UNIVERSITE SAAD DAHLEB DE BLIDA

Faculté des Sciences

Département de physique

MEMOIRE DE MAGISTER

En Physique appliquée

Spécialité : Optoélectronique

ANALYSE ET SIMULATION D’UN DISPOSITIF AU SILICIUM
MONOCRISTALLIN ; RESOLUTION SEQUENTIELLE DES
EQUATIONS AU REGIME TRANSITOIRE ;

APPLICATION A UN DETECTEUR DE PARTICULES ALPHA

Par

Allaoua OULEBSIR

Devant le jury Composé de :

M. AOUCHER : Maitre de Conférence ; USTHB Président

K. FERDJANI : Maitre de Conférence ; USTB Examinateur
A. MAHRANE : Chargé de Recherche ; UDTS Examinateur
M. BOUMAOUR : Chargé de Recherche ; UDTS Rapporteur

M. ZITOUNI : Attaché de Recherche ; UDTS Co-Rapporteur

Blida, décembre 1998






RESUME

Les nouvelles technologies et les évolutions spectaculaires des ordinateurs ont
imposé ’apparition des nouvelles techniques assistées par ordinateurs permettant a la fois
d'avoir une vue du produit fini et de simuler son fonctionnement avant sa réalisation
définitive. A la lumiere de ces grandes évolutions qui ont touché au secteur des
semiconducteurs, ce sujet de these a été proposé pour la modélisation d’un dispositif au
silicium destiné a la détection. Le présent travail aborde un cas particulier du traitement
séquentiel des équations de transport de charges en régime stationnaire et transitoire dans
un cas bidimensionnel. Dans ces équations, beaucoup de parametres physiques et
technologiques apparaissent et il est difficile de tenir compte intégralement de tout les
aspects ; pour cela, nous avons pris les meilleurs modeles de la littérature pour les
parametres de base. Particuliérement pour les profils de dopage, les étapes : d’implantation
ionique, de diffusion, de recuits ont été étudiés en développant des applications et des
modeles complémentaires pour le programme PROMIS spécialisé dans la modélisation des
process technologiques.

Les principales parties effectuées pour le traitement numérique consistent, pour le cas
bidimensionnelle conduisant a un systeme d’équations aux dérivées partielles non linéaires
de type elliptique, a appliquer la méthode des différences finies qui permet de passer du
systeme continu au systéme discret, a linéariser les équations en utilisant une méthode
séquentielle qui découple totalement les équations avec le schéma de Gummel et enfin
résoudre le systeme linéaire par un schéma itératif. Les conditions aux limites associées
aux frontieres tiennent compte, en plus, des propriétés de 1’interface oxyde-silicium en
introduisant un taux de recombinaison en surface.

Pour répondre aux besoins de nos calculs, un programme est soigneusement développé en
utilisant le schéma de Mayergoyz en 1’améliorant dans 1’étape du traitement du systeme
lin¢aire tout en laissant la possibilit¢ d’utiliser la méthode de Newton si le découplage
cause des divergences et instabilités. Dérivée du schéma de Gummel, cet algorithme est
globalement convergent et souple a programmer. Les résultats obtenus sont validés en les
comparant aux résultats des programmes utilisant d’autres méthodes et algorithmes. En
régime stationnaire, ces résultats ont permis une analyse détaillant I’étude de 1I’évolution du
potentiel électrostatique, du champ électrique, de la concentration des électrons et des trous
et des densités de courant dans les cas, de 1’équilibre thermodynamique, des polarisations
directes et inverses et en absence d’excitations externes génératrices de porteurs. Cette
analyse a permis aussi de déduire la caractéristique I(V) en concluant que la méthode
séquentielle convient mieux dans les cas des faibles niveaux d’injections, cas qui
correspondent aux conditions de polarisations et caractéristiques d’un détecteur a jonction.



En adaptant la méthode ‘Backward Euler’ cet algorithme est étendu au régime transitoire
en adaptant une discrétisation temporelle convenable et en introduisant la méthode SOR
pour la résolution des systémes linéaires dans les cas de faibles polarisations. Malgré
quelques aspects de difficultés séveéres apparaissant lors du traitement transitoire, les
résultats obtenus sont bien justifiés par les prévisions de I’approche théorique.

L’¢étude du dispositif détecteur est complétée enfin par la modélisation de la génération des
paires ¢€lectron-trous sous I’'impact des particules ? @n utilisant le dépot d’énergie des
particules et I’approche de la densité de courant générée. Cette approche a permis une
formulation simple qui ne perturbe pas considérablement la stabilité et la convergence des
calculs.

Dans le cas ou le dépdt d’énergie dépend du temps par une fonction de modulation
(impulsion instantanée d’une particule) le cas transitoire a permis une analyse détaillée
dans le temps, de 1’évolution du potentiel, du champ et des densités des porteurs ce qui a
permis donc de simuler efficacement la réponse temporelle du dispositif.

Nos résultats ont été complétés enfin par une comparaison de la caractéristique résultante
de notre simulation a celle d’un détecteur réel de type P+N réalisé technologiquement par
ailleurs. L’accord avec les mesures expérimentales est considéré parfait tout en expliquant
les dérives par les erreurs de discrétisation spatiales et temporelle qui s’introduisent dans
les travaux de simulation et les modeles physiques des parameétres des €quations qui
doivent tenir compte des données technologiques d’une fagon plus précise, ce qui ouvre
des perspectives intéressantes pour plusieurs travaux futurs.



ABSTRACT

The new technologies and the spectacular evolutions of computers imposed the new
technics apparition of Computer Aided Design permitting to have a view of finished
product and to simulate its working before the final realization. To the light of these big
evolutions that regarding the semiconductors sector, this thesis topic has been proposed for
the device numerical analysis of silicon detectors. The ongoing work lands a particular
case of the sequential treatment of carriers transport equations in stationary and transient
regime and in a two-dimensional case. In these equations, a lot of physical and
technological parameters appear and it is difficult to fully hold amount of all the aspects;
therefore, we picked up the best models used in the literature for modeling the basic
parameters. Particularly the numerical models of the doping profiles steps, ion
implantation, diffusion and annealing used in simulation have been studied by developing
applications and complementary models for the PROMIS program specialized in the
numerical modeling of technological process.

The main parts done for the numeric treatment consist, for the two-dimensional case
leading to a partial derivatives system of elliptic nonlinear equations, in order, to apply the
method of finite differences to shift from the continuous system to the discreet system, to
linearize equations using a sequential method that uncouples equations completely with the
Gummel algorithm, finally, to solve the linear system by an iterative method. The
boundary conditions associated to the borders hold amount the properties of the oxide-
silicon interface by introducing a rate of surface recombination.

A complete program is developed carefully using the Mayergoyz algorithm by improving
its own step of the linear system treatment. Allowing the possibility use of the Newton
method if the equations uncoupling causes divergences and instabilities. Derived from the
Gummel algorithm, this method is globally convergent and flexible to program. The gotten
results are validated by comparing them to the results of other programs using other
methods and algorithms.

In stationary regime, these results have permitted a precise analysis of the evolution of the
electrostatic potential, the electric field, the carrier concentrations and current densities. All
these results concern the cases of the thermodynamic equilibrium, direct and inverse
polarizations and without external excitation that can generate carriers. This analysis also
permitted to deduce the I(V) characteristic while concluding that the sequential method
agrees better in cases of the weak injections levels, this last corresponds to the conditions
of polarizations and characteristics of a junction detectors.

Adapting the Backward-Euler’s method, this algorithm is spread to the transient case using
an appropriate temporal discretization to the used algorithm. We introduce the SOR
method for the linear system resolution in cases of weak polarizations. In spite of some
crucial difficulties aspects appearing at this transient treatment, the gotten results are well
justified by the theoretical approach forecasts.



The device detector study is finally completed by the modelization of electron-hole pairs
generation under the alpha particles impact. Using the particle deposit energy and the
approach of the generated current density, this approach allowed a simple formulation that
doesn't considerably disturb the stability and the convergence of calculations.

In case of the energy deposit is a time dependant by a modulation function (instantaneous
impulse of a particle), the transient case permitted a precise time analysis evolution of the
potential, the field and carriers densities, which has permitted us to simulate appropriately
the temporal answer of the device.

Our results have finally been completed by a comparison of the characteristic resulting
from our simulation to other given by the real measurements of a P+N detector
technologically realized in somewhere else studies. The agreement with the applied
measures is considered perfect while explaining the drifts by, the spatial and time
discretization errors introduced in all simulation studies and the physical models errors of
equation parameters that must contain few amount of technological data, which opens a
very interesting perspectives of several future works.
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INTRODUCTION

L’aveénement dans I’industrie de l'ordinateur et ses évolutions spectaculaires ont
completement modifi¢é les méthodes de production en raccourcissant les temps de
développement et en s'affranchissant des taches répétitives et fastidieuses pour laisser aux
concepteurs les travaux les plus créatifs. De nouvelles techniques assistées par ordinateurs
sont apparues, prenant le pas sur les méthodes traditionnelles et manuelles; Elles
permettent a la fois d'avoir une vue du produit fini, de le modifier le cas échéant, et de
simuler son fonctionnement avant sa réalisation définitive.

Dans les technologies des semiconducteurs un composant congu de manicre traditionnelle
passe par des phases de formalisation du probléme, d’optimisation des étapes de
fabrication, d'essais et de mise au point de prototypes. La conception assistée par
ordinateur met a la disposition des €équipes de conception et d’analyse des outils permettant
d'optimiser tous les flux d'informations et permet d'évaluer les conséquences des choix tout
en laissant la possibilité d'explorer rapidement d'autres solutions & un haut niveau
d'abstraction et en début du cycle de conception.

La simulation est 1'étape la plus importante d'une conception puisque c'est elle qui, a partir
d'un modele du systeme étudié, validera son fonctionnement. Elle est d'autant plus
incontournable que le systeme est complexe. En effet, plus les erreurs seront détectées en
amont dans le cycle de conception et de fonctionnement moins elles auront d'influence sur
la compétitivité du produit. Plus les modeles sont complexes, plus les ressources de calcul
et de mémoire doivent étre importantes et le temps de simulation peut devenir rédhibitoire.
On est amené¢ actuellement a ne simuler que des sous-ensembles et des structures simples.
Des informations industrielles récentes font état de campagnes de simulation fonctionnelle
de 3 semaines pour un circuit intégré vidéo d'une complexité de 700000 transistors. Ces
simulations se font sur une station de travail puissante. Les chercheurs tentent de réduire la
durée de ces simulations en introduisant des algorithmes d’accélération et en utilisant de
supercalculateurs ou des machines dédiées. La répartition des simulations a fait I'objet de
plusieurs recherches et théories, notamment sur les algorithmes capables d'exploiter la
concurrence intrinseque des mod¢les.

Dans ce domaine de simulation, différents travaux s’effectuent a I’Unité de
Développement de la Technologie du Silicium (UDTS). Ils ont abouti a la maitrise des
modeles et les techniques numériques utilisées dans I’étude des cellules solaires et la mise
en ceuvre des programmes adaptés. Ce présent travail s’intégre dans les activités du
laboratoire d’analyse et simulation de I’UDTS. L’objectif est d’élaborer des outils de
modélisation d’autres composants congus au sein de 1’Unité, a savoir les détecteurs a
jonctions. D’importants logiciels de calcul numérique bidimensionnel ont déja été
développés, consacrés jusqu’a présent a 1’étude de nouvelles conceptions de cellules
photovoltaiques ; nous citerons la cellule a émetteur sélectif dont I’analyse se base sur :

- Larésolution simultanée des équations de base du semiconducteur
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- Le régime permanent
- La génération des porteurs par les photons

Ce travail s’inscrit dans la parfaite continuité et complémentarité de ces travaux: Il

s’intéresse a un dispositif détecteur solide en se basant sur la résolution séquentielle des

€quations. A ce propos nous proposons de développer le régime transitoire et un modele

numérique du terme de génération.

Ce document est subdivisé en quatre parties :
La premicre composée des trois premiers chapitres consiste a donner brievement les
¢quations de transport, les parametres physiques et les modéles numériques qui seront
utilisés dans le programme de simulation bidimensionnelle. Nous présentons au
chapitre 3 les méthodes numériques de résolution du systeme d’équations d’un
semiconducteur et nous décrivons la méthode séquentielle utilisée dans les régimes de
fonctionnement en faible injection.
La deuxieme partie composée des chapitres 4 et 5 consiste a développer le programme
de résolution séquentielle des €quations au régime stationnaire et transitoire. La
méthode séquentielle utilisée se base sur les travaux les plus récents de plusieurs
auteurs. Ce programme permet de calculer la distribution spatiale et temporelle du
potentiel €lectrostatique et des densités des porteurs ainsi que la caractéristique courant
- tension du dispositif.

La troisieme partie composée du sixieme chapitre est consacrée a 1’application des

modeles et les méthodes citées précédemment au cas d’un détecteur de particule a.

Pour cela un modele est développé pour décrire le terme de génération des paires

¢lectrons-trous sous 1’impact de I’interaction des particules a avec le silicium.

La derniére partie enfin est consacrée a la description des €tapes expérimentales pour la
, 1. . , + + . . . .

réalisation des détecteurs P'NN" par implantation ionique.

L’ensemble de ces parties est complété par deux annexes ; la premicre décrit la structure
du programme que nous avons développé, son mode de fonctionnement et la gestion des
entrées sorties; Le deuxieme décrit la structure du programme spécialis¢ dans la
simulation des procédés d’implantation ionique.

En plus de la documentation mise a notre disposition, les moyens de calculs sont :

- Le VAX 785 sous VMS 4.0. Ce systeme offre des avantages en gestion mémoire mais il
présente I’inconvénient d’une vitesse tres lente et d’une limite en gestion des nombres
réels en virgule flottante. Ceci est observé dans plusieurs applications du programme
PROMIS.

- Le PC 486 et Pentium. Les problemes précédents n’apparaissent pas dans ce genre de
machines disposant, plus de 8 Mo de mémoire vive, un microprocesseur intégrant un
coprocesseur arithmétique et une horloge d’au moins 100 MHZ.

Le langage de programmation est en général le FORTRAN en 32 bits pour PC : F77L-
EM/32 Version 5.01 LAHEY Computer System 1992 pour les applications sous le
systeme d’exploitation MSDOS et Microsoft FORTRAN Visual Workbench 1993 pour
les applications sous I’environnement Windows 3.x ou Windows 95.
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CHAPITRE 1

LES EQUATIONS DE TRANSPORT DANS
LES SEMICONDUCTEURS

1.1 Introduction :

Tout dispositif est le sicge de phénomenes physiques microscopiques qui agissent

sur ses propriétés macroscopiques. Nous pouvons analyser et interpréter ces propriétés
pour déduire les caractéristiques et les performances du dispositif. L’étude se basant sur
une modé¢lisation mathématique des phénomenes physiques nous donne un ensemble
d’équations de base. Ces équations peuvent étre résolues moyennant des considérations
approximatives qui justifient leur validit¢ en tenant compte des conditions de
fonctionnement du dispositif.
Dans le cas des dispositifs semiconducteurs, 1’étude la plus fondamentale consiste a suivre
I’évolution du potentiel €lectrostatique et de 1’état des porteurs de charges €lectriques, les
¢lectrons et les trous. Ces grandeurs sont issues des notions fondamentales de la théorie de
transport dans les semiconducteurs, elles forment la base théorique des travaux de
simulation [1], [2], [9].

1.2 Rappels des équations de Maxwell :

Les équations fondamentales qui décrivent 1’état ¢lectrique d’un milieu se déduisent
des équations de Maxwell de I’approche €lectromagnétique classique. [1,...,4], [8]

_ dB
rot.E =- it (1.1)
rot. B :@+J (1.2)
dt
divD=-r (1.3)
divB =0 (1.4)

E est le vecteur champ électrique, D est le vecteur induction ¢électrique, B est le vecteur
champ magnétique, J est la densité totale de courant parcourant le milieu, r est la densité
volumique de charge électrique.

Pour un matériau semiconducteur non magnétique, en appliquant la loi de
conservation nous dérivons 1’équation de Poisson et les équations de continuité auxquelles
sont soumis le potentiel €lectrostatique et les porteurs de charges respectivement.

r
div (grad V) = - ° (1.5)

. dr
divJ +E:0 (1.6)
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Les équations classiques s’obtiennent de 1’approximation des premiers moments de
I’équation de transport de Boltzmann [1] [4] [7]. Ces approximations se résument au faits
que les porteurs de charges sont soumis a la température du substrat qui est uniforme, et
que les autres formes d’interactions électromagnétiques externes sont négligeables.

1.3 Concentration des porteurs :

Pour un matériau de structure énergétique parabolique et isotrope les densités
d’états dans la bande de conduction et dans la bande de valence sont fonction de I’énergie
et des masses effectives des porteurs. Elles sont données par :

«  23/2
1 ®&m
D,(E)=— 20T (E-E)? (1.7)
202§ 1?2 5 ’
@ % b3/2
D, (E)=— P> (g, - )2 (1.8)

E. est le niveau d’énergie le plus bas de la bande de conduction., E, est le niveau d’énergie
le plus élevé de la bande de valence. m, et mp* sont les masses effectives respectives des
¢lectrons et des trous.

La probabilité d’occupation d’un état dans la bande de conduction pour un ¢€lectron est
donnée par la statistique de Fermi Dirac [1] [11] :

1
f (E) = F Ero (1.9)

Iexpe 1 5

E; est le niveau de Fermi. La probabilité d’occupation d’un état dans la bande de valence
pour les trous sera : fp (E)=1- f,(E)

La densité des électrons et des trous se calcule comme suit :

Ecmax
(‘)°n(E)Dn(E)dE (1.10)
E=E,
EV
p= (Jp(E)D,(E)E (1.11)
E=E

v min

L’évaluation exacte de ces intégrales introduit les fonctions intégrales de Fermi d’ordre >
[5] [6] et nécessite une connaissance préalable des variations de la largeur de la bande
interdite.

n= 2F %E—f-EO
CJ— 1/2% T o
_Efo

v\/— 1/2% T &

(1.12)

(1.13)



19

Ou N, et N, sont respectivement les densités d’état effectives dans la bande de conduction
et dans la bande de valence.

.3/2
_ a@ka K
N, -2§ : (1.14)
3/2
6kaTmp 9
N, = 2§ T (1.15)
h z

F,, est I’intégrale de Fermi d’ordre 2, quin’a pas de formulation exacte.

A température ambiante les appr0x1mat10ns suivantes sont valables et la statistique de
Fermi tend vers le cas classique de Boltzmann.

—>>1
kT ’

Les expressions de F1/2 s’écrivent dans ce cas :

F/p(x) @\/TBGXP(X) (1.17)

Les expressions de n et p s’écrivent :

- E
%E—fo g@fk 5>>1

ar- Eco
n=N, ¢ EXpE fkT 5 (1.18)

aE, - Ef0d
p=Ny expg—kT 5 (1.19)

Pour beaucoup d’applications, il convient de définir une concentration intrinseéque n tel
que :

aeEo

c=Jmp = /N N, T (1.20)

E, est la largeur de la bande interdite du semiconducteur.

1.4 Equations de base des semiconducteurs :

L’analyse mathématique du fonctionnement d’un dispositif semiconducteur repose
sur un ensemble d’approximations qui sont justifiées par des considérations physiques qui
ne doivent cependant pas €tre restrictives. Pour entreprendre une premiere approche sans
trop de complexités les hypotheses suivantes sont a la base de toute considération
simplificatrice [1].

Tout les processus de collision sont supposés €lastiques.

La variation spatiale du temps de collision et de la structure de bande est
négligée.

Non-dégénérescence du matériau.

La variation spatiale des forces extérieures est négligeable.

Absence d’induction magnétique.
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La variation temporelle et spatiale de la température des porteurs est nulle.

La température du substrat est uniforme et constante.

La structure de bande du matériau est parabolique.

- lonisation compléte des impuretés.

L’ensemble des équations qui seront traitées dans la suite sont valables pour la plupart des
applications a base des dispositifs au silicium. Des améliorations peuvent étre introduites au
fur et a mesure que des effets particuliers sont a I’origine d’un phénomene physique dont il
faut tenir compte dans la modélisation.

1.4.1 Equation de poisson :

L’¢équation de Poisson dérive de 1’équation de Maxwell (1.3) (1.5). Dans un milieu
semiconducteur isotrope ou les effets de piézoélectricité, de ferroélectricité et d’optique
non linéaire sont négligeables elle s’écrit sous la forme suivante :

N(NV)=QOLe , r=q-p-Ng+N,) (121
T

V est le potentiel €lectrostatique, n et p les concentrations des électrons et des trous, Ng-N,
est la concentration effective d’impureté, €, est la constante di¢lectrique relative du silicium.

1.4.2 Equations de continuité :

Deux phénomenes sont a I’origine du déplacement des porteurs dans un matériau
semiconducteur. Le premier est dii a la présence d’un champ ¢électrique ; ce déplacement
est caractéris¢ par une mobilité. Le deuxieéme est di a la présence d’un gradient de
concentration et il est caractérisé par une constante de diffusion.

Dans le cas général, les densités de courant des €lectrons et des trous sont données par :

J

n

Jpy = Tqpv,

V,, Vp sont les vitesses de dérive des ¢€lectrons et des trous. Ces vitesses sont relices aux
concentrations, aux durées de vie et au champ électrique.

-qnv,
(1.22)

Le transport des porteurs de charge, vérifiant certaines hypotheses, est régi par I’équation
de Boltzmann avec 1’approximation aux deux premiers moments qui nous donne a
1I’équilibre thermodynamique [10]:

D, -
\ :-mnE-TNn (1.23)
D, .
Vp =ME-—"Np (1.24)
E est le champ ¢€lectrique. m, et M sont les mobilités des €lectrons et des trous définies par :

qt p qt

m,=—5% ., m=—2 (125)
m, my,

t,ett, sont les temps moyens de collision des €lectrons et des trous.
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Ces mobilités sont reliées aux constantes de diffusion des électrons et des trous par la
relation d’Einstein dans le cas ou les températures des porteurs prennent celle du substrat
qui est supposée uniforme et constante.

kT kT
D, :?I’TL et D, :?n]) (1.26)

Les densités de courant des électrons et des trous s’écrivent finalement :

J, =-qnm, E+qD, Nn (1.27)
Jp =-qpm, E-q.D, Np (1.28)

La formulation la plus générale utilisée dans les modeles numériques consiste a résoudre
les équations suivante :

M 1.

EZENJH - R (1.29)

%:-lNJp +R (1.30)
q

J, et J, sont respectivement les densités de courants des €lectrons et des trous, R est le taux
de génération-recombinaison des porteurs.

Les parameétres de ces équations dépendent des variables et des grandeurs physiques du
probléme. En fonction de ’application du dispositif, des modeles numériques doivent étre
développés pour tenir compte des différents effets qui peuvent accompagner son
fonctionnement.

1.5 Jonction PN :

Une jonction se forme lorsque dans un méme cristal coexistent une région de type P

et une région de type N. Dans le cas d’un substrat de type N il faut introduire des dopants
de type accepteurs par diffusion ou par implantation.
Le fait qu’il existe deux régions de nature différente, les porteurs majoritaires de chaque
région diffusent de la région la plus concentrée vers la région la moins concentrée. Cette
diffusion engendre de part et d’autre de la jonction une accumulation de charges de type
différent formant ainsi une zone déplétée et une barricre de potentiel qui s’oppose au
déplacement des porteurs jusqu'a I’équilibre. Le courant de diffusion est alors compensé
par le courant de dérive des porteurs minoritaires.

1.5.1 Jonction abrupte :

L’approximation du profil par une fonction carrée du coté P et N dans le cas
unidimensionnel simplifie I’étude analytique. La chute de potentiel a travers la barricre et la
largeur de la zone déplétée se calculent en résolvant I’équation de Poisson suivante [2]:

vt - n+Ng-N,) (131)
=-—=-—|p-n - .
dXz e ep d a




22

fa)
Z
P

v

1l

q.N,

a

La zone déplétée étant dépourvue de porteurs de charge, la densité de charge r s’écrit :
r= Q(Nd - Na)

Le calcul de I’épaisseur de la zone déplétée w donne :

1/2
&eVy(N, + N4 )0
qN, Ny 7]

V, est la différence de potentiel a travers la jonction.
Dans la pratique une région est fortement dopée par rapport a I’autre. Pour une jonction

.. 1/2
aezeV(_)/
gqub
Cette formulation reste valable dans le cas d’une polarisation externe non nulle ou
V=V,+V

P'NonaN,>>N;d ou: W »

appl*

1.5.2 Caractéristique courant-tension :

Dans le cas d’un dispositif polarisé en inverse ou la couche déplétée est assez
épaisse, le courant inverse est la somme de plusieurs composantes dont les plus
importantes sont :

- Le courant de diffusion

- Le courant de génération

- Le courant de surface
Les caractéristiques idéales courant-tension sont basées sur les hypothéses suivantes :

1) La tension de diffusion et la tension appliquée résident aux bornes de la
jonction et le reste du dispositif est supposé neutre.

2) Les relations de Boltzmann restent valables.

3) La densité des porteurs minoritaires injectés est négligeable par rapport a la
densité des porteurs majoritaires.

4) Absence de courant de génération dans la zone déplétée.

L’expression de la densité de courant s’écrit.
=3 (exp(V/Vy)- 1) (1.33)

_ qupnO N annpO

J
STOL, L,
L,={Dyt, L,=/Dt, (1.35)

(1.34)
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D, et D, sont les coefficients de diffusion des €lectrons et des trous.
L,et L, sont respectivement les longueurs de diffusion des ¢lectrons dans la région P et des
trous dans la région N.
Pour une polarisation directe V > 3 V,, (Vt étant la tension thermique = 0.026 V) le courant
s’écrit
_ &V 0
I=1Jq engVtB (1.36)

Pour une polarisation inverse V >>V,_J=-J

Dans le cas d’une jonction abrupte PN on a p,’>> np0 ce qui nous donne :

qupnO Dp niz Lpni2
»————»(q = (1.37)
Ny tde

d’ou le courant de diffusion en polarisation inverse [=A J

1.6 Conclusion :

Dans ce chapitre nous avons effectué¢ un bref survol des phénomenes de transport
dans les semiconducteurs. Nous avons revu le calcul de la concentration des électrons et
des trous en modé¢lisant leurs densité d’état et la statistique les régissant. Dans la suite de ce
travail il est tenu de garder valables toutes les hypotheses citées dans ce chapitre et toute
approximation trouve sa validité en se refairant a I’'une ou plusieurs de ces hypotheses.
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CHAPITRE 2

MODELISATION DES PARAMETRES DES EQUATIONS DE
TRANSPORT DES SEMICONDUCTEURS

2.1 Introduction :

Pour simuler le fonctionnement d’un dispositif semiconducteur, il convient
nécessairement de détailler les étapes préalablement effectuées pour la mise en ceuvre
technologique du dispositif ainsi que les coefficients intervenant dans les équations. Les
propriétés macroscopiques du dispositif dépendent essentiellement des parameétres
technologiques ; pour en tenir compte intégralement dans la modélisation, des problémes
numériques de convergence et de stabilité apparaissent. Des approximations sont
nécessaires donc pour éviter une formulation complexe. Plusieurs auteurs ont considéré
des hypothéses restrictives pour développer des outils analytiques plus simples pour les
différents cas de fonctionnement du dispositif, cela moyennant et en optimisant 1’influence
de chaque parametre. Dans le cas général, les parametres les plus dominants sont le profil
du dopage, les termes de génération recombinaison, les mobilités et les durées de vie des
porteurs. Le premier parametre dépend essentiellement du procédé technologique de
fabrication et des caractéristiques du substrat. Des difficultés apparaissent sérieusement si
on veut affiner de plus en plus le modele en tenant compte des différentes étapes
technologiques intervenant au cours du procédé¢ ; a cet effet notre étude se base sur des
modeles physiques développés et utilisés dans la littérature [1] [2] [12] [13].

