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RESUME

Ce travail porte sur I'étude et la réalisation d'un ensemble logiciel intégré destiné
i la Conception Assistée par Ordinateur de dispositifs microoptoélectroniques i hétéro-

jonction,

Le modéle physique approprié i la description du transport ¢lectronique dans les
dispositifs a hétérojonction est tout d'abord étudié, On en tire un systéme d*équations aux

dérivées partelles accompagné de lois phénoménologiques.

Létude de la bibliographie nous permet ensuite de retenir les solutions les plus effi-
caces tant en ce qui concerne le schéma de discrétisation que les algorithmes de résolution
numénque. Cec se concrénise par la réalisation de deux logiciels de simulation du com-
portement électrique, partageant le méme environnement informatique convivial, validés

par plusicurs études de dispositifs réalistes.

La nécessité de simuler les dispositifs optoélectronigues nous conduit ensuite a I'é-
tude d'un logiciel de simulation de la propagation optique dans les structures i hétéro-
jonction. Ce logiciel est réalisé dans le méme environnement informatique que les logi-

ciels précédents. préparant done Uintégration dans une structure globale unigue.

Lensemble de C.AO. microoptoélectronique ainsi réalisé par connexion des strue-
tures de données est ensuite utilisé pour la simulation de dispositifs optoélectronigques et

nuotamment pour Pétude des courants de fuite dans une structure laser BRS,

Mots-Clefs : - Simulation
Hétérojonction
- Modélisation
- Discréusation
Microopioelectromnigue

Elements fims



ABSTRACT

The subject of this work is the study and the realization of a complete software set

for Computer-Aided Design of microoptoelectronic devices.

First the physical model for describing electronic transport through heterojunction
devices is studied. A set of differential equations is then deduced and completed with ex-

penmental rules for recombinations and mobilities,

Discretization and resolution algorithms are made after a careful study of bibliogra-
phy. Then two softwares simulating the electric transport are realized. sharing the same

computer environment and validated by studies of realistic devices.

Since we have to simulate optoelectronic devices. a software simulating light propa-
gation in heterostructures is realized. This software gets the same computer environment

in order to integrate it in a global software structure.

This microoptoelectronic C.AD set is then used to simulate optoelectronic devices

and especially to study leakage currents in a B.R.S. laser structure.

Key words : Simulation

- Hetervjonction
- Muaodelling

Discretization
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PRINCIPALES NOTATIONS

Constantes physiques

Charge élémentaire - 160218 x 107% ¢

Masse élecironique : 0,91095 x 107" Kg

Permintiviié diélectrique du vide : 8,85418 x 107" Fem™!
Constante de Bolizmann : 1,38066 x 10~ LK

Consiante de Planck : 662617 x 10~ 15 , (h = 2x k)

Notations électriques -

Fotentiel électrostatigue (V)

Niveawx de Fermi des électrons et des trous (V)
Champ électrigue (Vem™)
Tempéraiure (K)

Tension thermique : Uy = B V)
i

Fermittivité diélectrique relative (sans dim.)

Hauwteur de bande interdite (eV}

Energie de bas de bande de conduction (eV)

Energie de haut de bande de valence (eV)

Affinicé électronique (eV)

Concenirations d'élecirons et de trous fem™)

Densités dés bandes de conduction et de valence fem™)
Concentrations d impuretés de type accepteur et donneur {em )
Concentration totale d'impuretés fcm ™)

Densités de courants d'électrons ei de trous (A.cm™)

Mobilités des électrons et des trous fem? V1571

Taux de générations—recombinaisons des électrons e des trous {em~s™)
Durees de vie non-radiaiives des élecirons et des trous (5)

Mivean oy I,l.l.l'-.'*,l;n:' i e tmpurerd ol
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Bk

Notations opliques
Composante du champ électrique ou magnétigue
Champ électrigue (Wem™), champ magnétique (Vs.cm™)
Indice réfraciif (sans dim.)
Longueur d'onde (jum)

2m

Vecteur d'onde : k = |k| = -
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- INTRODUCTION -

