Phosphore : sa fonction d’onde est très étalée (en générale de l’ordre de plusieurs
distances interatomiques), et il faut voir le système davantage comme un couple électron-
phosphore ionisévu la distance moyenne entre l’électron et l’ionP+. Une très faible énergie
est nécessaire pour détacher cet électron : généralement, l’énergie d’agitation thermique est
suffisante, et l’électron passe très vite dans la bande de conduction,i.e. devient un élec-
tron susceptible de conduire le courant électrique au même titre que les autresélectrons de
conduction fournis par les atomes de Silicium : pour cette raison, l’atome pentavalent est ap-
peléatome donneurcar il apporte des électrons au réseau. On voit qu’avec cette technique,
on peut donc assez précisément contrôler la conductivité d’un semi-conducteur.

Voyons comment les électrons apportés par l’impureté pentavalente se positionnent dans
le diagramme des bandes d’énergie. La figure 4.12 montre que le niveau d’énergieED oc-
cupé par le cinquième électron est très proche de la bande de conduction :il est situé dans
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Si

Si

Si

Si

Si

Si

Si

Si

P+

FIG. 4.11 – Principe du dopage de type N : on substitue à certains atomes de Siliciumun
atome d’impureté pentavalent, qui possède alors un électron faiblement lié : cette électron
peut facilement, du fait de l’agitation thermique, se détacher et intégrer la bande de conduc-
tion, donnant ainsi un électron de conduction supplémentaire au réseau.

Ec

Ev

EFn

ED

− − − − − − − − −

intrinsèque dopage

−

FIG. 4.12 – Avant détachement thermique, le cinquième électron du Phosphore se trouve sur
le niveaudonneurED, très proche de la bande de conduction : le gap pour atteindre la B.C.
est faible, et peut être franchi à température ambiante. Une fois détachés, les électrons issus
de ce niveau forme, avec les électrons de la B.C. déjà présent, l’ensembledes électrons de
conduction du cristal.
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la bande interdite (logique, puisque l’électron est malgré tout attaché au Phosphore, et ne
conduit pas), mais le "gap" à franchir pour atteindre la B.C. est suffisamment faible (de
l’ordre de0, 04eV , à comparer au gap de1, 12eV de la bande interdite) pour que, à tem-
pérature ambiante (où l’énergie d’agitation thermique est de l’ordre dekT ∼ 0, 025eV ),
le niveau d’énergieED soit quasiment vide : la majorité les électrons se retrouve dans la
bande de conduction (ou se trouvaient déjà quelques électrons fournispar le Silicium). Gé-
néralement, la concentration en atome donneurs est de l’ordre de1019 cm−3 : la quantité
d’électrons fournis à la B.C. par le dopant est donc largement supérieur (de plusieurs ordres
de grandeur) à la quantité d’électrons déjà présents dans la B.C. (on a vuau paragraphe pré-
cédent queni ∼ 1010 cm−3). De fait, on peut, en tout cas à température ambiante, négliger
les électrons déjà présents dans la B.C. et ne prendre en compte que les électrons fournis
par le dopant : voilà ce qui justifie l’appellation de semi-conducteurextrinsèquedonnée au
semi-conducteur dopé.

On vient de voir que la population en électrons de conduction d’un semi-conducteur
dopé augmente singulièrement : qu’en est-il des trous ? Comme l’illustre la figure 4.12, les
trous présents dans la bande de valence sont uniquement dus à la génération de porteurs par
le semi-conducteur intrinsèque : en d’autres termes, le dopant n’augmentepas la concentra-
tion initiale en trous, puisque seuls des électrons sontdonnéesau réseau. Même, l’effet du
dopant est de diminuer la concentration en trous via la loi d’action de masse :lors de l’opé-
ration de dopage, l’augmentation brutale d’électrons dans la B.C. provoque l’augmentation
du produitnp, et le nécessaire retour à l’équilibre se fait parrecombinaisond’électrons, qui
redescendent dans la B.V. et comblent ainsi quelques trous... Le point important à retenir est
donc que, dans un semi-conducteur dopé N (N commenégatif pour électrons), la popula-
tion majoritaire est une population d’électrons : on dit que les électrons sont lesporteurs
majoritaires .

Pour étudier les phénomènes de diffusion lors de la mise au contact de deuxsemi-
conducteurs de dopage P et N, nous devons étudier la position du niveau de Fermi. Il nous
faut avant tout une relation, analogue à la distribution de Fermi-Dirac, nous disant quelle
est exactement la probabilité qu’un électron du niveauED passe dans la bande de conduc-
tion. Cette relation peut être démontrée à partir de l’expression de la statistiquede Gibbs,
comme nous l’avons fait pour la distribution de Fermi-Dirac, mais exceptionnellement je me
contenterai de l’énoncer. On note :

– ND la concentration en atomes donneurs ;
– N+

D la concentration en atome donneursioniséspositivement par perte de l’électron
faiblement lié ;

La probabilité d’ionisation d’un atome de Phosphore,i.e. la probabilité de non-occupation
du niveauED, est donnée par la distribution suivante :

N+
D =

ND

1 + 2e(EF−ED)/kT
(4.8)

En guise d’interprétation, on notera que la probabilité d’ionisation dépend des positions re-
latives du niveau de Fermi et du niveau donneurED : lorsque le niveau de Fermi monte, le
remplissage du niveauED 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 numérique) trouver la posi-
tion du niveau de Fermi. La neutralité électrique du cristal (qui, j’insiste, n’aà aucun moment
été rompue puisqu’on a introduit desatomesde Phosphore, pas des ions...) permet d’écrire :

n = p+N+
D
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Cette relation signifie en somme que les électrons de la B.C. (en quantité totalen) ont deux
provenances :

– les uns (termep) proviennent de la B.V., et sont dus à la génération (d’origine ther-
mique) de paires électron-trou par le semi-conducteur intrinsèque (i.e.ces électrons et
ces trous n’ont rien à voir avec le dopage) ; leur nombre estrigoureusementégal au
nombre de trous (chaque paire générée crée un trouet un électron), d’où le fait qu’ils
soient associés au termep ;

– les autres (généralement bien plus nombreux) sont dus à l’ionisation desatomes don-
neurs, et proviennent donc du niveau donneurED : ils correspondent au termeN+

D .
Remplaçant dans l’équation de neutralitén etp par leur expression (équation 4.5 et 4.4),

on obtient l’équation donnant le niveau de Fermi :

Nce
(EF−EC)/kT = Nve

(EV −EF )/kT +
ND

1 + 2e(EF−ED)/kT

La résolution numérique est faite en T.D. (niveau de Fermi d’un semi-conducteur dopé
mais on peut7 essayer 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 termeN+
D est

proche de zéro, et le semi-conducteur se comporte comme un semi-conducteur intrinsèque,
i.e. il est quasi-isolant. Les populations en trous et en électrons sont égales, et valentni (cf.
loi d’action de masse).

A température ambiante, l’ionisation des donneurs est presquetotale : on dit qu’il y a
saturation de l’ionisation, et on peut écrire,

N+
D ∼ ND

En revanche, comme on l’a vu au début de ce chapitre, la création de paires électron-trou par
le Silicium demeure assez faible (c’est bien pour cela qu’il reste quasi-isolant s’il n’est pas
dopé !). En fait, la raison de cette dissymétrie est uniquement à mettre sur le compte de la
différence de distance entre, d’une partEC etEV (paires électron-trou), et d’autre partEC

etED (niveau donneur) : siED n’était pas aussi proche de la B.C., il n’y aurait pas cette
dissymétrie et le semi-conducteur resterait isolant à température ambiante. Dans cette région
de température, l’apport d’électrons par l’ionisation des donneurs estdonc prépondérant, et
dépasse largement l’apport par génération de paires. La concentration en électron est prati-
quement celle des donneurs, et on peut négliger la concentration en trous p devant celle des
impuretés ionisées positivement :

n ∼ ND

Les électrons sontmajoritaires et il y a dans le matériau :
– des électrons de conduction, majoritaires, en concentrationND ;
– quelques trous, minoritaires ;
– des atomes donneurs ionisés, qui constituent autant decharges positives fixes, et sont

quasiment en concentrationND (ionisation presque totale).
Les électrons étant majoritaires, on devine que le niveau de Fermi a toutes les chances de se
trouver assez près du niveauEC : en reportant les approximations dans l’équation donnant
le niveau de Fermi, on obtient :

Nce
(EF−EC)/kT ∼ ND

7Comme en chimie des équilibres chimiques... le fait que la loi d’action de masse impose unproduit de
concentration, permet de faire toutes sortes d’approximations dans lessommesde concentrations : très souvent,
l’une des deux concentrations est négligeable devant l’autre.
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FIG. 4.13 – Évolution de la concentration en électrons de conduction en fonctionde l’inverse
de la température.

ce qui conduit à

EF ∼ EC + kT ln
ND

NC

qui montre que, pour des dopages de l’ordre1015 cm−3 à 1018 cm−3, le niveau de Fermi
est légèrement en-dessous du minimum de la B.C. à température ambiante (saufcas de
surdopage, qui concerne les semi-conducteursdégénéréset pour lesquels l’expression ne
s’applique pas de toute façon).

A haute température, la génération de paires électron-trou par le Silicium concurrence
sérieusement l’apport d’électrons par les atomes donneurs. Le comportement intrinsèque
redevient prépondérant : les électrons de la bande de conduction proviennent, lorsque la
température augmente, majoritairement de la génération de paires électron-trou, l’ionisation
totale des atomes donneurs étant déjà totale.

La figure 4.13 montre l’évolution de la concentration en électrons de la B.C. enfonction
de la température : on distingue bien les trois régimes, en particulier le régime desaturation
qui constitue le régime utilisé effectivement dans les composants (températures entre -10˚C
et 100˚C).

4.2.2 Semi-conducteurs de type P

Nous reprenons le même type de raisonnement pour les semi-conducteurs de type P. Cette
fois, on introduit dans le matériau une impuretétrivalente, comme l’illustre la figure 4.14.

Le mécanisme est en tout point semblable au cas du semi-conducteur P. L’atome d’impu-
reté trivalent laisse apparaître une liaison pendante dans le réseau. Cetteliaison est associée à
une orbite vacante, qui est très rapidement (dés l’opération de dopage), remplie par un élec-
tron de valence donné par un Silicium avoisinant : l’atome de Bore s’ionise négativement,
mais le trou crée par le déplacement d’un électron du Silicium vers l’orbite vacante reste,
tant que l’agitation thermique est faible,localiséà proximité du Bore, du fait de l’attrac-
tion électrostatique. On parle alors, pour marquer l’analogie avec le cas précédent, detrou
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FIG. 4.14 – Principe du dopage de type P : on substitue à certains atomes de Siliciumun
atome d’impureté trivalent (ici, du Bore), qui fait apparaître une place vacante, située dans
une liaison de valence ; cette lacune est immédiatement comblée par un électron de la bande
de valence, fourni par une liaison de valence d’un atome de Silicium situé à proximité du
Bore ; le trou ainsi crée est localisé dans le voisinage du Bore, du fait del’attraction électro-
statique par l’ion négatif, mais est susceptible de se détacher dés que l’agitation thermique
est suffisante.

faiblement lié.
Dés que l’agitation thermique est suffisante pour vaincre l’attraction électrostatique, ce

trou peut se détacher du Bore et participer, en peuplant la bande de valence, à la conduction
du courant électrique. Le dopage a alors augmenté la population de trous,qui deviennent
à température ambiante,porteurs majoritaires : la conduction du courant électrique s’ef-
fectue essentiellement grâce aux trous, et l’atome d’impureté est appeléatome accepteur,
puisqu’il apporte des trous au matériau en "acceptant" des électrons du réseau initial.

Le niveau occupé par le troulié au Bore ionisé est situé dans le bas de la bande interdite
(figure 4.15) : le trou n’est pas mobile, mais la proximité deEA et deEV permet au trou
de passer facilement à la bande de valence (ou, formulé avec les électrons : un électron de
la bande de valence peut facilement passer sur le niveauEA, i.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 distribution suivante :

N−
A =

NA

1 + 2e(EA−EF )/kT
(4.9)

qui est en tout point symétrique de la distribution correspondant à la probabilité d’ionisation
des atomes donneurs. On peut là encore déterminer le niveau de Fermi à partir de l’équation
de neutralité électrique :

n+N−
A = p

qui signifie que les trous de la bande de valence proviennent, d’une part de la génération de
paires électron-trou, d’autre part de l’ionisation des atomes accepteurs(ou plutôt, de la perte
du trou lié par l’atome accepteur).

A basse température,N−
A est proche de zéro, et la majorité des trous provient de la gé-

nération de paires : le comportement du semi-conducteur est intrinsèque, ilest quasi-isolant.
A température ambiante, l’ionisation est presque totale (saturée) : la majorité des trous

proviennent du dopage, presque chaque ion accepteur ayant perdu le trou qui lui était lié. On
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FIG. 4.15 – Avant détachement thermique, le trou lié au Bore (ionisé négativement) se trouve
sur le niveauaccepteurEA, très proche de la bande de valence : le gap pour atteindre la B.V.
est faible, et peut être franchi à température ambiante. Une fois détachés, les trous issus de
ce niveau forme, avec les trous de la B.V. déjà présents, l’ensemble des trous libres (i.e. de
conduction) du cristal.

peut négliger les trous provenant de la génération de paires (termen) devant ceux provenant
du dopage, et écrire :

p ∼ NA

On voit donc que les porteurs majoritaires dans un semi-conducteur P sontles trous, et qu’à
température ambiante, ils sont quasiment en même proportion que les atomes accepteurs. On
a donc, dans le matériau, à cette température :

– des trous libres, majoritaires, en concentration proche deNA ;
– 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 remplacep par son

expression (équation 4.5) :
Nve

(EV −EF )/kT ∼ NA

qui donne pour le niveau de Fermi l’expression suivante,

EF ∼ EV + kT ln
Nv

NA

Comme (sauf cas de surdopage)Nv > NA, le niveau de Fermi est en bas de la bande
interdite, à proximité de la bande de valence : ceci traduit bien une baisse depopulation
d’électrons par rapport au Silicium pur, donc le fait que les trous deviennent majoritaires.

Enfin, à haute température, on retrouverait, pour les mêmes raisons évoquées précédem-
ment, un comportement de semi-conducteur intrinsèque, la création de trous par génération
de paires devenant très importante, et l’ionisation des atomes accepteurs arrivant à satura-
tion : dans ce cas, le niveau de Fermi rejoint le milieu de la bande interdite, commepour un
semi-conducteur non-dopé.

Désormais, nous avons tous les résultats pour étudier le comportement d’une jonction
PN, constitué par la juxtaposition d’un semi-conducteur P et d’un semi-conducteur N :
nous verrons, dans la partie suivante consacrée au phénomènes de transports, que la mise
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en contact s’accompagne d’une diffusion des porteurs de charge depart et d’autre de la jonc-
tion, que cette diffusion fait apparaître un champ électrique, et constitue defait une barrière
de potentiel que les porteurs ne peuvent franchir que dans un seul sens...
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Chapitre 5

Phénomènes de transport

L’essentiel de l’étude a porté jusqu’à présent sur le comportement du semi-conducteurà
l’équilibre thermodynamique . Or, dés lors qu’une jonction PN est polarisée, elle se trouve
précisémenthors de l’équilibre, puisqu’un courant (même faible dans le cas d’une polarisa-
tion inverse) y circule. L’objet de ce chapitre est donc de modéliser les différents phénomènes
qui contribuent à la circulation d’un courant électrique dans le semi-conducteur : ces phéno-
mènes sont appelésphénomènes de transport, et relèvent essentiellement de deux classes de
phénomènes :

– laconduction : un courant circule sous l’action d’un champ électrique macroscopique,
du par exemple à une polarisation extérieure ;

– la diffusion : il s’agit d’un transport de charge dû au caractèrelocalement inhomo-
gènede la répartition des charges électriques dans le matériau.

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

– la diffusion thermique : c’est un transport d’énergie cinétique (d’agitation thermique)
créé par un gradient de température ;

– la viscosité (uniquement dans un gaz) : il s’agit d’un transport de quantité de mouve-
ment entre couches adjacentes d’un fluide.

Remarque : Ces deux derniers phénomènes ne feront l’objet d’aucune
étude détaillée ici, puisqu’ils n’interviennent pas directement dans la
modélisation des composants électroniques à semi-conducteurs. Rete-
nez toutefois que la diffusion thermique, et en particulierson couplage
non-linéaire à la conduction ou à la diffusion électrique — connues
sous le nom d’effet Seebeck, Peltier, et Thompson — est à la base du
fonctionnement des thermocouples et des modules de refroidissement
Peltier, entre autres dispositifs thermo-électriques.

Ainsi, un phénomènes de transport se distingue par les propriétés suivantes :
– il correspond à un transport d’une grandeur physique dans le matériau : charges élec-

triques, énergie cinétique...
– il résulte d’une perturbation extérieure au matériau, ou bien d’une inhomogénéité lo-

cale ;
– il traduit latentative de retour à l’équilibre thermodynamique du matériau, lorsque

ce dernier est soumis à une perturbation ou à une inhomogénéité.
Cette dernière propriété est sans doute la plus universelle. D’ailleurs, nous la retrouve-

rons lorsque nous aborderons les phénomènes de génération/recombinaison : nous verrons
alors que le processus de génération traduit le retour du produitnp à sa valeur à l’équilibre
thermodynamique,i.e.n2

i (loi d’action de masse). Et dans le cas de la diffusion, la tentative
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de retour à l’équilibre se traduit par la tendance du matériau àhomogénéiserles concentra-
tions.

Il n’est pas évidenta priori que l’ensemble de ces phénomènes — conduction, diffu-
sion et recombinaison — puissent être étudiés séparément. Si c’est le cas, ce n’est qu’en
raison d’une différence de plusieurs ordres de grandeur des temps caractéristiques de chacun
des phénomènes précédents. En l’occurence, si l’on s’intéresse à laconduction, on constate
que le temps de relaxation du gaz d’électrons — temps moyen entre deux collisions — est
de l’ordre de0, 1ps. En comparaison, la durée de vie d’une paire électron-trou — temps
moyen au-delà duquel l’électron de conduction se recombine avec le trou de la bande de
valence — va de1ns à1ms, et s’avère donc de plusieurs ordres de grandeurs supérieure. La
conséquence fondamentale est que l’on peut étudier la conduction et la diffusion des trous
et des électrons séparément, en considérant que ce sont deux gaz qui n’interagissent pas aux
échelles de temps caractéristiques de la conduction.

5.1 Modèle de Drude de la conduction et de la diffusion

Le modèle de Drude propose un traitement classique de la conduction et de ladiffusion.
Les électrons et les trous y sont modélisées comme des particules classiques, affublées cepen-
dant d’une masse effective traduisant leur interaction avec le réseau cristallin. Ces particules
peuvent donc être considérées comme de petites "billes" enfermées dans une boîte parallé-
lépipédique, au parois parfaitement réfléchissantes. On voit là tout l’intérêt du concept de
masse effective, qui permet de s’affranchir, lors de l’étude des phénomènes de transport,
de la complexité d’une modélisation quantique, tout en conservant l’ingrédient fondamental
qu’est l’interaction électron-réseau.

5.1.1 Conduction électrique

La conduction électrique résulte d’une compétition entre deux phénomènes physiques :
– l’accélération du gaz d’électrons sous l’effet d’un champ électrique extérieur (polari-

sation, ...) ;
– le freinage dû aux chocs des électrons sur les écarts à la périodicité du réseau cristallin.
Rappelons qu’en vertu du théorème de Bloch, un électron se propage sans collision (de

bout en bout) dans un réseau parfaitement périodique. Seuls des écarts à la périodicité sont
donc à l’origine des diffusions (i.e. des chocs) des électrons/trous sur le réseau. Ces écarts
sont dus pour l’essentiel :

– à l’agitation thermique des noyaux, proportionnelle à la température : des lorsque la
température n’est plus nulle, la position instantanée des noyaux n’est pluscelle des
noeuds du réseau, et le réseau n’est plus parfaitement périodique ;

– aux défauts cristallins : lacunes, interstices, dislocations sont autant decauses "méca-
niques" d’écarts à la périodicité ;

– à la présence d’impuretés de dopage : dans ce dernier cas, il existe une compétition
entre l’augmentation de conductivité due au dopage, et l’augmentation de résistivité
due à la diffusion des électrons par les impuretés.

Retenons donc que,toutes choses égales par ailleurs, les écarts à la périodicité réduisent
la conductivité : ces écarts ont pour causes essentielles la température etle dopage.

Dans le modèle de Drude, le traitement classique de la diffusion repose sur une modéli-
sation probabiliste des collisions, puisque ce qui intéresse au final le physicien du composant
est le courant électrique macroscopique, et non les détails du mouvement de chaque électron.
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v(t)

t

FIG. 5.1 – La vitesse d’ensemble du gaz d’électrons est le résultat d’une moyenne sur un
grand nombre de chocs.

Ainsi que l’illustre la figure 5.1, chaque électron possède, si l’on se restreint à un mouve-
ment unidimensionnel, un mouvement en dent de scie. En présence d’un champ électrique
extérieur, constant dans le temps, et uniformeE , l’électron/trou subit une force

F = ±qE = m∗a

et voit donc sa vitesse instantanée augmenter linéairement au cours du temps, jusqu’à ce
qu’une collision avec un ion du réseau ramène sa vitesse à zéro (c’est évidemment une mo-
délisation très simpliste, mais qui suffira amplement à notre propos) :

v(t) = ±qEt
m∗

L’idée clé est donc de modéliser ces collisions de manière probabiliste, puis de réaliser
une moyenne sur les temps de collision pour obtenir la vitesse d’entraînement du gaz.

On postule que la probabilité de collision par unité de temps vaut1/τ , τ étant un temps
caractéristique que l’on suppose iciindépendant du niveau d’énergieE(k) sur lequel se
trouve l’électron.

Remarque : En toute rigueur, la "sensibilité" aux collisions dépend
de l’énergie cinétique de l’électron subissant le choc : en l’occurence,
l’électron doit sentir d’autant plus fortement l’effet d’une collision qu’il
possède une faible énergie cinétique. La valeur deτ que nous utilise-
rons sera donc une valeur moyennée sur l’ensemble des niveaux d’éner-
gie, de la bande de conduction pour les électron (notéeτn), de la bande
de valence pour les trous (notéeτp). Notez qu’en réalité, ces temps sont
le plus souvent mesurés expérimentalement (cf. le TD/BE "mesures par
résonance cyclotron de la structure des bandes du Silicium").

La probabilité de collision entret et t + dt vaut doncdt/τ et la probabilité de non-
collision entret ett+dt vaut par conséquent1−dt/τ . Considérons un électron subissant une
collision à l’instantt = 0, et soitp(t) la probabilité pour qu’il ne subisseaucune collision
entret = 0 et l’instantt. La probabilité qu’il ne subisse aucune collision entret = 0 et t+dt
vaut donc :

p(t+ dt) = p(t)

(
1 − dt

τ

)

ce qui s’écrit encore

p(t) + p′(t)dt = p(t)

(
1 − dt

τ

)
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L’intégration de cette équation différentielle du premier ordre conduit au résultat

p(t) = e−t/τ

(correspondant d’ailleurs à la loi de Poisson). On en déduit que la probabilité pour qu’un
électron ne subisse aucune collision entret = 0 et t, et en subisse une entret et t + dt
s’écrit :

P(t)dt = e−t/τ dt

τ

Ce résultat représente, en somme, la probabilité qu’un électron ayant subit une collision à
t = 0, en subisse à nouveau une à l’instantt. Par conséquent, le temps moyen entre deux
collisions est simplement

〈t〉 =

∫ ∞

0
t P(t)dt = τ

Le temps caractéristiqueτ représente le temps moyen entre deux collisions.