Cette partie traitera essentiellement la modélisation des parameétres intervenant dans les
€quations en absence de toute excitation externe, par la suite on procede a la modélisation
de I’effet des particules chargées dans un détecteur semiconducteur.

Nous développons donc les modeles des coefficients les plus importants dans les
€quations, a savoir :

- Le profil du dopage réalis¢ par implantation ionique et par diffusion

- L’influence des forts dopages sur les grandeurs physiques

- Les recombinaisons et les mobilités des porteurs

2.2 Implantation ionique :

L’implantation ionique est un moyen d’introduire des atomes d’impuretés dopants
dans un substrat pour la réalisation de jonctions. Depuis son développement, cette
technique a fourni une alternative a la diffusion dans la technologie des semiconducteurs
car elle offre de nombreux avantages.

On citera parmi ces avantages :
Utilisation de faisceau d’atomes monoénergétique trés pur obtenu par la technique de
séparation de masse.
Une bonne précision (»1%) de la concentration pour une large gamme de doses
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(10"2 10" ions/cm?).

Un controle précis du profil d’impureté par le choix de la dose et de 1’énergie des ions
incidents.

Utilisation d’un environnement propre.

Utilisation de faibles températures, ce qui permet de préserver les caractéristiques
initiales du matériau comme la durée de vie et le temps de collection des porteurs
(parameétres particulierement importants pour les détecteurs solides)

La description analytique du profil d’impuretés implantées se base sur une étude

statistique.

Le nombre d’impuretés implantées est donné dans le cas bidimensionnel par [15] [18] [19]
C(6 ) =N .f (5.9) = N . f(x). /() 2.1)

Ny est la dose totale implantée ; f(x) et f(y) sont les fonctions densité¢ de probabilité de

localisation de I’ion dans un site cristallin, respectivement dans la direction transversale et

latérale.

Les propriétés de la fonction de distribution f{x) permettent de définir des grandeurs

physiques caractéristiques du profil, ces grandeurs sont les moments de différents ordre de

fx).

¥
- Parcours projeté : R, = (\} f(x).dx (2.2)
- ¥
¥
y . . N\ 2
- Déviation standard s p’ Sp = 0x - Rp) g(x).dx (2.3)
-¥
¥
Ox - Rp)>.f(x).dx
- Le skewness ¢ : gy =- ¥ 3 (24)
Sp
¥
O~ - Rp)*.f(x).dx
- Le kurtosis b, : b, =- ¥ 2 (2.5)
S
p

Ces grandeurs peuvent étre calculées [20] [21] et mesurées expérimentalement, elles sont
données généralement dans des tables [1].
Les distributions les plus utilisées pour décrire un profil du dopage implanté aussi bien dans
la direction latérale que dans la direction transversale sont résumées dans ce qui suit [1] :

La distribution de Gauss :

1 (x - Rp )2 0
\/% S p p2 B
Cette distribution est une approximation du premier ordre, elle a comme moments g=0 et
b,=3 et elle est valable pour des cibles non amorphes et pour une décade de concentration a
partir du pic.

La distribution JHG (Joined-Half-Gaussien) [1] [22] :

Jfx)= (2.6)

&
.expé- -
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! e 2.0
i 2 z (x-Rpy)" 9 .
:@(S1+S2)'6Xp8 2(sl+sz) p T
fr) =1 @.7)
T ..
| 2 %(X-Rm)zg IR
m

¢c\= "m/
.exp - N
*\/%.(Sl +Sz) g 2.822 ﬂ

Cette distribution décrit les profils implantés asymétriques dans une cible amorphe et
cristalline.
Elle est décomposée en deux fonctions Gaussiennes de moments Sy, S, et R, définie par :

2
szRm+\E(sz- s1) (2.8)

sp:\/(slz-slsz+522)-%(sz-sl)2 (2.9)
glz$: %(sz-sl).%-lg.(slz-sz ) a%'_‘slszaﬂ (2.10)

La distribution de Pearson [15] [18] [22]:
Cette distribution se base sur 1’équation différentielle

df) _ (v-a).f)

=x-R (2.11)
dx bO +b1.y+b2.y2 P
¥
avec (\j(x).dx=1
-¥
On définit les moments mde cette distribution par :
¥
m= ' f().dy 2.12)
- ¥
Rp =m
Sp=ym - m?
p
ms - 3.my.my +2.m°
9= 3/2 (2.13)
(m, - m?)
b, = M- 4.ms.my +6.my.m3 - 3m*
2 2
(m, - m?)

Les coefficients a,by,b;,b,,b; s’expriment en fonction des grandeurs précédentes et ils sont
solution de I’équation by+b.y+b,.)*=0 qui détermine les différents types des distributions
de Pearson. On classe ces distributions selon les cas suivants :

Distribution de Gauss : g=0etb,=3 ;b;=b,=0

Pearson type I : g0 et b,=<3+1.5g°; by,b, réels de signes opposés.
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Pearson type I : g=0 et b,<3 ; by,by réels de signes opposés.

Pearson type IIT : g0 et b,=<3+1.5¢%;b,=0,b,1 0
39.9,2 +48+6.(g,2 +4
32- gy

)3/2

Pearson type IV : 0<g°<32 et b, >

b;,b, complexes.

39.9,2 +48 +6.(g,2 +4)”

32- g

Pearson type V : 0<g’<32 et b, =

b;,b, complexes.
39.9,2 +48+6.(g,2 +4)
32- g2

Pearson type VI : gt0et 3+1.5g°<b, =

by,b, réels de méme signe.
Pearson type VII: g=0 et b,=>3 ; b;=0,b,>3.

Les parametres précédents sont déterminés en fonction, de la nature de 1’ion, de son
énergie et de la nature de la cible.

Expérimentalement, Ryssel [23] et beaucoup d’autres travaux montrent que la distribution
la plus valide correspond a celle de Pearson. Ce cas introduit des corrections a la
distribution d’impuretés qui donnent un bon accord avec les résultats expérimentaux.

Dans le cas bidimensionnel, la distribution latérale doit tenir compte de la géométrie du
masque avec lequel on forme la fenétre d’implantation. La distribution d’impureté
s’€crit en général [24] [20]:

¥ (_'2(')'

\ & -2
C(x y) \/_ s OC(x,tmaSk (y')). expé- — . (2.14)
p

2 +
2.5,,% 5

S,y est la déviation standard dans la direction latérale et C(x,tyag) est la distribution
transversale unidimensionnelle au point de profondeur x ou le masque a une épaisseur de
tmask-

10 v<a

C(x t mask (y)) lew  vea (2.15)
Dans le cas ou le masque a une épaisseur uniforme de largeur a, la fonction de distribution
s’écrit :
1 -y 9
c(x,y)=C(x).5.erfc§ N (2.16)
pyﬂ
En plus des difficultés de formulation des parameétres d’implantation ionique elle présente
aussi des inconvénients tel que la création de défauts de structure cristalline dans le
substrat ; on citera parmi ces défauts, les paires lacune-intersticiel, les bilacunes, la
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dislocation linéaire, les boucles de dislocations et les fautes d’empilements. Afin de
restaurer les propriétés initiales du matériau une guérison de ces défauts est nécessaire. Cela
s’effectue par recuit de durée et de température convenables [15] [16] [17].

2.3 Diffusion :

La diffusion d’impuretés est parmi les opérations élémentaires qui interviennent a
différentes étapes de la fabrication d'un dispositif semiconducteur. Elle permet d’introduire
dans le cristal a des profondeurs variables de 1’ordre d’une fraction de micron a quelques
microns, des impuretés en quantités convenables pour déterminer des zones P ou N. A des
températures suffisamment élevées, les atomes d’impuretés acquierent une certaine
mobilité dans le réseau cristallin et sont donc susceptibles de se déplacer suivant des
mécanismes microscopiques décrits par les équations de Fick.

A un gradient de concentration d'atomes d’impuretés correspond un flux sensiblement
proportionnel, la constante de proportionnalité¢ (constante de diffusion) croit rapidement
avec la température et elle dépend de la nature du substrat et des impuretés [14] [25]

2.3.1 Lois de la diffusion :

La diffusion des atomes dopants dans un substrat est décrite par les deux lois de
Fick étudiées dans la plupart des ouvrages classiques [1] [14]:

Equation de diffusion :
F(x)=-D LS (2.17)
x)=-D_— .
TP
Equation de conservation :
ic_ IF
~_ 5 2.18
it b (215)
Equation de transport :
ic_91 _IF
—=—(D_— 2.19
it & T 219

D étant le coefficient de diffusion [1] [26]

Pour obtenir des couches d’impuretés diffusées dopantes on utilise deux étapes, le
prédépot et la redistribution. Au cours de la premiére procédure les impuretés sont
introduites a une profondeur de quelques dixieme de microns, puis la deuxieme étape
rediffuse plus profondément ces impuretés pour obtenir une couche diffusée convenable et
sans introduire de nouveaux atomes dopants.

2.3.2 Etape de prédépot :

Cette ¢tape s’effectue en plagant I’échantillon semiconducteur dans un four a une
température de 800 a 1000 °C parcouru par un gaz inerte contenant les impuretés
souhaitées, le gaz inerte est introduit pour fixer la direction du flux.

On introduit les impuretés par une source solide, source liquide ou par transport chimique.

Sur la surface du solide la concentration en surface (Cs) est en équilibre avec la pression
partielle p de 'impureté dans le gaz. Pour chaque solide, a une température donnée, on
peut atteindre une concentration maximale (égale a la solubilité limite de I’impureté) si on
utilise une pression partielle convenable. Ce qui donne une concentration en surface
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constante et uniforme.

Le profil du prédépot s’obtient en intégrant les équations précédentes avec les conditions
aux limites : Cixt)=Cy C#,0)=0

et la condition initiale ~ C(x,0)=0

La solution est alors de la forme :

X
C(x,t) = erfe(——=) (2.20)
2./D.t,
t,est la dur¢e du dépot.
La quantité de dopants introduite sera
¥
N 2
Qp(tp)=(y(x,t).dx=Tp.cs. D.t, (2.21)
0

2.3.3 Etape de redistribution :

Un traitement thermique a haute température suivant 1’étape précédente permet de
placer plus profondément la jonction et d’abaisser la concentration en surface sans apporter
d’autres atomes dopants.

Les nouvelles conditions aux limites sont :
1C(0,t
1€0.9 =0 C(¥,0)=0
b
Le profil du dopage apres redistribution de durée t, est de la forme :

Q(tr ) & x2
—————— .exp§&-

/p.D.tp é 4.D.p
t, est la durée de la redistribution.

La couche diffusée forme une jonction avec le substrat sous-jacent, elle peut étre délimitée
par attaque mécanique et marquage chimique pour la mesure de sa profondeur.

I-l-O:

C(x,t) = (2.22)

N

2.4 Effets des forts dopages :

Les changements qui se présentent dans la structure de bande d’un semiconducteur

fortement dopé ont fait I’objet de plusieurs études [27] [28] [29]. La synthése des résultats
est décrite dans [1]. Ces effets se manifestent sur la largeur de la bande interdite Eg par un
rétrécissement dEg du a la formation de petites bandes des niveaux d’impuretés. Cela
engendre des interactions ¢élevées entre les porteurs libres et les impuretés donnant ainsi lieu
a la déformation des densités d’états des porteurs, et par la suite a la non validité¢ des
parametres et des approximations utilisés comme la concentration intrinséque, les
mobilités, les recombinaisons, la loi d’action de masse et la relation d’Einstein.
La plupart des mod¢les élaborés pour dEg sont en bon accord avec 1’expérience. Le
modele semi-empirique couramment utilisé en simulation des dispositifs présentant des
régions avec des niveaux de dopage supérieurs a 10'7 cm™ est développé par Slotboom
[30]. 11 trouve une large application dans les dispositifs bipolaires.
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€ aNy +N,0 ,aNy +N,0 U
dE —qV1Q0gg—B+ log 8—5+C§ (2.23)

Ou V,=9.107 v ; Ng=10"" cm™ ; c=0.5
D’autres auteurs considérent un rétrécissement effectif du gap d’énergie dans lequel ils
prennent en compte la dégénérescence des porteurs majoritaires [30] [31].

Le tableau suivant résume les modifications de certains paramétres sous 1’effet d’un fort
dopage.

Paramétre Faibles dopages Forts dopages
Largeur de la bande interdite dE=0 dE.' 0
Loi d’action de masse pn=n/ p.n=nieq’
Impuretés (T° ambiante) Toutes ionisés Certains atomes sont non ionisés
Statistique Maxwell Boltzmann pour les|Maxwell Boltzmann pour les
majoritaires et minoritaires minoritaires et Fermi Dirac pour les
majoritaires
Recombinaison des minoritaires | Via les défauts (SRH) SRH + Auger
Mobilités Constantes Dépendent de la concentration en
impureté.
) L D kT
Relation d’Einstein Valide r_n =— Modifiée :
1 D kT Fl/z(Em' Ec)
m q F-yp (Efn - Ec)

Tableau 2.1 : Comparaison entre le cas de faible et de fort dopage.

Le rétrécissement effectif dE.x pour un substrat du type N est reli¢ au rétrécissement du
gap dE, par la relation :
&1/ (E fn- E )9

gexp(E m - E )fa
E;, est le quasi niveau de Fermi réduit des porteurs majoritaires et Fy, I’intégrale de Fermi
d’ordre '%. Le résultat suivant est donne dans [30].

dE,T =dE, +Lng (2.24)

= [ev] Ng>710"7 cm™
7107 @ (2.25)

0 Ng£710"7 cm

Cet effet est considéré dans toute la suite a travers I’expression de la concentration
intrinseque effective ni :
alE, 6

nzieff =nzi(T)-eXP F_

2.5 Génération et Recombinaison des porteurs de charges :

Les processus directs bande a bande qui se déroulent dans tout semiconducteur
sont souvent masqués par des processus de génération recombinaison plus intenses qui
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mettent en jeu des impuretés et défauts inévitablement présents dans tout cristal réel. Aux
diverses imperfections du matériaux qui rompent la périodicité du réseau cristallin, peuvent
étre associés dans la bande interdite des niveaux d’énergie susceptibles d’étre occupés par
les porteurs [11] [35].

Les mécanismes physiques inhérents sont :
La recombinaison de Shockley-Read-Hall (SRH) résultant des imperfections du
cristal.
La recombinaison radiative par transition directe de bande. Pour le silicium qui
est un semiconducteur a bande indirecte cette recombinaison est souvent
négligée.
La recombinaison Auger, dominante dans un matériau fortement ou faiblement
dopé soumis a un régime de forte injection.

2.5.1 Recombinaison de Shockley-Read-Hall :

Le mode¢le de Shockley Read Hall [32] décrit de maniere simple le phénoméene de
recombinaison - et de génération - qui se produit dans le silicium a partir du processus de
capture et d’émission de porteurs libres. Un seul niveau profond E; introduit par un type de
centres de génération - recombinaison via lequel transite les porteurs. La notion de durée de
vie des porteurs y est par ailleurs définie.

Le taux de recombinaison donné par la loi de Shockley-Read-Hall s’exprime par [32]

n.p- n;?

tp(n+ny)+ty(p+py)

t, et t, sont les durées de vie des ¢€lectrons et des trous, n; et p; sont des concentrations

dépendant de la position et de 1’état du niveau d’énergie de I’impureté. Pour un niveau des

pieges confondu avec le niveau intrinseéque on a n;=p;=n;.

Outre la concentration intrinseque n; qui peut étre influencée par les effets de forts dopages,

les temps de vie t, , t, des porteurs minoritaires jouent un role essentiel dans la

détermination du terme de recombinaison de Shockley-Read-Hall.

Ces temps de vie s’expriment par :

—_— 1 . t —_ 1
SpVinN¢ P s VinNy

Rgn = (2.26)

t, (2.27)

Sn , Sp sont les sections efficaces de capture des centres de recombinaison pour les

¢lectrons et les trous, Vi, est la vitesse thermique et N; est la densit¢ des centres de
recombinaison.

Dans le cas des faibles dopages N, est constante et les durées de vie sont indépendantes du
profil, par contre un fort dopage induit des centres pieges qui font diminuer les durées de
vie.

Les expressions empiriques des temps de vie s’écrivent en fonction du profil du dopage
comme suit :

— Lno _ tpO
tn_1+Nd+Na : tp_1+Nd+Na (2.28)
Nref Npref

t 1 U, Norer€t Nprer SOnt des constantes rassemblées dans [1]
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2.5.2 Recombinaison en surface :

En plus des imperfections dans le volume du semiconducteur plusieurs
phénomenes se produisent a la surface recouverte généralement d’un oxyde et ils
introduisent dans la bande interdite des densités d’états supplémentaires [33].

Le taux de recombinaison en surface s’écrit :

n.p-ni2
Ry =— . (2.29)
g(n’“nl)*g(wpl)

La recombinaison des porteurs minoritaires qui prend place via ces niveaux peut étre
convenablement décrite par la vitesse de recombinaison en surface S, [34] qui s’exprime

par:
Sp =4/Sp-S p Vin-kT. N (2.30)

Ngg étant la densité d’états d’interface.
Ce terme de recombinaison a une influence prépondérante sur les performances des
dispositifs comportant de grandes surfaces d’oxydes.

2.5.3 Recombinaison Auger :

Dans ce type de recombinaison, un électron de la bande de conduction se recombine
directement avec un trou de la bande de valence en libérant une quantité d’énergie qui est
transférée a un autre porteur. Ce processus qui caractérise I’effet Auger est I’inverse du
mécanisme d’ionisation par choc dans la création d’une paire ¢lectron-trou. La
recombinaison Auger fait intervenir trois particules, deux électrons et un trou ou un électron
et deux trous [1].

Le taux de recombinaison net est donné par 1’expression suivante :

Raug =(n.p - niz).(n.Cn - p.Cp) (2.31)
C, et C, sont des coefficients de valeur entre 10" et 3 10" cm®s™ a la température

ambiante [1]. Ce processus de recombinaison devient important dans les régions de fortes
concentrations de porteurs.

2.5.4 Génération de porteurs par ionisation :

Ce processus est le phénomene inverse de la recombinaison Auger, une paire
électron-trou est crée directement par 1’effet d’autres porteurs qui ont une énergie suffisante
pour ioniser les atomes le long de leur parcours [36] . Ce taux de génération est donné par :

|3l |J p|
Geol =@y — t+a . (2.32)
Ou J, et J, sont les vecteurs densité de courants des €électrons et des trous.
a, et a, sont les coefficients d’ionisation qui dépendent de la composante du champ
électrique paralléle a la direction du flux du courant.
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g, 0%

a, = n.exp@-g - é G (2.33)
é g
6 &8, 0%

ap=Ap.exp§-§ = N G (2.34)
& 7

Les constantes A, et A, dépendent du matériau et du champ électrique interne ; leurs
valeurs sont autour de 6 10> a4 10° cm™ pour le silicium [1].

Les constantes b, et b, sont généralement prises égales a I’unité. E, ™ et Epc”'t sont les
champs ¢électriques critiques associés aux porteurs et qui dépendent du matériau et
principalement de la plage du champ ¢électrique régnant dans le dispositif. On note que ce
type de génération n’existe plus des que le vecteur champ ¢€lectrique est normal a la
direction du vecteur densité de courant.

2.6 Mobilités des porteurs :

La dépendance directe des équations de base des mobilités des porteurs impose le
choix d’un modgele satisfaisant pour assurer une précision quantitative des résultats. Il existe
plusieurs mécanismes physiques qui affectent les mobilités. Les plus prépondérants ont fait
I’objet de plusieurs études et donnent comme syntheése les expressions suivantes [1] [2]
[12][13]:

Effet de la température :
L__ ol ¢ L_ o=l g
T T G0 P T Goog 23
Ces parametres sont donnés pour le silicium :
m’= 1448 cm’v''s"  a,=2.33
m’=473cm*v's'  a,=2.23

L’influence des impuretés ionisées sur les mobilités est modélisée généralement par la
formulation de Scharfetter Gummel [37]

L
Mh,
ml,pLI = 2

Cn,pref + Ct
Sn,p

C,"=3.10" cm™, S,=350
C,*'=4.10" cm™ , S,=81

(2.36)

C, est la concentration totale d’impuretés ionisées.
L’effet des interactions entre porteurs est modélisé par Caughey, Thomas [38] et Adler
[39]:

mn’pLIC = ﬁ (2.37)
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Le terme nf s’écrit en fonction des concentrations des électrons et des trous comme suit :

1428 1020(cm' Iyl 1)

i 1/n.p.ln[1+4.54 10! cm'z_(n_p)'1/3]

Le facteur le plus influant sur les mobilités étant le champs ¢€lectrique, Scharfetter et
Gummel ont suggéré le modele suivant :

mC

(2.38)

LI
My,
Mo = - : (239)
C, (E/An’p) &g o
1+ ref * +g =
Cop™ *Ct/Snp E/An,p tFp €Bnpo

A=3.510°Vem' , F=8.8 , B,=7.410° Vem™'
A,=6.110’Vem™ , F,=1.6 , B,=2.510" Vem

2.7 Conclusion :

Dans ce chapitre nous avons présenté les principaux modeles physiques qui
formeront une base de données pour nos programmes numériques. Ces modeles sont
décomposés en deux parties : la premiere développe la modélisation de deux méthodes de
fabrication de jonctions dans un substrat silicium, ’implantation ionique et la diffusion ;
L’implantation ionique par ses avantages permet de controler le profil du dopage en jouant
sur la dose et I’énergie des ions implantés. Cette technique est tres utilisée dans la réalisation
des dispositifs a jonction superficielle, cas des détecteurs de rayonnements a jonctions. Les
paramétres du dispositif comme les durées de vie et les temps de collections des porteurs ne
sont pas trop perturbés dans ce cas du fait qu’on utilise de faibles températures. Ce procédé
nous donne un profil du dopage qui peut étre décrit par plusieurs fonctions de distributions
latérales et transversales. La seconde traite la modélisation des parametres intervenant dans
les équations. Les mobilités et les termes de génération et recombinaison sont modélisés par
les approches couramment utilisées dans la littérature. Des améliorations sont toujours
nécessaires lorsqu’on traite un cas précis de dispositif qui fait intervenir des considérations
physiques plus détaillées. Pour le cas de la génération par des particules chargées le modele
spécifique est explicité au chapitre 6 lors de 1’é¢tude du dispositif détecteur exposé a un flux
de radiation.
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CHAPITRE 3

METHODES DE RESOLUTION NUMERIQUE DES EQUATIONS DE
TRANSPORT D’UN DISPOSITIF SEMICONDUCTEUR

3.1 Introduction :

L’aspect non linéaire des équations de continuité des électrons et des trous rend

impossible de résoudre analytiquement le systéme d’€quations régissant le comportement
des dispositifs semiconducteurs. Les difficultés s’accentuent lorsque ’on considére des
modeles physiques trés précis et des structures géométriques pour lesquelles 1’étude devrait
étre en toute rigueur bidimensionnelle ou voire tridimensionnelle. Les moyens de calculs
informatiques s’imposent dans ces conditions. La tache principale d’une simulation du
fonctionnement d’un dispositif est de résoudre les équations décrites précédemment par les
méthodes d’analyses numériques en utilisant un ensemble d’approximations qui sont
justifiées par les hypotheses tirées des considérations physiques et des conditions de
fonctionnement du dispositif.
L’¢tude bidimensionnelle conduit a un systeme d’équations aux dérivées partielles non
linéaires de type elliptique. L’existence et 'unicité de la solution ont été étudiées par
plusieurs auteurs [42] [45]. Dans le cas de notre étude, le traitement du systeme d’équations
consiste a utiliser la méthode des différences finies pour passer du systéme continu au
systeme discret, linéariser les équations en utilisant la méthode de Gummel pour le
traitement séquentiel et enfin résoudre le systéme linéaire obtenu en utilisant une des
méthodes itératives classiques connues et adaptées aux grands systémes dont la matrice est
trés creuse.

3.2 Normalisation des équations :

Dans tout probléme numérique il est évident que la précision des calculs a une tres
grande importance. Dans les dispositifs semiconducteurs les inconnues n et p prennent des
valeurs trés élevées dans certaines régions du dispositif (10*° cm™), il est de méme pour le
champ électrique. Par conséquent des difficultés de calcul surviennent dans I’évaluation des
différences entre ces grands nombres. Ceci altere donc la précision des résultats. Pour
surmonter ces difficultés on procéde a normaliser le systeme pour n’utiliser que des
grandeurs sans dimensions et équivalentes. Les constantes de normalisation utilisées sont
résumées dans le tableau 3.1, elles dérivent des valeurs données par De Mari [47] [48].
D’autres méthodes de normalisations sont souvent utilisées pour une meilleure mise en
forme des équations [1].



Grandeur Constante de normalisation Unité
Distances 5 um
Ld =y kT/q"n;
Potentiel Vt=kt/q \Y
Concentrations N=max([Nd-Na,x,y | réseau cm”
Coefficient de diffusion Dy cm’s’!
Mobilités Dy/V; emZsy!
Génération recombinaison Dy ni/Ld2 cm’s’!
Temps ty=Ly’/Dy s
Densité de courant Jo-NDyq/Ly Acm?
Densité de charge de surface s=eV/Ly Ccem™
Densité de charge volumique r0=th/Ld2=qni Cem™
Tableau 3.1 : Grandeurs de normalisation
Les équations normalisées s’écrivent comme suit :
Equation de Poisson :
LgN
Dy +12(p- n+Ny- N, )=0 |2 =92t G.1)
eV,
| étant un facteur de normalisation
Equation de continuité des électrons :
n ~
%:NJH-R+G (3.2)
J, =D,Nn- m nNy (3.3)
Equation de continuité des trous :
W_jy -r+G (3.4)
Mt P
J, =D,Np+nm,pNy (3.5)
Dans le cas bidimentionnel ces équations s’écrivent comme suit :
Equation de Poisson :
2 2
Ty(xy) Pyley)
5t 3 +1 {p(x,y)- n(x,y)+(Nd - Na)(x,y)} =0 (3.1.a)
p[R% v
Equation de continuité des électrons :
lxy.t) W, xrt) W, (xyt
( )= " )+ . )-(R-G)(x,y,t) (3.2.)
1t T
‘Hn(x, Y, t) Ty (x, Y, t)
J.* (x,y, t) =D, (x,y, t).— - mn(x,y, t).n(x,y, t).—
T T
(3.3.2)
‘Hn(x, Y t) iy (x, Y t)
Jny (x}y, l‘) = Dn (x,y, Z‘)T - mn(X,y, t) H(X,y, t)T

36
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Equation de continuité des trous :

ﬂp(x’y’t) _ Tp* (x,y, t) . ﬂJpJ’(x,y,t)

it e v (R- G)(x,y.1) (3.4.2)
o) Dp(x’y’t)'w +my(xy, f)-p(x,y,t)-w
(3.5.a)
= ﬂn(x,y, t) iy (x,y, t)
pr(x,y, t) = Dn(x,y, t)T + mn(x:% t)'n(x’y’t)'T

3.3 Variables du systéme d’équations :

Les équations de transport décrivent 1’évolution de 1’état de plusieurs grandeurs
physiques. Ces équations ont comme inconnues le potentiel électrostatique et les
concentrations des ¢€lectrons et des trous en fonction desquelles d’autres grandeurs
s’écrivent. Dans la programmation, le choix des variables peut influencer les performances
des calculs. En général dans la méthode de résolution séquentielle les variables utilisées
sont : le potentiel ¢électrostatique et les quasi potentiel de Fermi des ¢électrons et des trous
(Y ,u,v). Les termes u et v (variables de Slotboom) sont définis comme suit :

u :i.exp(- y) V= i.exp(+ y) (3.6)

1’11 1’11
Cette représentation est adaptée pour les algorithmes qui dérivent du schéma de Gummel
[46] [37], elle n’est applicable que dans le cas des faibles polarisations a cause des termes

exponentiels qui peuvent engendrer des dépassements arithmétiques.