Les progres informatiques des dix dernieéres années et le développement de la micro-
optoélectronique ont imposé la simulation numérique comme un outil indispensable au
concepteur de circuits ou de composants, ainsi qu'au technologue. Celle-ci peut se présen-
ter essentiellement sous deux aspects différents : la simulation de circuits qui évalue les in-
teractions entre composants en modélisant ceux-ci de fagon phénoménologique (caracté-
rstiques statiques, courbes de transfert, etc...) et la simulation de composanis qui consiste
a résoudre les équations aux dérivées partielles décrivant le comportement dans le volume
des dispositifs considérés,

Les probléemes de microoptoélectronique que I'on peut traiter par la simulation de
composants sont multiples. On peut néanmoins distinguer trois grandes classes de problé-

mes :

* La simulation des procédés technologiques de fabrication des composants &
partir des étapes élémentaires (dépot, épitaxie, diffusion, etc...).

* Lasimulation du comportement électronique a partir des équations décrivant

le transport des porteurs de charge dans le dispositif.

= La simulation du comportement optique & partir des équations décrivant la
propagation des ondes électromagnétiques.

La complexité de ces comportements et apparition de composants permettant de
coupler ces divers phénomeénes afin d'obtenir de véritables fonctions optoélectronigues
exigent maintenant de pouvoir intégrer les différentes simulations correspondantes au sein
d'univers logiciels souples et conviviaux. On assiste donc depuis quelques années  I'émer-
gence d'une véritable C.A.O. de composants microoptoélectroniques.

Le premier chapitre expose les divers niveaux de modeles, par ordre décroissant de
complexite., disponibles pour représenter le fonctionnement des dispositifs microélectro-
nigues. Une attention toute particuliére est portée sur les problémes posés par les hétéro-

jonctiions abruptes ou graduetles et les diverses hvpotheses couramment admises en modé-
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lisation des composants sont rediscutées dans ce cadre plus général. Les équations de
continuité des populations, les expressions des couranis ainsi que la conservation de 1'é-
nergie sont tirées de I'équation de transport de Boltzmann dans le cas des hétérostructures
€l pour une statistique quelconque, ce qui permet d'aboutir & un modéle de dérive-
diffusion le plus général possible. Enfin les diverses lois phénoménologiques liées i ce mo-
dele, telles que les lois de mobilité, d'ionisation, de recombinaisons sont détaillées et dis-

cutées.

La résolution mathématique et numérique du modéle de dérive-diffusion pose de
nombreux problémes, notamment & cause du caractére fortement non-linéaire des équa-
tions traitées et de leur couplage étroit. Des solutions nombreuses et variées ont été appor-
tées pour résoudre ces problémes, chacune comportant des avantages et des inconvé-

nents.

Le dewaéme chapitre expose la place de la simulation numérique dans la compré-
hension, I'étude et la conception des composants microélectronigues, puis passe en revue
plus particuliérement les principaux problémes de la simulation du transport électronique
dans le modéle de dérive-diffusion. Dans chaque cas les solutions apportées par de nom-
breux laboratoires de par le monde sont examinées et comparées. Enfin un tableau récapi-
tulauf des principaux logiciels de C.ALO, microélectronique est dressé, aussi bien pour la
simulation de la fabrication que celle du comportement électronique. Le logiciel TITAN
HI-V, utilisé comme préprocesseur dentrée pour nos logiciels de simulation du transport

élu:i;lrnr.lnnii.]u-na1 est enfin briévement présente.

Le troisiéme chapitre présente les logiciels de simulation électronique 1D, ETHER,
et 2D, DENEB, réalisés au cours de cette thése. Les schémas de discrétisation, puis de
résolution et enfin les algorithmes de résolution sont détaillés dans les deux cas. Des dispo-
sitifs standards sont utilisés pour la validation de ces logiciels et enfin plusicurs études me-
nees sur des dispositifs réels permettent de démontrer Nintérét de ce type d'approche pour

I Il. FJ'.|1 sl [11] L:ll._‘ UM | WSS Can |['| I X,
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Lintégration des fonctions optiques et électronigues, notamment pour les applica-
uons de ielécommunications, impose de pouvoir également modéliser et simuler la propa-
gation de la lumiére dans les composants microoptoélectroniques, voire également son

interaction avec les porteurs de la structure.