Remarque : A partir du temps moyen, on peut définir lelibre par-
cours moyenl, ou distance moyenne parcourue entre deux collisions.
Si vm est la vitesse moyenne d’agitation thermique, on al = vmτ .
L’énergie cinétique d’agitation thermique vautec = 3

2
kT = 1

2
m∗v2

m ;
à300K, on obtientvm ∼ 105 m/s (soit400000 km/h !). Avec un va-
leur deτ de l’ordre du dixième de picoseconde, le libre parcours moyen
est de l’ordre de10 nm, soit à peu près20 distance interatomique.

En présence d’un champ électriqueE constant et uniforme, la vitesse d’entraînement
vaut donc simplement :

〈v〉 = ±qEτ
m∗

= ±µE (5.1)

où

µ =
qτ

m∗
(5.2)

est lamobilité. On constate bien que, comme prévu, la mobilité croît avec le temps moyen
entre collision.

Finalement, le courant électrique s’écrivant

Jn = −nqvn

pour les électrons, et
Jp = pqvp

pour les trous (n etp étant les concentrations volumiques, respectivement en électrons et en
trous), on en déduit la loi d’Ohm locale :

Jn =
nq2Eτn
m∗

n

= σnE

pour les électrons, et

Jp =
pq2Eτp
m∗

p

= σnE

pour les trous. Les conductivités s’écrivent donc respectivement

σn =
nq2τn
m∗

n

= nqµn (5.3)
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et

σp =
pq2τp
m∗

p

= pqµp (5.4)

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

Jcond = Jn + Jp = q(nµn + pµp)E

et la conductivité totale du matériau s’écrit naturellement :

σ = σn + σp = nqµn + pqµp

Le tableau suivant donne quelques ordres de grandeur pour le Siliciumet l’Arseniure de
Gallium (AsGa) : les mobilités sont exprimées encm2/V/s.

Si µn = 1400 µp = 500

Ge µn = 4000 µp = 1900

AsGa µn = 8500 µp = 400

Notons pour terminer qu’on peut modéliser l’effet des collisions sous la forme d’une
force de type "frottement visqueux" s’appliquant sur lavitesse d’ensembledes électrons. En
choisissant la force telle que

Ff = −m
∗

τ
v

le principe fondamental de la dynamique s’écrit :

m∗a = ±qE − m∗

τ
v

soit encore

m∗dv

dt
+
m∗

τ
v = ±qE

qui s’intègre en

v(t) = ± qE
m∗τ

(1 − e−t/τ )

et permet d’aboutir au même résultat que précédemment (en régime permanent). L’inter-
prétation deτ est alors celle d’untemps de relaxationdu gaz d’électrons : c’est le temps
nécessaire au gaz pour atteindre le régime permanent en réponse à un champ électrique exté-
rieur. Ce temps définit également une fréquence de coupure hautefc = 1/2πτ ∼ 1000GHz
au-delà de laquelle l’inertie du gaz est telle qu’il ne répond plus au champ électrique.

5.1.2 Diffusion électrique

La diffusion de particule résulte, de manière très générale, d’une inhomogénéité locale de
concentrations, qui traduit unerupture d’équilibre thermodynamique : le retour à l’équi-
libre tend à homogénéiser les concentrations par transport de particules.

Comme nous l’avons vu au chapitre 4, une manière d’aborder le problème consiste à
voir l’équilibre diffusif comme le résultat d’un équilibre entrepotentiels chimiques, par
exemple lorsque deux gaz sont mis en contact par l’intermédiaire d’une paroi poreuse (fi-
gure 5.2). Rappelons que, dans ce modèle, les particules diffusaient des régions à fort poten-
tiel chimique vers les régions à faible potentiel, jusqu’à ce que les potentiels s’équilibrent.
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∇EF

J

FIG. 5.2 – La diffusion à travers une paroi “poreuse” (ou bien une interface entre deux ma-
tériaux) s’établit dans le sens des niveaux de FermiEF (=potentiel chimique) décroissants.
Une autre interprétation consiste à dire qu’elle homogénéise les concentrations de part et
d’autre de la paroi. A l’équilibre thermodynamique (en l’absence de courant), le niveau de
FermiEF est homogène.

x x+ lx− l

FIG. 5.3 – Une tranche de gaz d’épaisseurl petite, dans laquelle existe un gradient de concen-
tration.

Cette approche nous fournit une première informationqualitative, car elle nous indique dans
quel sens diffusent les particules lorsque le système approche l’équilibre thermodynamique.
Elle ne nous indique pas, en revanche, l’intensité de cette diffusion,i.e. le courant électrique
résultant du transport de charge : c’est l’objet de la loi de Fick.

Remarque : Il y a une autre raison à ne pas utiliser les potentiels
chimiques pour traiterquantitativement le cas de la diffusion. La
diffusion est un processus thermodynamique fondamentalement hors
d’équilibre . Or la notion de potentiel chimique, comme de toute autre
grandeur thermodynamique vu jusqu’alors, n’a de sens qu’à l’équilibre.
Notez qu’il existe toutefois une méthode de résolution du problème
introduisant despseudo-potentiels chimiquesou pseudo-niveaux de
Fermi ayant également un sens hors de l’équilibre thermodynamique,
mais que nous n’aborderons pas ici.

Pour établir la loi de Fick, considérons (figure 5.3) une tranche de gaz1 d’épaisseur2l où
l correspond aulibre parcours moyen, dans laquelle existe un gradient de concentration∇n
dirigé selon l’axeOx, et déterminons le courant résultant de ce gradient à travers la section
s d’abscissex.

Pour faire simple, on peut considérer que, parmi toutes les particules se trouvant entre
l’abscissex− l etx, un tiers ont leur vitesse dirigée selonOx (les deux autres tiers étant sur
Oy etOz), et parmi ces dernières, la moitié ont une vitesse positive. Commel est le libre
parcours moyen, ces dernières particules franchiront la sections sans avoir subi de collision :
elle participerons donc au courant de diffusion.

Notantn(x − l) la concentration volumique à l’abscissex − l (et considérant que cette
concentration est constante entrex − l et x, ce qui, vu l’ordre de grandeur del, est à peu

1Le fait qu’il s’agisse d’un gaz de molécules, d’électrons, ... n’a aucune importance ici.
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près vérifié), le nombre de particules se trouvant entre les abscissesx − l et x et traversant
effectivementla sections vautn(x− l)sl/6. Cette traversée prend un temps égal àl/vm où
vm est lavitesse moyenne d’agitation thermique. Par conséquent, ladensité de courant
circulant de la gauche vers la droite à traverss vaut :

J1 =
n(x− l)l

6

vm

l
=
n(x− l)vm

6

En procédant de la même manière pour les particules se trouvant à droite dex, on obtient
pour la densité de courant circulant de droite à gauche :

J2 = −n(x+ l)vm

6

La densité de courant totale circulant à traverss vaut donc

JD = J1 + J2 =
(n(x− l) − n(x+ l))vm

6
∼ −n′(x)lvm/3

Vu les simplifications apportées au modèle, le facteur3 a toutes les chances d’être peu réa-
liste. En revanche, la relation de proportionnalité entre gradient de concentration et courant
de diffusion est tout-à-fait crédible. On écrira donc finalement

JD = −D∇n (5.5)

où D = lvm/3 est laconstante de diffusion. CommeD est positive, on constate que le
mouvement de diffusion des particules a lieu dans le sens opposé au gradient, ce qui tend
bien àhomogénéiserles concentrations.

Le courant (la densité de courant pour être exact) que nous avons calculé est un courant
de particule. Il faut donc multiplier parq ou−q pour obtenir un courantélectrique. On obtient
donc

JDn = qDn∇n (5.6)

pour les électrons, et
JDp = −qDp∇p (5.7)

pour les trous.
On voit que, à l’instar de ce qui se passait pour la conduction électrique,la diffusion

est d’autant plus importante que, toute chose égales par ailleurs, le libre parcours moyen
est plus élevée : conduction et diffusion dépendent donc de la même façon des collisions.
Cette similarité de comportement est formalisé dans la relation d’Einstein qui lie mobilitéet
constante de diffusion. Rappelons que la mobilité s’écrit

µ =
qτ

m∗

Comme libre parcours moyen et temps moyen entre collision sont liés par la relationl =
vmτ , on a

D =
lvm

3
=
v2
mτ

3

L’énergie cinétique d’agitation thermique s’écrivant

ec =
3

2
kT =

1

2
m∗v2

m
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Jn(x+ dx)Jn(x)

x+ dxx

FIG. 5.4 – Équation de conservation de la charge.

on en déduit

D =
kT

q
µ = UTµ (5.8)

(i.e.Dn = kT
q µn etDp = kT

q µp) relation qui constitue larelation d’Einstein (enfin, une
des nombreuses, tant cet homme-là fût prolixe, on ne le dira jamais assez...).

Enfin, précisons que, lorsqu’on est en présence, à la fois d’un champ électrique et d’un
gradient de concentration, les courants de conduction et de diffusion s’ajoutent, soit :

Jn = nqµnE + qDn∇n (5.9)

et
Jp = pqµpE − qDp∇p (5.10)

respectivement pour les électrons et les trous, et par conséquent

J = q(nµn + pµp)E + q(Dn∇n−Dp∇p) (5.11)

pour le courant total dans le matériau.

5.2 Équation de conservation

Terminons se chapitre par l’obtention d’une des équations les plus fondamentales pour
la modélisation des composants à semi-conducteur, l’équation de conservation de la charge
électrique. Considérons (figure 5.4) une tranche élémentaire cylindriquede matériau, d’épais-
seurdx, et un courant électrique circulant selon l’axeOx. La variation du nombre de charge
à l’intérieur du cylindre est due :

– aux flux de charges entrant dans le cylindre ;
– à la création de charges (paires électron/trous) par processus de génération thermique ;
– à la disparition de charges par recombinaison.

Notantρ(t) la densité volumique de charge dans le cylindre à l’instantt, le nombre de charges
à l’intérieur du cylindre vautρsdx. Notons égalementU le nombre de charges disparais-
sant algébriquement par seconde et par unité de volume, du fait des processus de généra-
tion/recombinaison (U sera explicité au chapitre suivant : il est positif si les recombinaisons
l’emportent, négatif sinon).

Le bilan s’écrit donc, puisque le courant est exclusivement dirigé selon l’axeOx :

sdx
∂ρ

∂t
=

∫

s
J(x).dS −

∫

s′
J(x+ dx) dS − U s dx = (J(x) − J(x+ dx))s− U s dx
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n(x, t)

x

t1

t2

t3

FIG. 5.5 – L’équation de diffusion traduit la tendance du système à homogénéiser les concen-
trations.

soit encore
∂ρ

∂t
= −∂J

∂x
− U

La généralisation à trois dimension (ou bien le théorème d’Ostrogradsky appliqué à toute la
surface du cylindre) s’écrit :

∂ρ

∂t
= −div J − U

Enfin, du fait de la différence d’ordre de grandeur entre le temps moyenentre collisions
τ et la durée de vie d’une paire électron/trou, les courant d’électrons etde trous se conservent
séparément :

q
∂n

∂t
=
∂Jn

∂x
− Un (5.12)

et

q
∂p

∂t
= −∂Jp

∂x
− Up (5.13)

En l’absence de processus de génération/recombinaison (U = 0), et en considérant le
champ électrique uniforme, le termediv J se réduit à

qDn div∇n = qDn
∂2n

∂x2
et − qDp div∇p = −qDp

∂2p

∂x2

pour les électrons et les trous, respectivement. Reportant dans l’équation de conservation de
la charge, on obtient respectivement

∂n

∂t
= Dn

∂2n

∂x2
et
∂p

∂t
= Dp

∂2p

∂x2
(5.14)

Ces deux dernières équations portent le nom d’équation de la diffusion. On voit que le
second membre est un Laplacien, opérateur associé à laconcavitéd’une fonction (positif si
la concavité est tournée vers le haut). S’il existe localement un maximum de concentration
(cf. figure 5.5), le Laplacien prend une valeur négative, et le terme de gauche est négatif :
la concentration diminue localement au cours du temps, et l’équation de conservation de la
charge affirme simplement que les particules "perdues" dans la zone du maximum doivent,
soit avoir éventuellement disparu du fait des recombinaisons, soit se retrouver hors de la zone
du maximum (qui du coup, décroît...).
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Chapitre 6

Recombinaisons

6.1 Absorption de la lumière par les semi-conducteurs

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

– son énergieE = hν = ~ω ;
– sa quantité de mouvementp = ~k, avecω = kc/n, où n est l’indice optique du

milieu.
D’après lathéorie des perturbations dépendant du temps(cf. polycopié de Physique

Quantique), une onde électromagnétique de pulsationω est capable de provoquer une tran-
sition énergétique d’un électron entre deux niveaux distants d’une énergie E telle que,en
première approximation:

~ω − δE/2 < E < ~ω + δE/2

oùδE la largeur naturelle de raie d’absorption (figure 6.1).δE vérifie la seconde relation
d’incertitude de Heisenberg :

δE × δt ≥ ~

où δt est la durée d’action de la perturbation électromagnétique (à l’instant de l’absorption
de l’onde, un photon est annihilé et la perturbation cesse).

Ce processus d’absorption est entièrement régit par les lois de la mécanique quantique.
Il est donc, en toute rigueur, caractérisé par uneprobabilité de transition PEi→Ef

(t), dé-
pendant entre autres :

– du temps : elle croît avec le temps pour des temps suffisamment faibles ;
– de la pulsation de l’onde et de la différence d’énergie entre les deux niveauxEi (initial)

etEf (final) : elle est maximale lorsque~ω = Ef − Ei, et décroît au fur et à mesure
que~ω s’éloigne deEf − Ei ;

– de l’élément de matrice〈ϕi|H(t) |ϕf 〉 de l’Hamiltonien d’interactionélectron-champ
entre les états quantiquesϕi etϕf : cet élément de matrice de l’Hamiltonien d’inter-
action dépend des caractéristiques du champ électromagnétique (direction de propa-
gation, type de polarisation), et des orbitales initiales et finales occupées par l’électron
subissant l’interaction.

Un photon d’énergieE peut donc provoquer des transitions entre des niveaux qui ne sont
pas exactement séparés deE, étant entendu que, plus la durée d’action de la perturbation
électromagnétique (avant absorption effective du photon) est longue,plus la probabilité de
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Ei

δE
Ef

transition effective~ω

FIG. 6.1 – Une onde électromagnétique de pulsationω peut provoquer une transition énergé-
tique entre niveaux séparées deE = ~ω ± δE/2, δE étant d’autant plus faible que la durée
d’action δt de l’onde — avant que l’absorption est effectivement lieu — est longue.Cette
incertitude définit lalargeur naturelle de la raie d’absorption.

transition estpiquéeautour de la valeur~ω = Ef − Ei. 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 processus d’absorption. Consi-
dérons le mécanisme d’absorption comme une collision du type :

photon+ e− → e−

Deux grandeurs (au moins) se conservent dans une collision1 :
– l’énergie totale :~ω + Ei = Ef , àδE près ;
– laquantité de mouvement(i.e. le vecteur d’onde à~ près) :

~k + ~ki = ~kf

àδk près (cf. première inégalité d’Heisenberg), oùk, ki etkf sont respectivement les
vecteurs d’onde de l’onde électromagnétique, de l’électron avant et après la collision.

Essayons d’évaluer un ordre de grandeur du vecteur d’onde de l’onde électromagnétique.
Pour un semi-conducteur, le seuil d’absorption en énergie est le gapEg, car seules les transi-
tions interbandessont radiatives,i.e.correspondent à une absorption/émission de lumière.

Remarque : A contrario, on a vu au chapitre 3, que les transitionsin-
trabandesétaient dues à une force lentement variable, de faible inten-
sité, comme par exemple un champ électrique uniforme du à unepola-
risation extérieure par une pile ou un générateur de type GBF. Dans ce
cas, la transition est régie par lethéorème accélération, F = ~dk/dt.

Le fait que le gap fixe le seuil énergétique d’une absorption de lumière permet de don-
ner un ordre de grandeur au vecteur d’ondek de l’onde "absorbable". Le gap est, pour le

1Qu’elle soit traitée par la mécanique newtonienne ou quantique ne change rien sur ce point-ci, hormis l’incer-
titude apportée par les relations d’Heisenberg, et le décompte du spin dans la conservation du moment cinétique
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k

E

Ec(k)

Ev(k)

(a)(b)

~ω

~ω

Ec

Ev

Ef

Ei

FIG. 6.2 – Absorption directe (a) ou indirecte (b) dans un semi-conducteur.

Silicium, de1, 12 eV , et en général,1 eV est un bon ordre de grandeur pour les autres
semi-conducteurs de la colonne IV. La relation :

~ω > Eg

conduit donc, puisqueω = kc, à la relation suivante pour le vecteur d’onde :

k >
Eg

~c

La longueur d’onde maximale est donc de l’ordre de1µm, soit environ10000 fois plus que
le pas habituel d’un réseau cristallin, qui définit la taille de la première zone de Brillouin. Le
vecteur d’onde de l’onde électromagnétique est donc généralement négligeable devant les
vecteurs d’onde électroniqueski et kf . On peut donc considérer que, lors de l’absorption,
la quantité de mouvement de l’électron est inchangé, et cette transition porte donc le nom
de transition directe ou verticale : l’électron change de bande d’énergie en conservant le
même vecteurk (autrement dit, il reste dans la même case de l’espace réciproque, mais en
changeant de bande). Cette transition est illustrée figure 6.2, et correspond au cas (a).

6.1.2 Coefficient d’absorption pour une transition directeentre extréma

L’intensité lumineuse suit une loi du type

I(x) = I0e
−αx

x étant la distance parcourue par l’onde dans le matériau. Lecoefficient d’absorption d’un
semi-conducteur est donc définit comme l’inverse de la distance au-delà delaquelle63% du
flux lumineux est absorbé.

On calculeα en utilisant la théorie des perturbations dépendant du temps,α étant pro-
portionnel à la probabilitétotale d’absorption d’un photon, définie comme lasomme des
probabilités de transitionsPi→f entre états de la bande de valence et états de la bande de
conduction.
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On montre que, pour unetransition directe entre extréma de bandes, α s’écrit :

α =
(2mr)

3/2

2πǫ0cn

e2p2

m2

1

~3ω
(~ω − Eg)

1/2

où :
– mr est la masse effective réduite, moyenne harmonique des masses effectives des trous

et des électrons :m−1
r = m−1

e +m−1
t ;

– n est l’indice optique du matériau :n =
√
ǫr :

– p = ~ki = ~kf est la quantité de mouvement de l’électron (inchangée dans une
transition directe) ;

– m est la masse de l’électron dans le vide (donc la "vraie" masse).
α est donc variable d’un semi-conducteur à l’autre via tous les paramètres précédents,

en particulier les masses effectives des trous et électrons (donc au final, la courbure du dia-
gramme des bandes à proximité des extréma). Pour un matériau donné, il est proportionnel à
(~ω−Eg)

1/2 : la probabilité d’absorption croît très rapidement lorsque l’énergie des photons
devient très supérieure au gap.

Un ordre de grandeur moyen est :

α = 4.104(~ω − Eg)
1/2

~ω et Eg étant exprimés eneV . Par exemple, pour un gap de1 eV et une onde de lon-
gueur d’onde1µm (soit ~ω ∼ 1.2eV ), on trouveα ∼ 104 cm−1. L’onde est donc presque
intégralement absorbée au-delà de quelques micromètres de la surface dumatériau.

6.1.3 Transitions indirectes

Au vu des ordres de grandeur précédents, une transition indirecte,i.e. lors de laquelle le
vecteur d’onde de l’électron est modifié, doit faire intervenir une troisièmeparticule. C’est
le rôle joué par lesphonons, pseudo-particulesassociées aux vibrations des ions du cristal
2 : pour faire simple, un phonon est unmode propre de vibration du cristal, caractérisé par
uneénergieE, une pulsationω (avecE = ~ω), une quantité de mouvement et un vecteur
d’ondek.

Lors d’une transition indirecte, la conservation de la quantité de mouvement s’écrit :

~kphoton + ~ki = ~kf + ~kphonon

Un photon est donc absorbé lors de la transition énergétique de l’électronde la bande de
valence à la bande de conduction, et,via le champ électrique de l’onde qui joue le rôle
d’excitateur de modes, un phonon est crée (i.e. un mode propre supplémentaire s’ajoute
aux vibrations du réseau cristallin). Ce phonon emporte bien entendu une partie de l’énergie
de l’onde qui, pour une transition directe, aurait été disponible entièrementpour l’électron.
Deux conséquences importantes :

– le vecteur d’onde d’un phonon étant du même ordre de grandeur que celui d’un élec-
tron (d’ailleurs pour les mêmes raisons liées à la taille de la première zone de Brillouin...),
la quantité de mouvement de l’électron peut être modifiée lors du choc (cf. figure 6.2,
cas (b)) ;

2En fait, ces pseudo-particules sont intimement liées à la modélisation quantique des vibrations du cristal, et
traduisent la représentation de ces modes de vibration sous forme à la fois corpusculaire et ondulatoire, cf. TD 2.
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Ev

Ec

Emission d’un photonAbsorption d’un phonon

FIG. 6.3 – Transition indirecte accompagnée de l’absorption d’un phonon et d’une émission
radiative. C’est un des mécanismes fondamentaux du rayonnement thermique.

– il y a augmentation des vibrations du réseau cristallin lors de la transition ; or,ces vi-
brations sont totalement décorrélées entre elles, et forment une part essentielle de l’agi-
tation thermique3 : il y a donc cession de chaleur de l’onde électromagnétique vers le
réseau cristallin, c’est un des mécanismes fondamentaux durayonnement thermique
(le mécanisme inverse : absorption de phonon et émission de photon, existe également,
cf. figure 6.3, le rayonnement thermique étant en réalité le fruit d’un équilibre entre
ces deux mécanismes).

Pour mémoire, signalons également qu’il existe d’autres types de transitions interbandes :
– les transitions directes dites "interdites" : elles ont lieu entre des points du diagramme

non situés sur des extréma de bandes, et sont caractérisées par un coefficient d’absorp-
tion variant en(~ω − Eg)

3/2 ;
– les transitions non-radiatives, du type "Auger" : un électron subit unetransition des-

cendante de la B.C. à la B.V., et transfère l’énergie ainsi libérée à un autreélectron de
la B.C., voire à un trou de la B.V. : ces transitions interviennent dans les processus de
génération-recombinaison étudiés dans la suite de ce chapitre.