3.4 Discrétisation des équations :

A la structure réelle on associe une structure de simulation bidimensionnelle (figure
3.1) définie par un domaine rectangulaire W limité par une frontiére G Les équations de
transports seront écrites dans ce domaine. Une méthode de discrétisation des équations sera
appliquée pour le passage du systetme continue au systeme discret. La géométrie
rectangulaire du dispositif, la forme particuliere des €quations et les conditions aux limites
associées avantagent le choix de la méthode des différences finies. La propriété offerte par
cette méthode est que le systtme d’équations obtenu satisfait a des criteres de
conditionnement qui alleégent les traitements numériques par la suite. Dans la majorité des
cas, le maillage doit étre uniforme pour, d’une part, éviter ’insertion inutile d’un nombre
important de points dans certains endroits et d’autre part, insérer suffisamment de points
dans les endroits ou la variation d’une grandeur physique est importante. Cela nécessite par
conséquent une étude adéquate du maillage pour une bonne optimisation.
La géométrie de la structure du dispositif a étudier est représentée a la figure suivante :
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Contact métallique avant

Interface Oxyde-Si l ) onction P+N

. , Frontiére latérale droite
Frontiére latérale gauche

Silicjum N

)

Contact métallique

Figure 3.1 : Géométrie du maillage bidimensionnel des différences finies

3.4.1 Réseau de discrétisation :

Dans le cas bidimensionnel, le maillage a mettre en ceuvre avec la méthode des
différences finies consiste a répartir parallélement aux axes de coordonnées un nombre fini
de droites formant ainsi avec Ny lignes et Ny colonnes un nombre total de points égal a NN,
(figure 3.1)

Le pas de discrétisation est non uniforme pour tenir compte de la non-uniformité des
grandeurs physiques dans certains endroits de la structure. Citons par exemple le potentiel
¢lectrostatique, le champ ¢€lectrique et le dopage au voisinage de la jonction.

La répartition des points de discrétisation est une opération importante dans le déroulement
de la suite des procédures numériques, elle présente les inconvénients suivants [40] [12]
[41]:
- Utiliser un réseau tres dense conduit rapidement a un systéme dont la résolution
nécessite des moyens de calcul énormes.
- Ne pas prendre suffisamment de points aux endroits ou les inconnues varient
sensiblement altere la précision des résultats.
Une attention particuliere est toujours donnée pour la génération d’un maillage le plus
convenable et le plus optimisé. En général, pour tenir compte globalement des propriétés
qui s’imposent dans la construction du maillage, les critéres suivants sont respectés :

Le nombre total de points doit €tre inférieur a une limite qui dépend de la structure et de
la puissance de la machine.

Eviter les variations brutales du pas de discrétisation.

Les positions de la jonction et des bords de la zone de déplétion doivent Etre
préalablement connus.

3.4.2 Technique de discrétisation :

Dans le réseau de discrétisation chaque point est repéré par ses coordonnées (x;, ;)
avec :

0f£ ;EL,etO£ y,EL,

0OEi1ENyetOE£ j EN,
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Ly et L, sont les dimensions latérale et transversale du dispositif.
N, et N, sont les nombres de noeuds de discrétisation latéraux et transversaux.

En chaque point sont ¢valuées toutes les grandeurs du probléme et les €équations continues
sont remplacées par les équations aux différences qui se déduisent du schéma de la figure

3.2.

Dans ce schéma, on adopte les notations suivantes [1] [2] :

hi =xjep- % hiop=x - X 1£ £ Ny (38)
kKi=yjr-viy kj1=yi-rj-1 1EJENy
Y
) ke o K X
i'laj
X A
i'l/zaj
h; ,
Y gl ek - W i+
1)
h; i+
v
i+l

Figure 3.2 : Schéma des différences finies a cinq points

Toutes les grandeurs qui dépendent des coordonnées (x,y) s’écriventau nceud
correspondant :

u(x,y) 0 u(xi ,yj) = uj

it ¥Xi O TN 0 39
u% 5 ’y_]g_ul"'l/z_] u% > ’y_]b_ i-1/2] .
ge Yi+1 T;0 ge Yi-1t»;0
uCx;,,———=uy; uCx;,———=u;;_

& i > p ij+1/2 & i > p ij- 1/2

Le remplacement des opérateurs différentiels par les équivalents discrets se base sur les
développements du premier ordre des dérivées des fonctions représentant la grandeur
physique ; En négligeant les termes d’ordre supérieurs on écrit :

Tuo Wi+1/2j = Ui-1/2]
: (0}
T[Xﬂij hi + hi- 1
2

(3.10)
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Tud _Uij+1/2 - Wjj-1/2
— @
ﬂygij k it k 1
2
Les dérivées secondes s’expriment en fonction des dérivées premieres comme suit :

(3.11)

Tud Tud
Tud wﬂy“i+1/zj Wo,_ 1), 6.12)
5. ki+kig .
1] 2
Twg _ fuo
ud W WO, 613)
Ty? Bij kj+kj '
2

Ces approximations sont appliquées essentiellement au potentiel électrostatique. Les
densités de courants et les concentrations des porteurs font intervenir d’autres
considérations et hypothéses qui prennent compte de la stabilité du systeéme discret.

Pour discrétiser les équations dans la totalité de la structure, on doit distinguer les
différentes régions ou il faut tenir compte des conditions imposées par les points
correspondants. Les points des frontieres entourant la structure seront traités en
construisant une ligne fictive a un pas de discrétisation égal au précédent.

hu‘ h€+1

A
v
r N
v

Frontiére

Figure 3.3 : Schéma de discrétisation aux fronticres

3.4.3 Discrétisation de I’équation de Poisson :

3.4.3.1 Dans le silicium :

La région du silicium est formée par tout les points appartenant a 1’intérieur du
dispositif dont les quatre premiers voisins ne font pas intervenir les points de I’interface
Oxyde-Silicium, des frontieres latérales et ceux des contacts métalliques.

Dans le cas bidimentionnel 1’équations (1.30) s’écrit :

Ty,
2

TIx

=

2
1Y 412(n- p-Ng +N,)=0 (3.14)
1-[);2
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On adoptant les formulations des dérivées (3.10-13) on obtient 1’équation de Poisson
discréte [49] [50] [51]:

ayi+1j-ai+1j +a’i-1jy;. 1 +ayij+1-yij+1+ayij- 1Yij-17

(3.15)
. 2
ay ij Yy 1_] +1 n; (ul_] .exp(y 1_] ) - vij.exp(-y 1_] )) - .DOpij
a¥y 2 a¥y 2
avec : 1+ = i-17 =
77 (h +hio by P (hj +hio pDhy g
ay _z a’ 2 (3.16)
ij+l = ij-1 = .
RN SNY Tk kDK
a¥ij=a¥irj+a¥iqj+ra¥ i +a¥ia
Ces coefficients vérifient les propriété suivantes :
ayi+1j>0 ayi_1j>0 ayij+1>0 ayij_1>0 ayij>0 (3.17)

3.4.3.2 a ’interface oxyde-silicium :

La condition de continuité des composantes du champ ¢€lectrique qui résulte du
passage du silicium a I’oxyde impose une formulation dont on doit tenir compte durant la
discrétisation. Ces conditions sont du type Neumann pour le potentiel et les concentrations
des porteurs.

La condition de continuité s’écrit :

Y & Y &
si %%Si - €ox 1111_11%0)( +Sipt =0 (3.18)
Ou: s estladensité de charge surfacique a I’interface.
Sint =q-Ng.DE (3.19)
N= 10" eV cm™ est la densité d’états d’interface
DE = kT (T=300 °K) est une approximation de I’intervalle d’énergie qui englobe les
niveaux d’interfaces .
€x , & sont respectivement les constantes diélectriques de 1’oxyde (S5/0,) et du
silicium.
n est la normale dirigée vers 1’extérieur.

Tenir compte de ces conditions dans la discrétisation de 1’équation de Poisson conduit a
I’expression discrete a I’interface oxyde-silicium [1] [12] :

yOS ) +y0S +y0S +y0S _
% mHjY ;T m- 1Y o T mpH LY e T2 mj- 1Y o1 T

yOS

oS
Y Yt/ mj
mYmi X b ) ™

(3.20)
avec: X==6,/e;
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. 2.S;
— 2 -2 nt
f™os =hp.l .{ni umj.exp(y mj) - vmj.exp(- y mj)] - Dopmj} P
S
(3.21)
m est I’indice 1 de la ligne correspondant a I’interface.
Les coefficients a se transforment donc comme suit :
os hy, +hyog 0s h,.1+h
a¥ e =l gy L ay = oml M Gy
hm +Z.hm_1 hm-l +X.hm
oS oS
a¥ mj+1 =aym+1j ay mj- 1 =aymj-1 (3.22)

0s 0s 0s 0s os
a¥ mj=ay mj+1"‘ay mj-l"'ay m+1j"‘ay m- 1j

3.4.3.3 aux frontiéres latérales :

Aux points appartenants a une frontiére latérale gauche ou droite, c’est la condition
de type Neumann qui s’applique aussi bien pour le potentiel électrostatique que pour les
densités des porteurs de charges. Le champ ¢€lectrique s’annule a 1‘extérieur de la structure,
ce qui correspond a la condition de type Neumann pour le potentiel :

e _, Wo  _, (323)
fly 8o fly @y:Ly

Ceci se traduit dans le schéma par :
2 2

Y. = = Y. .. —
a’ j+1; = a’ i-11-=
T (hy +hyoh; Y7 (hy +hil phyg
4
ay ij+1 = k_2 ay ij~1 =0  pour la fronticre gauche. (3.24)
J
a¥i= 4 a¥ ji+1 =0 pour la frontiére droite
ij- 1 1. 2 1+l p .

j-1

3.4.3.4 Aux contacts métalliques :

La condition de type Dirichlet s’applique pour le potentiel et les concentrations des
porteurs on admettant que : 1) les contacts sont idéalisés, i1) la vitesse de recombinaison est
infinie, ii1) la neutralité électrique y prévaut, iv) que les variables correspondent a 1’équilibre
thermodynamique.

Y=Y Oij +Y appl 1=1,j=71.)2 (J1,J> sont les indices des limites du contact avant).

Yi=Yy 0ij +Y appl  i=Nx,j = LNy (contact arricre).

3.4.4 Discrétisation des équations de continuité :

En utilisant le couple de variables (Y ,u,v) les expressions des densité de courants
s’écrivent comme suit :
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Jo =Dyny exp(+y ) Nu

J, =Dpn; exp(- y ) Nv
La discrétisation des équations de continuité, se basant sur les méme approximations des
dérivées partielles par les expressions aux différences ont fait 1’objet de plusieurs études
[43] [44]. On a conclu que cette formulation cause une importante erreur de discrétisation et
imprécision des calculs. Les oscillations des concentrations des €lectrons et des trous qui
s’observent par conséquent sont dues a I’approximation du potentiel qui figure en forme
exponentielle ce qui rend sensible leurs variations. Cet effet est accentué par de trop
grandes non-uniformité du maillage.
Pour éviter ces inconvénients Scharfetter et Gummel [46] [37], en supposant que le champ
¢lectrique est constant entre deux noeuds voisins, ont proposé¢ le développement des
expressions des densités de courant autour d’un noeud a mis distance d’un pas de
discrétisation.

(3.25)

vofn2) L,

® o1
X )= X + _ R _1__
In (x’yl) Tnlipy Y 2121'[[x

avec x; £ xExj 4

1+1/2] i+1/2j  (3.26)

J J’(x. )—] y +a§_ _k_Jgij y +O(k2)£J y
e WY I gy Y 2g " iz w2 " itz (327)
avec yj£y£yj+1
2
x | 2 1
() =1 & Mo W, +o[n?) 51,
p A"V P lit12j g 2@1[x 1+1/2_] w2 P liv2j (3.28)
avec x; £ xExj 4
2
& o9 1
3.V (xi,y) =77 +Cy- .__J—_ O(kz)—J y
p (x‘ y) P lj+1/2 gy i 2gﬂy 1_]+1/2 o2 P lij+12 (3.29)

avec y; £ y£yj+1
Ces expressions s’identifient aux expressions des densité de courants (3.25), ce qui nous

permet d’écrire les équations différentielles et les conditions aux limites décrivant
I’évolution des concentrations des ¢lectrons et des trous dans I’intervalle [x;X;.] et [y;,yj1]-

iy fn

m,n—- D, =J | X - X _h_gl |
I T " liv1/2j % ! 2ﬂﬂx i+1/2] (3.30)

n(xiayj) :nij n(xi+1ayj) :ni+1j

Une expression analogue s’écrit pour I’équation de continuité des trous.

La résolution de ces équations différentielles permet de déduire la variation de la
concentration des €lectrons et celle des trous dans chaque intervalle de discrétisation [1].

On négligeant les termes en O(h?) dans la solution analytique on obtient 1’approximation de
ces expressions :
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s x; U
n(x y.):n“ _ eXPéyl+1] yl]) h H(l’l"‘ 1’1'+1') (3.31)
: ’ 1- exp(y i+1j - Y 1]) ! o .
avec : x; Ex£ x4
y-y;u
1- expé(y ij+1 - Y 1]) l;'
n(XiaJ’) =njj - g(nij - nij+1) (3.32)

1- eXp(y ij+1 - Yij)
avec :y; EyEyjy

Ces expressions nous permettent enfin de calculer les expressions des densités de courants
au centre de chaque intervalle :

d

1
i+1/2j @Dn|i+1/zjf’3(y iy i+1j)nij - B(y i+1j - Y ij)ni+1j (3.33)

n

(3.34)

In |1J+1/2 @, |J+1/2 K, (y ij - Yij+1)nij - B(y ij+1 - Y ij)nij+1

1
I i+12) @p i+1/2jh_i’B(y ij- Y i+1j)Pi+1j - B(y i+ Y ij)Pij] (3.35)
1
Jpr iv12 @00l k_j’B(y ij- Y ij+1)Pij+1 - B(y ij+1 - Y ij)Pij] (3.36)
Ou B(x)= expl) est la fonction de Bernoulli qui diverge lorsque x est trés voisin de
xplx) -

z€ro.

Cet divergence doit étre €¢liminée par une approximation appropriée dans un intervalle
autour de zéro.

Les approximations des densités de courant sont suggérées par Scharfetter et Gummel,
elles nous permettent de déduire les expressions discrétes finales des équations de
continuités.

3.4.4 1 Discrétisation des équations de continuité dans le Silicium :

Les approximations des dérivées premieres a ce niveau, en utilisant les résultats
précédents, s’appliquent convenablement et permettent d’écrire I’équation discréte des
¢lectrons aux noeuds de la région du semiconducteur loin des fronti¢res, de I'interface et
des contacts:

an1+1Jn1+1J +ani' IJnl_ 1] +anlj+1nlj+1 +anl]' lnlj' lzanljnl_] +R(y9n?p)‘lj
(3.37)

Les coefficients a" dépendent des fonctions de Bernoulli, des constantes de diffusion et des
coefficients de I’équation de Poisson :
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a"i.1j =Dy, 1/2j'ayi' 1j'B(y i-1j= Y ij)
ajj+ = Dn|ij+1/2-ayij+l-B(y ij+1 = Y ij) (3.38)

anij-l :Dn|-- 1/2.ayij_1.B(y i-1- Yy 1_])

J_
a'jj=a"jqj+atij +alie +atog

D’une manicre analogue on déduit 1’expression de I’équation de continuité discrete des
trous :

(3.39)
Les coefficients a” dépendent des fonctions de Bernoulli, des constantes de diffusion et des
coefficients de I’équation de Poisson :

aPi-1j =Dp|. mj.ay i- 1j-B(y i Yi lj)
aPi1 =Dp‘ij+l/2.ayij+1.B(y i Vi) (3.40)
aPi =D, " 1/2-ayij-1-B(y ij - yij-l)

alij=aPinj+alPij+alijn +aly,

Les coefficients de diffusion D, et D, sont ¢valués a mi-distance de chaque intervalle par
interpolation linéaire :

Dn|ij +Dn|i+1j

D,| (3.41)

i+1/2j )

3.4.4 2 Discrétisation des équations de continuité a ’interface :

A Tinterface Oxyde-Silicium, le méme schéma de discrétisation s’applique sauf

qu’il faut tenir compte de la recombinaison en surface Rg.
La composante normale a ’interface de la densité de courant s’€crit :

J,n=-qRg,r (3.42)
Jp'n = +q-Rgyy (3.43)
Cette condition se traduit dans le schéma aux différences (figure 3.3) a I’interface par :
X —_ _ X
n |i- 12j ~ 2-Rsurf - Jn |i+1/2j
(3.44)
Jp* =+2. Ry - Jp"

i-1/2 i+1/2]
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Ceci nous permet donc d’écrire les équations des €lectrons et des trous :
nos 4+ 4% +a0% _

008 2
m
(3.45)
pOs pOs pOs 3
8% m+1j-Pp+1; T2 mi+1-Pmj+1t3° mj- 1Py 1 =
0s 2
aP mj P +R(y,n,p)‘mj +h—Rsurf‘mj
m
(3.46)

Les coefficients a* sont identiques a ceux des équations écrites dans la région du silicium.

3.4.4 3 Discrétisation des équations de continuité aux frontiéres latérales :

La méthode des points fictifs nous donne en considérant les conditions suivantes :

J.n=0 (3.47)
J,m=0 (3:48)

Les mémes expressions discretes sont utilisées en remplagant les coefficients par ceux qui

correspondent a chaque frontiere.

- Fronti¢re droite :a";+(; =0 ; - Frontiére gauche: a"j. 1; =0

3.4.4 4 Discrétisation des équations de continuité aux contacts métalliques :

Aux frontieres le long des contacts métalliques ohmiques, les concentrations des

porteurs correspondent a 1’équilibre thermodynamique, et la neutralité électrique y prévaut :
2

n.p=n;j n-p-dop=0 (3.49)
Ce qui donne en chaque point :
-Dop; >0
(3.50)
-Dop; <0
(3.51)
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3.5 Linéarisation des équations :

Les étapes précédentes nous ont permis de discrétiser les équations et d’aboutir a un
systeme non linéaire dont les inconnues sont : Le potentiel €électrostatique, la concentration
des ¢€lectrons et la concentration des trous. Nous introduisant 3.N,.N, inconnues si on a
NNy nceuds.

I1 est possible d’écrire le systeme sous la forme condensée suivante :

é@‘y (y > 1, p)g
F(x) = ¢F, (y.n.p) ¥=0 (3.52)
F (v.n.p) 5

Fy dénote I’équation discréte de Poisson (3.15), F, et F, dénotent respectivement les
¢quations de continuité discretes des électrons et des trous (3.37,39).
La non-linéarité de ce systeme est due a la présence des termes exponentiels et des produits
n.p
Le traitement de ces équations revient donc a la résolution de ce systeme en adaptant les
méthodes numériques classiques.
On distingue parmi les méthodes de linéarisation des équations (3.15,37 et 39) :
La méthode de Newton Raphson pour le traitement simultané [12]. Cette méthode reste
pratique dans les cas ou les équations sont liées, ce qui correspond par exemple au
fonctionnement en forte injection.
La méthode de Gummel pour les traitements séquentiels [37][46]: Cette méthode
s’applique dans les cas ou les équations sont faiblement li€es, par exemple lors du
fonctionnement du dispositif en faible injection.

3.5.1 Méthode de Newton Raphson :

En adoptant une approximation initiale du vecteur X’ qui doit étre comprise dans un
voisinage immédiat de la solution exacte X supposée existante et unique dans ce voisinage,
la méthode permet de calculer une meilleure approximation X; donnée par :

Xk:XOk +ka (353)

La correction dx; est la solution du systéme d’équations linéaire :

J.dx=-F.(x°) (3.54)
ou Jy est la matrice Jacobienne du systéme.
Considérons le systeme d’équations linéaire (3.54) repris ci dessus a I’itération m :

J . dx"=-F i "(x%) (3.55)
Comme la méthode de discrétisation a cinq points fait intervenir ks quatre plus proches

voisins, le systéme (3.55) peut s’écrire:

HMij'dXij+1 + DMij'dXi+1j + GMljdX

i- 1j +BMij'dXij-1 +CM1JdX1J +Fij(xij) =0

(3.56)
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BM;, GM;, CM;, DM, HM; sont des matrices définies suivant le type de la méthode de
résolution utilisée.

Dans le cas de la résolution simultanée, la matrice Jacobienne du systéme est
pentadiagonale composée de bloc 3x3, les coefficients sont définis a chaque point comme
suit

g df¥ i dFYy  dFY i g dFY i  dFYy  dFY ‘,J
€ dy j+1j dnjiyj  dpj4gju € dy;.1j dnj.qj; dpiqju
e n n n_Uu e n n n_Uu
e dF7y dFTy  dF g e dF7y dFTy  dFT g
DM.. =S S GM. =% ’
Yo o€dy i dnigq; dpiggi Y Y @4dy. i dniq; dpig: U
& i+lj i+1j 1+1_]a & i-1j i-1j pl-l]u
€ drPy  dFPy  dFPy 0 € dFPy  dFPy  dFPy U
é a é a
g W irj  dnjerj dpivgjg g i1y dnigj dpijg
é gy .. y . y .0 é grY . y . y . 0
S arYy oYy dFYyl S drYy dFYy Yyl
€ dy jj+1  dnjjs  dpj+10 e dyj.; dnj.; dpj10
e n n n u e n n n u
e dF7y dFTy  dFTy g e dF7y dFTy  dFg
HMj; =g a BMji=g a
s i1 Onjr dpijer s Vi1 dngy dpij g
€ dFPy  dFPy  dFPj 0 € dFPy  dFPy  dFPyu
é é
g i+ dnjer dpje g g i1 dnjior o dpjiag

€ grYy .. y .. y.u
e dy; dny dpy U
é U
om, =€ Fhi A A g (3.57)
Pogdyy  dny by '
€ drPyj dFPy; dFPy U
é U
g &y dn  dpyi g

3.5.2 Méthode de Gummel :

Le traitement séquentiel des équations (3.15,37) et (3.39) consiste a résoudre
I’équation de poisson non lin€aire pour le potentiel en prenant les variables n et p de
I’itération précédente, puis résoudre les deux équations de continuité pour les
concentrations des porteurs en injectant le potentiel déja calculé en (3.15). Ce schéma
donne deux systemes linéaires a résoudre séparément :

Jy( m ml’p )dym:_Fy(ym m- l’pm- ) (3.58)
Jv(ym'l,nm,pm).dvm:-FV(ym Lam, pm) (3.59)

Z est le vecteur (n,p) ; JY est la matrice jacobienne de 1’équation de poisson composée
d’¢léments simples de structure pentadiagonale.
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DM _—dFyij :GM _—dFy LI HM.:: = i L BM _—dFyij ;CM:: = dFyij
Vodygey 7Y dyigy Y dyge Y dyg T dy g
(3.60)

J, est la matrice Jacobienne déduite de la linéarisation des équations de continuité ; les
¢léments de ces matrices se calculent de la méme maniére que dans le cas simultané mais
pour les deux équations F, et F,,.

Les ¢léments de la matrice prennent la forme suivante :

éqrn.. n.( éqpn.. n. Qg
édF ij dFlJa édF ij dFlJa
_@dnjiyj  Opi+gjU édn;_1; dpi.yj0
DM ~ ] JY GM — A J 1Y
j=C€4pp..  gpp. Y §j7C4pp..  gpP. Y
€ 1 yu é 1j ija
dnjvj  dpisrj H &ni_1; dpi.qj K
éqpn.. n. éqpn.. n_
édF ij dF i g édF ij dF i
_@&dnjji;  dpj+i 0 _&nj dpj.1 0
HMj; =¢ p U BMji=eé p U
adf™y;  dFYy g gdf”yj  dFYy g
&njje;  Opjjer &nij1 dpjj. 1 g
QdF";;  dF"; U
S  dpy
€ dnj; pij U
CM; =@ ; (3.61)
(e p. U
PPy dFPy
& dn.. - U
gdnj;  dpjj

En résumé, 1’étape de lin€arisation nous donne un ou plusieurs systemes linéaires A.X=B
avec A une matrice pentadiagonale trés creuse. Cette particularité fort intéressante doit étre
exploitée dans le choix de la méthode de résolution du systeme lin¢aire et dans la
programmation pour optimiser I’espace mémoire de 1’ordinateur et le temps de calcul.

3.6 Résolution numérique du systéme linéaire :

Pour déterminer a chaque itération de Newton la correction dx a appliquer a la
solution précédente, on doit résoudre le systeme (3.15), (3.37) et (3.39) a matrice
pentadiagonale trés creuse de dimension 3.N.N, dans le cas simultané ou les deux
systemes ; (3.15) (équation de Poisson ) dont la matrice jacobienne est de dimension
NNy et (3.37,39) de dimension 2NN, (équations de continuité ) dans le cas de la
résolution séquentielle.

En général, N, et N, sont relativement grands ce qui donne une dimension trés €levée de la
matrice J.

3.6.1 Méthodes de résolution :
Les méthodes adéquates pour le traitement de ces matrices se relevent des
techniques itératives spécifiques aux grands systémes [52].
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Toute méthode itérative de résolution du systéme A.X = B repose sur la décomposition de
A, tel que

A =D -L -U ou D est la diagonale de A, L est la matrice triangulaire inférieure stricte
extraite de A et U est la matrice triangulaire supérieure stricte extraite de A.

Pour un vecteur d’initialisation X® on utilisera un algorithme qui nous permet le calcul d’un
vecteur X le plus proche de la solution.

Les algorithmes itératifs se basent sur I’une des méthodes suivantes :

- Méthode de Jacobi :
L’algorithme de la méthode itérative de Jacobi s’écrit :
XD pt ) xX® +p' B (3.62)
]
Comme critere d’arrét des itérations le rapports ol <e est utilisé. r est le vecteur

résidu  19=B-A. XY, eest une précision définie.

- Méthode de Gauss-Seidel :
L’algorithme de la méthode itérative de Gauss-Seidel s’écrit :

XD oprp xX8 D prygx®ipip (3.63)
Le méme critére que précédemment peut étre utilisé pour I’arrét des itérations.

- Méthode de relaxation :
®-wL). XY = [a-wyp+wul. x¥ +w.B (3.64)
ou W est le facteur de relaxation compris entre 0 et 2.