Le quatriéme chapitre présente donc le logiciel ALCOR de simulation de la propa-
gation optigque qui a &té réalisé pendant cette thése. On étudie tout d’abord les équations
d’Helmholtz en milieu hétérogéne en examinant en détail les conséquences des hétéro-
jonctions sur la propagation lumineuse. Un modéle adapié i la simulation de la propaga-
tion lumineuse en mode TE et TM en est déduit puis résolu numériquement grice i un
algorithme de Beam Propagation Method (B.PM.). Le logiciel est ensuite utilisé pour étu-
dier la réduction des dimensions de guide en titane diffusé sur niobate de lithium, grice
a une diffusion latérale d'oxyde de magnésium. Les résultats de simulation sont comparés

avec les résultats expérimentaux de la littérature.

Un véritable outil de C.A.O, de dispositifs microoptoélectroniques nécessite donc

la réunion de tous les logiciels précédents dans un ensemble cohérent et convivial,

Le cinquiéme et dernier chapitre présente donc les applications possibles des logi-
ciels précédents a la simulation des composants microoptoélectroniques. Dans un premier
temps les contraintes numériques et informatiques liées a ce type de simulation sont expo-
sees. Des érudes et optimisations de dispositifs tels que la photodiode PIN ou le laser BRS
sont ensuite effectuées et comparées aux résultats expérimentaux.

Nous conclurons enfin en exposant les perspectives de développement et d’applica-
tons de ces logiciels afin d’aboutir a une C.A.O. compléte et généraliste de dispositfs mi-

crooptoelectronigues.






Chapitre 1

Modélisation du transport électronique







- 19 Modélisation du transport lecironigue

1. GENERALITES

Le développement récent des technologies de fabrication des matériaux I11-V a pro-
voqué Papparition de nouveaux domaines dans la conception de composants électroni-
ques, tel que le "band gap engeenering” consistant & obtenir des comportements électri-
Ques voulus en modifiant la géomérrie, les matériaux et les dopages a l'intérieur du
dispositif [1]. Ce type d'approche exige une analyse extrémement fine des phénoménes
physiques de transport des charges. Or cette connaissance précise du fonctionnement des
structures congues ne peut plus étre obtenue, vu les dimensions de plus en plus réduites
des composants et la complexité des phénomeénes mis en jeu, par des méthodes globales
de schémas eélectriques équivalents ou des calculs analytiques. La modélisation du disposi-
tif doit alors passer par la résolution locale d'équations aux dérivées partielles décrivant
les phénomenes electromagnétiques et le transport des charges, en faisant appel aux mé-

thodes modernes de I'analyse numérique de type différences finies ou éléments finis.

Nous allons examiner dans ce chapitre les différents modéles physiques générale-
ment utilisés pour la simulation des phénoménes de transport de charge dans les semicon-
ducteurs et discuter la validité des approximations dans le cas général des dispositifs 3 hé-
térojonction ou & composition non-uniforme. Lanalyse des différentes hypothéses sera
cifectuée en s’appuyant sur les modes de fonctionnement des dispositifs couramment ren-

contrés en microélectronigue.

Un modéle de dérive-diffusion adapté a la simulation numérique des dispositifs i
hétérojonction en sera ensuite déduit et nous examinerons dans le détail les diverses lois

phenomenologiques incluses dans ce modéle.
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2. LES DIVERS MODELES PHYSIQUES

On peut distinguer plusicurs niveaux de modéles pour la description des phénomé-
nes de transport Electrique dans les dispositifs semiconducteurs. Chacun de ces modéles
peut ctre grossierement subdivisé en deux parties : une premiére partie modélisant les
phénoménes électromagnétiques i lintérieur du dispositif et une seconde modélisant les

transports des diverses quantités conservées (nombre de particules, moments, énergies).