Enfin, précisons que les photons ne sont pas les seules particules capables de provo-
quer des transitions énergétiques interbandes. Toute particule peut provoquer une transition
à condition (notamment) qu’elle soit suffisamment énergétique pour "passerle gap" : c’est le
cas des rayonnements ionisants, par exemple les particules produites dansles accélérateurs
de particules (protons et neutrons rapides, rayonnements radioactifsα, β et γ, particules
élémentaires) ou des particules qui peuplent l’espace interstellaire et résultent des réactions
très énergétiques ayant lieu dans les étoiles. Il est donc naturel que, depuis quelques décen-
nies, le Silicium bien sûr, mais aussi d’autres semi-conducteurs comme CdTe,InP ou AsGa,
soient à la base des détecteurs de particules utilisés en instrumentation nucléaire comme en
astrophysique.

6.2 Processus de génération-recombinaison

6.2.1 Approche qualitative

Lorsqu’on éclaire un semi-conducteur, l’absorption de photons par le matériau provoque
simultanément l’accroissement des populations d’électrons dans la B.C. et de trous dans la

3Le rôle des électrons est, à température ambiante, négligeable dans cette agitation, du fait de leur faible
masse notamment.
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B.V. : on dit qu’il y a génération de porteurs, chaque photon absorbé créant une transition
énergétique interbande.

Un moyen de mesurer cet accroissement de population de porteurs est d’observer l’aug-
mentation de conductivité du matériau : c’est d’ailleurs le principe des capteurs photo-
conducteurs. Or, la conductivité n’augmente pas indéfiniment : on observe assez rapidement
une stabilisation à une valeur seuil pratiquementproportionnelle au flux incident. L’origine
de cette stabilisation est le phénomène derecombinaison, au cours duquel un électron de
la B.C. et un trou de la B.V. se recombinent (i.e. 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 phénomènes :
– la génération de porteurs est due à une perturbation extérieure, ici l’illumination du

matériau : le taux de génération de porteurs est proportionnel au flux incident ;
– la recombinaison traduit quant à elle latentative de retour à l’équilibre thermody-

namique du matériau : le taux de recombinaison est d’autant plus élevé que le semi-
conducteur estéloignéde l’équilibre.

En somme, l’évolution de la valeur de la conductivité résulte d’une compétition entre
ces deux effets antagonistes : lorsqu’on illumine le matériau, il y a tout d’abord généra-
tion de porteurs (électrons et trous), puis, au fur et à mesure que le système s’éloigne de
l’équilibre, le mécanisme de recombinaison prend de l’importance ; la stabilisationa lieu
lorsque les deux effets se compensent (ce qui ne signifie pas qu’on se trouve à nouveau à
l’équilibre thermodynamique : tant que la perturbation perdure, le système est fondamenta-
lement hors-d’équilibre !). Lorsque la perturbation cesse (ici, on cesse d’illuminer le semi-
conducteur), seule la recombinaison demeure, le temps que l’équilibre soit à nouveau atteint
(cf. figure 6.4).

En fait, la tentative de retour à l’équilibre est un mécanisme très général, indépendant du
type de perturbation, et même de l’existence d’une perturbation : lorsqu’un semi-conducteur
est éloigné de l’équilibre thermodynamique, pour quelque raison que ce soit, un mécanisme
degénération-recombinaisonse met en place, le choix entregénérationset recombinaisons
dépendant du fait que les populations de porteurs sont endéfaut ou enexcèspar rapport aux
concentrations à l’équilibre. Ainsi, si dans une région d’un semi-conducteur, les populations
de porteurs sont très faibles (c’est le cas dans laZone de Charge d’Espaced’une diode —
cf. Sec. 8.1.3), il y a génération de porteurs : cette génération est simplement due à l’agitation
thermique, et est appeléegénération thermique.

6.2.2 Taux de génération-recombinaison

A l’équilibre thermodynamique, le produitnp vautn2
i . Lorsque on illumine le matériau,

n etp augmentent, et le produitnp devient supérieur à sa valeur à l’équilibre.
Notonsn0 etp0 les concentrations de porteurs à l’équilibre, etn̂ et p̂ les écarts par rapport

à l’équilibre :
n = n0 + n̂

p = p0 + p̂

On rappelle que,à l’équilibre :
– n0 = p0 = ni dans le cas d’un semi-conducteur pur (i.e. intrinsèque) ;
– n0 ∼ ND etp0 = n2

i /ND dans le cas d’un semi-conducteur dopé de type N ;
– p0 ∼ NA etn0 = n2

i /NA dans le cas d’un semi-conducteur dopé de type P.
Considérons tout d’abord le mécanisme de recombinaison directe (aussi appeléerecom-

binaison bande-à-bande), 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 fait simultanément dispa-
raître un électron et un trou. Essayons d’évaluer letaux de recombinaisondéfini comme
le taux de paires se recombinant par seconde et par unité de volume du matériau. Le taux
d’électrons se recombinant par seconde est proportionnel, d’une part au nombre d’élec-
trons présents (chaque électron ayant la même probabilité de se recombiner), d’autre part
au nombre de trous de la B.V. (la probabilité qu’un électron se recombine étant proportion-
nelle au nombre de places vacantes dans la B.V.). On peut, en toute généralité, écrire le taux
de recombinaisonR sous la forme :

R = Rn = Rp = Anp

où R dépend exclusivement du matériau (les taux de recombinaison étant, pour ce méca-
nisme, identiques pour les trous —Rn — et les électrons —Rp, on notera les deux taux par
R).

NotonsG(T ) le taux degénération thermique : ce taux est proportionnel à la tem-
pérature, puisque c’est l’agitation thermique qui est à l’origine des générations de paires
électron-trou, chaque génération de paire faisant apparaîtresimultanémentun électron et un
trou ; en revanche, il doit être indépendant des concentrations en porteurs de charge.

L’évolution du nombre de porteurs est alors indiquée par l’équation suivante (on suppose
ici que les concentrations sont homogènes dans le matériau, afin de ne pasavoir à traiteren
susles problèmes de diffusion) :

dn

dt
=
dp

dt
= G(T ) −Anp = −U

où U est appelétaux net de génération/recombinaison. Si U est positif il y a effective-
ment recombinaison, tandis que si U est négatif la génération l’emporte. Avec les notations
précédentes, on a donc

dn̂

dt
=
dp̂

dt
= G(T ) −A(n0 + n̂)(p0 + p̂)

En régime permanent, les concentrations de porteurs sont indépendants du temps, d’où
U = 0 et par conséquent

G(T ) = An0p0 = An2
i

ce qui montre bien queG(T ) ne dépend que de la température (et des caractéristiques du
matériau, comme le montre l’expression deni vue au chapitre 5). On peut donc réécrire
l’équation précédente sous la forme :

dn̂

dt
=
dp̂

dt
= An0p0 −A(n0 + n̂)(p0 + p̂) ∼ −An0p̂−Ap0n̂

On constate bien sur cette équation que la variation du nombre de porteur est,conformément
aux signesmoinsfigurant au second membre, telle que le matériau tente de rejoindre l’équi-
libre thermodynamique. En régime permanent, l’équilibre est atteint puisque les écartsp̂ et
n̂ sont nuls.

En présence d’une illumination du semi-conducteur caractérisée par un taux de création
de porteurs notég (g est directement proportionnel au flux lumineux incident, mais doit tenir
compte du rendement quantique, de l’état de surface du matériau, des absorptions qui ne
conduisent pas à la création d’une paire mais à celle d’un phonon, etc...), l’équation précé-
dente se réécrit :

dn̂

dt
=
dp̂

dt
= −An0p̂−Ap0n̂+ g
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p(t)

p(0)

t

gτp

Ω

FIG. 6.4 – Évolution de la population de trous pendant et après l’illumination, mettanten
évidence le rôle joué par la durée de vie des trous en excès dans le temps deretour à l’équi-
libre.

Cette fois, on observe qu’en régime permanent, les concentrations de porteurs sont excès :

An0p̂+Ap0n̂ = g

et en particulier, sont proportionnelles au flux incident.

6.2.3 Durée de vie des porteurs en excès

Lorsque cesse l’illumination (g = 0), le système retourne à l’équilibre : quelle est la
constante de temps de ce phénomène derelaxation vers l’équilibre ? Considérons un semi-
conducteur de type N : pour de petits écarts par rapport à l’équilibre (i.e.p0, n̂ et p̂ ≪ n0 =
ND), on peut simplifier le second membre de l’équation d’évolution des concentrations :

dn̂

dt
=
dp̂

dt
= −An0p̂+ g

En posant
1

τp
= An0 = AND

on a :
dn̂

dt
=
dp̂

dt
= − p̂

τp
+ g

Par conséquent, lorsqueg = 0, les populations de trous et d’électrons retournent à l’équi-
libre avecla mêmeconstante de tempsτp : cette constante de temps est appeléedurée de
vie des porteurs en excèset correspond à la durée de vie d’une paireen excèsavant recom-
binaison. Elle est inversement proportionnelle à la population de porteurs majoritaires, donc
proportionnelle à la concentration en minoritaires : un dopage élevé réduit ladurée de vie
des porteurs en excès.

Il faut noter que cette même durée de vie définit lavitesse de réponse du systèmeen
régime variable (et plus précisément, la pulsation de coupureω = 1/τp), i.e. lorsque le flux
lumineux varie dans le temps (cas d’un signal lumineux en sortie d’une fibre optique par
exemple). Un dopage élevé augmente cette fréquence de coupure.

La figure 6.4 illustre l’évolution des concentrations en trous lors d’une illumination, puis
lorsque la perturbation cesse. En présence d’un tauxg de création de porteurs par illumi-
nation, la concentration en trou est, en régime permanent, d’après l’équation précédente, en
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excès de :
p̂ = τpg

Si la quasi-neutralité est respectée (n̂ ∼ p̂), la population d’électrons est aussi en excès
de la même valeur : mais comme les électrons sont les porteurs majoritaires, cet excès est
négligeable (sauf dans le cas d’inhomogénéités de concentrations, cf. Sec. 8.1.3, cas de la
jonction longue).

Lorsque la perturbation cesse, àt = 0, la concentration en trou rejoint sa valeur d’équi-
librep0 avec une constante de tempsτp : comme la conductivité suit la même loi de variation,
cette expérience permet de mesurer directement la durée de vie des porteurs en excès.

6.2.4 Recombinaison par centres recombinants (ou niveaux pièges)

Dans un matériau dopé ou impur, d’autres processus de génération-recombinaison existent
et entrent en concurrence (voire masquent) la recombinaison bande-à-bande. Dans de tels
matériaux (cas courant en pratique, aucun matériau n’étant parfaitementpur), les recombi-
naisons par niveaux pièges ouimpuretés profondes(on dit aussicentres profonds) sont
souvent prépondérantes. Le mécanisme derecombinaisonmet en jeu deux étapes bien dis-
tinctes dans le temps (figure 6.5) :

– la capture d’un électron par un niveau d’énergieEr situé généralement au milieu de la
bande interdite et correspondant à une impureté (dans le cas d’impuretésde dopage,
ces niveaux sont proches des bandes de valence ou de conduction);

– la capture d’un trou par la même impureté (ou, dit autrement, "l’émission" versla B.V.
de l’électron précédemment capturé par l’impureté).

Remarque : Pourquoi l’appelation “niveau piège” ? Parce qu’à un ni-
veau d’énergieE(k) = Er situé dans une bande interdite correspond
un vecteur d’ondekr imaginaire pur : il n’y a donc pas propagation, et
d’après le théorème de Bloch, la fonction d’onde de l’électron est si-
milaire à une onde évanescente s’atténuant sur une distance∝ 1/(ikr).
Un tel niveau traduit donc physiquement le “piégeage” d’un électron
par une impureté ou un défaut cristallin.

Le mécanisme de génération par centres profonds est exactement l’inverse du précédent :
émission d’un électron vers la B.C. par un centre profond, suivie de l’émission d’un trou vers
la B.V.

Après la capture d’un électron par l’impureté, il se peut (tout dépend dutype d’impureté
et de la position du niveau d’énergie) que l’électron en question soit ré-émis vers la B.C.
au lieu de capturer un trou : on parle dans ce cas depiège lent. Bien entendu, il n’y a pas
recombinaison dans ce cas-là.

Ces transitions sont très généralement radiatives, les radiations émises/absorbées étant
bien entendu de longueur d’onde beaucoup plus élevées que pour les recombinaisons bande-
à-bande, puisque les niveaux d’énergie en jeu sont beaucoup plus proches. Le fait que ces
mécanismes soient prépondérants par rapport aux processus bande-à-bande est principale-
ment dû au fait que la probabilité de transition radiative lors d’une recombinaison bande-
à-bande décroît très rapidement lorsque l’énergie du photon dépassele seuilEg : le fait de
réaliser, grâce au centre profond, la recombinaison (ou la génération)en deux étapes de seuil
énergétique beaucoup plus faible peut rendre celle-ci beaucoup plusprobable.

L’étude quantitative des recombinaisons par centres profonds (durées de vie, taux de re-
combinaisons) est sensiblement plus complexe que l’étude des recombinaisons directes. On
note dans la suitenr la concentration en centres recombinants, etfr la probabilité d’occupa-
tion d’un centre recombinant (i.e. la valeur enE = Er de la fonction de Fermi-Diracf(E)).
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On peut envisager quatre transitions possibles entre ce niveauEr et les 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 recombinant (proces-
sus 1) ; ce taux de capture d’électron est proportionnel à la concentrationn en électrons
de la bande de conduction et au nombrenr(1 − fr) de centres non-occupés par des
électrons :

Rn = Cn n nr (1 − fr),

fr étant la probabilité pour qu’un électron occupe un centre recombinant etCn un
coefficient dépendant du matériau ;

– l’émission d’un électron par le centre vers la bande de conduction (processus 2). Ce
taux d’émission est proportionnel à la concentration en centres occupésnr fr, et aux
places disponibles dans la bande de conduction ; cette dernière étant presque vide, on
peut considérer que la concentration en places disponibles est sensiblement constante
et n’intervient qu’à travers le coefficientEn dépendant du matériau :

Gn = En nr fr,

– la capture d’un trou par le centre (processus 3), symétrique du processus 1. Le taux
de capture de trous est proportionnel aux nombres de centres occupés nr fr (donc
susceptibles d’accueillir un trou), et au nombre de trous dans la bande devalence p :

Rp = Cp nr frp

– l’émission d’un trou vers la bande de valence (processus 4), processus symétrique du
processus 2. Le taux d’émission de trous est proportionnel au nombre de centres non-
occupésnr(1 − fr), puisque la concentration en trous de la bande de valence est très
faible et peut-être considérée comme constante :

Gp = Epnr(1 − fr),

Ep étant, comme ci-dessus, un coefficient dépendant du matériau.

Expression du taux net de génération/recombinaison. En régime stationnaire ou bien à
l’équilibre thermodynamique (en l’absence de perturbation), les concentrations en trous et
en électrons ne dépend pas du temps, et on en déduit :

Rn = Gn ⇒ Un = Rn −Gn = 0

et
Rp = Gp ⇒ Up = Rp −Gp = 0

De plus la probabilité d’occupation d’un centre est donnée par la fonctionde Fermi-
Dirac :

fr =
1

1 + e
Er−EF

kT

Hors de l’équilibre et en régime stationnaire, les concentrations en centresvides ou occupés
sont constantes (séparément), ce qui implique :

Rn +Gp = Gn +Rp

En utilisant ces résultats on pourrait montrer, que dans le cas de centres recombinants situés
au milieu de la bande interdite et jouant un rôle symétrique pour les électrons etpour les
trous, le taux net de génération recombinaison est donné par la relation :

U = Cnr
pn− n2

i

p+ n+ 2ni
(6.1)
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Après

Avant

Ec

Er

Ev

Ec

Er

Ev

(1) (2) (3) (4)

FIG. 6.5 – Différents processus de recombinaison par centres recombinantsou centres pro-
fonds : (1) capture d’un électron, (2) émission d’un électron, (3) capture d’un trou, (4) émis-
sion d’un trou. Il importe de noter que, contrairement à la recombinaison directe, aucun de
ces processus ne fait simultanément disparaître un électron et un trou.Et est le niveau piège
correspondant à l’impureté.
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Deuxième partie

Composants
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Chapitre 7

Du matériau homogène au composant

7.1 Introduction

Le but de la physique des composants est de fournir des modèles pour lescomposants
à semi-conducteur, et plus largement, la multitude de matériaux utilisés aujourd’hui. Ces
modèles sont notamment utilisés pour :

– représenter le comportement externe du composant afin de concevoir des circuits élec-
troniques, c’est la fonction des schémas équivalents ou des modèles internes des logi-
ciels de Conception Assistée par Ordinateur (Spice,...),

– étudier l’influence de la structure interne du composant sur ses performances en vue
d’améliorer ces dernières.

Les caractéristiques externes sont les courants et les tensions aux bornes du composant, au-
quels s’ajoutent les flux lumineux reçus ou émis dans le cas de composants optoélectro-
niques, la polarisation magnétique du courant dans le cas de composants spintroniques... Les
évolutions de ces caractéristiques externes sont liées à l’évolution internedes concentration
de porteurs (et de leur état de spin dans le cas de la spintronique) ; la physique des compo-
sants sert à établir ces liens.

7.2 Diagramme des bandes en présence d’un potentiel électrosta-
tique “macroscopique” ou diagramme d’Anderson

On a vu au chapitre 2 que les niveaux d’énergie permis pour les électronsse regrou-
paient en un certain nombre de bandes. Seules les bandes presque vides d’électrons et les
bandes presque pleines participent aux phénomènes de transport de charges, c’est ainsi que
les propriétés conductrices des cristaux sont déterminées par les deux bandes d’énergie su-
périeures : la bande de valence et la bande de conduction. Ces deux bandes sont séparées par
une bande interdite appelée gap.

En présence d’un champ électrique faible et lentement variable de nature macroscopique
(polarisation externe), il existe en chaque point d’abscissex du composant une énergie po-
tentielle électrostatique−qV (x) additionnelle (une inhomogénéité du matériau due au do-
page produirait indirectement le même effet, voir l’explication plus bas). En toute rigueur,
il faudrait recalculer les niveaux d’énergie en présence de ce potentiel additionnel, mais si
V (x) varie lentement dans l’espace et dans le temps, on peut appliquer une approximation
ditesemi-classiqueet supposer que cette énergie potentielle s’ajoute simplement à l’énergie
cristalline que possède déjà l’électron dans le matériau : l’énergie totale est alors donnée par
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E(k) − qV (x), oùE(k) est le niveau d’énergie cristallin occupé par l’électronen l’absence
de champ électrique.

Remarque : La validité de cette approximation s’appuie sur le fait
que les fonctions d’onde électronique (en fait, les paquetsd’onde) sont
suffisamment localisés pour que l’on puisse parler de niveaux d’éner-
gieà une abscissex particulière, et donc appliquer une approximation
semi-classique. En effet, le principe d’incertitude d’Heisenberg stipule
qu’on ne peut pas simultanément mesurer la positionx et la quantité
de mouvementp = ~k, et par conséquent, écrire quelque chose comme
E = E(k)− qV (x) serait en toute rigueur un non-sens... Il faut cepen-
dant noter qu’une telle localisation était déjà sous-entendu dans le cha-
pitre 3 lorsqu’on a introduit la notion de masse effective. Il faut donc
se souvenir que dans cette dernière expression,x et k sont en réalité
affectés d’une incertitude dont le produit est au moins supérieur à1.

Le diagramme d’énergie résultant (figure 7.1) est appelédiagramme d’Anderson : c’est
un diagramme des bandes qui représente désormais l’énergieE en fonction dex et dek
(cf. remarque ci-dessus pour le problème des relations d’incertitude d’Heisenberg), là où
le diagramme des bandes du chapitre 2 se contentait deE en fonction du vecteur d’onde
k. Comme une telle représentation est délicate, on ne trace en réalité que quelques niveaux
caractéristiques.

On représente en particulierEc, minimum de la bande de conduction, etEv, maximum
de la bande de valence. Sur le schéma de la figure 7.1 on voit apparaître enplus de ces deux
niveaux :

– Le niveau “du vide”E0, qui est le niveau d’énergie d’un électron ayant vaincu les
forces d’attraction cristallines. Ce niveau est séparé du bas de la bande de conduction
parl’affinité électronique χ, énergie qu’il faut fournir à un électron du bas de la bande
de conduction pour l’extraire du cristal (cf. effet photoélectrique). Attention à ne pas
confondre l’affinité avec le travail de sortieWs, ce dernier étant une énergie moyennée
sur l’ensemble des électrons de la bande de conduction.

– Le niveau de référenceE = 0, qui correspond à l’énergie de l’électron au repos à
l’infini (hors de l’influence des forces électrostatiques).

La présence d’un potentiel électrostatique macroscopique (i.e. non-cristallin) provoque
le “déplacement” vertical de tous ces niveaux d’énergie par rapport au niveau de référence
E = 0 : on dit que les bandes sontdéforméespar le potentiel électrostatique.

Examinons tout d’abord la situation à l’équilibre thermodynamique : il n’y a alors pas
de courant électrique net circulant dans la structure, et le niveau de FermiEF est plat. Or,
comme on le constate sur la figure 7.1, la présence d’un potentiel électrostatiqueV (x) im-
plique que la distanceEc(x)−EF n’est plus constante. Comme la concentration en électrons
dépend deEc − EF (équation 4.4), elle dépend donc désormais, de facto, dex :

n(x) = Nce
EF−Ec(x)

et de même pourp(x), concentration en trous en fonction dex. Ceci induit donc un courant
de diffusion à cause du gradient de concentration : pour une géométrie unidimensionnelle,
ce courant vaut

JDn = qDn
dn(x)

dx
=

−qDn

kT

dEc(x)

dx
n(x)

soit encore, en invoquant la relation d’Einstein (Eq. 5.8),

JDn = n(x)qµn
dV (x)

dx
= −n(x)qµnE
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7.2. Diagramme des bandes en présence d’un potentiel électrostatique “macroscopique” ou
diagramme d’Anderson

E = 0

E0

Ec

Ev

EF

−qV (xA)

χ

Eg

−qV (xB)

x = xA

xB

E = 0

E0(x)

Ec(x)

Ev(x)

EF

−qV (xA)

Vpol

xA

FIG. 7.1 – Diagramme dit “d’Anderson” des bandes d’énergie dans un matériau semi-
conducteur de géométrie unidimensionnelle soumis à une polarisation externe (ou à un do-
page inhomogène, ce qui produirait le même diagramme). A gauche, diagrammedes bandes
à l’absissex0 (traits-tirets : allure des bandes de conduction et de valence à proximité desex-
tremas) ;χ représente l’affinité électronique du matériau (proche, mais néanmoins distincte
du travail de sortieWs). A droite, les niveaux d’énergie caractéristiques en fonction de l’abs-
cissex avec un potentiel électrique notéV (x) : E = 0 (niveau de référence,i.e. , électron
à l’infini), E0 (électron hors du cristal mais encore soumis au potentiel électrostatique de
polarisation électriqueV (x)), Ec minimum de la bande de conduction,EF niveau de Fermi
(plat à l’équilibre thermodynamique, ”penché” lorsqu’un courant circule),Ev maximum de
la bande de valence.
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Si maintenant on calcule le courant de conduction induit par le champ électrique dérivant de
V (x), on obtient :

JCn = n(x)qµnE
c’est-à-dire exactement l’opposé deJDn : le courant total est donc nul, ce qui est cohérent
avec notre argument initial selon lequel le niveau de Fermi est plat à l’équilibre ! Bien en-
tendu, une telle situation où il n’existe aucun courant net ne peut arriver en pratique que si le
matériau n’est pas branché à un circut extérieur... auquel casV (x) est constant, ce qui n’est
pas très intéressant... La seule exception correspond, en fait, au cas d’une inhomogénéité
dans le matériau : celle-ci est en effet capable de provoquer indirectement un gradient de
potentiel électrostatique,

– soit parce que le dopage est inhomogène : dans ce cas,n(x) = ND(x) par exemple
(dopage de type N en concentrationND), etEc(x) − EF épouse la forme dictée par
la formuleND(x) = Nce

EF−Ec(x) ; du coup, siEc(x) varie en fonction dex, V (x)
en fait de même... et il y a bien un potentiel électrostatique induit. A la limite (cf.
section suivante), une jonction PN est un cas “abrupt” de dopage inhomogène où l’on
passe brutalement d’un dopage N à un dopage P, et il y a bien, là aussi, un potentiel
électrostatique induit bien qu’aucun courant ne circule tant que le composant n’est pas
branché à un circuit extérieur.