Une condition suffisante de convergence des trois algorithmes est que la matrice A soit a
diagonale fortement dominante.
La méthode de relaxation est particulicrement adaptée pour la résolution des grands
systemes linéaires dans lesquels la matrice A est trés creuse ; elle simplifie considérablement
le nombre d’itérations et diminue I’influence des erreurs d’arrondis.
La possibilité d’accélération de la convergence est liée a I’emploi de la sur-relaxation.
Une valeur optimale du coefficient de sur-relaxation W, est nécessaire pour assurer a la
méthode SOR son avantage. La détermination de W, exige le calcul du rayon spectral de la
matrice jacobienne et ceci pour chacune des itérations successives vu que ces matrices
changent. Un tel calcul est tres difficile et complique le schéma mais des estimations
grossieres et méthodiques de W peuvent étre avantageuses.
Parmi d’autres méthodes itératives utilisées on citera :
Méthode ICCG : (Incomplete Choleskey Conjugate Gradient) [52] utilisant I’élimination
de Gauss pour le conditionnement de la matrice A en utilisant comme décomposition A
L L' Cet algorithme est applicable pour les systéme a matrices symétriques.
Méthode CGS : (Conjugate Gradient Squared) [53] se basant sur la généralisation de la
théorie du gradient conjugué.
Méthode ADI : (Alternating Direction Implicit) [54] [55] se basant sur la décomposition
A = H+V, le processus est convergent si H et V sont définies positives ou 'une des
matrices est définie positive I’autre est non définie négative.
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3.6.2 La solution initiale :

Toutes les méthodes citées ci dessus supposent la connaissance d’une solution
initiale a partir de laquelle le processus itératif évolue. Dans le cas de la méthode de Newton
cette initialisation doit étre soignée pour rester dans le voisinage immédiat de la solution
exacte et assurer une convergence quadratique du processus ; la méthode de Gummel par
contre, est convergente sans contraintes sur la solution initiale.

En général la solution initiale adaptée se construit a partir du profil du dopage. En absence
d’influence extérieure la structure est caractérisée uniquement par ce profil qui détermine le
potentiel électrostatique et la densité des porteurs.

Ce mode d’initialisation n’est pas treés rigoureux aux voisinages de la zone déserte ce qui
ralentit la convergence au début du processus itératif mais il décrit globalement le profil des
variables.

Pour un fonctionnement hors équilibre du dispositif, les conditions extérieures sont
graduellement modifiées, en prenant a chaque fois au départ de chaque nouvelle situation la
solution la plus récente obtenue.

3.7 Conclusion :

Cette partie décrit essentiellement la méthode des différences finies a cinq points

utilisée pour passer du systeme d’équations continue au systeme discret. L’équation de
Poisson discrete s’obtient sans difficultés dans toutes les régions du domaine d’intégration.
Pour la discrétisation de la densité de courant, la méthode de Scharfetter Gummel est
utilisée pour éviter les instabilités du systeme.
Le systeme discret obtenu peut étre linéarisé par la méthode de Newton-Raphson pour le
traitement simultané, ou par la méthode de Gummel pour le traitement séquentiel. Dans les
deux cas nous aboutissons a des systemes linéaires AX = B ou la matrice A est
pentadiagonale, généralement a diagonale dominante. Les méthodes itératives sont les plus
adéquates pour résoudre ces systémes pour enfin calculer en tout point du dispositif le
potentiel ¢€lectrostatique, les concentrations des électrons et des trous, les densités de
courant et les quasi-potentiels de Fermi des porteurs ainsi que toutes les grandeurs qui
dépendent des ces variables.
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CHAPITRE 4

RESOLUTION SEQUENTIELLE DES EQUATIONS DU
SEMICONDUCTEUR

4.1 Introduction :

La méthode de Newton utilisée pour résoudre simultanément les équations présente
les inconvénients suivants :
Une convergence locale qui n’est assurée que si la solution initiale est
suffisamment travaillée, par conséquent, les procédures de conditionnements et
d’amortissement qui sont nécessaires pour améliorer la convergence alourdissent
les calculs.
La méthode nécessite 1’utilisation des machines avec une grande capacité
mémoire lorsqu’il est indispensable d’utiliser un réseau de discrétisation tres fin
ou dans le cas du traitement tridimensionnel.
Pour éviter ces difficultés plusieurs schémas de résolutions en mode séquentiel ont fait
I’objet d’études intensives depuis la présentation en 1964 de 1’algorithme de Gummel [46]
pour une structure unidimensionnelle.
Les algorithmes présentés actuellement sont étendus au cas bidimensionnel [58] et
tridimensionnels [61] et ils sont améliorés en utilisant d’autres schémas qui présentent des
avantages en convergence et en temps de calcul.

Dans ce chapitre, nous présenterons la méthodologie utilisée pour traiter les équations en
utilisant un schéma nouvellement introduit et qui offre une souplesse d’utilisation et une
convergence sure. Nous présenterons les résultats obtenus pour le cas de 1’équilibre puis
hors équilibre en ne tenant pas compte de 1’aspect génération de porteurs et du régime
transitoire qui seront traités dans les chapitres suivants.

4.2 Principes de la méthode de résolution séquentielle :

Pour la résolution séquentielle des équations dans un dispositif semiconducteurs a
jonction et a 1'état stationnaire une méthode itérative a été¢ développée par Mayergoyz [58].
La technique utilisée se base sur le schéma de Gummel pour le découplage des équations
aux dérivées partielles (3.1-3.5) et la résolution séparée de chaque équation. Cette méthode
est une généralisation du schéma développé pour [’équation de Poisson par le méme
auteur [56] [57].

Cette méthode a I’avantage de converger globalement sans conditions sur le modele
d’initialisation des variables (y ,n,p). Elle reste valable dans les cas des faibles polarisations
et en régime de faible injection.

La résolution s’effectue point par point et indépendamment du reste des noeuds ce qui
permet d’utiliser un maillage dense sans étre limité en espace mémoire de 1’ordinateur.
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4.2.1 Formulation des équations :

En régime stationnaire, le fonctionnement du dispositif est régie par 1’équation de
Poisson et les équations de continuités des €lectrons et des trous. La structure de simulation
est formée par un entrelacement de droites parallelement aux axes de coordonnes x et y.
Les équations de continuités sont €crites en fonction des variables de Slotboom u et v.

n ®V0 &f,0 _p _@&vo &,
— expg —+= pg — expgv- = exp(;—— 4.1)
t9

Ou f" et fP sont les quasi potentlel de Fermi des electrons et des trous, n; est la
concentration intrinseque.
Les équations découplées par la méthode de Gummel s’écrivent comme suit :

Nzy(j+1):|2gu(j)_exp( (j+ 1)) ()exp( (j+1))3_|2_D0p
R.ED 0. exp( Jl))Nu(JH)G Ry D, G+D () “2)

N8 p.nj.exp(- y 1) I8 = Ry (), 104D

Ou j est ’ordre de I’itération de Gummel, n; est la concentration intrinséque effective.

R le terme de génération recombinaison écrit en fonction des variables de I’itération
précédente et celles de I’itération courante. | est une constante induite de la normalisation
du systéme.

4.2.2 Discrétisation des équations :

Le schéma aux différences finies a cinq points décrit dans le paragraphe 3.4.2
appliqué au maillage de la structure de simulation nous donne les équations discrétes qui
s’écrivent de la méme forme dans le silicium, aux fronticres latérales et a I’interface oxyde-
silictum.

Cette forme particuliere de 1’équation de Poisson et des équations de continuité permet de
généraliser 1’algorithme tout en offrant une souplesse en programmation.
Les équations discretes s’écrivent [57] [60] [62, 63] :

h h h h —
a i+1j’hi+1j +a ;- lj’hi- 1j+a ij+1.hij+1+a ij- l’hij-l_

h
aij-hjj +Gij(hij)+fij
Ou h est I’'une des variables (Y ,u,v) correspondant a 1’équation a résoudre.
a" sont les coefficients de 1’équation discréte relative a la variable h.

(4.3)

4.2.2.1 Equation de Poisson :
L’identification des coefficients de I’équation (4.3) a ceux de 1’équation discrete 3.15 nous
donne :

Gij(y ij) =1 2.ni uij.exp(y ij) exp( y J)] (4.4)
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_ 2
fij - - | DOPU (45)
a 2 aYy 2
itlj — i-1j =
h1 (hi +h1- 1) h l(hi +h )
2 y 2
a’ij-1= (4.6)

A D'interface oxyde-silicium ces expressions s’écrivent [1] [12] :

h, h 2.S.
(y J=rlm 2 ( ) ) ( )] m_ ZSint
ij(y mJ) hy, +Zhy | 0 Umj-CXP{Y mj)~ Vmj-CXP\~ Y mj hy+zho | e
4.7)
f~:-h—m|2D0p~ (4.8)
my hy, +zhq my '
os hy, +hyo os hy,.1+h
a¥ Sy m i me L gy ay =t gy
hy +zhy b1 +Xxhpy
0s 0s
a¥ mj+1 =aym+1j ay mj- 1 =aymj-1 (4.9)
os 0s 0s os 0s
a¥ mjzay mj+1"‘ay mj-1+ay m+1j+ay m- 1j

4.2.2.2 Equations de continuité :

Dans les équations de continuité le terme de génération recombinaison est introduit
en utilisant le modele de Seidman [64].

R(y,u,v)Zniz(u.V- 1).r(y,u,v) (4.10)

Pour les électrons ce terme s’écrit :

Rg?/ 0%1) ()8 - lz'g‘%(j”).v(j)-lgr () (1) 08 41y

o} 2

Pour les trous :

R§ ' _]+1 Q—n12§1 _]+1 § ' v _]+1 p (4.12)

Les termes des €quations de continuité discretes s’écrivent alors :

Pour les électrons :

G; Z(n-z.v--.r--).u--
j o= \M - Vi T )4

(4.13)
fij =-ni’.ry
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a'i+j = Dn|i+1/2j-ayi+1j-B(y iy i+1j)-ni-eXP(y ij)
a'i-1j :Dn|i_ 1/2j-ayi- 1j-B(y ij = Y- 1j)-ni-exp(y ij)
auij+1 = Dn|ij+l/2 .ay ij+1 B(y ij - Yy ij+1).ni.exp(y 1]) (4.14)

auij_l :Dn|" 1/2_ayij_1.B(y ij - yij_l).ni.exp(y ij

J_
a'jj=ai+j+atiogratyy +atia

Pour les trous :

— 2
Gij = (l’li .uij.rij )'Vij

- 2
fij =-ni7.15
(4.15)
avi+1j = Dp i+1/2j.ayi+1j.B(y i+1j - Yy ij).ni.exp(- Yy 1])
avi- 1j :Dp - 1/2j.ayi_ 1j.B(y i-1j - Yy ij).ni.exp(- Yy 1])
avij+1 = Dp ij+1/2.ay ij+1.B(y ij+1 - Yy ij).ni.exp(- Yy 1]) (4.16)
a"ij.1=Dp i 1/2-ay ij-l-B(y i-1-Y ij)-ni-exp(- y ij)

v — v v v v
ajj=a j+jta j-1jta g+ ta jj-1

A I’interface oxyde-silicium ces expressions se modifient en :
2
os —
R mj(y mjaumj:vmj) = ij(y mjaumj:vmj) + h Rsurf(y mjaumj:vmj)
m (4.17)
a vm- 1j = 0
Le terme de recombinaison en surface Ry,s (expression 2.30) s’écrit sous la forme (4.10), il
est introduit sans difficultés dans les équations a 1’interface.

4.2.3 Algorithme de résolution :

La séquence de résolution des €quations sera comme suit :
A - Résolution de 1I’équation de Poisson non linéaire eny .
B - Résolution de 1’équation de continuité des électrons en u en utilisant la nouvelle
valeur du  potentiel.
C - Résolution de I’équation de continuité des trous en v en utilisant le couple des
nouvelles valeurs (Y ,u)
Le processus itératif A B C se répete jusqu’a la satisfaction d’un critére de convergence.
L’organigramme de la figure 4.1 montre les différentes étapes de ce processus.
La méthode appliquée pour chaque équation se décompose en deux boucles :
Une boucle externe (indice k) résoud a chaque point du réseau de discrétisation
le systeme d’€équations suivant [58] :
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aji.hy(<+) +Gij(hij(k+1))- Fij(hij(k”)) =0 (4.18)

Fik) =ag, ihin 0 +a g h © vag b, ® vag by 0 g
(4.19)

Une boucle interne (indice n) résout 1’équation (4.18) au inconnues hij(kﬂ) par la
méthode itérative de Newton unidimensionnelle.

aij-hij(k+1)(n) +Gij(k+1)(n) - Fij(k+1)(”)

h. (KHD(n+) = . (k+1)(n) (4.20)
ij ij &1G . U
8 +6 hij(k”)(”))
eThii g

L’équation (4.20) nous donne la solution en h au noeud (i,j) qui servira a évaluer F au
prochain noeud. En refait cette procédure pour tout les noeuds du réseau. Un criteére de
convergence a la fin de chaque boucle externe est exécuté pour 1’arrét éventuel des
itérations.

Equation de base

Poisson, continuité

N|
v

Résolution de I’équation

de Poisson

!

Y

!

Résolution de I’équations de continuité

des électrons

!

n

!

Résolution de I’équations de continuité

des trous

!

p

non Convergence ? oul

~—" ==

Figure 4.1 : Organigramme de résolution séquentielle des équations




4.2.3.1 Schéma de résolution de 1’équation de Poisson :
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L’algorithme précédent appliqué a 1’équation de Poisson nous donne le schéma

suivant :
Début
Initialisation des
P
. (k+1)

_ k k k k
—ai+1j-Yi+1j( )+a;. 1j-Y i- lj( )+aij+1-Yij+1( )+aij-1-Yij-1( ) fi

A

Gl_](k +1)(n +1) =| 2112?14

J(k+1)(n+1)
1G;;2 2,26

: .n; m--.exp(y ) +exp(- y )u
Wi LeuT ij)g

aj.y ij(1<+1)(n) + Gij(k+1)(n) - Fij(k+1)(n)

k+1 1 k+1
yij( +)(n+):yij( +(n) _

EppDoeD =y ,iijH)(nH) _

Errn < Epsn

B = y ij(k+1) y ij(k)
|

3

Equation de continuité des électrons

Figure 4.2 : Organigramme de résolution de 1’équation de Poisson
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4.2.3.2.Schéma de résolution de I’équation de continuité des électrons :

Le potentiel électrostatique obtenue précédemment et la concentration des trous
seront utilisés comme parametres dans I’équation de continuité des électrons. De la méme
facon, le schéma de résolution de I’équation des €lectrons sera :

Equation de Poisson Y
e
17

Fij(k+1) :ai+1j-ui+1j(k) taj- 1j-4- 1j(k) +aij+1-”ij+1(k) +ajj- 1-14- 1(k) - Jij

Wk +1 1
ﬂg( +)(n+): 5 ua ﬂrJO

T @ Vgt Tuj; g

'

a1 (KD 4 G (kHD(M) (et D)

a; +gﬂil( (k+1) (n)

KD = (D)

!

Err(k+l)(n+l) — u“(k+l)(n+1) _u“(kﬂ)(n)

@

B = . D, 09

A

Equation de continuité des trous

figure 4.3 : Organigramme de résolution de I’équation de continuité des électrons
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4.2.3.3.Schéma de résolution de I’équation de continuité des trous :

Le potentiel €lectrostatique et la concentration des €lectrons obtenus précédemment
seront utilisés comme parametres dans 1’équation de continuité des trous dont le schéma de
résolution se présente comme suit :

Equation des électrons u

le
2

k k k k
Fij( ) :ai+1j-vi+1j( ) +ai-1j-vi- 1j( ) +aij+1-Vij+1( ) +aij-1-Vij-1( ). fij

N|
v
G .-(k + 1)(” + 1) = (ni2 'rij'uij)’vij’

ij
I

G, O(k + 1)(n + 1)
ﬂvl_] B i 1_] Q’ ﬂvl_]g

!

vy DM 4 G (D) _ g (kD)

ﬂGukl
At R

(DD = ()

L8
é

!

Bk DO+ — |, DO+, (e ()

Errn < Ens

Err(k+l) — V;;(k+l) -V,','(k)

Err. < Epsi

£

( Test de convergence de la boucle de )

Gummel

Figure 4.4 : Organigramme de résolution de 1’équation de continuité des trous
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4.2.3.4.Etude de le convergence :

Les coefficients de I’équation de Poisson et ceux des équations de continuité sous
forme discrete (4.3) vérifient principalement les propriétés suivantes pour tout les noeuds
de discrétisation :

a)
ai+15°0 , ;4520 , @ *0 , a;.,°0 @
a;j >0 , aj® ajqgjt ajgjtaje taj '
b) La fonction G;(h) est monotone croissante.
En effet pour 1’équation de Poisson on vérifie :
1G
—1h)>0 422
an () (422)
A D'interface oxyde-silicium cette propriété reste vérifi¢e
tyo o)t esnly ) v el v )
1y ‘é'mj Ymj)= h, +zh | T Ui - CXP\Y mj | T Vi -CXP= Y myj
. (4.23)
2-hm s int O

(htzh ) e, €Y B

Les travaux de Mayergoyz, Gaitan et Korman [59] sur la densité de charge a I’interface
démontrent que:
(&S O
Ty o,
Le modéle de Seidman pour le terme de génération et dans le cas des fort dopages nous
permet d’assurer que :
G G
16 >0 et 16 >0 (4.25)
u Iv

aussi bien pour les €lectrons que pour les trous.

>0 (4.24)

Nous déduisons donc que la boucle interne converge vers une solution unique.
Pour prouver la convergence de la boucle externe nous procédons comme suit :
Soient deux itérations successives d’ordre k, k+1

notons

dif*'=h* - hy* et hy(1) =hyk +1.d*! avec 0£1 £1

L’¢équation (4.18) nous donne :
Gij(hijk”)- Gij(hijk)] -

K K K K
@410y tai g dio tage e tag-dig
(4.26)

k+1
aij.dij +

Définissons
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I=’Gi h k+1 U hii ] od—G1J ]dl =d;*l gk @27)
o
ket = 239G
0; ! = O [ )]t > 0 (4.28)

nous calculons d;*"'

k k k k
@41y Ay Fai gy diog;© tage-dijes +ag51-dij g

k,k+1
aj+tgy
Les propriétés des coefficients a et g déduites de (4.21) (4.22) et (4.24) nous permettent de
dériver I’approximation suivante [58] :
ij ‘

a; 9

k. k+1 +
%)

d;k*! = (4.29)

k;k+1

d k+1 q > .maxij

max

Uga; + g
La convergence de la boucle externe est donc assurée s’il existe un réel q indépendant de la
variable h et de I’itération k et tel qu’on a :

qk,k+l £ q<1
D’apres (4.28) et les définitions précédentes il existe un réel @, indépendant de la variable h

&G
et de I'itération k tel que:  minp UQ dah

<1

(h)g3 go >0

Pour I’équation de Poisson
go =| 5 2.1 . ? p,min ~ f n,max O (430)
= .ex - -
0 v, P2y, o

étant respectivement le minimum et le maximum du quasi potentiel de

fomins

p,min> ' n,max
Fermi des trous et des électrons donnés par 1’itération précédente de Gummel.
Pour les équations de continuité

Jo = niz Vmin-Tmin  pour les électrons (4.31)

Jo = niz Umin-Tmin  pour les trous (4.32)
Unin, Vinin SONt donnés par 1’itération précédente de Gummel.

En prenant
& a; 0]

0<q = max; ga—J— <1 (4.33)

1J+gOﬂ

Nous déduisons que la boucle externe converge indépendamment des valeurs initiales de h.
L’initialisation plus ou moins proche de la solution exacte améliore uniquement le temps
de convergence.
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4.3 Application au cas d’un dispositif & jonction PN :

4.3.1 Le dispositif :

La structure du dispositif a étudier est représentée a la figure 3.1, Elle est constituée
d’une diode bidimensionnelle avec une jonction implantée, le substrat de base est du
silictum monocristallin type N avec une résistivité de 2 kWem et d’orientation <111>.

La jonction P'N est réalisée par implantation du Bore a une énergie de 60 keV et une dose
de 10'* cm™ 4 travers une fenétre limitée par deux couches d’oxyde SiO, d’épaisseur 0.1
um [15]. Cette structure a base du silicium de forte résistivité est congue pour la détection
des particules alpha ayant une énergie autour de 5 MeV.

La structure tridimensionnelle du dispositif et la projection bidimensionnelle dans le plan
(x,y) est illustrée a la figure suivante :

-z (M)

L» y profondeur latérale (mm)

Contact avant——
sio, | A sio,

06m %j y ¥(mm)

<1
20 mm
v
N
x profondeur |
4 | 1§
(mn) < 10mm 4
v
x(rm)
Contact arriere
Contact métallique avant
0.6 um
t Jonction »0.43 pm
N
20 pm

Contact métallique arricre

Figure 4.5 : Structure tridimensionnelle et projection bidimensionnelle du dispositif
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La concentration du substrat de base est de 2.3 10'* cm™. La géométrie du dispositif est

limitée par : 20 um en profondeur x ; de 5 um en largeur y et de 1 cm en largeur z.

Le code simulant les différentes étapes de réalisation et du fonctionnement de ce dispositif
est développé en Fortran. Composé de plusieurs routines, ce programme permet de calculer
le profil du dopage, le potentiel €lectrostatique et les concentrations des €lectrons et des
trous en chaque point du réseau de discrétisation. D’autres grandeurs physiques peuvent
étre dérivées facilement connaissant ces trois principales inconnues. (Le quasi potentiel des
¢lectrons et des trous, le champs ¢€lectrique, les densité de courants etc.)

4.3.2 Le profil du dopage :

La distribution des atomes d’impuretés par implantation ionique est simulée en
utilisant I’approche Gaussienne modulée par une fonction d’erreur complémentaire pour
tenir compte de I’implantation latérale.

Ce profil est donné par la distribution suivante :

Ny 5("' RP)2 2 0

Nglx, y) = .ex e fc
ol2) DRp.v2.p pé 2.DR;, + éD Rpl- \/Ez

R,, DR, et DR, sont respectivement le rayon projete, la déviation standard en profondeur et
la déviation standard latérale. Ces parametres sont donnés dans des tables.
Les parametres de ce profil sont :

Concentration de la base : 2.3 107> cm™ ( résistivité » 2 k\WWem )

Dose d’implantation : 10'* cm™; Energie d’implantation : 60 KeV

R,=0.19 um ; DR,= 0.0556 pm ; DR,;=8.91 10 pm
Concentration maximale : 7.066 10”'® cm™ & une profondeur x=0.2 pm
Concentration en surface : 2.05 10'°cm™ ; Profondeur de la jonction :x;» 0.47 um

La représentation graphique de ce profil est donnée dans les figures suivantes :

(4.34)

+12

1E+19 5
1E+18—;
1E+17—;
1E+16—;

1E+15

Nd-Na (cm-3)

1E+14 -

1E+13 4

1E+12 4

1E+11-""I""|""|""|'"'I""|""|""|""|""
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0809 1.0
Profondeur (um)

Figure 4.6 : Profil du dopage le long d’une ligne verticale sous le métal et loin de I’oxyde
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dans notre programme, le profil comparé a celui

obtenu avec le programme PROMIS sont en excellent accord (Figure 4.9) .
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Figure 4.9 : Comparaison du profil du dopage a celui obtenu avec Promis
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Pour ¢élargir le domaine d’application du programme d’autres profils issus d’autres codes
peuvent étre utilisés pour tenir compte des différentes modeles des distributions verticales
et transversales et pour s’approcher le mieux du cas expérimental.

Le profil des quatre principales distributions utilisées en implantation ionique est représenté

a la figure 4.10.

Nd-Na (cm-3)

Figure 4.10 : Le profil du dopage des différentes distributions verticales

1E+20 5

1E+19
1E+18
1E+17
1E+16
1E+15
1E+14
1E+13
1E+12
1E+11
1E+10

1E+9

¢ Gauss
A JH.G
o Pearson IV

+ Pearson VII

1E+8 | RS B N B BRI BN BN B LN B

0.0 0.2 04 06 08 1.0 1.2 14 1.6 1.8 2.0

Profondeur (pm)

obtenue par simulation PROMIS



66

Cette figure montre que le profil Pearson VII est le plus profond, il présente une faible
variation autour de la jonction, ce qui n’est pas le cas pour le reste des profils qui varient
rapidement dans ces régions. Cette propriété peut étre exploitée pour utiliser un réseau de
discrétisation dont la densité de lignes varie uniformément autour de la jonction.
Les travaux expérimentaux montrent que ce sont les distributions Pearson qui décrivent
convenablement un profil implanté [1] [65] [15].
Dans certains travaux, il faut tenir compte des effets qui accompagnent 1I’implantation
ionique. En effet le bombardement ionique provoque des effets qui se résument en général
a la création des défauts et des désordres dans la structure du matériau. La nature de ces
défauts dépend du type de I’ion et de son énergie ainsi que du mécanisme de perte de son
énergie. Pour les ions légers la quantité d’énergie transférée aux atomes est faible, elle est
presque transmise en totalité au réseau par les collisions électroniques. Ceci donne un
parcours profond des ions et une probabilité treés faible de création de défauts. Par contre
les ions lourds ont une perte d’énergie suffisamment importante ce qui provoque une
densité de défauts ¢élevée. Les défauts créés doivent €tre guéris pour restituer les propriétés
initiales du matériau et veiller a ce que les caractéristiques fondamentales du dispositif se
conservent pendant I’implantation et la guérison.
Le recuit est une forme de redistribution des ions implantés qui permet de corriger ces
effets. En général un recuit est caractérisé par deux conditions de travail, la température et
la durée. On citera parmi les recuits utilisés :
Le recuit classique caractérisé par une durée relativement grande (quelques dizaines de
minutes) et une large gamme de températures (550-1200 °C).
Le recuit rapide caractéris€ par une durée de quelques dizaines de secondes et une
température autour de 1000 °C.
Dans les programmes de simulation, ces phénomenes sont décrits par les modéles du
traitement numérique et graphique des équations de diffusion et de redistribution. Le
programme PROMIS que nous utilisons intégre les modeles complets pour simuler ces

différents cas de recuits.

1E+19
1E+18
1E+17
1E+16
1E+15
1E+14
1E+13
1E+12
1E+11
N‘,:1 (cm—3) 1E+10
1E+9
1E+8
1E+7
1E+6
1E+5
1E+4
1E+3
1E+2
1E+1
1E+0

® Sans récuit

AT=900 C t=10 mn
+ T=1000 C t=10 mn
¢T=1100 C =10 mn

0.00 0.50 1.00 1.50 2.00 2.50 3.00
Profondeur (um)

Figure 4.11 : Concentration du bore implanté a (60 KeV et 10'* cm™)
apres recuit a différentes températures
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Figure 4.12 : Concentration du bore implanté a (60 KeV et 10'* cm™)
apres recuit pour différents temps
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Figure 4.13 : Concentration de ’arsenic implanté a (100 KeV et 10" cm™) dans le silicium
apres recuit rapide pour différents temps et a 1200 °C

Les figures précédentes donnent la concentration du bore implanté dans le substrat apres
recuit classique (Figure 4.11 et 4.12). Nous remarquons la variation rapide du profil avec
I’augmentation de la température de 900 a 1100 °C. La concentration maximale (x = Rp )
diminue de 8 10" a 3 10" ¢m™; Une fraction de la différence est diffusée vers Iarriére
augmentant ainsi la concentration en surface, et 1’autre fraction est diffusée vers I’avant
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approfondissant par conséquent la jonction. La figure 4.13 illustre les résultats de
I’implantation de 1’arsenic apres recuit rapide.