2.1. Les phénomeénes électromagnétiques

Le modele fondamental de I'électromagnétisme est constitué des équations de Max-

well dans la matiére :

dvb=p (LI) m.rﬁ-%=j (13) D=¢E (L5
i - 3B . =
dvB=0 (12) mE+2-0 (4 B=pi (9

E etH sont les champs électrique et magnétique et sontreliés au déplacement élec-
trique D et a linduction magnétique B par les relations constitutives (1.5) et (1.6) grice
4 e et pgui sont respectivement la permittivité didlectrique et la perméabilité du maté-
riau, Enfin p et J représentent la densité de charge €lectnque et la densité de courant

dans la structure.

Les notations utilisées pour € et p dans les équations constitutives sont des nota-
tons générales d'opérateur. Cependant tous les matériaux rencontrés habituellement
dans les conditions de fonctionnement des dispositifs microélectroniques réunissent les
propriciés suivantes : ilssont linéaires, permanents et isotropes, La relation générale liant

le déplacement lectrique au champ électrique dans un matériau uniforme s'écrit alors :

) i J.[{f r-',; i) ['f{tl'.r';l dv'di’
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ol la fonction € est localisée autour du point (£ = 0,1 = 0). Dans les cas statiques
ou basses fréquences (pour des phénomeénes dont les temps typiques sont supérieurs i
10-1 5}, cette relation devient locale dans le temps et dans 'espace. De fagon courante,
on peut supposer le champ magnétique nul dans la structure : les phénoménes électroma-
gnétiques sont alors bien modélisés & 'aide de la seule équation de Poisson (1.1). Les

equations de Maxwell se raménent dans ce cas i

div ¢, E = e avec € = g & {1.7)

€9

€ etant la permittivité diélectrique du vide et e, la permittivité relative du matériau,
On peut cependant trouver des dispositifs tels que le magnétotransistor ol le champ ma-

gnétique est non seulement non-nul mais joue également un rile important [2].

Dans le cas ol le champ magnétique est nul et du fait de I'équation ( 1.4), le rotation-
nel du champ électrique est nul : on peut donc trouver un potentiel ¢ vérifiant :
E = - V¢ . De plus la densité de charge dans les semiconducteurs peut étre décomposée
en deux parties : une partic due aux porteurs libres dans le matériau que sont les électrons
et les trous et une partie due aux atomes ionisés qui sont donc des charges fixes. Si on

prend comme inconnue le potentiel électrostatique ¢, I'équation de Poisson devient

alors : div{- -E,'E"q;.‘:} -t i{_p -1 + dop)
g £q)

£q

SO0t encore div(e, Vo) = —r?lr{n - p—dap) {1.8)
€q

n et p representant respectivement les densités d'électrons et de trous, et dop la som-
me des concentrations d'impuretes ionisées, c'est—-a-dire les charges fixes de type donneur

Ou accepileur

dop = EHH T - l Na

i I
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Lequation de Poisson décrit done les phénoménes électromagnétiques présents
dans la structure et fournit le potentiel électrostatique créé par les charges fixes ou mobi-
les. Il nous reste i modéliser maintenant le transport des porteurs libres, ¢'est-a-dire leurs
interactions avec le champ électrique. le cristal (phonons, piéges, etc...) et les autres parti-

cules (recombinaisons, photons),

2.2. L'equation de transport de Boltzmann

Lévolution d'une population de N particules indiscernables classiques, dont I'état
exact est mal ou imparfaitement connu, peut &tre décrite par lintermédiaire d'une fonc-
ton de densite f{ry, pu, ... Fv. P ), 1poet g étant la position et impulsion de la €™
particule : cette fonction représente la densité de probabilité de présence du systéme des
N particules & I'instant ¢ autour du point (Fy.5y, ....7x.fy) dans I'espace i 6N dimen-
sions appelé espace des phases. Chaque particule obéit aux équations classiques du mou-

vement dites de Hamlton :

5 f.‘ri et dpi = _E H étant le hamiltonien du systéme total
i ar ar;

o |8

Le théoréme de Liouville permet alors de décrire 'évolution temporelle de cette
densite : fe volume d'une région de Uespace des phases reste constant lorsque U'on suit cette
région dans son évolution temporelle. Lévolution de la population est donc donnée par