– soit parce qu’il existe une perturbation extérieure inhomogène, par exemple le fait
d’éclairer une seule des deux faces du composant (effet Dember) ; laconséquence
est semblable au dopage, car le flux lumineux inhomogène donnera naissance à un
gradient de concentrationn(x), et donc à un gradient de potentiel électrostatique selon
le même mécanisme que précédemment.

En conclusion de cette partie, il est important pour la suite de vous entraînerà visualiser
mentalement le diagramme des bandes d’Anderson comme un outil indiquant les variations
de concentrations en électrons et en trous,i.e. , selon que les extrema de bandesEc etEv

s’éloignent ou se rapprochent du niveau de Fermi. Il ne faudra jamaisoublier que ce niveau
de Fermi étant plat à l’équilibre (pas de branchement à un circuit extérieur), des variations
de concentration induisent indirectement un potentiel électrostatique inhomogène, donc un
champ électrostatique, ce qui permet au courant de diffusion d’être toujours équilibré par un
courant de conduction. Notez qu’hors d’équilibre en revanche, un courant circule et le niveau
de Fermi n’est plus plat (cf. pseudo-niveau de Fermi du chapitre “transport”).

7.3 Les jonctions

Le contact ou la succession de deux matériaux est appelé une jonction, etc’est la succes-
sion de jonctions qui forme les composants électroniques1. On distingue les homojonctions
qui sont la succession de deux matériaux identiques de dopages différents (la jonction PN en
est l’exemple type), et les hétérojonctions qui sont la succession de deux matériaux 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 la manière suivante :
– on trace le schéma des bandes des deux régions P et N isolées (cf. figure 7.2),
– on fusionne ces deux schémas en alignant les niveaux de Fermi (celui-ci est constant

à l’équilibre), et en faisant subir au niveau du videE0 une variation continue entre les

1Les composants de la spintronique sont construits à partir de jonctions entre matériaux ferromagnétiques.
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deux cotés de la jonction (cette variation est continue si l’on suppose qu’iln’existe pas
de distribution surfacique de charges) ; les niveaux d’énergieEc etEv se déduisent du
niveauE0 par des translations successives de valeursqχ etEg (car ces deux grandeurs
dépendent seulement de la nature du matériau et non du dopage) ; on obtient alors le
schéma de la figure 7.3 qui reste encore qualitatif dans la direction des abscisses.

3 CommentairesCe diagramme montre qu’il existe une différence de potentiel entre les ré-
gions N et P notéeφ, et appelée tension de diffusion. L’énergieqφ qui lui correspond est
appelée barrière de potentiel interne, elle se retrouve sur les variations deEc et deEv ; c’est
la barrière de potentiel qui s’oppose au passage des porteurs majoritaires vers les régions
où ils sont minoritaires. Les porteurs minoritaires ne sont pas concernés par cette barrière.
Nous verrons plus loin que cette barrière est modifiée par la polarisation extérieure : si la
jonction est polarisée en inverse cette barrière est renforcée et seulun courant de minori-
taires (donc très faible) peut transiter au travers de la jonction. Si la jonction est polarisée
en direct, la barrière vue par les majoritaires est réduite et le courant augmente rapidement.
L’effet redresseur peut donc être pressenti en observant le schéma des bandes.

Nd

Ni

(NI)/Nd
2

N

P

N

P

P

N

N,P

quasi
neutre

accumulée inversée dépeuplée

FIG. 7.2 – Schéma des bandes des régions P et N séparées

7.3.2 Étude quantitative de la jonction PN a l’équilibre

La figure 7.4 reprend le schéma des bandes d’une jonction PN et indique toutes les nota-
tions que nous utiliserons. On raisonnera sur une jonction abrupte, c’est à dire une jonction
où le dopage qui est constant et égal àNA du coté P, passe brutalement à la valeurND du
coté N.

En examinant ce schéma des bandes, on s’aperçoit qu’une jonction PN peut être scindée
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E=0
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Energie
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FIG. 7.3 – Schéma des bandes d’une jonction PN

en trois régions distinctes : deux régions quasi neutres et une région dépeuplée.
• La région dépeuplée se situe de part et d’autre de la jonction métallurgique (endroit où

le dopage passe deNA àND), en effet les expressions des concentrations de porteurs

n = Nce
−
Ec − EF

kT et p = Nve
−
EF − Ev

kT

montrent que dans cette région d’extensionWT les valeursN et P sont toujours très in-
férieures au concentrations des dopants. La densité des charges mobilesq(p − n) est très
inférieure à la densité des charges fixesq(ND −NA) : et l’équation de Poisson se réduit à :

−d
2V

dx2
=
dE

dx
= q(ND −NA)

les valeurs du potentiel et du champ électrique varient alors d’autant plusrapidement que le
dopage est élevé. Ainsi, une région dépeuplée de 1 micron dans du siliciumdopé à1017cm−3

entraînerait une variation de champ électrique de1.6 106 V/cm, et une variation de potentiel
de 80 Volts.

• Loin de la jonction métallurgique ces mêmes expressions nous montrent que les concen-
trations de porteurs sont identiques à celles rencontrées dans deux semi-conducteurs distincts
N et P. On peut donc délimiter une région quasi neutre P où le potentiel est constant et les
concentrations de porteurs données par :

p ≈ NA et n ≈ n2
i

NA
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7.3. Les jonctions

et une région quasi neutre N où :

n ≈ ND et p ≈ n2
i

ND

-WTP

Energie

densité de charge
+qND

champ électrique

Potentiel

qΦ

xWTN

WT

0

ECN

EVN

-qNA

-EM
VN

VP Φ

EF

ECP

EVP

FIG. 7.4 – Schéma des bandes, densité de charges et champ électrique dans une jonction PN
abrupte

Dans les régions quasi neutres la densité de charge totaleq(p− n+ND −NA) est très
inférieure à la densité des charges fixesq(ND −NA)

3 Calcul de la tension de diffusionφ Comme l’indique le schéma des bandes la tension de
diffusion à pour expression :

φ =
ECP − ECN

q

avec, coté N,n ≈ ND et par conséquent

ECN = EF + kT ln
NC

ND

et d’autre part coté P,n ≈ n2
i

NA
soit

ECP = EF + kT ln
NANC

n2
i

en reportant dans l’expression deφ on trouve :

φ =
kT

q
ln
NAND

n2
i

(7.1)
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Chapitre 7. Du matériau homogène au composant

Dans du silicium dopé avecNA = 1018cm−3 et ND = 1016cm−3, valeurs typique pour
une jonction PN, on trouve une tension de diffusion de l’ordre de 800mV à latempérature
ambiante.

Remarque : Cette tension de diffusion n’est pas directement mesu-
rable, car une jonction PN réelle doit être entourée de part et d’autre
par deux contacts dits ohmiques pour assurer les connections avec le
circuit extérieur. Ces contacts ohmiques sont des hétérojonctions et, en
traçant le schéma des bandes de la structure globale, on s’aperçoit que
la différence des niveaux du vide entre les deux extrémités est nulle et
donc qu’il n’existe pas de d.d.p. aux bornes de la structure complète.

3 Calcul de la profondeur de la région dépeupléeDans la région dépeuplée les porteurs libres
très raréfiés découvrent les impuretés ionisées. la charge d’espace ainsi crée est représentée
sur la figure 7.4. En prenant l’origine des abscisses à la jonction métallurgique, et en considé-
rant le champ électrique nul dans les régions quasi neutres, on obtient enintégrant l’équation
de Poisson coté P :

dE

dx
= −q

ǫ
NA

et par conséquent

E = cte − q

ǫ
NAx

et si−WTP est la frontière de la région dépeuplée coté P, et en considérant queE(−WTP ) =
0, on obtient :

E(x) =
q

ǫ
NA(−WTP − x)

coté P. Les mêmes hypothèses conduisent à l’expression :

E(x) =
q

ǫ
ND(x−WTN )

côté N.
La figure 7.4 montre l’allure des variations du champ. La continuité du champ à la jonc-

tion se traduit par :

−E(0) = EM =
q

ǫ
NAWTP =

q

ǫ
NDWTN

ce qui impose les relations suivantes entre les extensions des régions dépeuplées :

WTP

WTN
=
ND

NA

ainsi la région dépeuplée s’étend préférentiellement du cotéle moins dopé:

WTP =
ND

Na+ND
et WTN =

NA

Na+ND

La variation de potentiel étant égale à l’intégrale du champ, celle ci est doncreprésentée
par l’aire sous la courbe du champ sur la figure 7.4. Cette valeur correspond bien sur à la
différence de potentielφ existant entre la région quasi neutre N et la région quasi neutre P :

φ =
1

2
EMWT

et en remplaçantEM par sa valeur en fonction deWT

EM =
q

ǫ

NAND

NA +ND
WT
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on obtient :

φ =
q

2ǫ

NAND

NA +ND
W 2

T

ou encore

WT =

√
2ǫ

q

NA +ND

NAND
φ (7.2)

et

EM =

√
2q

ǫ

NAND

NA +ND
φ (7.3)

3 CommentairesDans la région dépeuplée les concentrations de porteurs présentent des gra-
dients importants qui devraient entraîner des courants de diffusion importants, en effet la
concentration des trous passe de la valeurNA àn2

i /ND alors que la concentration des élec-
trons passe deN2

i /NA à la valeurND. C’est seulement l’existence du champ interne que
nous venons de calculer qui s’oppose à ces courants de diffusion etqui impose un bilan nul.

7.4 Semi-conducteurs hors de l’équilibre thermodynamique

L’étude de l’équilibre n’est pas suffisante pour expliquer le comportement des compo-
sants semi-conducteurs. En effet l’application d’une polarisation extérieure peut modifier de
manière considérable les caractéristiques qui prévalent à l’équilibre et ainsi, par exemple, les
expressions donnant la concentration des porteurs à l’équilibre (Eq. 4.4 par exemple) ne sont
plus vérifiées ; il en est de même de la constance du niveau de Fermi sur toute la structure.
Seules demeurent vraies l’expression de la densité de courant :

J = Jn + Jp = q(Dn
dn

dx
+ nµnE) + q(−Dp

dp

dx
+ pµpE)

et bien entendu l’équation de Poisson. C’est donc à partir de ces équations que l’on doit bâtir
tout modèle susceptible d’expliquer le comportement des composants hors équilibre.

Les concentrations des porteurs n et p sont susceptibles de varier au cours du temps ou
lorsque l’on se déplace dans la structure. Les mécanismes responsablesde ces variations
sont les mécanismes de génération recombinaison, ainsi que la divergence des densités de
flux de porteurs, mécanismes qui sont pris en compte dans les deux équations de continuité
du chapitre “transport”, Equ. 5.12

q
∂n

∂t
=
∂Jn

∂x
− Un

et 5.13

q
∂p

∂t
= −∂Jp

∂x
− Up

Ces équations traduisent le fait qu’à un endroit donné du cristal et à uninstant donné, les
concentrations de porteurs diminuent comme le taux net de recombinaison et comme le gra-
dient de la densité de flux. Un taux de recombinaisonU positif signifie qu’il disparaîtU
porteurs par unité de volume et de temps, la variation de la concentration de porteurs par
unité de temps qui en découle est donc égale à−U , cela correspond à une diminution de
concentration. Une divergence de densité de flux positive indique qu’àun endroit donné il
part plus de porteurs qu’il n’en arrive, ce qui tend à faire diminuer la concentration.
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Chapitre 7. Du matériau homogène au composant

Cas des régions quasi neutres.Dans les régions quasi neutres on a l’habitude de scinder
les concentrations de porteurs hors équilibre n ou p en deux contributions. La première,
n0 ou p0, correspond à la concentration à l’équilibre. La deuxièmen̂ ou p̂ correspond à
l’excès de porteurs par rapport à l’équilibre, et seule cette contributionprésente des variations
temporelles.

p = p0 + p̂ et n = n0 + n̂

L’équation de neutralité électrique entraîne avec ces notations :

n̂ = p̂

Deux situations intéressantes se présentent en pratique :
– la faible injection où̂n = p̂≪ ND −NA

– la faible injection où̂n = p̂≫ ND −NA

Remarque : En faible injection les concentrations des porteurs majo-
ritaires sont proches de celles de l’équilibre. Pour un typeN on a :

n ≈ n0 = ND et p≪ n

En haute injection les concentrations des deux type de porteurs sont
très supérieures à celles des majoritaires à l’équilibre. Pour un type N
on a :

p ≈ p̂ ≈ n̂ ≈ n≫ n0 = ND

ces deux situations seront analysées en détail ultérieurement lorsque
nous étudierons la diode.

Dans le cas où il n’existe pas de taux de génération externe (génération thermique uni-
quement), l’expression du taux de recombinaison dans les régions quasineutres peut se sim-
plifier. Dans le cas d’un mécanisme bande à bande

U = Cte(pn− n2
i ) = Cte[(p0 + p̂)(n0 + n̂) − n2

i ]

et compte tenu dep0n0 = n2
i ; pour un type N en faible injection oùn0 = ND, p0 ≪ n0, et

p̂ = n̂ à cause de la quasi neutralité :

U = CteNDp̂ =
p̂

τp

où la constanteτp, homogène à un temps, est appelée durée de vie des porteurs minoritaires.
Dans le cas d’un SC du type P on aurait trouvé

U =
n̂

τn

Dans le cas d’un mécanisme par centre recombinant :

U = CNr
pn− n2

i

p+ n+ 2ni

les mêmes hypothèses conduisent à :

U =
p̂

τp
avec τp =

1

CNr
(7.4)

pour un type N, et à

U =
n̂

τn
avec τn =

1

CNr
(7.5)
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7.4. Semi-conducteurs hors de l’équilibre thermodynamique

pour un type P.
En haute injection le taux de recombinaisons par centres s’écrit, compte tenu de ces

hypothèses (p = n≫ n0 etp0) :

U =
CNr

2τph

où τph est la durée de vie des porteurs en haute injection. Les équations de continuité dans
une région quasi neutre peuvent donc s’écrire :

∂p

∂t
= − p̂

τp
− 1

q

∂Jp

∂x
(7.6)

pour les trous et
∂n

∂t
= − n̂

τn
− 1

q

∂Jn

∂x
(7.7)

7.4.1 Efficacite d’injection d’une jonction pn

Considérons une jonction PN abrupte délimitée par deux contacts ohmiques (cf.figure 7.5).
Un contact ohmique est un contact métal semi-conducteur dont le métal a été choisi pour
que le passage d’un courant ne modifie pas la valeur des concentrationsde porteurs dans
son voisinage par rapport à celles d’équilibre, et pour que la d.d.p supportée par le contact
soit indépendante de la polarisation. En conséquencepn = n2

i au contact ohmique, et nous
verrons plus loin que toute la d.d.p. appliquée à la structure se reporte sur lesemi-conducteur.

P=Na N=Nd

1 J 2

Va

FIG. 7.5 – Jonction PN et contacts ohmiques

L’existence d’une polarisation extérieure entraîne le passage d’un courant dans la struc-
ture. En utilisant la relation d’Einstein (D = UTµ), on peut réécrire les expressions des
densités de courant sans faire apparaître les mobilités :

Jn = qDn(
∂n

∂x
+

n

UT
E) (7.8)
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Jp = qDp(−
∂p

∂x
+

p

UT
E) (7.9)

et en éliminant le champ électrique entre ces deux équations on obtient la relation :

pJn

qDn
− nJp

qDp
=
∂(pn)

∂x
(7.10)

Si l’on intègre cette expression entre les deux contacts ohmiques 1 et 2 oùpn = n2
i on

obtient :
2∫

1

pJn

Dn
dx =

2∫

1

nJp

Dp
dx

En régime statique et dans une jonction où les recombinaisons jouent un rôle négligeable
l’équation de continuité montre que les densités de courant sont constantesle long de la
structure, on peut donc les sortir des intégrales et calculer leur rapport appelé efficacité d’in-
jection :

Jp

Jn
=

2∫
1

p

Dn
dx

2∫
1

n

Dp
dx

= γ

En faible injection où les concentrations des porteurs majoritaires restent proches de celles
de l’équilibre, on a :

J∫

1

pdx ≈ NAWp ≫
2∫

J

pdx

2∫

J

ndx ≈ NDWn ≫
J∫

1

ndx

où Wn et Wp sont les profondeurs des régions N et P de dopages respectifsND et NA.
L’expression de l’efficacité d’injection se réécrit alors :

γ =
DpNAWp

DnNDWn
(7.11)

Dans une jonction P+N où le dopageNA de la région P est très supérieur au dopageND de la
région N la densité de courant de trous est très grande devant celle desélectrons et la valeur
de γ est grande devant l’unité. De telles jonctions sont très utilisées dans les composants
semi-conducteurs ; dans les transistors bipolaires c’est le caractère très dissymétrique de la
jonction émetteur base qui permet d’obtenir un gain en courant important, car le courant
de trous est fourni par le courant de base alors que le courant d’électrons est fourni par le
courant de collecteur.

7.4.2 Relation courant-tension

Considérons une jonction PN abrupte entourée de deux contacts ohmiques, polarisée
par une tension extérieureVa, et calculons la différence de potentielV1 − V2 existant entre
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7.4. Semi-conducteurs hors de l’équilibre thermodynamique

les points extrêmes du semi-conducteur (cf. figure 7.5). En partant de la relation donnant la
densité de courant d’électrons :

Jn = q(Dn
∂n

∂x
+ nµnE)

et en utilisant la relation d’EinsteinD = UTµ, on peut exprimer le champ électrique par la
relation :

E =
Jn

qnµn
− UT

n

∂n

∂x
(7.12)

en intégrant cette relation entre les points 1 et 2 où les contacts ohmiques imposentN(1) =
n2

i /NA, etN(2) = ND, on obtient :

V1 − V2 =

2∫

1

Jn

qµnn
dx− UT ln

NAND

n2
i

(7.13)

Le premier terme de cette expression est la tension de diffusionφ calculée précédemment,
le deuxième représente la tension appliquée à la jonctionVa. En effet si l’on considère que
les contacts ohmiques sont des dispositifs qui imposentpn = n2

i dans le semi-conducteur
dans leur voisinage immédiat, et qui ne subissent pas de variation de potentiel quel que soit
le courant qui les traverse, on peut les considérer d’un point de vueélectrique comme des
sources de tension de valeur constanteVoh1 et Voh2, et donner d’une jonction PN entourée
de deux contacts ohmiques la représentation suivante : On a donc

P N

1 J 2

Va

Voh1 Voh2

FIG. 7.6 – Jonction PN et ddp de contact ohmique

Va = (Voh1 + Voh2) − (V2 − V1)

Or à l’équilibreVa = 0 etV2 − V1 = φ, par conséquentVoh1 + Voh2 = φ, et dans tous les
cas la différence de potentiel entre le coté N et le coté P vaut :

Vn − Vp = V2 − V1 = φ− Va (7.14)
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ce qui donne, compte tenu des expressions 7.13 et 7.14 :

Va =

2∫

1

Jn

qnµn
dx (7.15)

Remarque : L’expression 7.14 montre que la polarisation extérieure
Va modifie la d.d.p.V2 − V1 supportée par la jonction :

V2 − V1 = φ− Va

une polarisation directe (Va > 0) diminue donc la hauteur de barrière
de la jonction.

7.4.3 Approximation de boltzmann

En divisant les deux membres de la relation 7.10 par pn , on obtient :

Jn

qDnn
≈ Jp

qDpp
=
∂ ln pn

∂x

et en intégrant entre le point 1 oùpn = n2
i , et le point J correspondant à la jonction métal-

lurgique (cf. figure 7.6), on trouve :

J∫

1

Jn

qDnn
dx−

J∫

1

Jp

qDpp
dx = ln

pn

n2
i

Cette expression peut être développée de la manière suivante :

2∫

1

Jn

qDnn
dx−

2∫

J

Jn

qDnn
dx−

J∫

1

Jp

qDpp
dx = ln

pn

n2
i

d’après l’expression 7.15 la première intégrale correspond àVa/UT , tandis que les deux
autres intégrales peuvent être négligées dans la plupart des cas pratiques où les chutes oh-
miques dans les régions quasi-neutres sont petites devantUT . Dans ces conditions, la valeur
du produit pn au niveau de la jonction est donné par l’approximation de Boltzmann :

pn(J) = n2
i e

Va

UT (7.16)
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Chapitre 8

La jonction PN

8.1 Régime statique

8.1.1 Étude qualitative a partir du schema des bandes d’énergie

Les figures 8.1, 8.2 et 8.3 montrent l’effet d’une polarisation externeVa sur le schéma
des bandes d’énergie d’une jonction PN. Les hypothèses sont les suivantes :

– il existe encore une région dépeuplée de porteurs encadrée par deux régions quasi-
neutres,

– les chutes de potentiels dans les régions quasi-neutres sont faibles devant l’amplitude
de la tension appliquée et par conséquent la zone de transition supporte intégralement
les variations de tension appliquéeVa

3 Va=0 Cette situation correspond à l’équilibre thermodynamique présentée dans le chapitre
précédent. On rappelle l’existence d’une barrière de potentielqφ qui s’oppose au passage des
porteurs majoritaires vers les régions où ils sont minoritaires. Le champ électrique résultant
de cette variation de potentiel crée dans la zone de transition un courant deconduction qui
équilibre parfaitement le courant de diffusion engendré par les variations de concentration
de porteurs.

3 Va<0 Une tensionVa négative renforce la différence de potentiel supportée par la zone
de transition, et la barrière de potentiel qui s’oppose au passage des porteurs majoritaires
prends la valeurφ − Va supérieure à la valeur d’équilibre. Les porteurs minoritaires, qui
n’ont pas de barrière de potentiel à franchir pour traverser la jonction, sont entraînés par le
champ électrique et donnent naissance à un courant très faible appelé courant de saturation
inverse. La différence de potentiel supportée par la région dépeupléeétant augmentée, cette
région voit son extensionWT croître, il s’ensuit une diminution du gradient de porteurs, et
par conséquent l’équilibre entre courant de conduction et courant de diffusion, qui régnait à
l’équilibre thermodynamique, est rompu au profit de la composante de conduction.