4.3.3 Le réseau de discrétisation :

Nous dérivons la structure de simulation a partir de la figure 4.5 en tenant compte
de la symétrie du dispositif par rapport a 1’axe ox ; Figure 4.14. Le maillage est construit
dans une premicre étape pour la description optimale du profil du dopage. On insere
suffisamment de lignes autour de la jonction et autour du coude de la limite y de I’oxyde.

Ligne métallique avant

------------------------------------- Interface oxyde Silicium

I\ ' ........... > Y (um)

Silicium

Vo —— Ligne métallique arriére
X (um)
Axe de symétrie
Figure 4.14 : Maillage bidimensionnel construit par la méthode
des différences finies

Les criteres suivants sont respectes :
- Distance minimale entre deux lignes successive est de 107 pum .
- Insertion d’un nombre de lignes fixes qui sont distribuées le long du dispositif
pour garder une uniformité de la variation de la densité de lignes.

- Deux pas successifs le long de x et y vérifient 025£——£2
i+1
La configuration finale du réseau est construite avec 66 lignes le long de la direction
verticale sur
20 pwm, 24 lignes sont distribuées sur 1.5 um (autour de la jonction) et 33 lignes latérales
sur 5 pm dont 10 lignes sur 1 um autour de la frontiere de 1’oxyde. Ceci donne un total de
2178 points.

4.3.4 Les solutions a I’équilibre thermodynamique :

Un code complet a été développé en premicre étape pour le régime stationnaire dans
un dispositif dont la géométrie est illustrée a la figure 4.5. Les deux contacts métalliques
sont supposés ohmiques et sont soumis donc a I’équilibre. Les équations sont résolues
successivement par rapport au potentiel €lectrostatique, le quasi potentiel de Fermi des
électrons et le quasi potentiel de Fermi des trous. Les variables de Slotboom sont utilisées
sous une forme ou uniquement les termes différences (y - f,, f, -y ) qui sont utilisés pour
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¢viter les dépassements arithmétiques dus ar grandes variations des valeurs de u et v (
exp(f,) etexp(-f,) ).

Les modeles physiques utilisés ont été décrits au chapitre 2. Dans les figures suivantes, on
représente le résultat des modeles utilisés pour tenir compte des variations spatiales des
mobilités, de la concentration intrinseque effective et des temps de vies intervenants dans la
formulation des parameétres des équations.

1600+ 1E-4
3 ] Trous
14004 1
_ ] Electrons 1E-5-
- 1200—E > 1 Electrons
T 1000~ 2 1E-6
N ] o ]
g 800—_ "g 1
= 600- 5 1E-73
- ] A .
400 Trous 1E-8
200 ;
IR R RS RN RAR N 1E-9+———1T—
00 02 04 06 08 1.0 1.2 14 00 02 04 06 08 1.0
Profondeur (um) Profondeur (pm)

Figure 4.15 : Variation spatiale des mobilités et des durées de vie des porteurs

Les mobilités des ¢€lectrons et des trous dans la région de la base restent constantes (1448
cm’ v'' s pour les électrons, 473 cm?® v'' s pour les trous), dans la région de fort dopage,
elles chutent considérablement et elles atteignent des valeurs inférieures a 200 cm? v' s7'.
Cette dégradation est exprimée dans le modele décrit dans les formules (2.35) (2.36) (2.39).

Les durées de vie des porteurs sont constantes dans la base (» 3 n% pour les électrons 0.2 n%
pour les trous), autour du maximum du profil du dopage leurs chutes est remarquables (» 3
ns pour les électrons 0.6 ns pour les trous). Ces influences sont modélisées dans les
formules (2.28).

Pour la concentration intrinseéque effective nous illustrons sa variation dans les courbes des
figures suivantes :

Figure 4.16 : Vue tridimensionnelle de la concentration intrinseéque effective
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Figure 4.17 : Concentration intrinseque effective
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La concentration intrinseéque effective est influencée beaucoup plus dans la région de fort
dopage, sa valeur maximale correspond au pic du profil du dopage (x » 0.2 mm), dans la

base elle reste constante
(1.48 10" cm™)

Les variables ( Y, n, p) sont initialisées a partir du profil du dopage et pour tout les noeuds
du réseau suivant le modele de la neutralité électrique dans tout le dispositif :

- DOD,‘j = (Nd-Nn),'j >0:

2
Dopj; N 1+39D°Pij‘? Doy
ij 3 ieff g2nieffﬂ Pij nj;
2enjj 0
Vjj = Vi.Logg -
EeNeffi @
-Dop;<0:
2
_Dopj aDop;; 0 _ Diegr?
pij = - + Njerq |1+ € - ij =
! 2 e2njefr @ T pyj
&pjj 0
Vijj = - V;.Logg +
ENjeff I

4.3.4.1 Le potentiel électrostatique :

(4.35)

(4.36)

L’équation de Poisson mise sous forme (4.3) est résolue a chaque itération de
Gummel en utilisant I’organigramme (4.2). La boucle externe incrémentant la fonction F;
est la plus importante pour 1’obtention de la solution finale. En effet, la boucle interne, du
fait qu’elle utilise la méthode de Newton unidimensionnelle, converge généralement
en moins de 10 itérations pour une précision absolue inférieure a 107 et cela pour chaque

1tération externe.
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La précision utilisée atteint 0.01 % de (V= 0.026 V) pour la boucle externe et la boucle de
Gummel.

Durant la premiere itération de Gummel ou la solution est €loignée de la solution exacte, la
boucle externe de I’équation de Poisson converge en un grand nombre d’itérations (3000-
4000), ce qui prend un temps d’exécution relativement ¢€levé pour un maillage de
(66" 33=2178) noeuds de discrétisation. Sur un PC a processeur 100 MHZ ce temps est
d’environ de 15 mn.

0.50 1.0E-2
0.45- 9.0E-3
0.40- 8.0E-37
0.354 7.0E-3
g 0.30 £ 6.0E-3-
20251 2 5.0E-3-
£ 0.20- £ 4.0E-3
0.15- 3.0E-3
0.104 2.0E-3
0.05 - 1.0E-3
0 100 200 300 400 500 500 1500 2500 3500 4500
Iteration Iterations

Figure 4.18 : Evolution de la précision de la boucle externe de I’équation de Poisson

On remarque bien que le taux de variation de la précision en fonction du nombre
d’itération est trés faible. Aprés les 300 premiéres itérations ce taux est d’environs 107
/1000. Ceci impose donc un nombre €levé d’itérations pour arriver a une précision
inférieur 2 10,

L’¢évolution de I’erreur de la boucle de Gummel est illustrée a la figure suivante :

1.0E+2

1.0E+1

1.0E+0

1.0E-1

Precision

1.0E-2

1.0E-3

1.0E-4

l.OE-S||||||||||||||||||||||||

1 2 3 4 5 6
Iterations

Figure 4.19 : Evolution de ’erreur de la boucle de Gummel
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Le potentiel €lectrostatique obtenu aprés convergence de la boucle de Gummel en deux
itérations et pour une précision de 0.01 de V, est représenté sur les figures (4.20 — 24).

e
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Figure 4.20 : Le potentiel électrostatique a 1’équilibre le long d’une ligne sous le métal.
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Figure 4.21 : Le potentiel électrostatique a I’équilibre le long d’une ligne sous le métal
et au voisinage de la jonction

Le profil du potentiel électrostatique au voisinage du pic du profil reste inchangé par
rapport a sa valeur initiale qui correspond au cas de la neutralité électrique ; Prés de la
jonction, il varie continuellement avec une pente qui diminue jusqu'a la zone quasi neutre.
Le substrat de base étant faiblement dopé

(0" cm™) la région dépletée est trés large et le potentiel ne devient constant qu’a partir de
15 mm approximativement.

La tension de diffusion calculée a partir du graphe de la figure 4.18 est égale a 0.61 v ce qui
est trés proche de la valeur classique pour le Silicium a 300 °K.

La distribution du potentiel dans le plan (x,y) est illustrée aux figures suivantes :
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Figure 4.22 : Lignes équipotentielles a I’équilibre
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Figure 4.23 : Contour du potentiel électrostatique a 1’équilibre
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Figure 4.24 : Le potentiel €lectrostatique a I’équilibre

dentes montrent clairement un comportement différent du potentiel dans

les régions, sous le métal, sous ’oxyde et dans la zone intermédiaire. Sous le métal le
potentiel est régi par les propriétés de la jonction P'N ; Sous 1’oxyde, car il s’agit du méme
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substrat que la base, le potentiel s’uniformise avec les lignes correspondantes a la base loin
métallique), le potentiel suit des variations continues imposées par le coude la jonction
Figure 4.7.

4.3.4.2 La concentration des électrons et des trous :

Les figures pr
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Figure 4.25 : Concentration des €lectrons et des trous a 1’ équilibre
le long d’une ligne sous le métal
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Figure 4.26 : Concentration des électrons et des trous a I’équilibre
le long d’une ligne sous le métal et au voisinage de la jonction

La figure (4.25) nous renseigne sur la largeur de la zone de charge d’espace évaluée a une
dizaine de microns. Dans la région P, on remarque que la concentration des minoritaires
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est faible, de 1’ordre de 10° ecm™, par contre, les majoritaires atteignent 10" cm™. Dans la
base, les électrons majoritaires ont une concentration constante de 2.10'2 cm™ et celle des

trous est de 10 cm™ (r
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méme substrat que la base, les ¢lectrons et les trous rejoignent les variations dans la base
loin de la face avant. Dans la zone intermédiaire (limite de la couche d’oxyde et le contact
métallique) les porteurs suivent les variations continues imposées par le coude la jonction.

Les figures suivantes montrent les variations des quasi potentiels des €lectrons et des trous.
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Figure 4.29 : Potentiel de Fermi des ¢€lectrons et des trous

20

Les wvariations du champ ¢lectrique sont illustrées aux figures suivantes; elles
correspondent aux différents endroits de la structure.
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Figure 4.30 : Variation du champ ¢lectrique le long d’une ligne sous le métal

1.0
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Figure 4.31 : Contour et profil du champ électrique a 1’équilibre

La courbe du champ électrique de la figure 4.30 montre les deux pics (négatif et positif)
correspondant respectivement au maximum du profil du dopage et a la courbure du
potentiel située entre le pic et la base.

La courbe en perspective de la figure 4.31 montre que les variations du champ sont
localisées aux régions au-dessous du contact métallique et au voisinage du coude de la
jonction. Dans la base le champ présente de faibles variations.

4.3.4.3 Validation des résultats :

Le programme que nous avons développé selon I’algorithme de Gummel et utilisant
le schéma de Mayergoyz permet de calculer en tout point du réseau le potentiel
¢lectrostatique et les concentrations des porteurs. Pour la validation du programme, nous
avons comparé¢ ses résultats a ceux du programme PC-1D [66] en appliquant les données
d’une structure unidimensionnelle au Si a jonction diffusée P'N. Le profil du dopage
simulé par PC-1D est introduit dans notre programme ainsi que la géométrie du dispositif.
Les mémes modeles physiques ont été utilisés que ce soit en mobilités, temps de vie des
porteurs, recombinaison S.R.H et Auger concentration intrinseéque effective etc. Le profil
du dopage unidimensionnel simulé avec PC-1D est représent¢ a la figure suivante :

1E+17

FEETE

1E+16 3

1E+15

1E+14

Nd-Na (cm-3)

1E+13 3

1E+12 5

1E+11 e e e e e

0.0 02 04 06 08 1.0 12 14 1.6
Profondeur (um)

Figure 4.32 : Le profil du dopage simul¢ avec PC-1D
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L’utilisation du méme profil de dopage et des mémes modeles physiques est indispensable
pour comparer les résultats. Les courbes suivantes donnent la distribution
unidimensionnelle du potentiel électrostatique et de la concentration des porteurs issues des
deux programmes.

0.2
0.1
0.0
< ]
'fé, 0.1 O Le programme
% ] a PC-1D
~
-0.2
-0.3
_0.4 I T T T T I T T T T I T T T T I T T T T I T T T T
0 4 8 12 16 20
Profondeur (um)

Figure 4.33 : Comparaison du potentiel €¢lectrostatique obtenu
avec le programme et PC-1D

O Le programme

APC-1D

concentration

0 4 8 12 16 20
Profondeur (um)

Figure 4.34 : Comparaison de la concentration des porteurs obtenue avec le programme
et PC-1D
L’examen comparé de ces profils, potentiels €lectrostatiques, concentrations des ¢électrons
des trous nous renseigne sur I’accord parfait des résultats issus des deux programmes. Cela
résulte principalement des modeles physiques précis introduits dans notre programme.



80

4.3.5 Les solutions hors équilibre :

Lorsqu’on polarise le dispositif, les €équations de transports étant soumises aux
conditions de Dirichlet aux contacts métalliques, un régime de fonctionnement s’impose et
on peut se trouver pour un substrat type N dans I’une des situations suivantes :

-p << Ny n » Ny condition voisine de celle qu’on observait a 1’équilibre

thermodynamique on parle alors de la situation de faible niveau d’injection.

-p >> Ny p»n correspond a une situation de fort niveau d’injection.

L’application de 1’algorithme dans le cas hors équilibre s’effectue en prenant les tensions
graduellement augmentées a partir de I’équilibre. Le pas de variation dépend de la
polarisation. Dans le cas inverse ce pas peut atteindre 1 V, la convergence des étapes
itératives des trois équations est relativement rapide et stire sans observer d’instabilités dans
les calculs. La tension maximale qu’on peut atteindre est de 1’ordre de 18 V, tout dépend
de la précision de la machine et du compilateur utilisé. En polarisations directes, des
difficultés séveres s’observent dans les cas suivants :

- La solution initiale est trop écartée de la solution exacte

- La tension externe dépasse 1’ordre de 0.3 V

- La précision de la boucle interne des équations des électrons et des trous n’est pas

suffisante.

- Le réseau de discrétisation dans sa construction n’est pas précisément optimal par

rapport aux critéres cités ci dessus.

Pour une tension donnée, la solution finale des €quations s’obtient aprés un temps
relativement ¢€levé. Le calcul de la caractéristique courant-tension du dispositif peut par
conséquent étre lourd. Une procédure d’accélération de la convergence et de minimisation
du temps d’exécution est nécessaire. Pour cela, la méthode de Newton est appliquée pour
la résolution de 1’équation non linéaire de Poisson et des équations de continuité en
utilisant les étapes du méme schéma [57]. Le systeme linéaire obtenu est résolu par la
méthode SOR avec une évaluation estimative et automatique du facteur de relaxation. [1].
Cette adaptation influe considérablement sur le temps d’exécution pour les applications
hors équilibre et principalement en polarisation directe et elle s’observe clairement dans les
figures suivantes (cas d’une polarisation inverse de 0.1 V). Cette amélioration reste
avantageuses uniquement pour les faibles polarisations (0.1 - 5 V inverse, 0.1 0.3 V
directes). Dans les cas de fortes polarisations, il est recommandé d’utiliser 1’algorithme sans
recours a I’accélération citée précédemment car elle provoque une divergence dans ce cas.
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Figure 4.35 : Evolution de la précision de la boucle externe du schéma de Mayergoyz et
celle de Newton pour le potentiel (a-0.1V)
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Figure 4.36 : Evolution de la précision de la boucle externe du schéma de Mayergoyz
et celle de Newton pour I’équation des €lectrons (a - 0.1 V)
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Figure 4.37 : Evolution de la précision de la boucle interne utilisant la méthode SOR

4.3.5.1 Cas des polarisations inverses :

a) Evolution du potentiel électrostatique :

En appliquant une tension de 0 V a 10 V en inverse et graduellement on doit
s’attendre a une augmentation de la tension de diffusion et de la largeur de la zone déplétée.
Ceci se confirme en analysant les résultats représentés sur les figures suivantes :

1.5+
L2? Iy
Qgé 0.8v
R 0.4v
= ]
Q — 02v
s 077 0.1 v
] 0v
0.0
0.3
-0.6 ] T T T T I T T T T I T T T T I T T T T I T T T T
0 4 8 12 16 20

Profondeur (pum)

Figure 4.38 : Le potentiel €électrostatique sous le métal pour différentes tensions inverses
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Figure 4.39 : Le potentiel ¢lectrostatique sous 1’oxyde pour différentes tensions inverses

Sous ’oxyde le potentiel suit les variations illustrées sur la figure 4.39. La tension étant
appliquée au contact métallique arrieére, au contact avant le potentiel reste constant et la
pente de la courbe augmente. La petite barriere qui se forme est due a I'influence du
contact métallique avant sur les régions tres voisines de 1’oxyde.

La variation du champ électrique en fonction de la polarisation appliquée est représentée
sur les figures suivantes :
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1E+2—: 0.4v
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Figure 4.40 : Champ ¢lectrique sous le métal pour différentes tensions inverses
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Figure 4.41 : Champ ¢lectrique sous 1’oxyde pour différentes tensions inverses

Sous le métal, la barricre de potentiel augmente, le champ électrique par conséquent
augmente. La figure 4.40 montre la variation de plus en plus faible de la pente de la courbe
du champ, au-dela de

0.8 V le champ devient uniforme (forte polarisation).

Potentiel ( m)

-0.35 Ligne métalliq Ligne interfac

- 0 . 40 T T T T I T T T T I T T T T I T T T T I T T T T
0 1 2 3 4 5
Profondeur latérale (um)

Figure 4.42 : Variation du potentiel en profondeur latérale
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Le long de la ligne htérale comportant les points métalliques et les points de I’interface, le

potentiel suit les courbes de la figure 4.42. Les points du contact étant soumis a la condition

dant de la polarisation de 1’autre contact ;

J4

épen

le potentiel reste constant ind
Autour des points du coude de la jonction, il varie lentement et loin du coude, il suit le

comportement de la base qui subit I’action du contact arriere.

b

de Dirichlet

0.00.51.01.52.0253.0354.0455.0

Profondeur latérale (pm)

Contour du potentiel pour différentes tensions inverses

Figure 4.43
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La figure 4.43 visualise la répartition dans le plan (x,y) des lignes équipotentielles,
I’influence de la polarisation du contact arrieére est beaucoup plus importante que celle du
contact avant.

Les figures 4.44 et 4.45 montrent les différences des vues en perspective du potentiel dans
les deux cas de polarisations inverse : 0.2 V et 1 V. Dans le deuxieéme cas, le potentiel tend
de plus en plus a devenir linéaire.

Les figures 4.46 récapitulent I’évolution bidimensionnelle du potentiel dans le plan (x,y).

b) Evolution de la concentration des porteurs de charges :

Pour plusieurs tensions inverses le calcul des concentrations des électrons et des
trous nous donnent les résultats suivants :

- Concentration des électrons :
Au-dessous du contact métallique la concentration des €lectrons est illustrée sur les
figures suivantes :
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n (cm-3)

Figure 4.47 : Concentration des ¢électrons sous le métal pour différentes tensions inverses
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Figure 4.48 : Concentration des €lectrons au voisinage de la jonction pour différentes
tensions inverses.

A partir de 1’équilibre, la concentration des €lectrons diminue rapidement en faisant varier
la tension de 0 V a 1V (figure 4.47), cela introduit un élargissement rapide de la zone
déplétée. Pour des polarisations supérieures, la variation devient lente et pratiquement nulle
lorsque la zone déplétée prend la longueur totale du dispositif.

Au voisinage de la jonction, les variations sont localisées au-dela du pic du maximum du
dopage. Cette variation est caractérisée par une chute trés rapide autour de 0.3 pm,
propriété imposée par la forme du profil dans cette région.

Le long d’une ligne au-dessous de 1’oxyde, la concentration des €lectrons suit I’allure de la
courbe suivante pour différentes tensions inverses :
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Figure 4.49 : Concentration des ¢électrons sous 1’oxyde pour différentes tensions inverses.
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Figure 4.50 : Variation en profondeur latérale de la concentration des électrons
pour différentes tensions inverses.

Sous I’effet de la déplétion totale de la jonction dans la région au-dessous du métal, la
concentration des ¢€lectrons diminue plus lentement dans la région centrale (entre le contact
arriere et I’interface) étant donné que I’interface subit faiblement I’action de la polarisation
du contact arriere supposé ohmique.

Le long de la ligne latérale comportant les points du contact avant et ceux de I’interface, la
concentration des €lectrons prend ’allure de la figure 4.50, elle reste constante aux points
du contact soumis a la condition de type Dirichlet. A I’interface, la diminution rapide de la
densité des ¢lectrons se retrouve dans cette zone i.e. la déplétion se propage dans toute la
base y compris au-dessous de I’oxyde.

Le profil en perspective de la concentration des électrons pour les deux polarisations
inverses 0.2 V et 0.8 V est illustré aux figures suivantes :
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Figure 4.51 : Concentration des électrons sous une polarisation inverse de 0.2 v
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Figure 4.52 : Concentration des électrons sous une polarisation inverse de 0.8 v
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Les deux courbes précédentes montrent clairement 1’aplatissement dans la base de la
concentration des €électrons sous I’effet de la polarisation inverse. Vers le contact arriere, la

concentration présente une pente due a la condition de Dirichlet.

- Concentration des trous :

Au dessous du contact métallique, la concentration des trous est illustrée sur les

figures suivantes :
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Figure 4.53 : Concentration des trous sous le métal pour différentes tensions inverses
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Figure 4.54 : Concentration des trous autour de la jonction pour différentes tensions
inverses

La figure 4.53 montre la diminution de la concentration des trous en profondeur sous le
métal avant au dela du pic du profil du dopage (autour de 0.5 mm). Cette diminution est due
a la diffusion des porteurs de part et d’autres de la jonction sous I’effet de la barricre de
potentiel qui augmente avec la polarisation inverse.

Autour du pic du profil du dopage ( P+) les trous sont des majoritaires, leur concentration
n’est pas influencée par I’injection.

Sous I’oxyde, (figure 4.55), une diffusion faible des trous est concentrée sur un voisinage

du coude de la jonction.
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E oV

1E+8? | 02v
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Figure 4.55 : Concentration des trous sous I’oxyde pour différentes tensions inverses
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Figure 4.56 : Variation en profondeur latérale de la concentration des trous en fonction
de la tension inverse

Suivant une ligne latérale comportant les points du métal avant et ceux de I’interface, la
figure précédente montre que sur le contact les trous demeurent avec la concentration a
I’équilibre imposée par la condition de Dirichlet. Au voisinage du coude, la variation existe
mais elle est faible ;

loin du coude, ce sont les propriétés du substrat qui dominent et on remarque la diminution
des trous sous ’effet de la barriére.

Les courbes des figures (4.57) et (4.58) donnent les vues en perspective de la concentration
des trous sous les deux polarisations inverses 0.2 V et 0.8 V ; D’une maniere analogue avec
les ¢lectrons, le profil des trous s’aplatit dans la base et la région de charge d’espace
s’¢largit de plus en plus.
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Figure 4

lectrons et des trous sous le

¢

métal et sa variation en fonction de la polarisation inverse. On observe clairement que la
largeur de la région déplétée augmente sensiblement avec la polarisation et que le dispositif
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Figure 4.59 : Concentration des électrons et des trous pour différentes tensions inverses
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4.3.5.2 Cas des polarisations directes :

Les difficultés notées précédemment imposent une rigueur dans le choix des
précisions des boucles externes de I’équation de Poisson et des équations de continuité. Le
pas de variation du potentiel appliqué doit étre autour de 0.1 V a 0.2 V au maximum pour
ne pas alourdir les calculs. Les différentes tensions sont appliquées au contact P":
(V=V+V,p) et le contact du cote N reste libre (V=V)).

a) Evolution du potentiel électrostatique :

Pour différentes tensions directes, le potentiel €lectrostatique est représenté sur les
figures suivantes :

e
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Figure 4.60 : Potentiel ¢lectrostatique sous le métal pour différentes tensions directes

Sous le métal, le potentiel suit les variations illustrées sur la figure 4.60 et 4.61 pour la
région au voisinage de la jonction. La tension étant appliquée au contact métallique avant,
au contact arriere le potentiel reste constant et la pente de la courbe diminue fortement. La
barriere diminue d’une fraction égale au saut de la tension appliquée. On remarque que ce
saut induit le déplacement en entier de la courbe vers le haut. Pour des tensions directes
¢levées, le potentiel devient linéaire et le dispositif se comporte comme un conducteur.
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Figure 4.61 : Potentiel €lectrostatique sous le métal pour différentes tensions directes

et au voisinage de la jonction

Sous I’oxyde, la variation du potentiel est similaire (figure 4.62), il présente des sauts sur la
frontiére gauche dus au prolongement de la tension appliquée sur le contact avant.
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Figure 4.62 : Potentiel électrostatique sous 1’oxyde pour différentes tensions directes
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La répartition du champ ¢lectrique sous le métal et sous 1’oxyde est présentée sur les
figures suivantes :
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Figure 4.63 : Champ ¢lectrique sous le métal pour différentes tensions directes
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Figure 4.64 : Champ ¢électrique sous 1’oxyde pour différentes tensions directes

Nous remarquons I’existence d’un pic en plus de celui qui correspond au pic du potentiel
au voisinage du maximum du dopage, ce pic coincide avec le point d’inflexion du potentiel
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qui se forme avec le décalage du potentiel vers le haut (figure 4.65). Avec I’augmentation
de la tension directe ce pic se déplace vers I’arriére.
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5 ] - =
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0.148 ] T T T T I T T T T I T T T T I 1E-1
4 6 8 10

Profondeur (pum)

Figure 4.65 : Pic du champ ¢lectrique et le point d’inflexion de la courbe
du potentiel (a 0.3 v)

Suivant une ligne latérale comportant les points du contact avant et ceux de I’interface, la
courbe du potentiel se déplace enticrement avec des valeuts égales aux pas
d’incrémentation de la tension appliquée (figure 4.66).
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Figure 4.66 : Variation du potentiel électrostatique en profondeur latérale



99

la figure suivante, nous

€€ sur

I3

t

ésen
rtir du métal avant.

J4

tentielles est pr

r

ignes équipo

La distribution des 1

\

ignes a pa

remarquons le décalage clair des |

0.1v

0.02

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0 3.5 4.0 45 5.0

Profondeur latérale (um)

directes

tes tensions

cren

Contour du potentiel électrostatique pour diff

J4

Figure 4.67

dans les deux cas de polarisations directes, 0.2 Vet 0.5 V

(figures 4.68-69) montre les décalages et la courbure vers le haut que subit la courbe du
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Figure 4.69 : Potentiel électrostatique sous une tension directe de 0.5 v

b) Evolution de la concentration des porteurs de charges :

Pour plusieurs tensions directes, les résultats de calcul des concentrations des

¢lectrons et des trous sont représentés sur les figures suivantes

- Concentration des électrons :

Au-dessous du contact métallique la concentration des €lectrons est illustrée sur les

figures suivantes :
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Figure 4.70 : Concentration des €lectrons pour différentes tensions directes
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Figure 4.71 : Concentration des ¢€lectrons au voisinage de la jonction
pour différentes tensions directes

Les ¢lectrons étant des minoritaires dans la région P+ I’injection d’un excés de porteurs
influe sur leur distribution, c’est ce que montrent les figures 4.70-71.