I'égquation de Liouville : .

df aﬁr f o o W) o (Y H o aH
Z( a ;;;;;--5)' z(a,, % ar) ¢

On appelle crochet de Poisson et on note {H.f} Nopposé de la somme présente dans

I'equation précédente. Celle-ci peut done se rééerire sous la forme

L (1.} aver {HJ} = 1':- (rrh' L 2 ii’r)
-1

il dary  dpy dg; o
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Dans le cas ou les N particules sont sans interactions et plongées dans un champ de
forces extérieures dérivant d'un potentiel V', le hamiltonien du systéme se réduit 3 une
N N
somme de hamiltoniens @ uncorps : H = Y H; = E + WiF)
jm=] i=] I
On peut donc caractériser le systéme par une fonction de densité réduite i un corps

Ar.p.r) qui peut s'interpréter comme la densité de particules dans l'espace des phases

i un corps (F.5) : iF.G.0) = i3 jdjrﬂlﬂz.--djfj‘tfﬁﬂ F P B oo P i, 1)

B|&
&

+iVf+FEVz =0 | aec =L (19

On en déduit dong :
"

v représente la vitesse moyenne des particules et F les forces agissant sur elles.

Cette équation est appelée équation de transport de Boltzmann. Dans le cas od il

existe un potentiel d'interaction entre particules, celui-ci modifie leurs impulsions i cha-
que collision et la densité de probabilité f drd’p dansle volume d%d% n'est plus conser-

vée lors de son évolution. On doit donc modifier I'équation de Bolizmann en introduisant

au second membre un terme dii 4 ces collisions :

df _af | . MR & (1.10
——E‘FP. I.—._,lr'l':I".':"J;:,'j—(—)nml:|I }

Par analogie avec la mécanique quantique. on utilise souvent le moment &k de la

particule 4 la place de son impulsion. Les deux quantités sont directement reliées

hk . Léquation de transport de Boltzmann s"écrit alors :

I

di i el

& e Frg oo Fuf
S Nl Y ( )“m {1.11)
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2.2.1. Application aux dispositifs i semiconducteurs

A lintérieur d'un semiconducteur tous les phénoménes sont profondément quanti-
ques. Cependant l'interaction des électrons avec un potentiel périodique cristallin entrai-
ne la création de bandes d'énergies interdites et peut se modéliser i l'aide de quasi-

particules de charge +e, les trous. On peut alors considérer les électrons et les trous

comme des particules classiques dont les masses effectives m,, et m, ont éé modifiées
par le potentiel cristallin, et dont les vitesses suivent des lois en fonction du vecteur d'onde
légérement différentes de celles données par (1.9) : ce sont les relations de dispersions

du milicu considéré,

Le systeme thermodynamique global constitué de ces deux populations de particules
classiques peut dans les situations proches de I'équilibre étre considéré comme deux sous—

systemes indépendants faiblement couplés et donc étre décrit par deux fonctions densité

fa et fp dans I'espace des phases (£.k) :

df ) I Fo &
Tf.r N % + Va Vi fu + ; Vi fa = Qulfafp)
df, a}"! i By
df == TVilt r_:l'?fﬁ: = Qplfafo)

Les forces agissant sur les porteurs sont dues au champ électrique et i la variation
du potentiel cristallin dans les changements de matériaux, les autres interactions
(€lectron—Electron, électron-trou, trou-trou mais aussi avec les impuretés et les phonons)
etant modélisées a I'aide des termes de collisions O, (f,. fo) et Qulfn, f). Si on ne considére
que les interactions internes i chaque population, ce terme peut sapprocher assez bien
grace i la regle d'or de Fermi.

I faut cependant bien garder i esprit que les particules sont toujours traitées classi-
quement dans ce cas. Ce modele est done mal adapté a la description de dispositifs i trés

courtes dimensions (puits quantiques, superréseaus, ere.,. ). 1 Gt alors revenir i L résolu-
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tion de I'équation de Schrodinger pour obtenir les probabilités de présence, les niveaux

d'énergie et les densités d’états.