3 Va>0 Une tensionVa positive s’oppose à la tension de diffusion, et par conséquent la barrière
de potentiel vue par les majoritaires est affaiblie, un grand nombre de porteurs est désormais
capable de traverser la jonction, le courant extérieur croit très vite avecVa. La différence
de potentiel supportée par la région dépeuplée étant réduite, cette régionvoit son extension
Wdep diminuer, et il s’ensuit une augmentation du gradient de porteurs, et par conséquent
l’équilibre entre courant de conduction et courant de diffusion, qui régnait à l’équilibre ther-
modynamique, est rompu au profit de la composante de diffusion.
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q φ
Ef

Ev

Ec

Region quasi
neutre P Region quasi

neutre N

Region dépeuplée

Va=0

FIG. 8.1 – Équilibre

Region dépeuplée

Va<0

q (φ - Va )

qVa

FIG. 8.2 – Polarisation inverse
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Region dépeuplée

Va>0

q (φ - Va )

qVa

FIG. 8.3 – Polarisation directe

8.1.2 La jonction PN sans recombinaisons

Nous allons calculer la caractéristique courant tension d’une jonction PN dans le cas
simple d’une jonction P+N abrupte (dopage constant dans chaque région P ou N), et lorsque
l’effet des recombinaisons peut être négligé. Ce cas n’est pas un casd’école n’ayant au-
cune réalité pratique, mais au contraire représente bien la plupart des jonctions réelles. La
figure 8.4 donne les notations utilisées dans ce paragraphe.

3 Calcul de la caracteristique courant tensionEn éliminant le champ électrique entre les ex-
pressions des densités de courant de trous et d’électrons on obtient l’expression 7.10 repro-
duite ci-dessous :

pJn

qDn
− nJp

qDp
=
∂pn

∂x

En intégrant cette expression entre la jonction métallurgique J et le contact ohmique 2, on
trouve :

2∫

J

pJn

qDn
dx−

2∫

J

nJp

qDp
= pn(2) − pn(J)

Lors du chapitre 2 nous avons vu que lorsque les recombinaisons étaientnégligeables, l’équa-
tion de continuité montrait que les densités de courant étaient constantes, etque le rapport
entre la densité de courant de trous et d’électrons était donné par la valeur de l’efficacité
d’injectionγ.

Dans le cas d’une jonction P+N, l’efficacité d’injection est grande devant l’unité et par
conséquent :

Jp ≫ Jn

De plus dans la région N où sont effectuées les intégrales, et dans le casdes faibles niveaux
d’injection où l’excès de porteurs est faible devant le niveau de dopage, la concentration en
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Contact
ohmique Contact

ohmique

-Wp Wn
0

Région P+ Région N

Dopage Na Dopage Nd

1 2J

Va

x

FIG. 8.4 – Description de la jonction

électronsn est très supérieure à la concentration en trousp. On a donc :

2∫

J

pJn

qDn
dx≪

2∫

J

nJp

qDp
dx

De plus le contact ohmique impose :

pn(2) = n2
i

et l’approximation de Boltzmann 7.16 impose :

pn(J) = n2
i e

Va

UT

On obtient donc :

Jp

2∫

J

n

qDp
dx = n2

i (e

Va

UT − 1)

En posant :

Qb =

2∫

J

qndx =

2∫

J

qNddx+

2∫

J

qn̂dx = Qb0 +QS (8.1)

où Qb représente la charge des électrons dans la région Npar unité de surface, qui en faible
injection se réduit àQb0 = qNdWn, on obtient la relation classique :

Jp =
q2n2

iDp

Qb0
(e

Va

UT − 1) (8.2)
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Remarque : en toute rigueur, l’intégrale donnant la valeur de Qb0 doit
être effectuée sur la région quasi-neutre N et non sur tout lecoté N.

La densité de courant totaleJ s’en déduit aisément ; elle est donné par la relation bien
connue :

J = JS(e

Va

UT − 1) (8.3)

où la densité de courant de saturationJS est donnée par l’expression :

JS =
q2n2

iDp

Qb0

(
1 +

1

γ

)
(8.4)

La figure 8.5 montre l’allure de la caractéristique courant tension prévue par cette relation.

J

Va

FIG. 8.5 – Caractéristique courant tension d’une jonction PN idéale

La valeur de la charge stockéeQS par les porteurs en excès revêt une grande importance
en régime dynamique, et il est intéressant de l’évaluer. La relation 7.10 réécrite dans la région
quasi-neutre N, aux faibles niveaux d’injections devient :

− nJp

qDp
≈ dpn

dx

soit encore puisque n est sensiblement égale àNd

Jp = −qDp
dp̂

dx

Cette relation montre que le courant d’une jonction PN en faible injection est uncourant
de diffusion de minoritaires (trous dans la RQN N), et par ailleurs, que dans le cas où les
recombinaisons sont négligeables, la répartition de l’excès de porteurs est linéaire comme le
montre la figure 8.6 puisque les densités de courant sont constantes.
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X

J Wn

P(x)

FIG. 8.6 – Répartition de l’excès de trous dans la région quasi neutre N

La charge stockéeQs, intégrale de l’excès de porteurs, est donc proportionnelle à l’aire
sous la courbe de la figure 8.6 (se rappeler que dans une région quasi-neutre l’excès de trous
est égal à l’excès d’électrons), soit :

Qs =
1

2
q[p̂(J) − p̂(Wn)]Wn

au niveau de la jonction l’approximation de Boltzmann donne :

pn(J) = pNd = n2
i e

Va

UT

et donc

p̂(J) = p− n2
i

Nd
=
n2

i

Nd
(e

Va

UT − 1)

tandis qu’au niveau du contact, le contact ohmique impose un excès de porteurs nul. On
obtient donc :

Qs =
1

2
q
n2

i

Nd
(e

Va

UT − 1)Wn (8.5)

Le rapport entre la charge stockéeQs et le courant de trousJp est homogène à un temps
appelé temps de transit des porteurs, dont la valeur est constante dans toute la plage des
faibles niveaux d’injection :

τB =
W 2

n

2Dp
(8.6)

Le temps de transit représente le temps moyen que mettent les trous injectés dansla région
N pour la traverser et arriver jusqu’au contact, nous verrons plus loin que le temps de transit
est un paramètre très important en régime dynamique.
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8.1. Régime statique

3 Cas des forts niveaux d’injectionsLorsque le niveau d’injection dans la région quasi-neutre
N est élevé, la concentration des porteurs dépasse le niveau de dopage, et la valeur deQb

devient égale à la charge stockée par les porteurs dans la région quasi-neutre NQs, on a
donc :

n̂ = p̂≫ Nd

et

Qb0 ≪ Qs ≈ Qb

Dans la région quasi-neutre N, la relation 7.10 devient dans ces conditions, et dans le cas
d’une efficacité d’injectionγ grande devant l’unité :

− p̂Jp

qDp
=
dp̂2

dx

ou encore :
dp̂

dx
= − Jp

2qDp

ce qui montre, puisqueJp est constant, que la concentration des trous varie de manière li-
néaire, comme en faible injection, entre la jonction et le contact dans la région quasi neutre
N, la figure 8.6 représente encore parfaitement la variation de l’excès des porteurs.

La charge stockéeQs, intégrale de l’excès de trous, est donc proportionnelle à l’aire sous
la courbe de la figure 8.6, soit :

Qs =
1

2
q[p̂(J) − p̂(Wn)]Wn

au niveau de la jonction, l’approximation de Boltzmann donne :

pn(J) = p̂2 = n2
i e

Va

UT

tandis qu’au niveau du contact, le contact ohmique impose un excès de porteurs nul. On
obtient donc :

Qs =
1

2
qnie

Va

2UT Wn (8.7)

et en reportant dans l’expression 8.2 de la densité de courantJp, on trouve :

J ≈ Jp =
2qniDp

Wn
e

Va

2UT (8.8)

Cette relation montre qu’aux forts niveaux de polarisation directe le courant croit moins
vite avec la tension appliquée ; lorsque l’on trace le courant en fonction dela tension en
coordonnées semi logarithmiques on obtient une caractéristique linéaire par morceaux dont
la pente vaut1/UT en faible injection et1/(2UT ) en forte injection comme le montre la
figure 8.7. Les coordonnées du point d’intersection des asymptotes Jh et Vh, sont données
par les relations :

JH =
4DpQb0

W 2
n

et VH = 2UT ln
2Qb0

qniWn
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0

Va

Log(J)

Jh

Vh

FIG. 8.7 – Infléchissement de la caractéristique dans le cas des fortes injections

Remarque : On peut aussi en forte injection calculer le temps de tran-
sit des trous dans la région quasi-neutre N, on trouve :

τbH =
W 2

n

4Dp

(8.9)

Remarque : On aurait pu calculer le courant d’électrons en adop-
tant un raisonnement identique mais en travaillant dans la région quasi-
neutre P. On aurait trouvé :

Jn =
q2n2

iDn

QE

(e

Va

UT − 1) (8.10)

avec

QE =

J∫

1

qpdx = qNaWp

dans le cas d’une jonction abrupte, car étant donné la concentration des
dopants dans la région P+, les forts niveaux d’injection ne sont jamais
atteints dans cette région.
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8.1. Régime statique

8.1.3 Effet des recombinaisons

caractéristique courant tension

Nous allons maintenant reprendre le calcul de la caractéristique courant-tension d’une
jonction PN sans négliger l’effet des recombinaisons. La relation 7.10

pJn

qDn
− nJp

qDp
=
∂pn

∂x

se réécrit, en faible injection, et dans la région quasi-neutre N,

Jp = −qDp
∂p

∂x
= −qDp

∂p̂

∂x
(8.11)

Par ailleurs, l’équation de continuité des trous dans la région quasi-neutreN s’écrit en régime
statique :

∂p

∂t
= 0 = − p̂

τp
− 1

q

∂Jp

∂x
(8.12)

En combinant les relations 8.11 et 8.12 on obtient l’équation différentielle suivante :

∂2p̂

∂x2
− p̂

Dpτp
= 0 (8.13)

dont la solution est :

p̂(x) = p̂0

sh [Wn−x
Lp

]

sh [Wn

Lp
]

(8.14)

Dans cette relation la grandeurLp est homogène à une longueur, appelée longueur de diffu-
sion des trous, elle s’exprime en fonction de la durée de vie et de la constante de diffusion,
par la relation :

Lp =
√
Dpτp (8.15)

L’excès de trous dans la région quasi-neutre au voisinage de la jonction se calcule à partir de
l’approximation de Boltzmann, et vaut :

p̂0 =
n2

i

Nd
(e

Va

UT − 1) (8.16)

En reportant ces expressions dans la relation 8.11, on obtient l’expression de la densité de
courant de trous dans la région quasi-neutre N :

Jp(x) = qDp
p̂0

Lp

ch [Wn−x
Lp

]

sh [Wn

Lp
]

(8.17)

En adoptant le même raisonnement dans la région quasi-neutre P, on auraitobtenu des ex-
pressions similaires concernant l’excès d’électrons et la densité de courant d’électrons.

La figure 8.8 montre l’allure des variations de la concentration des porteursminoritaires
dans les régions quasi-neutres que nous venons de calculer. La densité de courant totale
traversant le dispositif est constante, pour la calculer il suffit donc de connaître en un point de
la structure la densité de courant de trous et la densité de courant d’électrons. En polarisation
directe l’extension de la zone dépeuplée est très faible devant les profondeurs des régions
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0

x

P(x)
N(x)

1 2

FIG. 8.8 – Densités de porteurs libres avec recombinaisons

quasi neutres, si bien que les mécanismes de recombinaisons n’entraînent qu’une très faible
variation des densités de courant pendant la traversée de la région de transition, on a donc :

J = Jp(0) + Jn(0) ≈= qn2
i [

Dp

LpNd
coth

Wn

Lp
+

Dn

LnNa
coth

Wp

Ln
](e

Va

UT − 1) (8.18)

et on retrouve encore une caractéristique courant tension de la forme

J = JS(e

Va

UT − 1)

La figure 8.9 montre l’allure des variations des densités de courant le long de la structure.

Remarque : Pour des valeurs de durée de vie élevées, les longueurs
de diffusionLp et Ln deviennent grandes devant les profondeurs des
régions quasi-neutresWn etWp, et les expressions que nous venons
d’établir tendent alors vers les expressions obtenues en ignorant les mé-
canismes de recombinaisons. On appellera doncjonctions courtesdes
jonctions dont les profondeurs des régions N et P sont très inférieures à
la longueur de diffusion des porteurs minoritaires, etjonctions longues
celles dont les dimensions sont grandes devant la longueur de diffusion
des porteurs.

3 Cas des jonctions longues :Dans le cas des jonctions longues, la simplification des résultats
précédents pour une jonction P+N par exemple, entraîne les résultats suivants :

J ≈ qn2
iDp

LpND
(e

Va

UT − 1) (8.19)
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FIG. 8.9 – Variations des densités de courant dans une jonction PN avec recombinaisons

QS = τpJ (8.20)

La longueur de diffusion des trousLP a remplacé la profondeur de la région quasi neutre
WN , et la durée de vie le temps de transit des trous dans cette même région.

Courant de saturation inverse

Le courant qui traverse une jonction PN sous polarisation inverse présente deux contri-
butions : le courant de saturation inverse de diffusionJS que nous avons déjà calculé, et le
courant de génération thermique dans la région de transition que nous noteronsJG.

Si l’on calcule l’expression du taux de génération recombinaison dans la région de charge
d’espace oùpn≪ n2

i , on s’aperçoit qu’il est négatif et qu’il y a donc génération de porteurs
dans cette région :

U = CNR
pn− n2

i

P +N + 2ni
≈ −CNR

ni

2
= −ni

2τ
(8.21)

L’intégration des équations de continuité dans la région dépeuplée montre alors qu’à la tra-
versée de la région dépeuplée le courant incidentJS subit un accroissement∆J du à la
génération thermique :

∂P

∂t
= 0 = −U − 1

q

∂Jp

∂x

d’où

∆Jp = ∆J = JG =
qni

2τ
WT (8.22)

Ce courant, qui est prépondérant aux températures ambiantes jusqu’aux environs de 200◦C,
est proportionnel à la concentration intrinsèque Ni, et croit donc avec latempérature avec
approximativement la même loi. Par ailleurs ce courant étant proportionnel àl’extension de
la région dépeuplée le courant inverse croit sensiblement avec la tensionappliquée.
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8.1.4 Tenue en tension inverse

Dans une jonction PN polarisée en inverse la différence de potentiel supportée par la
région de transition est augmentée de la valeur de la tension appliquéeVa (cf. figure 8.2).
Les relations établies au chapitre précédent qui permettent de calculer le champ maximum et
l’extension de la région dépeuplée sont encore valables si l’on remplaceφ parφ − Va dans
ces expressions.

Pour une jonction P+N, par exemple, on obtient :

EM =

√
2qNd

ǫ
(φ− Va) (8.23)

et

WT ≈
√

2ǫ

qNd
(φ− Va) (8.24)

On remarque que l’augmentation de la tension inverse en valeur absolue se traduit par une
augmentation du champ maximum et de l’extension de la région dépeuplée.

3 Phénomènes limitant la tension blocable par une jonctionSi la tension inverse appliquée à
une jonction est augmentée au delà d’une certaine valeurVb appelée tension de claquage
(breakdown voltage), le courant inverse augmente brutalement et plus rien ne s’oppose au
passage du courant au niveau de la jonction. Deux mécanismes physiques déterminent cette
tension de claquage ; le mécanisme d’avalanche, ou l’effet Zener pour les jonctions fortement
dopées.

Claquage par avalanche

Si le champ électrique qui règne dans la région dépeuplée est suffisamment fort, les
porteurs qui y transitent pourront acquérir entre deux collisions l’énergie nécessaire pour
ioniser un atome du réseau cristallin, et donc générer une paire électron trou. On conçoit
aisément que ce taux de génération par avalanche doit être proportionnel au champ électrique
local, et au flux de porteurs qui traverse la région dépeuplée :

GA(x) = A(E)
J

q

Les équations de continuité dans la zone désertée s’écrivent donc (ennégligeant les autres
taux de génération recombinaison) :

∂P

∂t
= 0 = GA(x) − 1

q

∂Jp

∂x

∂N

∂t
= 0 = GA(x) +

1

q

∂Jp

∂x

ce qui se traduit pour les courants d’électrons et de trous, par une variation de courant∆J à
la traversée de la zone désertée comme le montre la figure 8.10 on obtient :

∆J = ∆Jp = −∆Jn = J

∫

WT

A(E)dx

Sans le mécanisme d’avalanche le courant serait égal au courant de saturation de la jonc-
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FIG. 8.10 – Densités de courant dans la jonction

tion JS somme des courants incidents d’électrons et de trousJNi et JPi. En raison de ce
mécanisme il vaut :

J = JNi + JPi + ∆J = JS + ∆J =
JS

1 −
∫

WT

A(E)dx
(8.25)

Le courant devient très grand lorsque l’intégrale s’approche de l’unité, ce qui correspond au
claquage de la jonction. Pour minimiser la valeur de cette intégrale d’ionisation il convient de
réduire au maximum la valeur du champ électrique, ce qui s’obtient en choisissant le dopage
d’une des deux régions P ou N de la jonction suffisamment faible. C’est pourquoi la tension
de claquage des jonctions diminue lorsque le dopage de la région la moins dopée augmente,
comme l’indique la relation empirique suivante :

Vb = 60[
1016

Nd ouNa
] (8.26)

Vb est exprimé en volts etNd ou Na en cm−3. On obtient par exemple,Vb = 60V pour
N = 1016cm−3, etVb = 1900V pourN = 1014cm−3.

Claquage par effet zener

Pour des jonctions fortement dopéesN > 1018cm−3), l’extension de la zone désertée
est très réduite, si bien que le mécanisme d’avalanche n’apparaîtrait quepour des valeurs
de champ électrique considérables. Or au delà de valeur de l’ordre de 106V/cm dans le sili-
cium, le champ électrique génère des paires électron trou par effet tunnelà travers la bande
interdite, et c’est donc ce mécanisme appelé effet zener qui limite la tension blocable des
jonctions fortement dopées.
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8.2 Régime dynamique

8.2.1 Analyse qualitative

Cas d’un échelon de tension

On considère une jonction P+N sans recombinaisons et en régime de faible injection, po-
larisée en direct par la tensionV0, elle conduit donc le courantI0 qui provient essentiellement
du courant de diffusion des trous dans la région quasi neutre N. On a donc :

I0 = SJp(J) = −qSDp
∂P

∂x

ce qui montre que le courant en régime statique est proportionnel au gradient des trous dans
la région quasi neutre N. La figure 8.11 montre l’évolution de la concentration des trous dans
la région quasi neutre N, lorsque l’on applique un échelon de tension à cette jonction P+N.
Comme nous venons de le voir, la concentration des trous évolue au cours du temps entre les
courbest = tinitial où le gradient de porteurs est l’image du courant initialI0 et la courbe
t = tinfini où le gradient de porteurs est l’image du courant final.

t croit

t infini

t initial

J Contact

P(x)

FIG. 8.11 – Évolution de la densité de porteur pour une jonction soumise à un échelon de
tension

Lorsque la tensionV0 augmente brutalement jusqu’à la valeurV0 + ∆V , après un bref
retard correspondant à la propagation des ondes électromagnétiques lelong des régions quasi
neutres, l’incrément de tension∆V vient modifier la hauteur de barrière vue par les porteurs,
et au bout d’un intervalle de temps de l’ordre de grandeur du temps de relaxation la concen-
tration des porteurs au niveau de la jonction est augmentée. Cette augmentation se calcule
aisément en utilisant l’approximation de Boltzmann :
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p(J) =
n2

i

Nd
e

Va

UT

Avant l’échelon et jusqu’à l’instant initial on a donc :

p(J, t = 0) =
n2

i

Nd
e

V0

UT

et un bref instant après l’échelon :

p(J, t = 0 + ǫ) =
n2

i

Nd
e

V0 + ∆V

UT

Si la concentration des trous au niveau de la jonction suit de manière quasiinstantanée les
variations de tension appliquée, il n’en est pas de même dans toute la région quasi neutre, les
porteurs se déplaçant par diffusion on n’obtient la répartition des porteurs finale, qu’au bout
d’un intervalle de temps comparable au temps de transit des porteurs. Le courant de trous au
niveau du contact étant lui aussi proportionnel au gradient, est parconséquent inférieur au
courant de trous à la jonction durant toute la phase transitoire. Ceci montrequ’il entre dans
la région quasi neutre N plus de trous qu’il n’en sort, et donc il y a augmentation de la charge
stockée pendant tout le transitoire. Cette région étant neutre il y a un stockage identique
d’électrons, en effet, la continuité du courant impose que le courant d’électrons soit plus
important au niveau du contact qu’au niveau de la jonction pour que la somme des courants
des deux types de porteurs soit constante dans la structure. Les flux d’électrons étant de sens
contraires au courants, il rentre donc dans la région quasi neutre plusd’électrons qu’il n’en
sort, et la charge stockée en électrons croît de la même manière que celle destrous. Cette
augmentation de charge stockée cesse lorsque le régime permanent est atteint, ce qui se
produit lorsque les trous ayant diffusés jusqu’au contact on aJp(J) = Jp(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 à la jonction qui est propor-
tionnel au courant subit une brusque variation à l’instant initial et sa valeur ne change plus
par la suite, c’est la diffusion des trous qui va établir progressivementce gradient dans toute
la structure comme le montre la figure 8.13. Ici encore, comme le montre la figure 8.14 le
courant de trous au contact ne sera égal à celui à la jonction qu’en régime permanent, et une
variation de charge stockée dans la région quasi neutre en découlera,la constante de temps
sera ici aussi de l’ordre du temps de transit des porteurs dans la régionquasi neutre

Remarque : Nous venons de voir que dans les jonctions sans recombi-
naisons le temps de transit des porteurs dans les régions quasi neutres et
la charge stockée par ces porteurs dans ces régions gouvernaient le ré-
gime dynamique. Dans le cas des jonctions longues où les mécanismes
de recombinaisons sont prépondérants les mécanismes transitoires sont
similaires, mais le régime permanent sera atteint après un intervalle de
temps proche de la durée de vie des porteurs. La rapidité d’une jonc-
tion PN est donc étroitement liée au temps de transit des porteurs dans
le cas des jonctions courtes, et à la durée de vie dans le cas des jonctions
longues.
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Jp(J)

Jp(C)

t

J0

FIG. 8.12 – Évolution des courants dans le temps

t croit

t infini

t initial

J Contact

P(x)

FIG. 8.13 – Évolution de la densité de porteur pour un échelon de courant
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Jp(J)

Jp(C)

t

J0

FIG. 8.14 – Évolution des courants dans le temps

8.2.2 Analyse quantitative

On se limitera, pour simplifier les calculs et pour obtenir des solutions analytiques, au
cas des faibles niveaux d’injection et aux excitations lentement variables (dans le domaine
fréquentiel leur spectre sera limité aux fréquences faibles par rapport à l’inverse du temps
de transit des porteurs).