Sous I’oxyde un décalage du profil des électrons est similaire a celui du potentiel, il est du a
I’influence du coude de la jonction sur la portion du substrat au-dessous de 1’oxyde.
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Figure 4.72 : Concentration des ¢lectrons sous I’oxyde pour différentes tensions directes
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les électrons gardent leurs valeurs aux points métalliques sous la condition de Dirichlet et

Suivant une ligne latérale comportant les points du contact métallique et ceux de 1’oxyde,
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Figure 4.77 : Concentration des trous au voisinage de la jonction

pour différentes tensions directes
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La concentration des trous, majoritaire dans la zone P+, ne varie pas et suivent le profil du
cas de I’équilibre. Elle augmente par contre dans la base pour atteindre des valeurs de
I’ordre de 10'-10" cm™ pour des polarisations de 1’ordre de 0.5 V. L’excés de porteurs
dans ce cas est ¢levé. A la frontiére arriére, la chute de la concentration des trous du dernier
point est due a la condition de Dirichlet dans le métal.
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Figure 4.78 : Concentration des trous sous 1’oxyde pour différentes tensions directes
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Figure 4.82 : Concentration des
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Les courbes de la figure 4.82 montrent que pour une tension autour de 0.3 V la base est
soumise au régime de fort niveau d’injection et la largeur de la zone déplétée diminue. Ceci
explique rigoureusement les difficultés de convergence et de stabilités observées dans les
calculs du fait que I’algorithme utilis¢é suppose un niveau de faible injection. La
concentration autour de laquelle se stabilisent les électrons et les trous de la base dépend de
la polarisation ; elle augmente d’un facteur 10 pour une variation de la tension appliquée de
04val0sSv

4.3.6 Caractéristique courant tension :

L’un des objectifs principaux de notre étude est le calcul de la caractéristique
courant tension du dispositif pour pouvoir tirer des conclusions bénéfiques concernant son
fonctionnement et sa réponse vis a vis d’une excitation extérieure. Les étapes précédentes
nous ont permis de calculer avec une précision suffisante en chaque point de discrétisation
le potentiel électrostatique et la concentration des électrons et des trous. Le schéma utilisé
est celui de Scharfetter et Gummel qui suppose constante la densit¢ de courant dans un
pavé de discrétisation sur x et y. Le courant total traversant un élément étant égal au produit
de la densité de courant normale par I’élément de surface correspondant. Le courant
traversant tout le dispositif sera donc I’intégrale sur la surface totale de la densité de
courant.

L’application de ces calculs dans le cas du dispositif pris pour la validation de nos résultats
pour une structure unidimensionnelle, utilisant un profil de diffusion la caractéristique
courant —tension calculée est illustrée a la figure 4.32 :

1E+1

a Le programme

1E+0 ¢ PC-1D

7

1E-2

1E-3

1E-4

Courant (mA)

1E-5

1E-6

IE'7 L I L L L
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
Tension directe (V)

Figure 4.83 : Comparaison de la caractéristique en directe obtenue avec notre programme et
celle de PC1D pour une méme structure unidimensionnelle
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0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
Tension inverse (V)

Figure 4.84 : Comparaison de la caractéristique en inverse obtenue avec notre programme
et celle de PC-1D pour une méme structure unidimensionnelle

Ces deux caractéristiques confirment la validité de la procédure de calcul du courant utilisée
dans notre programme de simulation. Comparés aux résultats du programme PC-1D pour
des structures unidimensionnelles 1’accord est satisfaisant. Néanmoins des différences
remarquables sont observées dans le cas des polarisations €levées en directe car ces
derniéres, imposent un régime de forts niveaux d’injection.

Dans le cas du dispositif a I’étude, le calcul du courant total pour chaque polarisation nous
donne la caractéristique en directe et en inverse représentées sur les figures suivantes.

1E+1

1E+0

1E-1

1E-2

1E-3

1E-4

Courant (mA)

1E-5
1E-6

1E-7

1E'8 UL L L L L L L DL DL
00 01 02 03 04 05 06 07 08
Tension directe (V)

Figure 4.85 : Caractéristique courant - tension en directe
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100
10
R
5 .
o
@)
15
O A ) A A

o I 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Tension inverse (V)
Figure 4.86 : Caractéristique courant - tension en inverse

Le courant inverse est principalement la somme du courant de diffusion et du courant de
génération en volume. Le courant de diffusion peut étre négligé dans une diode
suffisamment déplétée, c’est le cas du dispositif en étude ou nous avons vu qu’une tension
de moins de 5 v fait élargir completement la zone déplétée.

De la caractéristique inverse, on déduit que le courant est proportionnel a la tension
appliquée. La constante de proportionnalité définit (pour les faibles variations de la tension
appliquée) la conductance dynamique en inverse de la diode. Elle est évaluée a 1.6 10° W',
il lui correspond une résistance dynamique de 625 MW.

Pour des tensions autour de 10 V en inverse, le courant du dispositif est de I’ordre de 15
nA. Pour un détecteur au silicium de type N de résistivit¢ autour de 2000 Wrem et a
jonction P'N ayant les mémes caractéristiques du profil décrit dans ce travail, les tests
expérimentaux effectués ont donné des courants inverses de 1’ordre d’une centaine de
nano-Amperes. La différence est expliquée par le fait que certains détails des étapes
technologiques ne sont pas pris en compte dans la modélisation. On citera comme exemple
I’utilisation des températures ¢élevées (recuit rapide a 1000 °C) qui provoquent des
dégradations de la durée de vie des porteurs minoritaires. Ces dégradations doivent étre
modélisées pour pouvoir améliorer les résultats des calculs. Enfin, concrétement, 1’objectif
des étapes actuelles est atteint, les calculs permettent suffisamment d’évaluer les grandeurs
physiques permettant la connaissance des points de fonctionnements important du
dispositif.
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4.4 Conclusion :

Dans ce chapitre, nous avons explicité I’algorithme de calcul qui permet de résoudre
séquentiellement 1’équation de Poisson et les équations de continuité des électrons et des
trous dans un dispositif semiconducteur en régime permanent. Le schéma de Mayergoyz a
¢té mis en ceuvre et a montré une convergence globale assurée sans conditions sur les
solutions initiales. L’algorithme utilis¢ pour chaque équation est décomposé en deux
boucles, une boucle externe qui rassemble I’influence des points voisins sur chaque noeud
et une boucle interne qui résout chaque équation par la méthode de Newton
unidimensionnelle.

La premicre application de ce modele numérique au cas d’un dispositif au silicium type N
de résistivité €levée a 1’équilibre et hors équilibre montre des résultats en accord avec ceux
issus du programme PC-1D. La mise en ouvre du programme a ¢été une tache tres difficile
car elle a nécessité beaucoup de temps, de perfectionnement et d’améliorations au cours
des exécutions. Cet algorithme est complété par le calcul de la caractéristique courant
tension du dispositif. Cette caractéristique est I’information la plus compléte ; elle peut étre
exploitée avec les résultats expérimentaux pour prédire les paramétres déterminant le
fonctionnement du dispositif.
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CHAPITRE 5

LES EQUATIONS AU REGIME TRANSITOIRE

5.1 Introduction :

Le traitement des équations du semiconducteur au régime transitoire s’impose
lorsque les conditions aux limites sont variables par rapport au temps ou s’il existe un
parametre physique dépendant du temps. Ceci se retrouve dans le cas d’un détecteur de
particules alpha ou le flux des particules peut étre sous forme d’impulsions de durée dt.

Les équations transitoires tiennent compte des dérivées de la concentration des porteurs par
rapport au temps [9] [67]. Sous forme condensée on écrit généralement [1]:

Fy (v .n.p) =0

Fn(y ,n,p) = % (5.1
1

Fp(y ’n’P) = ﬂ_]i)

Au domaine spatial D[x,y] s’ajoute un domaine temporel [0,T] ou seront appliquées les
€quations et elles seront résolues en tenant compte des conditions au limites temporelles :

y(xy.t=0)=yoxy)
n(x, y,t= 0) = no(x, y) (5.2)
plx.7.t=0) = po(x.y)

La difficulté remarquable du traitement de ces équations est le fait que dans 1’équation de
Poisson ne figure pas un terme explicite d’une dérivée ou d’une dépendance en temps.
Différents auteurs [68] [69-73] ajoutent a I’équation de Poisson un terme qui dépend du
temps et ils lui affectant un facteur multiplicatif négligeable pour ne pas trop perturber les
calculs et les solutions.

5.2 Modéle de discrétisation temporelle :

La plupart des modeles de discrétisation temporelle utilisent le principe de la
subdivision de I’intervalle du temps en plusieurs petits intervalles en général inégaux pour
tenir compte des variations non uniformes des variables. Dans chaque petit intervalle, les
équations sont considérées stationnaires et vérifient instantanément les équations
suivantes [40] [2]:
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N(Ny m+l) - | 2(nm+l * Pm+1- Dop) =0

n -n
m+1 m Y
— - N

d (Dn-Nnm+l - rT‘}1-nm+l-Ny m+l) + R(y m+1>0m+1 apm+l) =0 (5-3)

m
% - N(Dp-Npm+l + rrlp-pm+l-Ny m+l) + R(y m+1>0m+1 apm+l) =0

m est I’indice relatif au temps, (Y m,0 mp m) €st 1a solution a I’instant t , (Y 1,0 me15P me1) €5t
la solution a I’instant t ,4;, d,, =t - t, est 'intervalle de temps de discrétisation.

Différents schémas ont été proposés pour la résolution de ces équations, contribuant a
chaque fois par des améliorations par rapport a différentes instabilités et oscillations
observées [71].

Dans notre travail, nous utiliserons le schémas d’Euler classique (Backward Euler Method)
[1] [73] qui a été utilisée par plusieurs auteurs [74][75] et donne des résultats satisfaisants.
Cette méthode est stable sans conditions sur le choix des pas de discrétisation d,,[1].

La difficulté principale de ce schéma est le fait qu’il faut résoudre a chaque instant un
systeme d’équations non linéaires trés grand. Cela revient dans I’algorithme de Gummel a
augmenter considérablement le temps d’exécution.

5.2.1 Discrétisation de 1’équation de Poisson :

La méme méthodologie décrite au chapitre 4 est utilisée pour la discrétisation de
I’équation de Poisson entre deux instants t,, et t,.; [74]

ayi+1j-yi+1jm+1J’ayi- 1jYi- 1jm+1+ayij+1‘yij+1m+1+ayij' 1Y - Im+1

2 2
= Y5 fim 1 0 i 190 i+ 1) 7 Vijm e+ 199 fjm + )| - | 7 Dop;
(54)
Nous remarquons que ce sont les mémes ¢léments discrets que dans le cas stationnaire [58]

[60] qui forment I’équation de Poisson a chaque instant t, L’algorithme décrit
précédemment sera donc utilisé intégralement.

”ijm+1-eXp(y ijm+1) } Vijm+1-eXp(' y ijm+1)

_.2
Gijm+1(y ijm+1) =17.n;

— 12
fij =-| .DOpij (5.5)

Les mémes conditions aux limites spatiales restent valables pour ’interface et les contacts
sauf si on impose une condition qui dépend du temps.

5.2.2 Discrétisation des équations de continuité :

D’une manicre analogue a la méthode de discrétisation dans le cas stationnaire on
déduit les expressions discretes de 1’équation des ¢€lectrons et des trous dans ’intervalle
tme1s tm [74]
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h h h
a i+1jm+1-Nj41jm+1+2 - jm+1-Ni- (jm+1 @ GHIm+ 1N imer *
hijm+1 - Pijm

h = h" .o .o
a'jj- Im+1-hjj. = a lj'hijm+1+Gijm+1(hljm+1)+fgm+1"' a

(5.6)
Pour les électrons :

Gijm+1 = (n12-Vijm+1-rijm+1)-uijm+1

Sijm+1 =- ni%. Tijm+1

a"i+1jm+1 =Dn|i+1/2jm+1-ay i+1jm+1-B(y ijm+1 - Y i+1jm+1)-ni-eXp(y ijm+1)
a'i- 1jm+1 =Dn|i_ 1/2jm+1-ay i- 1jm+1-B(y ijm+1-Y i- 1jm+1)-ni-eXp(y ijm+1)
aij+im+1 = Dn|ij+1/2m+1-ay ij+1m+1-B(y ijm+1 - Y ij+1m+1)-ni-eXp(y ijm+1)

u.. _ ..
a jj- Im+1 = Dn|-j_ 1/2m+1-ay ij- 1m+1-B(y ijm+1 - Y ij- 1m+1).ni.exp(y ijm+1)
a'ijm+1 =ai+1jm+1 +a" s 1jm+1 +aYjrim+1 +a - im+
(5.7)
Pour les trous :
— 2
Gijm+1 = (ni -uijm+1-rijm+1)-vijm+1

_ 2
Sijm+1 =7 07 Tijm+1

ay

. .+ . + .B( . . - .. ).n..ex (_ .. )
i+1/2jm+1 i+1jm+1 y i+1jm+1 y ijm+1 )-0j-€XP y ijm+1

\% —
& j+1jm+l = Dp

Y5 1jm+1-B(y i-1jm+1 = Y ijm+1)-ni-eXp(' y ijm+1)

a'i 1im+1 =D .a
MRl 12 e

y ij+1m+1-B(y ij+lm+1 = Y ijm+1)-ni-eXp(' yijm+1)

V.. —
A ittt =Dpl @

i 1m+1-B(y ij- Im+1 = Y ijm+1)-ni-exp(' y ijm+1)

a’i im+1 =D .a
U ImH L L ame

v — v v v v
a jjm+l =& j+ljm+l @ i-1jm+l T @ jj+Im+l T @ ij- Im+]

(5.8)

Les expressions des mobilités et du terme de génération recombinaison peuvent étre
discrétisées d’'une maniere simple en utilisant la solution a I’instant précédent (Y ,,0,,Pm),
cela nous donne un systéme lin€aire en n et p.

5.3 Algorithme de résolution des équations au régime transitoire :

Dans chaque intervalle d =t -t,, I’algorithme de résolution est construit sur le
méme schéma que dans le cas permanent sauf qu’il faut tenir compte des termes discrets
dépendants du temps. Cette procédure impose la résolution du systeme des trois équations
dans chaque intervalle de temps par la boucle externe de Gummel ce qui augmente en
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général le nombre d’itérations et le temps d’exécution pour atteindre la solution a I’instant
final.
Les différentes parties de 1’algorithme sont décrites dans 1’organigramme de la figure 5.1.

Le systéme d’équations an régime transitoire offre un avantage tel que la résolution du
systeme linéaire devient simplifiée du fait que la dominance diagonale devient renforcée par
les termes 1/d,, et qu’a chaque instant la solution initiale est proche de la solution a I’instant

suivant.

t=0
(Y 0,00, )

dm = dm+1 - dm

Equation de continuité des €lectrons

b

Equation de continuité des trous

b

Equation de Poisson

R=R(Y mlsPrm)

( Test de convergence G=G(Y m>NinsPm)

kde la boucle de Gummel MENY 10,0y Pr)
A

(y manmapm) = (y m+1anm+lapm+1)

|
y

Arrét des itération si t= t;,

Figure 5.1 : Organigramme de la résolution des équations en régime transitoire

5.4 Evolution temporelle des solutions :

5.4.1 Le potentiel électrostatique :

Partant d’une solution initiale déduite de la condition de neutralité électrique, le
potentiel ¢lectrostatique ¢évolue vers la solution a 1’équilibre selon les solutions
intermédiaires représentées dans les graphes suivants.
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Figure 5.2 : Le potentiel électrostatique a différents instants
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Figure 5.3 : Le potentiel électrostatique sous 1’oxyde a différents instants
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i t> 20 ns
i t=12ns
-0.1+ t=2 ns
> 0.2
o i
g ]
S -0.3-
Q—( .
0.4
_05 ] T I L L L L L
0 1 2 3 4 5

Profondeur (um)

Figure 5.4 : Le potentiel électrostatique au voisinage de la jonction a différents instants

5.0+ : ‘ : : : : ‘ : : t=2ns

Profondeur ( m)

OO-IIIIIIIII
0.0 0510152025 3.035404550

Profondeur latérale (pm)

Figure 5.5 : Contour du potentiel électrostatique a différents instants
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Figure 5.8 : Le champ électrique a différents instants

5.4.2 La concentration des électrons :

118

La concentration des électrons a différents instants est représentée sur les figures

suivantes.
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1E+4
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1E+2 I T T T T I T T T T I T T T T I T T T T I T T T T

0 4 8 12 16 20
Profondeur (um)

Figure 5.9 : Concentration des électrons a différents instants
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5.4.3 La concentration des trous :
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Figure 5.13 : Concentration des trous aux instants t=2 ns et 50 ns
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Figure 5.15 : Concentration des trous a I’instant t =2 ns

celle des trous, surtout au voisinage du contact métallique avant (figure 5.10). Cela est du
au fait que le terme de discrétisation temporelle influe beaucoup plus sur I’équation de
continuité des électrons que sur I’équation des trous et que pour la structure P'N la

variation de la concentration des trous varie quasi instantanément avec le potentiel dans la
base. Par contre, au voisinage du contact P, la concentration des trous reste constante au

cours du temps de méme que le potentiel.
Au-dela de 50 ns en moyenne, les solutions des équations tendent vers une solution qui

Nous remarquons que la densité des électrons (minoritaires de la région P+) varie plus que
coincide exactement avec celle obtenue avec le modéle stationnaire, ceci justifie par

t la validité de I’algorithme.

J4

conscquen

Le calcul du courant s’est effectu¢ a chaque instant nous donnant ainsi la réponse du

d’apr:

ée

temps caractéristique décrit 1’évolution du courant a partir de I’état hors équilibre forcé par

tante du temps t calcul
I’Initialisation qu’on vient d’utiliser a I’instant initial.

J4

¢risée par une cons

dispositif caract

des premiers intervalles de temps puis il

€€S aux cours

J4

élev
interpolation des valeurs du courant en fonction du temps nous

Le courant prend des valeurs
chute en exponentielle. L’

t ayant une valeur approximative de 4 ns.

& o
to

= Io.expg—

I

donne la forme suivante :
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Figure 5.16 : Courbe de réponse du dispositif (a) Echelle linéaire
(b) Echelle logarithmique
t=1/B»4ns

Dans le cas ou le dispositif est soumis a une polarisation inverse de 0.4 V les variations du

potentiel
517 et5

et de la concentrations des €lectrons suivent respectivement les allures des figures
18.

La solution évolue a partir de celle donnée pour une polarisationde 0.2 Vat=0s.
Si la condition aux limites sur le potentiel n’est pas variable en fonction du temps, au cours

du premi

er intervalle (0.2 ns), le potentiel s’approche suffisamment de la solution finale.

Les électrons par contre prennent beaucoup plus de temps pour atteindre la solution
(quelques dizaines de nano- secondes) et les trous suivent instantanément le potentiel et
atteignent la solution qui n’est pas tres loin si la polarisation ne différe pas beaucoup de
I’ancienne valeur.
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Figure 5.17 : Evolution du potentiel €lectrostatique (t=0 V=0.2 V; =0 V=0.4V)
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La réponse du dispositif est calculée en faisant varier linéairement la tension appliquée de
0.2 va 0.4 v pendant 1 ns pour ne pas alourdir les calculs. Le temps caractéristique dans ce
cas est autour de 2 ns. Cette diminution a deux origines, la premiere est relative a la capacité
¢quivalente de la diode qui diminue en polarisation inverse et la deuxiéme est liée a la
résistances dynamique de la jonction. Les deux paramétres dépendent donc de la tension

de polarisation ; c’est le résultat classique d’une diode PN hors équilibre.
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L’une des difficultés a signaler dans ce traitement transitoire est que la discrétisation
temporelle se base sur la génération d’un maillage en temps qui doit étre soigneusement
¢tudié pour assurer la convergence de 1’algorithme. En général I’intervalle du temps de
simulation doit étre quelque peu élevé (> 50 ns) pour que le pas de discrétisation ne soit pas
trés petit et n’altére surtout pas la stabilité des calculs. Théoriquement, il existe des lois de
corrélations entre les pas en temps et le réseau spatial. Ce sont les variations spatiales des
grandeurs physiques dans certains endroits sensibles qui imposent des variations du pas en
abscisse. Le pas de discrétisation temporel est 1i€ aux variations rapides du phénomeéne
avec le temps ; il doit tre petit a chaque instant ou le gradient des porteurs majoritaires est
important vu que ces derniers jouent un role essentiel dans la détermination de 1’erreur de
discrétisation.

5.5 Conclusion :

Dans ce chapitre, nous avons développé I’applicabilité de 1’algorithme de résolution

séquentielle des équations de transport d’un semiconducteur en régime transitoire. Le
schéma d’Euler est utilisé¢ pour la discrétisation temporelle en intégrant des modifications
pour 1’adapter a 1’algorithme de Gummel et a celui de Mayergoyz tout en améliorant les
itérations par la méthode de Newton.
A partir d’une solution imposée a I’instant initial, cet algorithme nous a donné les profils du
potentiel ¢€lectrostatique et les distributions des porteurs de charges a plusieurs instants
intermédiaires dans I’intervalle de temps de simulation. Ces solutions se stabilisent a partir
de 20 ns. L’intervalle de temps de simulation doit étre relativement large (> 50 ns ) pour ne
pas trop alourdir les calculs par une discrétisation temporelle trés fine. Compte tenu des
¢tapes ¢étudiées dans les parties précédentes, ce chapitre compléete I’étude numérique des
¢quations pour tenir compte des effets transitoires dus préalablement a la variation en
temps de I’un des parametres physiques du dispositif. Dans le cas de notre étude, il s’agit
du terme de génération des paires ¢électrons-trous qui dépend du temps. Cette ¢tude fera
’objet du prochain chapitre.
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CHAPITRE 6

MODELISATION ET SIMULATION D’UN DETECTEUR DE
PARTICULES ALPHA AU SILICIUM

6.1 Introduction :

Les détecteurs de rayonnements nucléaires a base des semiconducteurs figurent
parmi les outils importants de la physique des particules. Depuis leur apparition ils
prennent part de plus en plus activement a la spectrométrie et a la dosimetrie de
rayonnements ionisants ainsi que dans I’étude de la reconstruction des trajectoires des
particules. Toutes leurs utilisations sont permises grace a leurs caractéristiques favorables
comparées a celles obtenues avec les chambres a gaz et les scintillateurs. Ces améliorations
sont de plus en plus maitrisées dans les dispositifs au silicium, matériau dont la technologie
est trés avancée. En outre, I’introduction, il y a une dizaine d’années, des techniques
modernes de la microélectronique dans le domaine des détecteurs au silicium, a permis une
standardisation de la fabrication de la plupart des dispositifs.

La plupart des structures a semiconducteurs développées pour les détecteurs solides est
I’introduction d’une ou plusieurs jonctions qui permettent de générer le domaine
d’interaction qui nous donne un signal le plus fiable. L historique du développement des
dispositifs détecteurs se résume en ce qui suit :

Les premiers systemes de détection permettant la reconstruction des traces de particules
sont les chambres a bulles. Elles utilisent les propriétés de certains liquides qui, lorsqu’ils
sont traverseés par une particule, donnent naissance a des bulles qui sont réparties le long du
trajet de celle ci et qui peuvent étre analysées grace a la photographie de 1’événement. La
décennie suivante est marquée par I’apparition de la localisation a partir de I’enregistrement
et du traitement de signaux électriques issus des charges créées par ionisation des atomes
du gaz (compteurs proportionnels) ou du cristal (détecteurs a semiconducteurs). Beaucoup
de travaux ont ét¢é mis au point pour améliorer la mesure du temps de collecte et la
trajectoire des charges en allant vers les connecteurs externes.

Le principe du détecteur a semiconducteur repose sur la création, dans une région du
matériau, d’une zone désertée de tous porteurs libres, a I'intérieur de laquelle régne un
champ ¢lectrique. Au cours d’une interaction particule-matiere, un nombre de paires
¢lectrons-trous, proportionnel a la perte d’énergie de la particule, est généré dans cette zone
désertée. Ces porteurs, entrainés par le champ ¢lectrique induisent alors une impulsion
¢lectrique.

La structure élémentaire qui permet d’obtenir une zone désertée est la diode a jonction.
Nous appliquerons les modeles physiques et numériques étudiés aux chapitres précédents
au cas d’un détecteur a base de silicium monocristallin type N a jonction implantée exposé
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a un faisceau monoénergétique de particules alpha (5 a 5.5 MeV). Ce faisceau est supposé
normal a la surface de la fenétre d’interaction et il est uniformément distribué. (figure 6.1) .
Lors de la conception d’un détecteur a jonction on procede aux choix des caractéristiques
suivantes :

- Epaisseur suffisante pour I’absorption de tout le rayonnement générateur des
porteurs.

- Durée de vie des porteurs €levée

- Forte mobilité des porteurs

- Absence de piégeage des porteurs

- Haute résistivité (faible bruit)

6.2 Hypothéses de bases :

Dans le travail de modélisation nous supposerons que la structure atomique du
dispositif nous permet d’ignorer tous les phénomenes collectifs tel que la diffraction, la
canalisation et autres interférences qui existent en plus du phénomene de création des
paires électrons-trous. Du point de vue interaction, le matériau est considéré comme la
somme pondérée de plusieurs ¢léments simples. Les équations de transports et de
conservation lient les différentes grandeurs physiques et permettent en les analysant de
connaitre avec une précision suffisante les propriétés électriques et la réponse du dispositif
a des excitations dues aux particules énergétiques.

Les mode¢les utilisés sont décrits au paragraphe 3 du chapitre 2 et ils se résument en les
points suivants :

- La région P" a fort dopage influe sur la concentration intrinséque en introduisant le
rétrécissement de la bande interdite. Equation (2.25)

- La région P" a fort dopage influe sur les temps de vie des porteurs, le modeéle étant décrit
par I’équation (2.28)

- Malgré la qualité des substrats détecteurs qui est trés pure on tiendra compte des
recombinaisons via les niveaux pieges introduit lors du dopage et les dégradations du
matériau induits par les différentes conditions de travail. Ces recombinaisons sont
décrites par la loi de Shockley Read Hall, équation (2.26) ou on supposera que les
niveaux pieges coincident avec le niveau intrinseque.

- Sur I’interface oxyde-silicium on tiendra compte de la recombinaison en surface décrite
par I’équation (2.30) ou on supposera que les niveaux pieges coincident avec le niveau
intrinséque

- Etant donné que la région fortement dopée P" augmente la probabilité des transitions
directes, on tiendra compte alors de la recombinaison Auger. Equation (2.31)

- Le phénomene de génération par ionisation est négligé ; cela est du a la concentration de
la base qui est faible ainsi qu’aux faibles valeurs des densités de courant.

- Dans les expressions des mobilités des porteurs, on tiendra compte de I’effet de la
température équation (2.35), de I’effet des impuretés ionisées (2.36) et de I’effet du
champs électrique (2.39). Le dernier effet est le plus dominant étant donné que le
détecteur est soumis en général a un champ électrique intense du aux fortes polarisations
inverses.

L’interaction d’une particule chargée avec le substrat silicium est caractérisée par la
distribution de son dépot d’énergie. L’¢énergie perdue en chaque point est absorbée pour
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libérer un nombre de paires électrons-trous. Ce nombre est proportionnel a 1’énergie des
particules incidentes. Pour les particules alpha d’énergie donnée X, leur parcours dans le
silicium est limité par le dépdt total de I’énergie. Ce parcours total est de 23 mm pour
I’énergie comprise entre 5 et 5.5 MeV. Sous I’influence du champ électrique intense formé
par la différence de potentiel externe, les porteurs libérés se collectent aux armatures
donnant ainsi une impulsion ¢€lectrique. Ces impulsions sont traitées et analysées par une
chaine de spectrométrie qui nous donne la réponse en énergie du détecteur de laquelle nous
pouvons remonter a 1’étude des propriétés de la source ou autres parametres physiques du
dispositif.