Le cas des hétérostructures abruptes est également délicat : en effet i I'interface des
deux matériaux il y a discontinuité des valeurs physiques telles que les masses effectives
ou les énergies de bas de bandes. 1l existe alors une zone de quelques longueurs atomigues
de chague cité de la jonction od le traitement précis des phénoménes physigques ne peut
etre effectué que de fagon quantigue. Nous avons néanmoins axé notre érude sur la réali-
sation d outils de CAO microélectronique a partir des équations classiques car la frontiére
de deux matériaux n'est pas dans la plupart des cas rencontrés une interface spatiale préci-
se mais plus souvent un mélange intime de ceux-ci sur une zone de transition de quelgues
longueurs atomiques : 'hétérojonction idéalement abrupte n'est alors qu'un cas théori-
que limite qui peut &tre traité par le modéle classique moyennant des corrections (de type

effet thermoionique) que nous détaillerons dans la suite de ce chapitre.

Les modéles fondés sur I'équation de transport de Boltzmann constituent la base
dont on déduit la plus grande partie des modéles actuellement utilisés. Ceux—ai sont obte-
nus pour la plupart par projection de I"équation de Boltzmann sur une des composantes

de I'espace des phases.

2.3. Les équations de conservation

Nous allons calculer la réponse d'un dispositif microélectronigue i semiconducteur
4 des perturbations extérieures (tensions appliquées, éclairement, etc...) le déplacant de
s0n equilibre thermodynamique. Les temps caractéristiques de retour i 'équilibre local
di aux échanges d'impulsions & Uintérieur de chaque population de porteurs (temps de
relaxation) sont typiquement de I'ordre de 107 ou 10~ seconde. Dans des situations pro-
ches de I'équilibre, les phénoménes de transport spatial des porteurs et de I'énergie ainsi
que les recombinaisons locales ¢lectron-trou sont en comparaison bien moins efficaces ;
leurs temps de réponses, gui caractérisent le retour i équilibre global du dispositif, peu-

vent etre considérds comme macroscopiques devant les précédents.,
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On peut donc subdiviser le systéme global en une somme infinie de doubles sous-
systemes locaux d'électrons et de trous qui sont chacun en équilibre thermodynamigue.
Ces sous-systémes sont faiblement couplés entre eux et les variations spatiales plus lentes
des variables intensives (potentiel thermodynamique, température) entrainent des flux
des quantités conservées associées qui évoluent a lintérieur du dispositif avec des temps

de reponse macroscopiques.

Cet état du dispositif est appelé "régime hydrodynamique™ (ou de transport a I'équi-
libre local) par analogie avec la mécanique des fluides. On s'intéresse alors aux variations
spatiales et temporelles macroscopiques des quantités Lﬁnsunréus telles que les densités
de porteurs ou d’énergie. Lorsque les flux engendrés ne varient plus dans le temps i cause
de conditions extérieures imposées de fagon constante (tensions, courants, ete...), le dispo-

satif se stabilise dans une situation dite de transport en régime stationnaire.

Cet état général {dynamique ou stationnaire) suppose également que les longueurs
caracténstiques d’établissement de 1'équilibre local soient petites devant les distances de
vanation du dispositif et des grandeurs érudiées. Cene hypothése est évidemment mise
en défaut dans une hétérojonction abrupte puisque celle-ci contient une discontinuité
spatiale du maténau, mais de méme que dans le paragraphe précédent, nous ne considé-
rerons I'hétérojonction abrupte que comme un cas limite de la jonction graduelle moyen-

nant guelgues corrections.

Nowus pouvons done déduire grice a I'ensemble des hypothéses précédentes lexpres-
ston generale des termes de collisions (y (fy, fo) et Qu(fy, fo) © ceux—ci sont la somme d'un
terme di a la relaxation interne de chague population vers son équilibre thermodynami-
que local et d'un second terme isotrope traduisant les générations-recombinaisons
électron-trou. La relaxation vers I"équilibre thermodynamique local qui est représenté
par une fonction densite fy, peut étre décrit phénoménologiquement en premiére ap-

proximation par un terme linéaire du type :

Qo) = W (fu-1)
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Wa (resp. W) représente l'inverse du temps typique de relaxation locale
(resp. tjy). Durant nos calculs nous allons nous placer dans des régimes suffisamment pro-
ches de I'équilibre thermodynamique local pour que la fonction densité puisse étre consi-
dérée comme un développement, le plus souvent au premier ordre, en Wautour de la den-
sité d'équilibre fj .