Calcul des courants en régime dynamique dans les jonctions sans recombinaisons

On considère une jonction PN polarisée par la tensionVa (cf. figure 8.15). On se place
dans la région quasi neutre N où les hypothèses énoncées précédemment (faible injection et
sans recombinaisons) nous permettent d’écrire :





∂N

∂t
≈ 1

q

∂Jn

∂x

Jn ≈ qDn
∂N

∂x

On a donc l’équation différentielle

∂N

∂t
= Dn

∂2N

∂x2

qui se traduit dans le domaine fréquentiel par l’équation :

pN(x, p) = Dn
∂2N(x, p)

∂x2
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FIG. 8.15 – Jonction PN polarisée

où p est la variable de Laplace. La résolution de cette équation donne :

N(x, p) =
NW −N0e

−Z

eZ − e−Z
e
√

p/Dnx +
N0e

Z −NW

eZ − e−Z
e−

√
p/Dnx

avec

Z =
√
p/DnW

N0 etNW sont les transformées de Laplace des concentrations d’électrons au voisinage de
la jonction et du contact ohmique :





N0 = N(0, p) = L(
n2

i

Na
e

Va

UT )

NW = N(W,p) = L(
n2

i

Na
)

Les courants d’électrons aux abscisses correspondantes ont doncpour expression :





Jn(0, p) =
qDn

W
(
Z

shZ
NW − Z coth (Z)N0)

Jn(W,p) =
qDn

W
(− Z

shZ
N0 − Z coth (Z)NW )
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Pour des variations lentes de l’excitation une solution approchée peut êtreobtenue en faisant
un développement limité des fonctions hyperboliques :





Z

shZ
≈ 1

Z cothZ ≈ 1 + Z2/2

Z ≪ 1 ⇒ ω ≪ 1

τb

On obtient alors dans le domaine fréquentiel :




Jn(0, p) =
qDn

W
(NW −N0 − Z2/2)

Jn(W,p) =
qDn

W
(NW −N0 + Z2/2)

ce qui se traduit dans le domaine temporel par les relations :




Jn(0, t) = −qn
2
iDn

NaW
(e

Va

UT − 1) − d

dt
(
W 2qn2

iDn

2DnNaW
e

Va

UT )

Jn(W, t) = −qn
2
iDn

NaW
(e

Va

UT − 1)

qui se réécrivent en utilisant les expressions du temps de transit des porteurs et de la densité
de courant de saturation :





Jn(0, t) = −JSN (e

Va

UT − 1) − dQSN

dt

Jn(W, t) = −JSN (e

Va

UT − 1)

(8.27)

Les expressions précédentes montrent qu’en régime dynamique lentementvariable le
courant d’électrons dans la région quasi neutre P au voisinage de la jonction résulte de la
superposition du courant de diffusion et d’un courant réactif résultant des variations de la
charge stockée par les électrons. Par ailleurs on doit noter que les expressions du courant de
diffusion et de la charge stockée restent identiques à celles du régime statique. La solution
précédente, obtenue par un développement limité élémentaire des fonctions hyperboliques,
est identique à celle qui résulterait d’une analyse quasi statique de ce composant.

Un calcul identique réalisé dans la région quasi neutre N aurait montré quele courant
de trous au voisinage de la jonction résulte de la superposition du courant de diffusion des
trous dans cette région et du courant résultant des variations de charge stockée par ces trous.
La continuité des courants au niveau des contacts ohmiques est assuréepar les courants de
majoritaires.

Pour obtenir le courant dynamique total il convient d’ajouter aux courants précédents le
courant de déplacement qui n’a pas été pris en compte dans cette analyse.

Une analyse similaire des jonctions longues (recombinaisons dominantes) aboutirait au
même résultat, la durée de vie des porteurs remplaçant seulement le temps de transit.

Modèle dynamique de la diode

Compte tenu du paragraphe précédent le modèle dynamique de la diode sansrecom-
binaisons et en faible injection est le donné en figure 8.16 Les équations correspondantes
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V a

Idif Istoc Idep

FIG. 8.16 – Modèle dynamique de diode

s’écrivent : 



Idif = IS(e

Va

UT − 1)

Istoc = τ
∂Idif

∂t

Idep = ǫ
dEM

dt

(8.28)

où τ est la durée de vie ou le temps de transit des porteurs.

Modèle dynamique petit signaux

En régime de petits signaux la linéarisation des trois générateurs de courantautour d’un
point de fonctionnement statique (V0, I0) permet de donner un schéma équivalent électrique
de la diode autour de ce point de fonctionnement. Ce schéma fait apparaîtreune conductance
dynamique dont l’origine est liée aux variations du courant de diffusion,une capacité appelée
capacité de stockage liée aux variations de charge stockée, et une capacité de transition mo-
délisant le courant de déplacement résultant des variations dynamiques du champ électrique
qui règne dans cette région.

3 Conductance dynamiqueSi on superpose à la tension continueV0 de polarisation la tension
alternativev, et si celle ci est lentement variable par rapport au temps de transit des porteurs
et à la durée de vie, le courant dans cette jonction sera donné par :

Idif = ISe

V0 + v

UT

150



8.2. Régime dynamique

et lorsque les variations dev sont petites devantUT , un développement limité au premier
ordre montre que le courant présente une composante variable idif dont l’amplitude est pro-
portionnelle àv :

Idif = I0 +
I0
UT

v

On a donc la relation :

idiff =
I0
UT

v = gv

oùg est la conductance dynamique de la jonction. Cette conductance, qui a pour valeur

g =
I0
UT

(8.29)

ne dépend pas de la jonction considérée mais uniquement des conditions de polarisation. Une
jonction présente donc une conductance très faible en inverse et fortement dépendante de la
polarisation en direct.

3 Capacité de stockageComme nous l’avons vu au paragraphe 8.2.1, les variations de tension
entraînent une variation de la charge stockée dans les régions quasi neutres et par conséquent
un effet réactif. Lorsque les variations de tensions sont lentes par rapport à la constante de
temps de la dynamique des charges (temps de transit ou durée de vie), la charge stockée
suit les variations de tension au travers des variations de courant par la relation établie au
paragraphe 8.1.2 :

QS = τJdif = τJse

V a

UT

la valeur deτ étant donnée par le temps de transit dans le cas des jonctions courtes, ou par
la durée de vie dans le cas des jonctions longues. Ces variations de charge stockée donnent
naissance au courant variable :

istoc = S
dQS

dt
= S

QS

dVa

dVa

dt
= CS

dVa

dt

On obtient donc :
CS = τg (8.30)

3 Capacité de transitionLa région de transition de la jonction supporte la quasi totalité de
la tension extérieure, lorsque celle-ci varie, ces variations se répercutent sur la région de
transition qui voit son extension varier et avec elle sa charge induite par ledécouvrement
des impuretés fixes. Ces variations de charges induisent des variations du champ électrique
et donc un courant de déplacement qui peut être modélisé par une capacité de transition en
régime de petit signaux. Le champ électrique à la jonction est donné par la relation :

EM =

√
2qNaNd

ǫ(Na +Nd)
(φ− Va)

Les variations de tensions entraînent donc l’apparition du courant de déplacement :

idep = Sǫ
dEM

dt
= Sǫ

dEM

dVa

dVa

dt
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soit

idep = S

√
ǫqNaNd

2(Na +Nd)(φ− Va)

dVa

dt
= CT

dVa

dt

On en déduit la valeur de la capacité de transition

CT = S

√
ǫqNaNd

2(Na +Nd)(φ− Va)
(8.31)

Remarque : Cette expression aurait pu être obtenue en appliquant la
formule du condensateur plan avec comme épaisseur l’extension de la
région dépeuplée.

Schéma équivalent petit signal d’une jonction PN

Le schéma équivalent petit signal d’une jonction PN fait donc apparaîtreune conductance
g qui ne dépend que de la polarisation de la jonction, une capacité de stockageCS résultant
du stockage des charges dans les régions quasi neutres, et d’une capacité de transitionCT

provenant de la région dépeuplée qui se comporte comme un condensateur plan à épaisseur
variable. La capacité de transition est prépondérante en inverse, alorsque la capacité de
stockage domine très vite en polarisation directe.

Cs

g

j

v

CT

FIG. 8.17 – Modèle 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 généralement
obtenue par discrétisation dans le domaine temporel :
à chaque instant t le schéma équivalent est calculé et la réponse à
l’instant t+dt est obtenue en remplaçant la diode par son circuit li-
néaire équivalent. La validité de cette méthode suppose de limiter
les incréments de temps dt de manière à obtenir des incréments
de tension appliquée à la diode compatibles avec la validité du
modèle petit signal.

8.2.3 Commutation d’une jonction pn sur charge resistive

Mise en conduction

On attaque une jonction P+N en série avec une résistanceR par un échelon de tension
comme le montre la figure 8.18. A l’instant initial, la concentration des porteurs dans la

R

V

I

FIG. 8.18 – Commutation d’une diode sur charge R

structure est celle de l’équilibre. Après un bref délai nécessaire à la charge de la capacité de
transition vers la valeur de la tension de diffusion, le courant s’établit à la valeurE/R dans
la mesure où la DDP supportée par la jonction en direct reste faible devant lachute ohmique
dans la résistanceR.
Le courant dans la structure étant sensiblement égal au courant de trous au niveau de la jonc-
tion, et celui-ci étant un courant de diffusion, il s’établit donc de manière quasi instantanée,
un gradient de trous à la jonction qui se propage ensuite par diffusion dans toute la région
quasi neutre N. Au début du transitoire, le gradient des trous étant nulau niveau du contact,
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Chapitre 8. La jonction PN

un courant d’électrons provenant du contact assure la continuité du courant, et la neutralité de
la région quasi neutre. La différence entre le courant de trous à la jonction et au contact pen-
dant le régime transitoire entraîne une augmentation de la charge stockée. Les figures 8.19
et 8.20 illustrent l’analyse précédente.

FIG. 8.19 – Évolution de la densité de porteurs

La chute de tension dans la diode se déduit des concentrations de porteurs par l’approxi-
mation de Boltzmann, elle doit donc évoluer entre une valeur nulle et la valeur correspondant
au régime permanent. Toutefois, cette approximation négligeant les chutes detension dans
les régions quasi neutres n’est pas toujours vérifiée au début du régime transitoire, tout par-
ticulièrement dans les jonctions possédant une région quasi neutre profonde et faiblement
dopée, comme les diodes de puissance. On observe souvent dans ce type de jonctions une
surtension due à cet effet résistif.

Blocage

La jonction conduisant le courant direct en régime permanent, on retourne brutalement
la tensionE.

La capacité d’une jonction PN à bloquer une tension inverse repose sur l’existence d’une
région dépeuplée de porteurs, or la charge stockée par les porteurs en excès doit d’abord
être évacuée (au moins autour de la jonction) pour que celle-ci se développe, la jonction ne
peut donc encore supporter une tension inverse. La DDP supportée par la jonction peut être
évaluée par l’approximation de Boltzmann, elle est positive au début du transitoire (tant que
le produitpn au niveau de la jonction est supérieur àn2

i ), et est très faible par rapport àE.
Le courant s’établit donc instantanément en sens inverse à la valeur−E/R. Ce courant étant
proportionnel au gradient de porteurs à la jonction, ce gradient s’inverse donc au début du
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Jp(J)

Jp(C)

t
Jn(C)

FIG. 8.20 – Évolution des densités de courant

transitoire, et reste constant tant que la charge stockée est présente dans toute la région quasi
neutre. Le courant inverse circulant dans la jonction permet d’évacuer les porteurs en excès
dans la région quasi neutre, et de réduire la valeur de la charge stockée et des concentrations
de porteurs. Dans le cas des jonctions longues la charge stockée est réduite aussi par le jeu
des mécanismes de recombinaisons.

Après un certain retard appelé temps de désaturation, le produitpn à la jonction devient
inférieur àn2

i et une région dépeuplée peut alors apparaître, ainsi qu’une tension aux bornes
de la jonction en inverse ce qui permet une réduction du courant inverse. Lorsque toute la
charge stockée a été évacuée, le courant s’annule et la phase de blocage est terminée.
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Chapitre 9

Le transistor bipolaire à
homojonctions

9.1 Analyse qualitative

La figure 9.1 représente la structure d’un transistor bipolaire PNP idéalisé, et définit les
notations que nous utiliserons par la suite. Nous raisonnerons en considérant le cas d’un
transistor PNP, mais la transposition au cas d’un transistor NPN s’effectuefacilement en
inversant le sens des tensions et courants et en permutant les indices ’n’ et ’p’ relatifs aux
électrons et aux trous.

Un transistor bipolaire comporte trois couches semiconductrices délimitées pardeux
jonctions PN. La couche la plus dopée constitue l’émetteur. La base est suffisamment mince
pour que les recombinaisons n’y jouent qu’un rôle mineur ; elle est également moins dopée
que l’émetteur afin que l’efficacité d’injection de la jonction émetteur base soit importante.
Enfin la région du collecteur doit être profonde et peu dopée, car la jonction collecteur-base
étant normalement polarisée en inverse, c’est là que se développe la majeure partie de la
région dépeuplée.

En régime normal de fonctionnement la jonction émetteur-base est polarisée en direct et
la jonction collecteur-base en inverse. L’émetteur injecte donc dans la baseun fort courant de
trous dont la majeure partie atteint la jonction de collecteur par diffusion (la base est courte).
Les trous rencontrent au niveau de la jonction collecteur-base le fort champ électrique de la

Emetteur CollecteurBase

WE WB WC

IE

IB

IC

P+ N P−

FIG. 9.1 – Transistor PNP idéalisé
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Chapitre 9. Le transistor bipolaire à homojonctions

zone dépeuplée, ce champ favorise leur passage et les entraîne dans lecollecteur. La jonction
collecteur-base étant polarisée en inverse, le courant qui lui est propre est négligeable devant
le courant de trous injecté depuis l’émetteur, c’est donc ce courant de trous qui constitue la
quasi totalité du courant de collecteur.

Le courant issu de la jonction base-émetteur, qui constitue le courant d’émetteur, se divise
donc en deux (cf. 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 le courant de base. Ce courant
qui provient de l’injection des électrons dans la régionP+ est toujours très petit par rapport
au courant de collecteur (dans une jonctionP+N , on aJp ≫ Jn), on a donc les relations
suivantes :





IE = Ip + In

IC = Ip ≈ IE

IB = In ≪ IC

Par ailleurs, la tension collecteur-base qui est une tension inverse, peut être très supé-
rieure à la tension base-émetteur qui avoisine0, 6V , on a donc :

|IB| |VBE | ≪ |IC | |VCE |

ce qui montre, qu’en utilisant la tension bas-émetteur comme grandeur de commande et la
tension collecteur-émetteur comme grandeur de sortie, on dispose d’une amplification de
puissance conséquente.

IE

IB

IC

P+ N P−

Z.C.E.

E
Ip

In

IE

IB

IC

P+ N P−

JnE

Jp

FIG. 9.2 – Courants de diffusion et concentrations de minoritaires dans un transistor PNP.

9.2 Modèle equivalent en regime statique

Pour établir ce modèle nous allons calculer le courant de trous qui circule dans la région
quasi-neutre N. Nous nous placerons dans l’hypothèse d’une régioncourte, ce qui est tou-
jours le cas pour un transistor bien construit. Ce calcul est semblable au calcul du courant
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IE

IB

IC

P+ N P−

Z.C.E.

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 jonctionP+N , la seule différence réside
dans le fait que le contact ohmique est remplacé par la jonction collecteur-base. La figure 9.3
définit les notations utilisées.

Dans la région quasi-neutre de base, la relation 7.10 se simplifie, et devient:

− nJp

qDp
=
d pn

dx

en intégrant cette relation entre les frontières E et C de la région quasi-neutre on trouve :

Jp =
q2Dp[pn(JBE) − pn(JBC)]

C∫
E

qn(x)dx

L’utilisation de l’approximation de Boltzmann fournit les valeurs du produit pnau voisinage
des jonctions :

pn(JBE) = n2
i e

VEB/UT

pn(JBC) = n2
i e

VCB/UT

Par ailleurs, la charge des électrons dans la région quasi-neutre de base peut se scinder en
deux contributions, la charge des dopants, et la charge des porteurs en excès :

C∫

E

qn(x)dx =

C∫

E

qNDdx+

C∫

E

qp̂(x)dx

soit,
QB = QB0 +QSB

Le courant de trous a donc pour valeur :

Jp =
q2n2

iDpB

QB

[
eVEB/UT − eVCB/UT

]

Le même raisonnement appliqué aux régions quasi-neutres d’émetteur et decollecteur per-
mettrait de calculer le courant d’électrons qui y transite, on trouverait :

JnE =
q2n2

iDnE

QE

[
eVEB/UT − 1

]
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B

E

C

InC

InE

Ip

FIG. 9.4 – Modèle équivalent en régime statique

JnC =
q2n2

iDnC

QC

[
eVCB/UT − 1

]

Le modèle équivalent du transistor en régime statique est indiqué figure 9.4.

Remarque : Ce schéma est valable quelque soit le signe des tensions
VEB etVCB . L’effet des fortes injections est inclus dans les termesQB ,
QE , etQC .

9.2.1 Cas des faibles niveaux d’injection

Lorsque le niveau d’injection reste faible, les valeurs deQB,QE ,QC , peuvent être consi-
dérés comme constantes en première approximation, et on peut écrire dansces conditions :

Ip =
Sq2n2

iDpB

QB0

[
(eVEB/UT − 1) − (eVCB/UT − 1)

]

= ISP (eVEB/UT − 1) − ISP (eVCB/UT − 1)

= ICC − IEC

InE =
Sq2n2

iDnE

QE0

[
eVEB/UT − 1

]
= ISnE [eVEB/UT − 1]

InC =
Sq2n2

iDnC

QC0

[
eVCB/UT − 1

]
= ISnC

[
eVCB/UT − 1

]

Par ailleurs, les rapports entre les courants de saturation étant constantsdans ce cadre
d’hypothèse, on peut poser :

BF =
ICC

InE
=

ISP

ISnE
=
QE0DpB

QB0DnE
= γEB

BR =
IEC

InC
=

ISP

ISnC
=
QC0DpB

QB0DnC
= γCB

où γEB et γCB sont les efficacités d’injection des jonctions EB et CB. On obtient alors
le modèle équivalent statique de Gummel-Poon simplifié, qui est représenté sur la figure 9.5.
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B

E

C

IEC

BR

ICC − IEC

ICC

BF

FIG. 9.5 – Modèle équivalent statique de Gummel-Poon simplifié

Remarque : Dans certains transistors l’effet des recombinaisons n’est
pas totalement négligeable, il s’ensuit un courant de recombinaison
qui vautQSB/τp. Cette composante est négligeable devant le courant
de trous si bien que les valeurs des courants de collecteur etd’émet-
teur ne sont pas affectées, en revanche elle peut être supérieure au
courant d’électrons et modifier considérablement le courant de base.
Même dans ces conditions on peut encore définir un gain en courant
BF constant qui vaut :

BF =
ICC

(QSB/τp)
=
τp
τ

=
durée de vie

temps de transit

9.3 Modes de fonctionnement du transistor bipolaire

Selon le signe des tensionsVEB et VCB appliquées aux deux jonctions du transistor
bipolaire on peut définir quatre régimes de fonctionnement.

9.3.1 Mode bloqué :VEB < 0 et VCB < 0

Lorsque les deux jonctions sont polarisées en inverse les courants quitraversent le com-
posant sont de l’ordre de grandeur des courants de saturation des jonctions qui le constituent.
De plus les jonctions étant en inverse elles peuvent supporter des tensions importantes, le
transistor est bloqué, et il se comporte entre émetteur et collecteur comme un interrupteur
ouvert avec un faible courant de fuite.

9.3.2 Mode normal :VEB > 0 et VCB < 0

Comme son nom l’indique le mode normal est le régime de fonctionnement le plus sou-
vent utilisé et pour lequel sa structure a été optimisée. C’est dans cet étatde polarisation
que nous avons décrit le transistor au paragraphe 9.1. Rappelons qu’un courant important
traverse le dispositif de l’émetteur vers le collecteur, et qu’un courant faible est évacué par
l’électrode de base. Les répartitions des porteurs minoritaires dans les régions quasi neutres,
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IE

IB

IC

P+ N P−

Jp

JnE

FIG. 9.6 – Concentration des minoritaires et sens des courants de diffusion pour le mode
normal.

IE

IB

IC

P+ N P−

Jp

JnE

FIG. 9.7 – Concentration des minoritaires et sens des courants de diffusion pour le mode
inversé.

responsables des courants de diffusions observés en régime normal, sont représentées sur la
figure 9.6.

L’analyse du modèle de Gummel-Poon nous indique que :




IC = ICC

IB =
ICC

BF

IE = ICC +
ICC

BF
= (1 +

1

BF
)IC

Le paramètre BF du modèle peut donc être défini comme le gain en courant enémetteur
commun du dispositif. Sa valeur est égale à l’efficacité d’injection de la jonctionEB, ou au
facteur de transport. Une valeur importante est toujours recherchée, et est atteinte en surdo-
pant l’émetteur par rapport à la base, la centaine est une valeur typique pour un transistor de
type signal.

9.3.3 Mode inversé :VEB < 0 et VCB > 0

Dans cette configuration la symétrie de la structure permet de transposer lesrésultats du
régime normal en intervertissant les rôles du collecteur et de l’émetteur. Le sens des courants
et les répartitions de porteurs sont représentés sur la figure 9.7.

L’analyse du modèle statique de Gummel-Poon donne :




IE = IEC

IB =
IEC

BR

IC = IEC +
IEC

BR
= (1 +

1

BR
)IE
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IE

IB

IC

P+ N P−

JnE

Jp

JnC

FIG. 9.8 – Concentration des minoritaires et sens des courants de diffusion pour le mode
saturé.

On pourrait penser à première vue que le transistor a les mêmes performances en régime
inverse qu’en régime normal. Malheureusement la nécessité d’avoir un collecteur moins dopé
que la base entraîne une faible valeur pour BR, et le rendement du dispositif dans ce régime
est très médiocre, si bien que le transistor n’est jamais utilisé dans cette configuration.

9.3.4 Mode saturé :VEB > 0 et VCB > 0

En régime saturé les deux jonctions du dispositif sont polarisées en direct, ce qui entraîne
l’existence d’une charge stockée dans chaque région quasi-neutre du transistor. La figure 9.8
montre alors les répartitions de porteurs minoritaires le long de la structure. Lecollecteur
étant profond et peu dopé c’est souvent dans cette région que se concentre la majeure part
de la charge stockée, celle-ci a un effet bénéfique en ce qui concerne les chutes ohmiques
dans la région de collecteur lorsque l’on utilise le transistor en interrupteur,mais ralentit
considérablement la transition vers l’état bloqué lors de la commutation d’ouverture.