En plus des hypothéses citées au paragraphe 4, les approximations ci-dessous sont
utilisées ; celles ci dérivent des conditions de fonctionnement du détecteur ainsi que de sa
structure géométrique.

On résume ces approximations par :

- Les faibles épaisseurs des zones des contacts métalliques et de la région P permettent
de ne considérer que la partie centrale en silicium.

- La structure tridimensionnelle réelle sera décomposée en un empilement de
parallélépipedes formés par les éléments de surface générés par le réseau de
discrétisation dans le plan (x,y) et le coté z de profondeur égale a la largeur du détecteur
(figure 6.1). Ces parallélépipedes sont contenus uniquement dans le volume
d’interaction limité par le contact métallique avant et le contact métallique arricre.

- Les effets de la diffusion latérale des particules sont négligés.

L’¢étude sera décomposée en deux parties, la premicre traitera la réponse du dispositif a un
flux de particules a monoénergétique et constant dans le temps. La deuxieme traitera le cas
d’une impulsion a de durée dt, générée a I’instant t,.

Particules alpha
4
S~ cl R
~ Si02
F| P+ B
N
o silicium
H D
Contact arriére

v E A
X

Figure 6.1 : Structure tridimensionnelle du détecteur

Les équations de transport utilisées dans le programme sont décrites comme suit : [89]
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< (¢ q
N(Ky ) = -p-Nyg-N 6.1
(Ny) =g e (0P Na - Na) 6.1)
I 1.

—=—NJ, - R, +G, (6.2)
it q

o_ 1g

ﬂ__ENJp_ Rp+Gp (6.3)
J,=-qnm,.Ny +q.D,.Nn (6.4)
Jp:-q.n.rrp.Ny - q.Dp.Np (6.5)

y est le potentiel €lectrostatique, n et p sont les concentrations des électrons et des trous,
R,, et G,, sont les taux de recombinaison et de génération des €électrons et des trous.

Dans ces expressions nous ne tenons pas compte de 1’effet de I’irradiation préalable du
dispositif par des particules pouvant changer la structure cristalline en introduisant une forte
concentration de défauts.

En régime permanent, la méthode de discrétisation a cinq points est utilisée pour générer le
systeme discret : Expressions (3.15) et (3.20) pour I’équation de Poisson, expressions
(3.37) et (3.45) pour I’équation des €lectrons, et enfin (3.39) et (3.46) pour I’équation des
trous. Au terme de recombinaison R s’ajoute le terme de génération G ce qui donne un
taux de génération/recombinaison total R-G.

6.3 Modélisation de la fonction de génération :

Dans cette partie, nous compléterons les modeles physiques par une étude de
I’aspect génération des paires sous I’impact des particules alpha. Cela revient a construire le
terme de génération en se référant aux approximations citées ci-dessus.

Il est important de limiter toute génération de porteurs qui ne sont pas issus de
I’interaction particules-Silictum. Une fois les charges générées, il faut éviter encore qu’elles
se recombinent afin d’obtenir le signal le plus €élevé possible. De ce point de vue, la qualité
du matériau est le facteur déterminant (substrat de haute résistivité¢). Le détecteur étant un
composant d’une chaine de détection, cette qualité se retrouve au niveau du courant
d’obscurité dont va dépendre le bruit.

Dans chaque élément de volume, nous calculerons la densit¢ de courant des porteurs qui
permet de déduire le terme de génération qui s’additionnera aux taux de génération-
recombinaisons.

Nous prenons le cas ou le dispositif est soumis au particules du co6té P™ (figure 6.2). En un
point x, la paire électron-trou créée subit I’action du champ électrique et I’électron se
collectant au contact du c6té N aura parcourut une distance supérieure a celle du trou qui se
collecte du cote P.

+ Va
fous
a . 9 elegtron
P’ N .
| 0 >
— X

Figure 6.2 : Parcours des charges générées avec des particules incidentes sur P*
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La création des paires €lectron-trou le long du parcours d’une particule d’énergie X dépend
du mécanisme du dépot de son énergie dans le substrat silicium. Les zones de comptage de
la dose déposée sont déterminées par les pas de discrétisation suivant la direction x et nous
supposerons uniforme ce dépot le long de la direction latérale (y). En profondeur, ce dépot
est donné dans des tables (figure 6.3) ou peut étre obtenu avec les programmes de
simulation tel que Trim (Versions 90, 96). Connaissant la répartition spatiale du dépot
d’¢énergie, le calcul du nombre de paires ¢lectron-trou s’effectue en utilisant 1’énergie
moyenne de création d’une paire €, = 3.66 eV pour le silicium. Cette énergie est prise
différente de I’énergie de la bande interdite du Silicium (1.14 eV) pour tenir compte
d’autres absorptions dues aux autres formes de collisions.

Le nombre moyen de paires électron-trou généré s’écrit :

D) (6.6)

Dx(x) est I’énergie perdue par la particule a la profondeur x.

La fonction f{r) décrit la dépendance temporelle du nombre de paires crées. Cette
dépendance peut étre due au mécanisme de piégeage et émission des €lectrons et des trous
via les niveaux introduits par une irradiation préalable du matériau [77].

Dn(x, t) =

La charge électrique équivalente s’écrit : DQ(x,t) =q. Dn(x,t), q ¢étant la charge
¢lémentaire.

Une charge crée en x, subissant I’action du champs ¢électrique E(x,,7) se déplace avec une
vitesse v(xy,?) liée au champs €lectrique et a la mobilité par la relation classique

V(xq,0) = NM(xqg,?).E(xq,?) (6.7)

Pour une densité de charges crées Dq(t) a x = x, dans un intervalle Dx, appartenant au
parallélépipede (Dxy,Dy,Dz), le courant dii au porteurs générés s’écrit [77] [80] [81]:

: vq(t)

Di(r) = DQa (1)~ (6.8)
DQ, (¢) est la charges électrique induite dans 1’élément de volume (Dx,,Dy,Dxz) :
avec 0ExyExget 0E£Exy £d (6.9)
X5 est le parcours de la particule. d est 1’épaisseur du détecteur
La densité de courant correspondante s’€écrit :

Dx
DJn(x,t) =q.Dngy (x,t).TO.n(x, t).E(x,t) (6.10)
Dn(x, t) . . o > 414
Dng (x, t) = ————— est la concentration volumique de porteurs créés dans 1’¢lément
Dxq.Dy.Dz

de volume (Dxy,Dy,Dz).
Le long du parcours de la particule, aux variations spatiales de la densit¢ de courant
correspond un taux de génération

, .. 1 Jn,p
In P R _1%W ™ (xo,t)
it 2, q Tixo

(6.11)
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La résolution des équations en introduisant ce terme de génération, respectivement pour les
¢lectrons et les trous, permet d’obtenir les solutions en potentiel électrostatique et en
porteurs de charges sous I’influence des particules. Cette résolution tient compte de la
nature du dispositif et de ’ensemble des effets accompagnant le transport des porteurs :
effets des recombinaisons, effets des forts dopages et des durées de vie des porteurs etc.

6.4 Profil de la concentration des paires électrons trous générées :

En premicre application, nous supposons que les particules sont uniformément
reparties sur la surface de la fenétre de la région d’interaction. Leur flux est constant par
rapport au temps. (Cas d’une impulsion carrée ou le flux est constant entre les instants t; et
t,.

Amplitude

» t

t1 t2

L’exces en é€lectrons ou en trous se calcule en chaque nceud de discrétisation a partir de la

dx
perte d’énergie obtenue par interpolation cubique des données de a(x) pour les

particules alpha dans le silicitum. On affecte en chaque position, un poids au groupe de
charges crées pour tenir compte de la non uniformité du processus du dépot.

Dx
Dans un intervalle Dx, ce poids s’écrit [76] : W = TO
La distribution en profondeur de la perte d’énergie des particules alpha dans le silicium est

représentée sur la figure suivante [84]:

1400
1200
1000

800

dE/dx (MeV cm2 g-1)

600-

400 e
0 10 20 30 40 50
Profondeur (um)

Figure 6.3 : Dépdt d’énergie des particules alpha dans le silicium
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Les profils des concentrations en exces sont représentés dans les graphes suivants :
4.0

[98)
(9]

»
o

g
o

Concentration n, p (1E12 cm-3)
—_ N
W W
1 1 1 1 I 1 1 1 1 I 1 1 1 1 I 1 1 1 1 I 1 1 1 1 I 1 1 1 1

—
S

0 4 8 12 16 20
Profondeur (um)

Figure 6.4 : Concentration des €lectrons et des trous générée le long
du parcours des particules alpha

Nous supposerons que la concentration des paires générées est uniforme le long de la
direction latérale (0 £ y £ y. y. est la limite de I’oxyde).

Pour une profondeur totale de 20 mm, nous avons approximativement 10° paires créées,
ceci correspond a une concentration d’électrons et de trous injectés Dn=Dp=2.10"> cm™

La comparaison du terme de génération calculé a celui des recombinaisons SRH et Auger
pour une polarisation de 10 V en inverse est décrite dans les courbes des figures 6.5 et 6.6.

3.5E+10

3.0E+10-
2.5E+10-
2.0E+10-
1.5E+10-

1.0E+10

Recombinaison (cm-3/s)

5.0E+9-

0.0E+0]

1) o
0 4 8 12 16 20
Profondeur (um)

Figure 6.5 : Taux de recombinaison SRH et Auger pour une polarisation
du dispositif de 10 V en inverse
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Figure 6.6 : Taux de génération des porteurs par les particules alpha pour une polarisation
du dispositif de 10V en inverse

Nous remarquons que le taux de génération est ¢€levé par rapport au taux de
recombinaison. Les différences qui existent entre le terme de génération des électrons et
celui des trous sont dues a la différence des mobilités et des durées de vie.

6.5 Influence des particules alpha sur le potentiel :

Prenant le cas du dispositif polarisé¢ en inverse avec une tension de 10 V. Le profil
du potentiel électrostatique issu de la résolution des équations en tenant compte de la
génération est représenté sur la figure suivante.

12.0

8.0

4.0

Potentiel (V)

40—
0 4 8 12 16 20
Profondeur (um)

Figure 6.7 : Potentiel électrostatique sous une polarisation de 10V
et en présence des particules
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Ce profil coincide avec celui obtenu en absence des particules. Les différences qui ne sont
pas trés visibles graphiquement sont situées au voisinage de la limite de la zone exposée
aux particules et celle qui est protégée avec 1’oxyde.

6.6 Influence des particules sur la concentration des porteurs :

Les particules trés énergétiques générant un nombre important d’électrons et de
trous induisent une forte injection dans le substrat. Sous une polarisation inverse de 10 V,
les électrons ont une concentration autour de 10* cm-3 (dans la base). En injectant 10'* cm”
3 électrons la résolution des équations subit un mauvais conditionnement et provoque des
oscillations et instabilités. Nous évitons ces problemes en augmentant progressivement la
concentration des porteurs générés en utilisant le facteur multiplicatif.
6.6.1 Les électrons :

1E+133
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1E-14————p

0 4 8 12 16 20
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Figure 6.8 : Concentration des électrons en présence et en absence des particules
sous une polarisation inverse de 10V
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Profondeur ( m)
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Profondeur latérale (*1/4 pm)

Figure 6.10 : Contour de la concentration des ¢lectrons en présence des particules
sous une polarisation inverse de 10V

A la figure 6.8, on constate que la concentration des électrons augmente considérablement
(de 10* & 10" cm-3) dans le volume d’interaction des particules alpha; ce volume est
limité par le contact avant et le plan ABCD de la figure 6.1. Dans le volume sous I’oxyde, la
densité des é¢lectrons et des trous gardent approximativement leurs valeurs vu que les
particules ne pénétrent pas en profondeur, ce sont les effets latéraux qui influent sur les
porteurs de cette région.

6.6.2 Les trous :
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Figure 6.11 : Concentration des trous en présence et en absence des particules
sous une polarisation inverse de 10V
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Figure 6.12 : Concentration des trous en présence des particules
sous une polarisation inverse de 10V
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Figure 6.13 : Contour de la concentration des trous en présence des particules
sous une polarisation inverse de 10V
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Figure 6.14 : Concentration des électrons et des trous sous une polarisation inverse de 10V
en présence des particules en absence des particules
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La figure 6.11 illustre la densité de trous, on remarque qu’elle varie de 10* 4 10> cm™. Cette
variation est nettement inférieure a celle des €lectrons.

Les figures 6.10 et 6.13 donnent les contours des ¢€lectrons et des trous dans le plan (x,y) et
nous observons clairement les variations latérales des concentrations des porteurs.

La figure 6.14 montre 1’influence des particules alpha sur la distribution des ¢électrons et des
trous. Nous remarquons que leurs concentrations finales sont voisines et elles sont proches
de 10" cm™. Cette valeur, égale a la concentration des porteurs en excés, indique donc
qu’il s’agit bien d’un régime de forte injection.

Le calcul du courant total parcourant le dispositif en polarisation inverse est effectué¢ de la
méme fagcon que pour les parties précédentes. Le temps d’exécution s’avere €levé car a
chaque polarisation, on doit résoudre les équations avec un terme de génération important ;
ceci fait glisser la valeur de la concentration des électrons d’une quantité importante. La
non-uniformité en profondeur du dépot d’énergie de la particule et son absence totale sous
I’oxyde affecte le processus de calcul, principalement a I’étape de résolution de 1’équation
de continuité des ¢€lectrons. Pour cela, il a été convenu d’utiliser I’algorithme construit avec
le schéma de Mayergoyz qui nous donne de trés bons résultats dans le cas des
polarisations inverses €levées qui peuvent atteindre 18 V au maximum.

La figure suivante donne la caractéristique courant tension du détecteur précédent sous le
flux de particules.
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Figure 6.15 : Caractéristique courant tension en inverse du détecteur de la figure 6.1

Le courant qui était de I’ordre du nA en absence des particules externes augmente a 107 A,

en plus il augmente avec la tension de polarisation. Ce courant est di principalement aux

porteurs de charges générés. Son sens est bien celui du courant & dominance des trous qui
ALL +

correspond au cas du bombardement du c6té P".
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6.7 Réponse transitoire du détecteur :

La variation temporelle du nombre de paires créées peut avoir plusieurs origines. Le
premier est le fait d’irradier le détecteur par d’autres particules (des neutrons en général)
qui introduisent une concentration de niveaux d’impuret¢ importante. Ces niveaux
deviennent des centres de recombinaison, ils peuvent étre étudiés par analogie au modele
de Shockley-Read-Hall via un niveaux d’énergie qui se crée dans la bande interdite [76]. Ce
modele utilise le processus de capture et d’émission de porteurs libres par le niveau. Cet
¢change de porteurs avec le niveau E; est caractéris€ par un temps de capture t, et
d’émission t4 pour les €lectrons et les trous. Ces temps de vie sont définis par :

1 1
t tdmp) = (6.12)
t(np) S Vt(np)NT (np) Svt(np)Na
e E, - Eto
N, =N, expg e Ll les electrons
(6.13)
e E, - Eto
N, =N, expg- T 5Pow les trous

N, et N, sont les densités d’états des €lectrons et des trous respectivement dans la bande de
conduction et dans la bande de valence.

A un instant donné, la concentration de paires n(t) et la concentration des niveaux occupés
vérifient les équations suivantes :

dn(t) = - s .ven(t)[Net - Ne(t)ldt +s4.vNg expee EQNt(t).dt
e kTg

dN,(t) = - dn(t) (6.14)
n(t = 0) =ng (Ch arg es génerées par les particules)
N¢ (t = 0) =Nro (= 0 dans la plus part des cas)

La résolution analytique de ces équations donne une expression de n(t) tres complexe. Des
approximations sont utilisées pour un dispositif P'N dans les cas suivants [76] [77] ;
Concentration initiale des niveaux intermédiaires Nty = 0 et ny << Nr et pour un temps de
collection des charges de 1’ordre de 30 ns et pour t;» t4 > 30 ns nous aurons :

(0 ® t O L+ 24ns
n =Ng.XpC- — avec a =
0K At o ty

(6.15)

Dans le cas contraire ou le temps de collection est tres petit devant le temps du piégeage t,
nous avons une variation linéaire de n(t) :  n(t) = no(l- t/t t). Dans tous les cas, la

concentration des paires diminue avec le temps.

L’aspect aléatoire des interactions particules - silicium donne en général une distribution
Gaussienne de I’excitation. Autour de 1’instant de propagation du flux des particules t, la
génération G, , prend la méme forme en introduisant la durée de la pulse qui correspond au
temps pendant lequel la particule perd son énergie. On écrit le terme de génération avec
I’expression suivante [89] :
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& (t- ta)29
G, (t)=G.£(t) =G.exp§- T i (6.16)
(%]

Les équations dans ce cas sont décrites au chapitre 5 pour leur résolution en régime
transitoire.
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Figure 6.16 : Forme de la fonction de modulation transitoire du terme de génération

Le terme de génération pour les électrons et les trous évalué a chaque instant est représenté
aux figures suivantes :

1.0E+22 5 1.0E+22 5
1.0E+21 < 1.0E+21+
< 1.0E+20 = 1.0E+20
o 3 o 3
= - = ]
= 1.0E+19 4 = 1.0E+19+
o Gl
1.0E+18 ~ 1.0E+18
1.OE+17 +——F"—""—""——————————— lL.OE+ 17 +—+—7-rrmeonrmer——————————————
0 5 10 15 20 0 5 10 15 20
Profondeur (um) Profondeur (um)
(a) (b)

Figure 6.17 : Terme de génération a différents instants (a) €lectrons (b) trous

Ces courbes montrent 1’évolution rapide du terme de génération dans I’intervalle de monté
de I’excitation.
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Au cours du temps, la variation de la concentration des porteurs de charges prend les
formes illustrées aux figures suivantes :

1E+12 1E+19
1E+11 1E+18
1E+10] 1E+17
1E+9 1E+16
1E+8 1E+15
1E+7 = 1E+14
1E+6 £ 1E+13

o
1E+5 a 1E+12 10 ns
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1E+11 o.SnR
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Figure 6.18 : Evolution de la concentration des ¢lectrons (a) et des trous (b)

Les figures suivantes montrent les vues en perspectives de la concentration des €lectrons
sous I’effets des particules a un instant précis (6 ns).
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Figure 6.20 : Concentration des ¢électrons a I’instant t = 10 ns
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Les figures suivantes montrent les vues en perspectives de la concentration des trous sous

tant précis (6 ns).
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Les calculs du courant sur le temps total de I’excitation donne la forme d’impulsion de la

figure suivante
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Figure 6.23 : Impulsion du courant induit

La résolution des équations en régime transitoire est effectuée sur I’intervalle de temps
entourant I’instant ou il y a eu incidence de la particule (de 6 a 14 ns). Le terme de
génération varie trés rapidement autour du maximum ; les calculs donnent un courant
extérieur prenant une forme identique a celle de la fonction de génération. A noter que
nous n’avons pas tenu compte du phénoméne de piégeage et du dépiégeage des porteurs
via les niveaux crées par les particules dans la bande interdite ; cela se justifie car la
constante du temps intervenant dans leurs descriptions est largement supérieure a la durée
de la pulse. La discrétisation temporelle a nécessité I’insertion de beaucoup de points dans
I’intervalle de la pulse. Les valeurs du courant passent de 0 (t=6ns) a 0.2 mA (t=10ns)
valeur qui correspond au maximum du terme de génération et elle ne differe pas trop de la
valeur dans le cas permanent (0.25 mA) La différence est liée au modele de discrétisation
temporelle et a la précision des boucles de Gummel et des boucles internes et externe ainsi
que la propagation des erreurs de discrétisation temporelle.

6.8 Conclusion :

Dans ce chapitre, nous avons développé un modéle pour la formulation de la
fonction de génération des porteurs de charges dans le silicium sous I’impact des particules
alpha ayant une énergie autour de SMev. Cette approche compléte les modeles physiques
décrits au chapitre 3 pour la simulation du détecteur.

La distribution de 1’énergie perdue par la particule dans le volume d’interaction a été
utilisée pour le calcul de la concentration des électrons et des trous en exces en utilisant
I’énergie moyenne de création d’une paire électron-trou. Le calcul du taux de génération
correspondant s’effectue en utilisant la densité de courant due au porteurs générés.

Le dispositif P'N a jonction implantée, sous une polarisation inverse de 10 V a été utilisé
pour I’étude de I’'influence des particules sur la distribution des porteurs et sur le potentiel
¢lectrostatique. L’ effet dominant de cette génération sur les calculs est le fait qu’en forgant
le systéme en forte injection, des oscillations et des mstabilités s’observent. Des résultats
ont été présentés et un calcul de courant justifie la validité de cette approche. Enfin, la
réponse impulsionnelle a été simulée en utilisant les modeles développés pour le régime
transitoire tenant compte des variations en temps de la fonction de génération en forme
Gaussienne. L’objectif fixé durant tout notre travail est concrétement atteint avec tout les
résultats présentés. Dans les parties suivantes, une comparaison des caractéristiques
calculées et mesurées d’un détecteur réel améliorera notre étude.
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CHAPITRE 7

LA REALISATION DES DETECTEURS A JONCTION P+N
IMPLANTEE

7.1 Introduction :

Les ¢études numériques présentées aux chapitres précédents nous ont permis de
calculer les caractéristiques en obscurité et en excitation d’un dispositif a jonction. Dans
I’¢laboration expérimentale de ces dispositifs, il est indispensable d’optimiser les étapes les
plus critiques et ce en analysant convenablement les différents résultats de la simulation
avant la mise en oeuvre technologique du dispositif. Pour cela, la connaissance et la
maitrise des étapes technologiques sont nécessaires [4].

Dans ce chapitre nous décrierons succinctement les différentes étapes
technologiques dans la fabrication d’un détecteurs a jonction P'NN" sur lequel nos travaux
de simulation se sont basés (voir figure 4.5).

Partant de plaquette de silicium monocristallin de résistivité élevée, les étapes
technologiques se succedent jusqu'a 1’obtention de la diode préte au test de détection. Ces
¢tapes [90] représentées a la figure 7.1 se résument comme suit (figure 7.1) :

- Formation d’un oxyde épais a travers lequel seront ouvertes des fenétres de dopage.

- Ouverture des zones a implanter au moyen de la photolithographie.

- Implantation des dopants sur la face avant (type p) et sur la face arriere (type n) et

recuit.

- Meétallisation sur les deux faces

- Gravure de I’Aluminium sur la face avant au moyen de la photolithographie et recuit

- Montage et test

7.2 L’oxydation :

La premiere étape du procédé est 1’oxydation thermique. Elle consiste a faire réagir
des atomes d’oxygene avec le silicium pour former un oxyde du silicium SO, dont I’'un
des roles est la passivation de la surface, c’est a dire la neutralisation d’une partie des états
de surfaces qui influent sur la vitesse de génération en surface et donc sur le courant
d’obscurité.
L’oxydation s’effectue dans un four a haute température parcouru par courant gazeux
oxydant.
On distingue deux types d’oxydations selon la nature de 1’oxydant :

- Oxydation séche: réalisée en présence d’un courant gazeux d’oxygene sec

selon la réaction : Si+0, ® SiO,
- Oxydation humide : beaucoup plus rapide, ou ’oxygene est saturé en vapeur
d’eau.

La réaction s’écrit :  Si+2H,O ® SiO,+2H,



143

L’oxydation seche est utilisée pour la fabrication des couches d’oxydes minces dont la
qualité est déterminante pour le fonctionnement des circuits. La densité d’états d’interface
et la densit¢ de charges fixes dans 1’oxyde dépendent directement des conditions
d’oxydation telle que la durée et la température, la nature du gaz et 1’orientation
cristallographique du substrat.

7.3 La Photolithographie :

Cette technique permet de transférer les dessins du masque sur les couches minces
recouvrant le substrat. Elle se décompose en une succession d’opérations illustrées a la
figure 7.2. On trouve :

- Dépot d’un film de résine : 11 s’agit de déposer sur toute la surface de la plaquette
une couche mince de résine photosensible.

- Alignement du masque et insolation : Un dessin sur masque est placé au-dessus
de la plaquette et positionné au moyen de mouvements micrométriques.
L’ensemble est ensuite exposé¢ a la lumicre ultraviolette ; Pour une résine
photosensible positive, les zones insolées deviennent solubles dans une solution
aqueuse basique (révélateur). Inversement, dans le cas d’une résine négative,
c’est la partie insolée qui est, en polymérisant sous I’effet des UV, devient
insoluble.

- Développement et séchage : Cette partie consiste a €liminer certaines parties de la
résine suivant le motif. Les plaquettes sont immergées dans le développeur ; les
zones insolées sont €¢liminées (résine positive). Les échantillons sont ensuite
soigneusement rincés dans 1’eau désionisées et séchées sur une plaque
chauffante a 120 °C.

- La gravure : Cette technique permet d’éliminer les couches qui ne sont pas
protégées par la résine. Dans le cas de 1’oxyde sa gravure est obtenue par action
d’acide fluorhydrique HF suivant la réaction :

S0, + 6HF H, S; Fs +H,O
En pratique, cette réaction est réalisée en solution HF diluée tamponnée avec
NH,F. La vitesse de gravure est de 1’ordre de 25 A/s a 28 °C.
La gravure de I’Aluminium est réalisée au moyen d’une solution aqueuse a base
d’acide phosphorique (77 % H; POy, 15 % CH; COOH, 3 % HNOs)

Nettoyage : Le nettoyage des plaquettes est nécessaire pour éliminer toute trace de résine.
Ceci peut étre réalisé¢ soit par exposition UV de toute la surface recouverte soit par
trempage dans un solvant.
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1 - Plaquette de silicium type n

Si (N)

2 - Oxydation thermique

3 - Gravure Oxvyde
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4 - Implantation ionique
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Phosphore

5 - Recuit

6 - Métallisation face avant
(Aluminium)

7 - Gravure Aluminium

8 - Métallisation face arriere
(Aluminium)

Figure 7.1 : Les différentes étapes technologiques d’élaboration de détecteurs
a jonction implantée
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Figure 7.2 : Les différentes étapes de la photolithographie
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7.4 L.’ implantation ionique :

La technique d’implantation ionique consiste a communiquer par accélération une
énergie cinétique suffisante a des ions de 1I’impureté choisie pour les faire pénétrer sur une
certaine distance a I’intérieur du cristal.

Le dispositif expérimental est décrit dans le schéma suivant :

Extracteur 12
Accélérateur

\ i Séparateur d’ions

D ﬂ ‘ O Plaques de déflexion
I \A
Cible

Source d’ions '\ /

Lentilles de focalisation

Figure 7.3 : Description schématique d’un implanteur

Les tensions d’accélération peuvent aller jusqu'a 500 kV, les sources d’ions émettant
toujours, outre les ions de I’'impureté choisie, des quantités non négligeables d’ions
d’autres €léments, une séparation de masse est nécessaire pour isoler un faisceau ayant la
pureté requise. Des systémes de focalisation et de balayage permettent de contrdler le
faisceau et d’assurer I’homogénéité des doses au niveau de la cible. La profondeur de
pénétration dans le cristal des ions d’impuretés reste en général faible (inférieur au micron)
mais la quantité totale d’1ons implantés (dose) est parfaitement contrdlable. Cette technique
est applicable pratiquement a tous les types de substrat et d’impuretés.

7.5 La métallisation :

Cette étape consiste a déposer sur la surface de la plaquette une couche conductrice

qui sera ensuite gravée pour limiter les contacts métalliques. Ce dépot s’effectue par
¢vaporation thermique ou par pulvérisation cathodique.
Pour obtenir un contact Aluminium-Silicium de bonnes qualités, un recuit est nécessaire.
En effet en chauffant le systéme au environ de 450 °C, on favorise h constitution d’un
alliage Aluminium-silicium sur une €paisseur tres fine ce qui donne une bonne adhérence
au contact.

7.6 Résultats expérimentaux :

Le travail expérimental qui va servir a confronter nos résultats de simulation a été
réalis¢ par ailleurs [15]. Il a aboutit a la mise en ouvre d’un détecteur au silicium a jonction
implantée. Toutes les étapes ont été complétées par des mesures permettant finalement de
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caractériser le détecteur et d’effectuer les test de détection. Le tableau suivant résume les
parametres de chaque phase :

- Reéalisation des masques : Masque d’implantation et masque de métallisation
- Plaquettes de silicium utilisées : type N, diametre 3 pouces, épaisseur 300 pm,
orientation <111>, , Résistivité 1.8 kWcm,
- Oxydation : Température 1000 °C, Flux d’oxygene + H,O
Epaisseur de la couche d’oxyde 5700 A. indice 1.46

- Implantation : Face avant Bore Dose =5 10'* ions/cm® Energie = 25 keV

Face arriére Phosphore Dose = 10" ions/cm?® Energie = 30 keV
- Recuits : Classique ; Température 600 °C, temps 1 h
- Meétallisation : Pulvérisation cathodique Face avant Al 500 A ; Face avant Al 500 A

+ Recuit Température 450 °C
La comparaison de la caractéristiques courant tension obtenue expérimentalement et celle
obtenue avec notre programme est représentée a la figure suivante :

100.0 1E+13

o Expérimental E « Expérimental

. . 1E+0= . .
a Simulation E + Simulation
< 10.0- < 1E-13
£ E
§ ‘g 1E-25
2 5
O 1.04 3 1E-34
1E-4
0.1+ IE-5+————7— 717
0O 2 4 6 8 10 12 100 200 300 400 500
Tension inverse (V) Tension directe (mV)

Figure 7.4 : Caractéristique courant tension du dispositif réalisé

Dans les calculs numériques, nous avons utilisé uniquement les faibles polarisations (<15
V) vu les capacités du modele séquentiel. Globalement, la comparaison donne un accord
qui peut étre considéré tres bon, toutefois, les €écarts sont dus probablement aux phases
expérimentales qui ne sont pas prises compte intégralement dans la simulation et ces détails
sont importants dans la détermination des courants de fuites et des courants sous faibles
polarisations

L’ajustement fin des parametres aussi bien physiques qu’expérimentaux devait permettre
une meilleure corrélation quantitative. Toutefois, compte tenu de la complexité de cerner
individuellement ces paramétres, il n’entre pas dans objectifs immédiats de procéder a un
tel exercice. Notre but est de valider notre programme de calcul par une comparaison avec
des mesures expérimentales.

Résolution énergétique du détecteur :

Nous avons complété notre étude en réalisant des mesures de la résolution
énergétique du détecteur étudié. Afin de se rapprocher des conditions expérimentales et des
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caractéristiques du dispositif, des calculs d’optimisation ont été effectués. La condition
principale est la polarisation inverse appliquée pour une déplétion totale de la jonction. Le
test de détection consiste a soumettre un flux de rayonnement issu d’une source
radioactive sur la surface avant du détecteur. Les impulsions générées sont traitées par une
chaine de spectroscopie nucléaire qui donne la répartition en énergie du rayonnement
incident. Cette chaine est constituée généralement d’un préamplificateur de charge, d’un
amplificateur a gain variable, des systémes de polarisation et des étages de filtrage et mise
en forme (figure 7.5). Le signal issu de cette chaine est injecté¢ dans un analyseur de spectre
qui donne le spectre en énergie du type de rayonnement analysé.

(Source radioactive ]
N :

[Enceinte avide .

+
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pomp / Préamplificateur| Amplificateur
—_— l/_ﬁ de charge principal

— ' v
Détecteu --p
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graphique

[ Connections ] i
[ Traitement J

Figure 7.5 : Chaine de spectrométrie nucléaire pour le test de détection

La figure 7.6 illustre le spectre des particules alpha obtenu expérimentalement

16000

14000

12000

10000

8000 .
. <> dE Résolution

6000

Nombre de coups

4000-

2000-

o+
2200 2220 2240 2260 2280 2300 2320
Numéro du canal

Figure 7.6 : Spectre de particules a de **' Am pour un détecteur a jonction implantée P*N.



149

Les mesures effectuées sur le dispositif précédent ont aboutit a déterminer sa résolution
énergétique qui est de 18.6 KeV. La source a utilisée est **'Am. Il demeure que cette
caractérisation doit étre intégrée dans nos modeles pour disposer d’un outil complet de
simulation de détecteurs.

7.7 Conclusion :

Ce chapitre a été consacré a la description des étapes technologiques nécessaires a
la conception d’un détecteur au silicium a jonction implantée P'NN". Partant des plaquettes
siliclum pour usage détecteur (haute pureté, forte résistivité) les étapes technologiques
nécessitent les moyens de la photolithographie, de I’implantation ionique a faibles énergies
et un moyen fiable de dépdt de couches minces d’Aluminium pour réaliser de contacts
métalliques performants. Les caractéristiques du dispositif P+NN+  réalisé
expérimentalement sont comparées a ceux issus de la simulation. Ces comparaisons
donnent un treés bon accord. La mesure expérimentale du spectre de résolution n’est pas
confrontée aux travaux de simulations qui permettent le calcul numérique de cette
résolution. Ce dernier travail reste a entreprendre pour compléter le code de simulation de
ce genre de dispositif.
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CONCLUSION

Tout au long de ce travail, nous avons ceuvré a I’élaboration et la mise au point
d’un programme de résolution numérique bidimensionnelle des équations de transport des
porteurs de charges dans un dispositif au silictum monocristallin. Les particularités de cette
¢tude résident dans trois principaux thémes :

1) Les modeles numériques du traitement séquentiel des équations de transport de charge
i1) Le régime transitoire

111) La modélisation de la génération des paires €lectrons trous sous I’impact de particules
chargées.

Nous avons développé les étapes de conception du dispositif a jonction et les

modeles numériques utilisés en simulation. L'orientation globale du travail est la
modélisation d’un détecteur de particules chargées congu avec une jonction superficielle.
Cette jonction est réalisée par implantation ionique et les modeles analytiques sont décrits
afin de pouvoir les exploiter en modélisation ; dans cette technique, la description des
profils consiste a utiliser la distribution convenable des ions implantés qui tient compte de
I’implantation latérale étant donné que la structure comporte une couche d’oxyde congue
en masque. Ces étapes sont étudiées en développant des applications et des modeles
appropriés pour le programme PROMIS. Cet outil est important car il dispose de modeles
analytiques sophistiqués étendus au cas bidimensionnel pour I’implantation ionique et la
diffusion.
Tout au long de nos travaux, nous avons mis en ceuvre une méthodologie, d’étude des
modeles, de programmation avancée et la maitrise des méthodes numériques de base
utilisées en simulation avant de les appliquer au cas réel d’un détecteur réalis¢ par ailleurs
et de comparaitre les résultats a ceux issus des mesures expérimentales.

Les parametres physiques intervenant dans les équations de transport de charge sont pris a
partir des modeles classiques utilisés dans la littérature en optimisant leurs applications au
cas du dispositif a I’étude. Nous avons tenu compte de la zone fortement dopée qui peut
étre introduite par un procédé technologique de diffusion ou d’implantation ionique. Cette
influence est contenue dans I’expression de la concentration intrinseéque effective exprimée
en fonction du rétrécissement de la bande interdite. Les mobilités des porteurs étant le
paramétre le plus influant, nous en tenons compte en utilisant le modele décrit par
Scharfetter Gummel. Il tient compte de I'influence de la température, des impuretés
ionis€ées et du champ électrique, plusieurs essais ont montré que le dernier effet est
prédominant dans les détecteurs.
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Le traitement numérique des équations a été effectué en utilisant une méthode séquentielle
qui se base sur le découplage des équations avec le schéma de Gummel. La méthode des
différences finies a été utilisée pour passer du systeme d’équations continue au systéme
discret. La méthode de Scharfetter et Gummel est appliquée pour la discrétisation des
densités de courants pour éviter les instabilités du systéme. Les conditions aux limites
associées tiennent compte des propriétés de 1’interface oxyde-silicium en introduisant un
taux de recombinaison en surface qui s’€crit en fonction de la vitesse de recombinaison des
porteurs a cet endroit. Cette condition €tait incontournable dans notre travail sachant que la
surface de 1’oxyde couvre la moiti€ de la largeur du dispositif.

Pour répondre aux besoins de nos calculs un programme a été soigneusement développé
pour résoudre les équations de transport en utilisant la méthode de Mayergoyz pour la
résolution séquentielle. Dérivée du schéma de Gummel cette méthode a deux
principaux avantages :convergence globale assurée sans conditions sur le modele
d’initialisation des variables ; méthode souple a programmer et ne nécessitant pas de
machines de hautes performances. Beaucoup de tests d’exécution ont été effectués pour la

mise au point finale d’une version validée et adaptée au régime transitoire.

Des résultats obtenus dans les cas des polarisations inverses allant jusqu’au 18 V, on
conclut que 1’algorithme est stable et qu’il converge globalement. Par contre, dans les cas
des polarisations directes, une lourdeur et une instabilité s’observent dés qu’on dépasse une
polarisation de 0.35 V, ceci est du au régime de forte injection imposée. La, le recours a
une résolution simultanée des équations est conseillée.

En régime transitoire, I’algorithme est adapté en utilisant la méthode de ‘Backward Euler’.
Le réseau de discrétisation temporelle est introduit manuellement, opération qui nécessite
de revoir et d’introduire une méthode de génération automatique.

L’¢étude du dispositif est complétée par la modélisation de la génération des paires
¢lectron-trous sous 1I’impact des particules a. La réponse du dispositif a une impulsion
instantanée d’une particule,sous une polarisation inverse de 10 V a été simulée. Les
résultats obtenus montrent une bonne concordance avec les mesures expérimentales. Les
différences sont dues, aux effets de certaines étapes technologiques qui ne sont pas prises
en compte, a la géométrie de simulation et des faibles polarisations inverses utilisées en
simulation. Les études de modé¢lisation des parameétres physiques et des algorithmes
séquentiels et simultanés en fortes polarisations inverses sont a envisager pour mener a
bien la simulation des détecteurs fonctionnant généralement sous ses conditions.

Des perspectives intéressantes de développement s’offrent a cet outil de conception
en incluant les effets d’autres types de radiations (Gamma, Rayons X...). De méme, le
couplage a un mode de résolution simultané des équations pourrait étendre les possibilités
de calcul en régime de forte injection. Ce dernier mode ralenti considérablement la
convergence des procédures itératives de calcul de notre programme compte tenu du fort
découplage des €équations.

Nous signalerons ¢galement les développements possibles et intéressants du calcul du
spectre de résolution qui devront permettre une corrélation quantitative avec les
caractéristiques expérimentales des dispositifs de détection.
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Finalement, cette étude qui a atteint I’ensemble des objectifs initialement ciblés,
nous a permis d’acquérir un savoir-faire en conception assistée par ordinateur d’un
dispositif détecteur semiconducteur. Le développement de modéeles spécifiques pour le
programme PROMIS a, en outre, enrichi notre travail en abordant la simulation des
procédés technologiques (implantation ionique et la diffusion thermique). Nous avons mis
en ceuvre un programme fini et complet pour le traitement séquentiel des équations en
régime permanent et transitoire qui, en premiere application, tient compte de la génération
des porteurs de charges sous I’impact des particules a. La mises au point des procédures
graphiques a trois dimensions a été également un domaine ou nos efforts ont été¢ concluants
pour I’exploitation des données des calculs.

Nous souhaitons enfin, que notre contribution puisse apporter une aide efficace pour le
progrés des travaux de simulation et de conception dans nos laboratoires et un soutien aux
développements technologiques cotiteux des dispositifs semiconducteurs.



APPENDICES

APPENDICE A :

STRUCTURE DU PROGRAMME DE RESOLUTION SEQUENTIELLE
DES EQUATIONS DU SEMICONDUCTEUR

Le programme est congu pour la résolution séquentielle des équations régnant dans
un dispositif semiconducteur a jonction. Il est écrit en FORTRAN, composé globalement
d’un programme principale et d’une bibliotheque comportant les modeles physiques et les
routines de la méthode de la résolution séquentielle (Chapitre 4). Son exécution consiste a
¢crire un fichier de données en format texte respectant une syntaxe simple ou on précise
généralement :

- Les données de la géométrie du dispositif

- Les fichiers input/output

- Le profil du dopage

- Les parametres de la résolution du systeme d’équations

La structure du dispositif doit étre de la forme suivante :

Contact ] oxyde >V ()
J omm/ .
Silictum
Contact
X(um)

Figure a.1 : Structure de simulation bidimensionnelle

L’adaptation du programme pour d’autres structures est possible en modélisant
convenablement les conditions aux limites (interfaces oxyde-silicium, contacts métalliques,
frontiéres latérales) et les parametres physiques des régions du substrat (matériau de base,
dimensions...)

Apres chaque exécution, le programme génere, selon les données du fichier input, deux
fichiers ; Le premier donne le résumé de chaque étape du programme et les détails du
déroulement des itérations. Ce fichier permet de controler et de suivre les différentes étapes
de I’application. Le deuxieme, contient en format texte, les données point par point du
profil du dopage et des solutions intermédiaires.

Le programme principal est décrit dans 1’organigramme suivant :



Fichier input

!

Génération du réseau de discrétisation

l Externe
Interne Lectu're des pas
successifs sur x et y
]
v
Profil du dopage
v
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I |
L
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L

Normalisation

!

Résolution des équations

!

Dénormalisation

!

Sauvegarde des solutions
(Ascci ou texte)
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Figure a.2 : Différentes parties constituant le programme principal

La partie résolution des équations est composée d’une routine comportant la boucle de
Gummel et faisant appel aux routines de résolution de I’équation de Poisson, de I’équation



de continuité¢ des électrons et de 1’équation de continuité des trous successivement.
Chacune de ces sous routines est composée d’une boucle interne et d’une boucle externe.
(Schéma décrit au chapitre 4).

!
=0
(Y 00,10 )

dm = dm+1 - dm

Equation de continuité des €lectrons

b

Equation de continuité des trous

b

Equation de Poisson

R=R(Y 1N Pm)

( Test de convergence G=G(Y m>NmsPm)

kde la boucle de Gummel MEMY 1,1, Pr)
A

(y manmapm) = (y m+1anm+lapm+1)

!

Sauvegarde de la solution
intermédiaire et
Calcul du courant

|
¥

Arrét des itération si t= tgy

!

Figure a.3 : Différentes parties constituant la routine résolution des équations

Les résultats du programme sont donnés en fichiers texte ou binaires avec le format
suivant :

WRITE(UNIT,*)SYSTXT Titre Sommaire du fichier (72 caracteres)
WRITE(UNIT,*)TEXT Titre détaillé (72 caracteres)
WRITE(UNIT,*)NE,NX,NY Nombre de variable et nombre de lignes x et y
WRITE(UNIT,*)
WRITE(UNIT,*)
WRITE(UNIT,*) Libres
WRITE(UNIT,*)
WRITE(UNIT,*)
WRITE(UNIT,*)(POSX(I),I=1,NX) Positions x des noeuds
WRITE(UNIT,*)(POSY(I),I=1,NY) Positions y des noeuds
DO 10 I[E=1,NE

DO 10 I=1,NX

10 WRITE(UNIT,*)(W(IE,(I-1)*NY+J),J=1,NY) Les variables



Des programmes interfaces sont €crits facilement pour 1’exploitation de ces résultats avec
d’autres logiciels graphiques.

Exemple :
Nous donnons ici un exemple d’exécution du programme pour la structure étudi¢e

dans les précédents chapitres pour le cas de la résolution des équations a I’équilibre
thermodynamique, dans le cas stationnaire, en tenant compte d’une génération et enfin en
tenant compte du cas transitoire. Le fichier input s’écrit comme suit :

1 START

2

3 SIMULATION BIDIMENSIONNELLE D'UN DETECTEUR P+NN+
4

5 66 66

6 'DETECTEUR.CNT' .F. ' DETECTEUR.PRI' .T. 'SOLUTION.SAV'
7 .F.'PHK.DAT' .T.

8 .T.2.50.01 1.0E+12 1.0E-3

9 'EXTERN' 'SAVE' F. ' DOPAGE.SAV' 'BOREIN.SAV'
10 'EXTERN' 'SAVE' 'SOLUTIONO.SAV'

11 .T.'SRH' .T.'AUG' .T. 'GEN'

12 .T. ,ALP’ 1.1 200 0.0 1.0E-06

13 'MAYERG'

14 1000 1.0E-03 2

15 50000 1.0E-10 50000 1.0E-100 0

16 50000 1.0E-10 50000 1.0E-1200

17 50000 1.0E-10 50000 1.0E-12 00

18 0.00 10.00

19 .F.'INTERN' 'DSTIME.DAT' 0.0E-09 0.5E-09

20 2.0E-09 3.0E-09 0.5E-09 0.5E-09 1 .F.

21 END

La premier et la derniere ligne indiquent le début et la fin du fichier, a la cinquiéme ligne, on
précise le nombre de lignes paralléles respectivement a x et y du réseau de discrétisation. A
la sixiéme ligne, on précise les noms de fichier de sortie permettant de consulter les étapes
intermédiaires des calculs, on précise aussi les fichiers contenant les résultats en format
texte ou binaire, ces fichiers sont écrits selon un standard choisit dans toute la
programmation. Les variables logiques précédant chaque nom de fichier contrélent la
génération ou non de ce fichier.

A la huitieme ligne, on précise 1’existence ou non de I’oxyde sur la frontiere x=0, la
position y du premier coin de I’oxyde et les parametres de I'interface oxyde-silicium
(densité d’états d’interfaces et densité de charges dans 1’oxyde). La neuvieme ligne précise
le type du profil du dopage a utiliser INTERN pour I’utilisation du profil implanté de type
Gaussien, EXTERN pour I'utilisation d’un profil externe généré par d’autres programmes
en format binaire ou ascci. A la dixieme ligne, on précise le mode d’Initialisation des
variables, INTERN pour I'utilisation de la solution de I’équilibre et de neutralité électrique,
EXTERN pour charger une solution a partir d’un fichier externe binaire ou ascci issus
d’une autre exécution ou d’un autre programme. A la onziéme et douziéme lignes, on
précise les types de recombinaisons a utiliser, SRH et Auger et les données de la fonction
génération des porteurs A la treizieme ligne, on précise la méthode de résolution a utiliser
(Newton ou Mayergoyz). Les parametres de la boucle de Gummel sont précisés a la



quatorzieme ligne, Les trois lignes suivantes indiquent successivement les parametres des
boucles internes et externes de chaque équation (potentiel, €lectrons et trous). A la dix-
huitieme ligne, on indique les polarisations appliquées aux contacts P+ et N. Les deux
lignes qui suivent précisent I’utilisation ou non du régime transitoire et ses parameétres
respectifs t, tret Dt initial.

Ce programme est testé et validé par comparaison de ses résultats a ceux issues du
programme PC-1D pour une méme structure unidimensionnelle. Sa construction simple et
structurée offre 1’avantage de pouvoir modifier, sans difficultés, les différentes parties du
programme source. Des routines et des modeles physiques peuvent étre intégrés facilement
pour ’adapter au cas d’une résolution simultanée ou au cas tridimensionnel.



APPENDICE B :

STRUCTURE DU PROGRAMME DE SIMULATION DES PROCEDES
TECHNOLOGIQUES DES DISPOSITIFS SEMICONDUCTEURS
‘PROMIS’

PROMIS (PROcess Modelling In Semiconductors) est un programme de
simulation bidimensionnelle des processus d’implantation ionique et de diffusion dans les
semiconducteurs. La structure évoluée du programme offre la possibilit¢ d’intégrer des
modeles physiques sophistiqués pour la simulation des différentes phases d’un processus
technologique et pour le traitement d’une grande classe d’équations elliptiques et
paraboliques régnant ces processus.

Particulierement, il intégre des modeles physiques complets et sophistiqués de
I’implantation ionique. Il utilise le modele analytique pour la description des moments
latéraux de la distribution d’ions. Il possede aussi un simulateur Monte Carlo complet pour
I’implantation d’un ¢lément quelconque dans un matériau de structure arbitraire.

Les processus qui font intervenir les équations paraboliques, le programme effectue la
résolution simultanée des équations en utilisant la méthode des différences finies a cinq
points pour le cas bidimensionnel et a trois points pour le cas unidimensionnel. La
discrétisation temporelle utilise la méthode de ‘Backward Euler’. Pour la discrétisation
spatiale de la densité de courant la méthode de Scharfetter Gummel est utilisée. Les
systemes non linéaires sont résolus par la méthode de Newton. Deux méthodes de
résolution des systémes linéaires sont possibles, la méthode SOR par block et la méthode
de Gauss. D’autres routines peuvent étre intégrées facilement. L’adaptation du réseau de
discrétisation spatiale et temporel s’effectue automatiquement par le contréle des criteres
d’insertion et d’effacement de lignes.

Pour les nouveaux modeles et les coefficients des €quations a résoudre 1’utilisateur doit
développer un ensemble de routines définissantles coefficients des équations, les
parametres physiques et les conditions aux limites.

Le source du programme est écrit en FORTRAN, il s’exécute sur le systtme VAX VMS.
La version de ce programme possede des routines de gestion mémoire virtuelle pour les
machines vectorielles ou les systemes Vax et stations Sun. Des efforts ont ét¢ fournis pour
I’adaptation de ces routines sur les machines Intel X86 et Pentium en utilisant les
compilateurs fortran sous dos ou sous Windows.

Une application de ce code suit en général deux étapes :

- Ecrire un fichier input suivant une syntaxe propre au logiciel définissant les
configurations, réseau - fichiers entrées/sorties - géométrie du dispositif - les différentes
¢tapes de I’application.

- Ecrire éventuellement les routines auxiliaires en FORTRAN pour la définition des
parametres dont les modeles ne sont pas disponibles dans la bibliothéque principale.



L’exécution du programme PROMIS est basée sur un programme interpréteur (PARSER)
qui lit le fichier input et génere un fichier contenant le code source (PASS2.FOR) qui
contient les exécutions relatives a 1’application en cours.

Le déroulement de I’exécution du programme se résume sur le schéma suivant :

APPLIC.INP PARSER
[

EXECUTE

P2INP PASS2.FOR APPLIC.MSG

y

COMPILE |

PASS2.0BJ PASS2.0LB

|
| LNk

PASS2.EXE
LOAD

l EXECUTE " TABLE1,2,3..

L L

APPLIC.CNT PRINT SAVE

2|

Figure a.4 : Les différentes phases d’exécution du programme PROMIS

Une fois le fichier input est écrit ’exécution du programme PARSER gén¢re, en plus du
fichier source pass2.for, deux autres fichiers INPUT.MSG et P2INP. Le premier est un
fichier texte ou il réécrit les commandes de I’input et éventuellement les erreurs de
syntaxe ; Le deuxiéme fichier, est en format binaire, il contient les données successives qui
permettent de controler 1’application. Dans le cas ou le fichier input est correct on procede
a la compilation du code source pass2.for puis I’édition des liens avec la bibliotheque
pass2.olb et éventuellement d’autres bibliotheques. Un fichier exécutable pass2.exe se crée
par conséquent s’il n’y a pas d’erreurs de compilation ou de liens. Pendant I’exécution de
ce fichier le fichier P2INP est lu et a la fin, un fichier de contrble est créé résumant ainsi
toutes les étapes de cette application. Des données binaires externes peuvent étre lues
pendant I’exécution en format (SAVE et LOAD) ou en format de tables.

En général, les applications en technologie des semiconducteurs le temps d’exécution peut
étre ¢levé lorsque le proces contient plusieurs €tapes ; pour cela le code PROMIS offre la



possibilité d’interrompre 1’exécution temporairement et la poursuivre au moment voulu a
partir des données de sauvegarde de la derniére interruption.

Cette structure du programme offtre les principaux avantages :

- Le programme principal PASS2.FOR utilise la dimension exacte des tableaux fixée dans
le fichier input, ceci évite d’utiliser inutilement de grandes dimensions de tableaux qui
peuvent limiter I’espace mémoire de la machine.

- Le programme interpréteur ajoute a chaque application les routines non utilisées de la
bibliotheque en éliminant toutes les instructions exécutables, ceci permet de ne pas
charger les routines inutiles pour ’application et de ne pas alourdir I’exécutable.

Les équations paraboliques traitées par le programme PROMIS en régime simultané et
transitoire sont dérivées de la forme des équations de diffusion dans les semiconducteurs.
Leur forme générale s’écrit comme suit :

N
PR e
al +9;=0 i=1..,N (1)
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aj
Ja:'l g‘ﬂx ‘ﬂyz

Avec comme définition des densités des courants :
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w; sont les variables des ¢quations, N est le nombre d’¢quations. y correspond a 1’une des
variables w;.

Le premier terme de 1’équation (2) correspond a la composante de diffusion, le deuxieme
terme correspond a la composante de dérive, le troisiéme terme correspond a la
composante de convection et le dernier terme est une constante additive. Le coefficient a
est généralement une matrice unité, greprésente le taux de génération recombinaison.

Les conditions aux limites sont définies sur chaque frontiere de la structure de simulation
(figure a.1) qui est généralement rectangulaire. Elles sont écrites sous la forme suivante :

N

(o]
a b J" +fi=0 3)
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JMestla j™ composante normale  la surface de la densité de courant.



Application :

Un modele complet pour

la résolution semi-séquentielle des équations en utilisant le

schéma de Gummel est développé et testé en ajoutant des codes supplémentaires du fait
que le code PROMIS ne traite pas le cas séquentiel. Ces résultats, encore une fois, valident

concretement nos résultats et les

résultats comparés donnent un accord parfait.

Le modele est décomposé en deux parties, la premiere consiste a simuler toutes les phases
du procédé technologique de réalisation du dispositif et la deuxieme consiste a résoudre

I’équation de Poisson seule puis

les équations de continuités simultanément. La structure

est la méme que celle prise dans le chapitre 4.

Les principaux résultats en régime stationnaire et a 1’équilibre sont représentés aux figures

suivantes.
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Figure a.5 : Potentiel électrostatique a I’équilibre obtenue avec le modele

Figure a.6 : Concentration
le mod¢le développé pour PROMIS

développé pour PROMIS

LOG z (cm-3)

7
i

des ¢€lectrons et des trous a 1’équilibre obtenue avec

En conclusion, le programme PROMIS est un outil numérique trés puissant pour la
simulation bidimensionnelle des différentes phases de la conception technologique de

dispositifs semiconducteurs. Il

englobe les modeles de I'implantation ionique, de la

diffusion thermique et les différents recuits. Il reste 1’outil complet pour entamer 1’étude par
simulation d’un dispositif a partir des phases de sa conception jusqu’a sa caractérisation
par un calcul de la caractéristique I(V) ou C(V) s’il s’agit des composants a jonctions.
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