Les deux jonctions supportant des tensions directes, l’approximation de Boltzmann montre
que la d.d.p. aux bornes de chaque jonction avoisine leur tension de diffusion. La d.d.p. entre
émetteur et collecteurVEC = VEB − VCB est dans ces conditions faible (< 0, 6 V ), et
très peu dépendante du courant collecteur. Le transistor est donc équivalent à un interrupteur
fermé. En régime saturé, le courant de base résulte de l’injection d’électrons dans l’émetteur
et dans le collecteur (cf. figure 9.8),

IB = S(JnE + JnC) =
ICC

BF
+
IEC

BR
,

tandis que le courant de collecteur provient de la différence entre le courant de trous et le
courant d’électrons dans le collecteur,

IC = S(Jp − JnC) = (ICC − IEC) − IEC

BR
.

Le gain en courantIC/IB est toujours plus faible qu’en régime normal, et dépend de l’état
de saturation du transistor.

9.4 Caractéristiques statiques du transistor bipolaire

Les caractéristiques statiques dans la configuration émetteur commun sont représentées
sur la figure 9.9.

Ces caractéristiques découlent directement du modèle statique de Gummel-Poon sim-
plifié que nous avons défini précédemment. La frontière entre le régime saturé et le régime
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Ic

Vec

Mode bloqué

Mode normal

Mode inversé

Veb = 0

Ib = Ib0

Ib = 6Ib0

FIG. 9.9 – Caractéristiques du transistor bipolaire PNP

normal se produit lorsqueVBC = 0, on obtient alors une caractéristique du type diode qui
est tracée sur la figure. Dans ce modèle simplifié on doit garder à l’esprit que :

– Le rapportIC/IB est constant quel que soit la d.d.p. appliquée à la jonction en in-
verse (la jonction BC en régime normal), si bien qu’aucune pente n’est relevée sur ces
courbes contrairement aux observations expérimentales.

– La pente observée sur les caractéristiques réelles provient de la modulation de la
chargeQB par la tension inverse appliquée à la jonction collecteur-base (en régime
normal) qui vient modifier la profondeur de la région quasi neutre. Dansle modèle de
Gummel-Poon complet, cet effet qui porte le nom d’effet Early, est pris en compte.

– L’ effet des fortes injections n’étant pas pris en compte, le rapportIC/IB ne dépend
pas du niveau de courant. Dans la réalité on observe, pour les très forts niveaux de
courantIC un tassement du gain en courant, ce phénomène est dû au passage en forte
injection de la région quasi-neutre de base, ce qui entraîne une dépendance différente
par rapport à la tension de commande des courant de trous et d’électrons. Cet effet est
pris en compte dans le modèle de Gummel-Poon complet.

9.5 Modèle dynamique du transistor bipolaire

Pour obtenir le modèle dynamique du transistor bipolaire il convient d’ajouterau modèle
de Gummel-Poon statique les effets liés au stockage des charges dans les différentes régions
du dispositif. Une approche simplifiée consiste à ne considérer que les charges stockées dans
la région quasi-neutre de base, et les charges liées aux impuretés dans les régions dépeuplées.
Nous nous limiterons encore dans cette analyse au cadre de l’hypothèse quasi-statique.
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P+ N P−

Jp

JBCJEB

Icc

Iec

Qscc

Qsec

FIG. 9.10 – Contributions à 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 à l’injection de porteurs par
l’émetteur, elle est donc proportionnelle au courantICC (pour un transistor PNP, le courant
ICC est le courant de trous, courant qui sera collecté au collecteur, d’oùsa dénomination) et
au temps de transit dans la base :

Qs = τICC

En régime inversé, La charge stockée dans la base est due à l’injection deporteurs par
le collecteur, elle est donc proportionnelle au courant Iec (pour un transistor PNP, le courant
IEC est le courant de trous, courant qui sera collecté à l’émetteur, d’où sadénomination) et
au temps de transit dans la base :

Qs = τIEC

Dans le cas général, la charge stockée dans la base résulte de la superposition des deux
contributions précédentes :

Qs = τICC + τIEC = QsCC +QsEC

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 (appeléeCDE , capacité de diffusion émetteur, dans le modèle de
Gummel-Poon) entre les plots d’émetteur et de base. La chargeQsEC étant contrôlée par
la tension collecteur-base on ajoutera une capacité non linéaire (appeléeCDC , capacité de
diffusion collecteur, dans le modèle de Gummel-Poon) entre les plots de collecteur et de
base.

9.5.2 Charges stockées dans les régions dépeuplées

Ces charges sont encore contrôlées par les tensions appliquées aux deux jonctions, on
ajoutera donc une capacité de transitionCTE entre les plots d’émetteur et de base, et une
capacité de transitionCTC entre les plots de collecteur et de base.
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B
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C

CdC CtC

IEC/BR

CdE CtE

ICC − IEC

ICC/BF

FIG. 9.11 – Schéma équivalent petit signal

9.5.3 Modèle équivalent en régime dynamique

Compte tenu des modifications apportées au modèle statique que nous venons de présen-
ter, on obtient le modèle équivalent représenté sur la figure 9.11, valablepour des fréquences
inférieures au temps de transit des porteurs dans la base. Ce modèle non linéaire peut être
utilisé pour des signaux de forte amplitude, la réponse est obtenue de proche en proche dans
le domaine temporel, en utilisant une discrétisation suffisamment fine pour que leséléments
du modèle puissent être 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 du modèle grand
signal autour d’un point de polarisation. En régime normal la tensionVCB étant négative, le
courantIEC est négligeable devant les autres composantes du courant, et il en est de même du
courant réactif qui lui est associé, tout les éléments résultant de la linéarisation deIEC seront
donc négligés (conductance base-collecteur, capacité de diffusion base-collecteur, transcon-
ductance collecteur-émetteur).

9.6.1 Conductance base-émetteur

La conductance base-émetteur relie les variations du courant de base aux variations de la
tension base-émetteur, on a donc la relation :

gBE =
dIB
dVEB

=
d

dVEB

[
ISP

BF
eVEB/UT

]
=

ICC

BF UT
=
IB
UT
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9.6. Schéma équivalent dynamique petit signal en régime normal dans la configuration
émetteur-commun

gmVEB
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CdEgEB CtE

FIG. 9.12 – Schéma équivalent petit signal d’un transistor PNP

9.6.2 Transconductance

La transconductance relie les variations du courant de collecteur aux variations de la
tension base-émetteur, on a donc la relation :

gm =
dIC
dVEB

=
d

dVEB

[
ISP e

VEB/UT

]
=
ICC

UT
=
IC
UT

9.6.3 Capacité de diffusion

La capacité de diffusion base-émetteur résulte des variations de charge stockée liées aux
variations de la tension base-émetteur :

CDE =
dQS

dVEB
=
dτICC

dVEB
= τ

IC
UT

9.6.4 Capacités de transition

Les capacités de transitionCTE etCTC ont des expressions identiques à celles obtenues
pour la jonction PN :

CTE = S

√
ǫq

2

NENB

NE +NB

1

(φ− VEB)
(9.1)

CTC = S

√
ǫq

2

NCNB

NC +NB

1

(φ− VCB)
(9.2)

NE ,NC etNB sont les dopages des régions d’émetteur, de base, et de collecteur, etS est
la surface de la région active du dispositif. On obtient le schéma équivalent représenté sur la
figure 9.12.

Sur la figure 9.13 est donné à titre de complément le schéma équivalent pourun transistor
NPN.

Les schémas que nous venons de présenter modélisent un transistor idéal. Pour des cal-
culs plus précis, on utilise souvent le schéma équivalent représenté surla figure 9.14 (cas
d’un NPN), qui prend en compte :

– l’effet des résistances d’accèsRE ,RB etRC ,
– l’effet de modulation de l’épaisseur de la base par la tension collecteur-base (effet

Early) par l’adjonction de la conductanceGa,
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FIG. 9.13 – Schéma équivalent petit signal d’un transistor NPN

– la distribution de la capacité collecteur-base entre la région active et la région passive
qui offre souvent la plus grande contribution.

Remarque : Ces mêmes améliorations apportées au modèle non li-
néaire, et l’inclusion des phénomènes de forte injection permettraient
d’obtenir le modèle de Gummel-Poon complet du transistor bipolaire
qui est utilisé par la plupart des logiciels de CAO des circuits.

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 à l’instantt = 0, un échelon de courant de
base. Le circuit électrique correspondant est représenté sur la figure 9.15.

Si l’amplitude deEb est grande devant la tension de diffusion de la jonction émetteur
base, l’échelon de tension est transformé en échelon de courant de valeurEb/Rb. La jonc-
tionBE n’injectant des porteurs que lorsque la tension base-émetteur avoisine la tension de
diffusion, le courant de collecteur reste faible durant la première phasedu transitoire. Cette
phase cesse au bout de l’intervalle de tempstd, qui correspond à la charge de la capacité
de transition émetteur de0 jusqu’à la valeur de la tension de diffusion, et à la charge de la
capacité de transition collecteur de−Ec jusqu’à la valeur−Ec + φ. On a donc la relation :

td
Eb

Rb
=

φ∫

0

CTEdVBE +

−EC+φ∫

−EC

CTCdVBC

A partir de l’instanttd le courant de collecteur commence à croître. Le courant entrant
par la base peut se scinder en deux composantes :

– une composante permettant l’augmentation de la charge stockée.
– une composante entretenant le passage du courant de collecteur comme en régime

permanent, avec le gainBF ,
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FIG. 9.14 – Schéma petit signal d’un transistor NPN non idéal
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FIG. 9.15 – Transistor NPN en commutation
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t
td

Ec/Rc

BF/Ib

Ic
BF τB

FIG. 9.16 – Évolution du courant de collecteur à la commutation

– la charge stockée étant reliée au courant de collecteur par le temps de transit dans
l’hypothèse quasi statique, on a donc la relation :

τB
dIc
dt

+
IC
BF

=
Eb

Rb

Pendant la deuxième phase du transitoire, le courant de collecteur croit donc exponentielle-
ment avec une constante de tempsBFτB, vers la valeurBF IB.

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 la saturation du transistor,
la fin du transitoire consistera en une phase de stockage où la valeur du courant collecteur
variera peu et lentement vers une valeur très voisine deEc/Rc. La figure 9.16 montre l’allure
des variations du courant collecteur.

9.7.2 Bloquage

Le transistor initialement saturé on applique, à l’instantt = 0, un échelon de tension sur
la base de valeur−Eb. Le circuit électrique reste celui de la figure 9.15. La première phase
du transitoire s’appelle la phase de désaturation. pendant cette phase lesdeux jonctions sont
saturées de porteurs et ne peuvent donc pas bloquer de tension inverse. La tension collecteur-
émetteur étant très faible en régime saturé, le courant collecteur reste sensiblement inchangé
durant toute cette période (Ic = −Ec/Rc). La jonction base-émetteur étant elle aussi saturée,
le courant de base n’est limité que par le circuit extérieur et vautIb = −Eb/Rb. Le courant de
collecteur étant constant le gradient des porteurs minoritaires l’est aussi dans la région quasi
neutre de base, et la charge∆QS qui doit être extraite par le courant de base pour désaturer
la jonction de collecteur apparaît clairement sur la figure 9.17. On a donc la relation :

tsIB = ∆QS

170



9.8. Exercice d’application du chapitre : Analyse d’un transistor bipolaire NPN

t = 0

t = ts

N(x)

JBE JBC

∆QS

x

FIG. 9.17 – Variation de la densité de porteur électrons

Une fois la jonction collecteur-base désaturée le transistor se trouve en régime normal et
la situation est identique à celle rencontrée au cours de la mise en conduction.La décrois-
sance du courant est donc exponentielle avec une constante de tempsBFτB. Les formes
d’ondes du courant de base et de collecteur son représentées sur lafigure 9.18.

9.8 Exercice d’application du chapitre : Analyse d’un transistor
bipolaire NPN

Le matériau est du Silicium dont la température est maintenue à 300K, et on prendra :

ni = 1010cm−3

ǫ = 10−12F/cm

k = 1.3810−23J/K

Les caractéristiques du transistor sont résumées ci-dessous :
– Emetteur N+ : dopageNE = 5 1018 cm−3 ; épaisseurWE = 10−4 cm ; constante de

diffusion des trousDpE = 5 cm2/s.
– Base P :dopageNB = 2 1017 cm−3 ; épaisseurWB = 0, 8 10−4cm ; constante de

diffusion des électronsDnB = 20 cm2/s, durée de vie des électronsτn = 500 ns.
– Collecteur N− : dopageNC = 1016 cm−3 ; épaisseurWC = 10 10−4 cm ; constante

de diffusion des trousDpE = 10 cm2/s.

Surface active :10−3 cm2 ; densité de courant nominale250A/cm2.
On polarise le transistor en régime normal à son courant nominal avec une tension

collecteur-base égale à 5 Volts.
1) Calculer les courants de collecteur, de base, et d’émetteur, ainsi quela d.d.p. base-

émetteur (on négligera l’extension des régions dépeuplées dans les régions quasi-
neutres).
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FIG. 9.18 – Évolution deIC et IB au blocage
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FIG. 9.19 – Montage petit signal

2) Calculer les éléments du schéma équivalent petit signal du modèle de Gummel-Poon
simplifié autour de ce point de polarisation.

3) On place un court-circuit entre collecteur et émetteur pour le régime variable, on
appellei2 le courant circulant dans ce court circuit eti1 le courant fourni par un géné-
rateur alternatif à la base du transistor (cf. figure 9.19 ci-dessous). Donner l’expression
du gain en couranti2/i1 en fonction des éléments du schéma équivalent. Calculer la
fréquence de cassure du gain en courant et la fréquence de transition.

4) Calculer les formes d’ondes (courant de collecteur et de base, tension collecteur-
émetteur) correspondant au circuit de la figure 9.20 , la source de tension Eb délivre
un échelon de tension de10, 7 V à partir de l’instantt = 0. On supposera que :
– Dans la phase de déblocage du transistor les effets réactifs prépondérants son liés

aux variations de charges dans la région dépeuplée de la jonction base-émetteur.
– Dans la phase de montée du courant les effets réactifs prépondérantssont liés aux

variations de charges dans la région quasi-neutre de base.
– Le passage entre ces deux régimes se produit brutalement lorsque la tension base

émetteur atteint0, 7 V .
– Lorsque le transistor conduit sa ddp base-émetteur est égale à0, 7 V .
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10 kΩ

1 kΩ

15 V

Eb

FIG. 9.20 – Commutation
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Chapitre 10

Les transistors à effet de champ

10.1 Le transistor à effet de champ de jonction (JFET)

10.1.1 Principe de fonctionnement et structure

La structure idéalisée d’un transistor à effet de champ de jonction (JFET)est représentée
sur la figure 10.1. Le principe de ce composant est la modulation de l’épaisseur d’un canal
conducteur par la zone dépeuplée d’une jonction PN, la commande s’effectue en tension par
l’intermédiaire de l’électrode de grille.. Sur la figure, le canal de type N est constitué par la
région N, et la grille par la région P+. Lorsque l’on polarise en inverse la jonction P+N Grille
Source, une région dépeuplée envahit une partie du canal qui voit son épaisseur diminuer et
donc sa résistance augmenter au fur et à mesure que la DDP inverse grille canal augmente. Si
l’autre extrémité du canal appelé Drain est polarisé par rapport à la source, le courant Drain
Source sera modulé en intensité par la DDP inverse Grille Source.

N P+

Grille

Source
Drain

Id
Vds

canal

région dépeuplée

FIG. 10.1 – Structure d’un transistor à effet de champ
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Chapitre 10. Les transistors à effet de champ

10.1.2 Caractéristiques statiques

La figure 10.2 indique les notations utilisées pour le calcul de la caractéristique courant
tension du JFET.

0
0

a

L

x

y

Wt(x)

P+

N
canal

région dépeuplée

S

G

D

FIG. 10.2 – Extension de la zone dépeuplée

Cas des faibles tensionsVds : régime ohmique

Lorsque la valeur de la tension Drain SourceVds est faible devant la valeur de la tension
Grille Source, l’épaisseurWt de la région dépeuplée est constante tout le long du canal et
n’est fonction que de la valeur deVgs :

Wt(x) = Cte =

√
2ǫ

qND
(φ− Vgs) (10.1)

φ est la tension de diffusion de la jonction Grille canal, Nd est le dopage du canal. La conduc-
tance du canal a pour expression :

G =
qNDµnb

L
(a−Wt) =

qNDµnab

L
[1 −

√
2ǫ

qNDa2
(φ− Vgs)] (10.2)

On peut réécrire l’expression précédente en faisant apparaître la conductance du canal sans
région de charge d’espaceG0 :

G0 =
qNDµnb

L
(10.3)

et la tensionVp au delà de laquelle tout le canal est déplété et aucun courantId ne circule :

Vp = φ− qNDa
2

2ǫ
(10.4)
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10.1. Le transistor à effet de champ de jonction (JFET)

on obtient alors :

G = G0[1 −
√
φ− Vgs

φ− Vp
] (10.5)

Dans ces conditions (Vds ≪ −Vgs), le courant de DrainId croît linéairement avec la tension
Vds :

ID = GVds

TensionsVds intermédiaires

Si la tensionVds n’est pas trop élevée, il existe partout entre source et drain une portion
de canal d’épaisseurWt(x) donnée par la relation :

Wt(x) =

√
2ǫ

qND
[φ− (V (G) − V (x))] =

√
2ǫ

qND
[φ− Vgs + V (x)] (10.6)

et la conductance d’une tranche de canaldx vaut :

G(x) =
qNDµnb

dx
[a−

√
2ǫ

qND
[φ− Vgs + V (x)]]

= G0[1 −
√

2ǫ

qNDa2
[φ− Vgs + V (x)]]

L

dx

= G0
L

dx
[1 − Wt(x)

a
]

= G0
L

dx
[1 −

√
φ− Vgs + V (x)√

φ− Vp

]

Si dV est la DDP supportée par la tranchedx, on a :

ID = G(V )dV

et en intégrant entre la source oùV (x) = 0, et le drain oùV (x) = Vds, on obtient :

L∫

0

IDdx =

Vds∫

0

G(V )dV

Le courant de drainID étant constant, on obtient :

ID = G0[Vds −
2

3
√
φ− Vp

([Vds + φ− Vgs]
2
3 − [φ− Vgs]

2
3 )] (10.7)

LorsqueVds atteint la valeurVdsat, le canal se pince au niveau du drain, on a alors les rela-
tions :

a =

√
2ǫ

qND
(φ− Vgs + Vdsat) (10.8)

Vdsat =
qNDa

2

2ǫ
− φ+ Vgs = Vgs − Vp (10.9)

et

Idsat = G0(φ− Vp)[
Vgs − Vp

φ− Vp
− 2

3
+

2

3
(
φ− Vgs

φ− Vp
)

3
2 ] (10.10)
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Chapitre 10. Les transistors à effet de champ

Vds > Vdsat : régime saturé

Lorsque la tensionVds est supérieure à la valeurVdsat le canal est pincé à partir d’une
certaine abscissex = Lef , la différence de potentiel entre ce point et la source vaut alors
Vdsat. La disparition du canal n’entraîne pas pour autant la disparition du courant de drain, en
effet la différence de potentiel existant dans la zone pincée (Vds−Vdsat) implique la présence
d’un champ électrique dans la direction des x favorable au transfert desélectrons vers le
drain. La figure 10.3 montre l’allure de la région dépeuplée en régime saturé. L’équation 10.8

0
0

a

L

x

y

P+

canal

région dépeuplée

S

G

D

Lef

Ex

Vds>Vdsat

FIG. 10.3 – Transistor FET en régime saturé

qui nous a servi à calculer le courant de drain pourVds = Vdsat reste valable en régime saturé
en remplaçant la longueurL du canal par sa longueur effectiveLef . Il s’ensuit donc une
augmentation progressive deG0 et donc du courantID lorsqueVds croit. En effet, l’abscisse
de pincement se rapproche de la source au fur et à mesure que la tensiondrain croit. Cet
effet entraînant une valeur non nulle de la conductance de sortie sera d’autant plus marqué
que la longueur initiale du canal est court. Au premier ordre cet effet peut être négligé et on
peut approximer la valeur du courant de drain Id en régime saturé par la valeurIdsat qui ne
dépend que deVgs et des caractéristiques physiques du composant. La frontière marquantla
limite du régime saturé sur les caractéristiques statiques s’obtient en portant lavaleurVdsat

dans la relation donnantID :

ID = G0[Vdsat −
2

3
√
φ− Vp

([Vdsat + φ− Vgs]
2
3 − [φ− Vgs]

2
3 )] (10.11)

La figure 10.4 montre les caractéristiques statiques calculées à partir des relations que nous
venons d’établir.
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Id

Vds

Vgs=cte

Régime saturé

Régime ohmique
Vds<<-Vgs

FIG. 10.4 – Caractéristiques statiques

10.1.3 Caractéristiques dynamiques

Nous nous limiterons au modèle équivalent petit signal en régime saturé qui découle de
la linéarisation des équations précédemment établies pour ce régime, et de l’effet capacitif dû
aux variations de la région dépeuplée avec les tensions de commandeVgs etVds. Le schéma
équivalent du transistor intrinsèque (sans éléments parasites) est représenté sur la figure 10.5
dans la configuration source commune.

La transconductanceGm se calcule à partir de l’expression du courant de drain en régime
saturé 10.9 :

Gm =
∂ID
∂Vgs

= G0(1 −
√
φ− Vgs

φ− Vp
) (10.12)

La conductance de sortie est nulle si l’on ne prends pas en compte les variations de la
longueur effective du canal comme c’est le cas dans l’expression 10.9. Les capacitésCgs et
Cgd résultent des variations de charge de la région dépeupléeQ, qui sont commandées par
les tensionsVgs etVds. On a les relations :

Cgs + Cgd =
∂Q

∂Vgs
|Vds=Cte et Cgd =

Q

Vds
|Vgs=Cte (10.13)

L’expression de la chargeQ en fonction des tensions de commande étant difficile à éta-
blir, nous ne développerons pas le calcul et nous nous bornerons à des résultats qualitatifs :
en régime saturéCgs est généralement bien plus grande queCgd, et ces capacités sont en
première analyse proportionnelles à la surfacebL de grille et inversement proportionnelles à
l’épaisseura du canal.
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FIG. 10.5 – Schéma équivalent petit signal

10.2 Le transistor mos (metal oxyde semi-conducteur)

Nous limiterons notre étude au transistor MOS à enrichissement, le fonctionnement des
MOS à 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 polarisationVgs adéquate, il existe toujours une jonction polarisée en

inverse entre la source et la drain, par conséquent aucun courant significatif ne peut circuler
entre ces deux électrodes et le transistor est bloqué. Lorsqu’on applique une tension grille
source positive la capacité métal oxyde semi-conducteur se charge et une charge négative
apparaît dans le semi-conducteur, cette charge est fournie pour les faibles valeurs deVgs

par les charges des accepteurs ionisés d’une région dépeuplée qui apparaît sous l’oxyde.
Lorsque la tensionVgs dépasse une certaine valeur appelée tension de seuilVt, il apparaît
sous la grille une charge de porteurs mobiles concentrée à la surface du semi-conducteur.
Cette charge d’électrons permet alors le passage d’un courant entre source et drain.

10.2.2 Inversion des populations de porteurs en surface d’une structure MOS
idéale

La figure 10.7(a) représente le schéma des bandes d’énergie d’une structure MOS à
l’équilibre en l’absence de charges piégées dans l’oxyde et aux interfaces, dans une structure
idéale où le travail de sortie du métalφm serait tel que le niveau du videE0 serait constant
dans toute la structure. On est alors dans la situation de "bandes plates".

Si l’on applique une d.d.p.VG positive, il y a décalage des niveaux de Fermi et apparition
d’une charge positive sur l’électrode métallique et négative dans le semi-conducteur. Malgré
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G
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Grille Oxyde de grille
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N+ N+

P

Si O2

B

FIG. 10.6 – Structure d’un transistor MOS

la polarisation, la présence de l’isolant permet de considérer le niveau de Fermi constant dans
le semi-conducteur ainsi que d’utiliser les expressions des densités de porteurs établies pour
l’équilibre thermodynamique :

N = NCe
−
Ec − EF

kT

P = NV e
−
EF − Ev

kT

On constate alors, en utilisant ces expressions, la présence d’une région dépeuplée dans le
semi-conducteur sur la figure 10.7(b). Si l’on augmenteVG au delà d’un certain seuil, la
différence énergétiqueEc − EF à la surface du semi-conducteur devient comparable à la
différenceEF −Ev en volume, et la concentration en minoritaires à la surface devient égale
à la concentration en majoritaires dans le volume ; on dit que l’on a atteint le seuild’inversion.
La d.d.p. supportée par le semi-conducteur vaut alors :

1

q
(Ecvolume − Ecsurface) = kT ln

N2
a

N2
i

Au delà de ce seuil, la dépendance exponentielle des distributions de porteurs avec l’éner-
gie, fait que l’on peut approximer ces régions inversées par des distributions surfaciques de
charges et négliger leur chute de potentiel. La tension supportée par le semi-conducteur est
alors constante et vautΦ.

10.2.3 Calcul de la caractéristique courant tension d’un MOSidéal

La figure 10.8 indique les notations utilisées pour le calcul de la caractéristique courant
tension. On noteraWt(x) l’épaisseur de la région dépeuplée à l’abscissex, φ la tension de
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FIG. 10.7 – Schéma des bandes
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diffusion de la jonction N+P,Vsc(x) la ddp supportée par le semi-conducteur à l’abscissex,
etVsb la polarisation source substrat.

G
S D

N+ N+

P

0 L

x

F
F +Vsb+Vds

B

+Vsb

Vsc(x)

FIG. 10.8 – Structure du transistor MOS

La différence de potentiel entre la grille G et le substrat B est supportée pour partie par
l’oxyde et pour partie par le semi-conducteur :

VG − VB = Vox(x) + Vsc(x)

La densité de chargeQ portée par le semi-conducteur à l’abscissex vaut :

Q(x) = −CoxVox(x) = −Cox[VG − VB − Vsc(x)] (10.14)

Cox = ǫox/Wox est la capacité d’oxyde par unité de surface,ǫox la permittivité de l’oxyde,
et Wox son épaisseur. La région dépeuplée supportant la quasi totalité de la ddpdans le
semi-conducteur on peut écrire :

Wt(x) =

√
2ǫVsc(x)

qNa
(10.15)

La charge dans le semi-conducteur se décompose en une charge fixeQf due aux impuretés
dans la région dépeuplée :

Qf (x) = −qNaWt(x)

et en une charge mobile d’électronsQmob :

Qmob = Q−Qf = −Cox[VG − VB − Vsc(x) −
√

2ǫqNaVsc(x)

Cox
] (10.16)

Cette charge mobile existe au niveau de la source, où la ddp supportée parle semi-conducteur
vautφ− Vsb, si la tension grille sourceVgs est supérieure à la valeur seuilVt :

Vgs = VT = φ+

√
2ǫqNa(φ+ Vsb)

Cox
(10.17)
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On constate sur cette expression que la ddp source substratVsb permet de moduler la tension
de seuil d’un transistor MOS. La résistance élémentaire du canal à l’abscissex a donc pour
expression :

dR =
dx

µnWQmob(x)
(10.18)

si W est la largeur du canal. Un calcul similaire à celui effectué pour le JFET conduit à
l’expression du courant de drain. Dans le cas particulier où la source et le substrat sont reliés,
on obtient :

ID =
µnWCox

L
[(Vgs − φ− Vds

2
) − 2

√
ǫqNa

3Cox
((φ+ Vds)

3
2 − φ

3
2 )] (10.19)

cette expression étant valable en régime non pincé, c’est à dire si le canal existe partout entre
grille et drain. LorsqueVds est égale à la valeurVdsat :

VDsat = Vgs − φ+
ǫqNa

C2
ox

[1 −
√

1 +
2C2

ox

ǫqNa
Vgs] (10.20)

le canal se pince enx = L, et pour les valeurs deVds supérieures àVdsat le courant sature à la
valeurIdsat = Id(Vdsat). L’allure des caractéristiques de sortieId(Vds, Vgs) est représentée
sur la figure 10.9.

Id

Vds

Vgs=cte>Vt

Régime saturé

FIG. 10.9 – Caractéristiques statiques

10.2.4 Modèle équivalent simplifié

Regime statique

On peut simplifier les équations établies précédemment avec un bonne approximation en
utilisant les expressions suivantes :
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3 Pour les très faibles valeurs deVds (Vds ≪ φ etVvds ≪ Vgs − VT

ID ≈ µnWCox

L
(Vgs − VT )Vds (10.21)

c’est le régime linéaire

3 Pour les faibles valeurs deVds (Vds ≪ φ)

ID ≈ µnWCox

L
(Vgs − VT − Vds

2
)Vds (10.22)

3 En régime saturé (Vds > Vdsat = Vgs − VT

ID ≈ µnWCox

2L
(Vgs − VT )2 (10.23)

Schéma equivalent dynamique

Le schéma équivalent du MOST est représenté sur la figure 10.10. La topologie est sem-
blable à celle obtenue pour le JFET, avec en plus une capacité drain sourceCds dont l’origine
est en grande partie liée à la région dépeuplée de la jonction drain substrat.La transconduc-
tanceGm s’obtient facilement à partir des expressions précédentes, tandis que les valeurs
des capacités sont difficiles à obtenir analytiquement en raison du caractère bidimentionnel
de phénomènes physiques mis en jeu dans ce composant. Toutefois on peutobtenir l’ordre
de grandeur des capacitésCgs etCgd en négligeant la capacité due au semi-conducteur qui
se trouve en série avec la capacité d’oxyde :

CoxWL = Cgs + Cgd

10.2.5 Structure MOS réelle

Dans une structure MOS réelle, il faut tenir compte des charges piégées dans l’oxyde
et aux interfaces, ainsi que de la différence des travaux de sortie entre le métal et le semi-
conducteur. Lorsque la tensionVgs est nulle on n’est plus dans la situation des "bandes plates"
comme c’était le cas pour une structure idéale. Pour retrouver cette situation, on doit appli-
quer entre grille et source la ddpVFB. On peut tenir compte de ces défauts en modifiant
l’expression de la tension de seuil :

VT = VFB + φ+

√
2ǫNa(φ+ Vsb)

Cox
(10.24)

Remarque : Dans le procédé de fabrication d’un TMOS, on ajuste
toujours la tension de seuil à la valeur désirée par une implantation
précise de charges.
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FIG. 10.10 – Schéma équivalent petit signal du MOST

10.3 Exercices d’application du chapitre

3 I
Un transistor JFET à les caractéristiques suivantes : épaisseur du canal : a=2.5µm, lon-

gueur du canal :L=10µm, largeur du canal :b=100µm région de grille : Na=1018cm−3 ; ré-
gion de canal : Nd=1015cm−3, µn=1000cm2/V.s. Ni=1010cm−3, ǫ= 10−12F/cm

1 Calculer la valeur de la tension de pincement Vp, et de la conductance du canal sans
charge d’espace Go.

2 Tracer la caractéristique Id=f(Vds) pour les valeurs deVgs suivantes : 0,-1, -2, -3, -4V,
(0<Vds<5V avec un pas de 1Volt).

3 PourVds=5V, tracer la caractéristique de transfert Id = f(Vgs). Quelle valeur deVgs

donne une transconductance maximale, calculer sa valeur.
4 Calculer la somme des capacités Cgs et Cgd en régime linéaire pourVgs=0. 5 On se

place àVds=5V etVgs=0V, et on suppose : Cgd/Cgs = 1/10 ; Cgd + Cgs = 0.5 x (valeur de
Cgs+Cgd en régime linéaire pour le mêmeVgs)

- Calculer les éléments du schéma équivalent petit signal.
- Calculer la fréquence de transition Ft (fréquence où le gain en courant est égal à l’unité).
- Exprimer la valeur de Ft en fonction des paramètres technologiques et discuter les

solutions pour améliorer les performances fréquentielles du composant.

3 II
Etude de l’inverseur CMOS
Le schéma électrique de l’inverseur et les notations utilisées sont donnés sur la figure

ci-dessous.
Les caractéristiques des transistors sont les suivantes :
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NMOS
S

D

PMOS

D

S

e s

Vdd=5V

Cl

FIG. 10.11 – Schéma électrique

Cox=50nF/Cm2. NMOS : VTN=1V ; µN=500Cm2/Vs ; WN /LN=1 PMOS : VTP =-1V ;
µP =250Cm2/Vs ; WP /LP =2
1 Tracer les caractéristiques statiques du NMOS IDN (VS) pour VE=0 ; 1 ; 2 ; 3 ; 4 ; 5.
2 Tracer sur le même graphe les caractéristiques statiques du PMOS IDP (VS) pour VE=0 ; 1 ; 2 ; 3 ;
4 ; 5.
3 Déduire du graphe précédent la caractéristique de transfert de l’inverseur VS=f(VE)
4 Calculer la tension de commutation de l’inverseur VC définie VS=VE . Que vaudrait elle si
WP /LP =1 ?.
5 L’entrée de l’inverseur étant attaqué par un signal carré 0 5V, de fréquence 10Mhz, calculer les
formes d’ondes en sortie de l’inverseur pour une capacité Cl de 0,1pF.
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Annexe A

Éléments de fabrication des circuits
intégrés

L’objectif de ce chapitre est de donner quelques notions sur les problèmes relatifs à la
technologie des semi-conducteurs, la fabrication des circuits intégrés, la filière technologique
CMOS.

A.1 Opérations technologiques élémentaires

Pour fabriquer un circuit intégré on doit être capable de réaliser à partird’une plaquette
de semi-conducteur monocristallin,

– des régions de semi-conducteur de dopages différents en type et en concentration ;
– des couches d’interconnexions métalliques ou semiconductrices permettant de relier

les différents composants élémentaires à l’intérieur du circuit intégré ;
– des couches isolantes.

Dans ce paragraphe, nous décrirons succinctement les procédés deréalisation de ces diffé-
rents constitutifs élémentaires du circuit intégré.

A.2 Réalisation du substrat semi-conducteur

Il s’agit d’obtenir, à partir de quartz, un cristal de silicium très pur avectrès peu d’atomes
d’impuretés électriquement actives, ainsi qu’une structure cristalline quasi exempte de dé-
fauts d’empilement des atomes. On réduit d’abord du quartz dans un fourà arc par du car-
bone :

SiO2 + 2C → Si+ 2 CO

Le silicium obtenu, pur à 99%, est ensuite purifié par différents procédés chimiques
jusqu’à l’obtention d’un silicium polycristallin très pur chimiquement (quelques10−9, ré-
sistivité>200Ω.cm). Le monocristal de silicium est obtenu par solidification du matériau
précédent aux environs de 1400◦C sur un germe de monocristal. On obtient alors un lin-
got dont le diamètre peut atteindre 20cm, et qui peut être dopé uniformément durant cette
phase. Le lingot est ensuite découpé en tranches, puis poli. On obtient alors des plaquettes
de semi-conducteur dont le diamètre maximal atteint 20cm environ, et ayant une épaisseur
de quelques centaines de microns, aptes à la réalisation de circuits intégrés.
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A.3 Réalisation des couches de semi-conducteur

Pour réaliser des régions de semi-conducteur de dopages, de types, et d’épaisseurs sou-
haitées on peut procéder par :

– diffusion de dopants ;
– implantation ionique de dopants ;
– croissance cristalline d’une couche de semi-conducteur à partir du substrat.

A.3.1 La diffusion

Le processus de diffusion est le procédé le plus courant pour obtenirune jonction. Les
atomes d’impuretés dopantes du silicium (B, As, Ph,..) ont une constante de diffusion très
faible aux températures ambiantes, pour les faire pénétrer dans le cristal de silicium à partir
de la surface, on doit procéder dans un four à température élevée (1200◦C typique), avec des
durées de diffusion d’autant plus grandes que la profondeur souhaitée est importante (plu-
sieurs dizaines de minutes pour des profondeurs de quelques microns).La concentration des
dopants diminue de la surface vers le volume selon une loi en erfc ou Gaussienne selon que
la diffusion s’effectue à concentration de surface constante ou quantitéde dopants constante.
Le procédé de diffusion s’effectuant à haute température, toutes les impuretés présentes dans
le cristal diffuseront simultanément, et les jonctions précédemment réaliséesverront leurs
caractéristiques changer.

A.3.2 L’implantation ionique

L’implantation ionique consiste à accélérer des ions dopants et à les projetersur la surface
du substrat. La profondeur de pénétration des ions qui dépend de leurénergie, et le nombre
total d’ions implantés qui dépend de la durée d’irradiation sont parfaitement maîtrisés. On
peut, par cette technique, réaliser aisément des jonctions peu profondes(<0,5 micron) et très
dopées qu’il est difficile de réaliser par diffusion. l’arrêt des ions dans le cristal s’effectuant
par chocs sur les atomes du cristal, le réseau cristallin est très perturbé etil est nécessaire
d’effectuer un recuit rapide (quelques secondes vers 1000◦C) pour réarranger les atomes du
cristal et les atomes dopants. De plus, ces temps très courts et ces températures plus faibles
sont un avantage en ce qui concerne la rapidité de réalisation et la non modification des
couches existantes.

A.3.3 L’epitaxie

Le processus d’épitaxie consiste à faire croître à la surface du substrat une couche mince
de semi-conducteur. On distingue deux grands type d’épitaxie, les dépôtspar réaction chi-
mique en phase vapeur (CVD : Chemical Vapor Deposition), et les dépôts par évaporation
ou projection moléculaire (PVD : Physical Vapor Deposition).

Les CVD sont les plus courants et les plus faciles à mettre en oeuvre, des composés
gazeux de silicium (SiH4, SiH2Cl2,..) se décomposent, et une couche de silicium mono-
cristallin se dépose à la surface du substrat avec une vitesse de l’ordredu micron par mi-
nute. On peut doper ces couches (uniformément ou non) en ajoutant undopant dans les gaz.
Les températures nécessaires dépassent 1000◦C à la pression atmosphérique, mais peuvent
être considérablement réduites à des pressions plus basses ou avec l’assistance de plas-
mas(PECVD).
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Les PVD, très difficiles à mettre en oeuvre sont utilisés pour les composants microondes
et optoélectroniques avec des semi-conducteurs composés, ou pour déposer des couches
minces magnétiques ou piézo-électriques.

A.4 Réalisation de couches isolantes

Les couches isolantes sont réalisées le plus souvent par oxydation du silicium, ou parfois
par dépôt de matériau isolant.

La plupart des couches isolantes sont réalisées directement avec l’oxyde de silicium SiO2
par oxydation "sèche" ou "humide". L’oxyde sec s’obtient par oxydation thermique(900˚C <
T < 1100˚C) du silicium sous atmosphère d’O2. On obtient de cette manière un isolant de
très bonne qualité électrique (utilisé comme diélectrique de grille dans les TMOS) mais
de croissance lente réservé aux couches minces. Sous atmosphère de vapeur d’eau on ob-
tient thermiquement l’oxyde "humide" qui croit plus vite, mais de moindre qualité électrique
il est réservé à la réalisation de couches plus épaisses isolant les régions actives du semi-
conducteur des interconnexions.

Pour réaliser une couche isolante qui n’est pas en contact avec le substrat on peut réaliser
une couche d’oxyde par dépôt CVD, ou déposer du nitrure de siliciumSi3N4 par CVD ou
PECVD à basse température si des réalisations antérieures ne supportent pas des tempéra-
tures élevées( connexions en aluminium )

A.5 Réalisation des interconnexions

Les interconnexions sont réalisées par dépôt PVD (évaporation ou pulvérisation ca-
thodique ) de matériaux conducteurs (Al pour les longues distances, W pour les distances
moyennes,..) ou par croissance épitaxiale de silicium polycristallin pour les interconnexions
à courte distance. Le Si polycristallin sert aussi pour la réalisation des grilles des TMOS, de
résistances, d’armatures de condensateurs.

A.6 Lithographie et gravure des couches

Pour fabriquer un circuit intégré il faut être capable de définir de manière précise la
géométrie des différentes couches que nous venons de décrire, c’est le rôle de la lithographie
et de la gravure. Par exemple, pour obtenir une jonction PN de géométrie bien définie, on
peut à partir d’un substrat N (Cf. Figure A.1 à figure A.3) :

– faire croître une couche d’oxyde épais sur toute la surface du substrat (a) ;
– déposer sur cet oxyde une couche de laque photosensible appelée résist (b) ;
– cacher par un masque le motif désiré et éclairer par une lumière de longueur d’onde

appropriée. La région insolée devient alors sensible à un solvant chimique et peut être
facilement dissoute (c,d) ;

– graver la couche d’oxyde non protégée par le résist, par attaque chimique de la couche
d’oxyde (e) ;

– faire diffuser les dopants P, la couche d’oxyde servant de masque àla diffusion (f).
On peut de la même manière délimiter géométriquement les couches d’interconnexions

et les couches isolantes. Pour des questions de résolution, la lithographieoptique qui est
limité autour du micron en raison de la diffraction de la lumière, est souvent remplacée par
une ``insolation`` du résist à l’aide d’un faisceau d’électrons piloté parordinateur ou par une
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irradiation avec des rayons X. On atteint avec ces techniques des résolutions submicroniques
nécessaires pour la fabrication des circuits intégrés actuels.

A.7 Étapes technologiques de la filiere cmos

Nous allons décrire dans ce paragraphe les principales étapes technologiques permettant
la réalisation des circuits intégrés CMOS. Les figures A.4 à A.8 résume schématiquement
ces étapes :

– Le substrat de base peut être de type P avec un dopage de l’ordre de1016cm−3 (a).
– On procède à la réalisation de caissons de type N qui serviront de substrat locaux

pour la réalisation des PMOS. On procède par implantation ionique suivi d’un recuit à
haute température ; on obtient alors une concentration de quelques 1016cm−3 sur une
épaisseur de quelques microns (5µm typique) (b).

– On effectue ensuite une oxydation localisée d’isolement (0,85µm typique) (c).
– On réalise ensuite par oxydation sèche l’oxyde de grille des MOS (quelques dizaines

de nanomètres typique). Cette étape doit être particulièrement soignée pouréviter une
densité d’états d’interface trop importante (d).

– On procède alors à la réalisation des grilles des transistors en polysilicium (quelques
centaines de nanomètres). la définition géométrique submicronique est atteintepar
gravure sèche (assistée par plasma), et ce type de grille supporte des étapes ultérieures
à haute température (e).

– On effectue successivement les implantations de source et de drain desNMOS et des
PMOS (f, g).

– On effectue ensuite une oxydation à basse température permettant d’isoler la couche
de polysilicium ainsi que de planariser la surface du circuit intégré. On retire alors
l’oxyde pour l’ouverture des contacts de drain et de source (h).

– On réalise ensuite le premier niveau d’interconnexion métallique (i). On procède alors
au dépôt d’une couche isolante, et ensuite à la réalisation d’une deuxièmecouche
d’interconnexion généralement en aluminium (non représentés sur la figure).

– On procède enfin au dépôt d’une couche passivante (nitrure typiquement) (j). -Il reste
enfin à graver les plots de contact qui serviront pour les connexions du circuit avec le
boîtier, puis, après découpe de la plaquette, on obtient chaque circuit intégré qui est
testé et monté individuellement.

A.8 Remarques

– De nombreuses étapes technologiques ont été passées sous silence, en particulier des
implantations d’ions pour ajuster les tensions de seuil de chaque type d’intercon-
nexions.

– Il y souvent plusieurs niveaux de polysilicium et d’interconnexions ce qui permet de
réaliser des capacités et des résistances performantes et la filière technologique CMOS
peut être utilisée pour la fabrication de circuits analogiques ou mixtes.

– A partir de la filière CMOS à été développée la filière BiCMOS qui combine sur une
même plaquette de semi-conducteur les avantages de la filière CMOS (faible consom-
mation, haute densité d’intégration,..) aux avantages des C.I. bipolaires (rapidité, apti-
tude à la réalisation de circuits analogiques,..).

– La mise au point d’une filière technologique performante demande des années de re-
cherche et de développement ( une dizaine d’années), et des équipements technolo-

192



A.8. Remarques

giques extrêmement lourds. La durée de vie d’une filière avoisine 5 ans, et une nou-
velle génération apparaît chaque 2 ans environ. Les améliorations obtenues entre deux
filières successives résultent généralement d’une réduction des dimensions physiques
des composants (actuellement la longueur du canal des MOS est inférieure à 0,5µm),
ce qui entraîne une augmentation des densités d’intégration (plusieurs dizaines de mil-
lions de composants par puces actuellement) et des performances des circuits.

Oxyde

Résist

a b

FIG. A.1 – Lithographie et gravure des couches (1)

c d

Lumière UV

FIG. A.2 – Lithographie et gravure des couches (2)
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e f

diffusion P

FIG. A.3 – Lithographie et gravure des couches (3)

Substrat P

Caisson
N

a

b

FIG. A.4 – Réalisation d’un CMOS (1)
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c

d

Oxyde d'isolement

Oxyde de grille

FIG. A.5 – Réalisation d’un CMOS (2)
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f

e

grilles en polysilicium

diffusion de drain N+

FIG. A.6 – Réalisation d’un CMOS (3)
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h

g

diffusion de drain P+

oxyde d'isolation

ouverture des contacts
de drain

FIG. A.7 – Réalisation d’un CMOS (4)
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j
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interconnexion métalliques

couche passivante

FIG. A.8 – Réalisation d’un CMOS (5)
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Annexe B

Données numériques

B.1 Caractéristiques des principaux semi-conducteurs à 300k

Le tableau ci-dessous résume les caractéristiques physiques de trois semi-conducteurs ;
le Germanium pour son caractère historique1, le silicium car c’est le plus utilisé et qu’il
est à l’origine du développement de la microélectronique, et l’arséniure de galium pour son
utilisation en haute fréquence.

EG

(eV)
Ni

(cm−3)
µN
cm2/Vs

µP
cm2/Vs

ǫ
F/cm

claquage
V/cm

Ge 0,66 2,4.1013 4000 1900 1, 44 10−12 105

Si 1,12 1,5.1010 1400 500 1, 04 10−12 3 105

AsGa 1,43 107 8500 400 0, 96 10−12 4 105

atomes/cm3 cond. therm.
w/cm◦C

Ge 4,42.1022 0,64
Si 5,0 1022 1,45

AsGa 2,21.1022 0,46

1Noter toutefois le retour en force du Germanium dans des alliages comme SiGe utilisé en hyperfréquences.
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