En résumé, il existe dans les phénomenes de transport dans les semiconducteurs
trois échelles de temps : la premiére caractérisée par rfy et tjy pour la relaxation interne
de chaque population vers une distribution d*équilibre local, la seconde caractérisée par
les durées de vie non-radiatives r, et 1, pour les phénoménes d'échanges locaux entre
les deux populations d'électrons et de trous (générations-recombinaisons) et la troisiéme
caractérisée par les performances fréquentielles du dispositif (quelgues GHz) pour les
échanges macroscopiques spatiaux. Les ordres de grandeur typiques sont dong :

= 1071, 10% Tup € [107%, 107%) Fle 1075, 10%)]

Les deux derniéres échelles de temps étant du méme ordre de grandeur et relative-
ment plus lentes que la premiére, nous verrons que I'on pourra ensuite faire intervenir
les phénomeénes correspondants simultanément a l'intérieur du méme modeéle, c'est-a-
dire concrétement introduire les termes de générations-recombinaisons dans les équa-
tions de continuité des populations.

Nous allons maintenant déterminer, grice aux hypothéses précédentes, les équa-
tions de bilans macroscopiques associées aux transport des quantités conservées dans des
régimes de quasi-équilibre. Une approche thermodynamique mm:-'.pe.lr;ettra enfin de dé-
duire 'expression des flux en fonction des grandeurs macroscopiques usuelles telles que

les divers potentiels ou les densités de porteurs,
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2.3.1. La conservation du nombre de particules

Les premiéres équations que I'on peut tirer de 'équation de Boltzmann s'obtiennent

en intégrant sur l'espace des moments. On aboutit done i ;

| % e+ a7 @) + 5 [tk = [0ty
Soit encore : —#E;— +div I, = -q GR,
n=# J fn d% Ju = - qff anﬁ,, dk GR = # Iﬂﬂmm dk

q €tant la valeur absolue de la charge de 'électron et /i la constante de Planck. Cette

€quation est une équation classique de conservation d'espéce du type :

20 . div T =GR
il

ot p représente la densité de particules de la population considérée, J la densité
de courantassociée et GR est un taux de générations-recombinaisons qui exprime la non-
conservation locale du courant de porteurs par création ou annihilation de paires
¢lectron=trou. En revanche les termes dinteractions 4 lintérieur d'une méme espéoe
{€lectron ou trou) ne contribuent pas i ce taux car ils ne modifient que les impulsions et
gardent constant le nombre de particules. Il existe une équation de conservation pour les

électrons et une autre pour les trous ce qui donne :

-;;‘?T’: +div I, = -q GR, (1.12)

90 +div J, = a GR, (1.13)
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2.3.2. La conservation des moments

On peut exprimer de la méme maniére les conservations des moments pour les élec-

trons et les trous en multipliant chaque équation de Boltzmann par & et en intégrant sur

I'espace des moments. Par exemple pour les électrons
af - =2 e F o F oo : 43
ok @&k + |7V k d%k + (Vi k dk = | Qulfufp) & d

On retrouve dans le premier terme de cette équation |'expression du courant déduite

des équations de continuité pour la densité de porteurs

if = aI - my iy
Zhidk=Z|fEd%=-2n
Jﬁ-l' df SRk gh*’ o

Si on suppose que l'on se trouve prés de I'équilibre thermodynamique local pour
la population d'électrons, on peut développer la fonction densité suivant la méthode de
Chapman-Enskog (1916-17) (3] :  f=fa + fi .fo représente la densité i I'équilibre
thermodynamique local qui annule le terme de relaxation : elle est constante et isotrope.
J1 représente la réponse d la perturbation extéricure au premier ordre en Wqui est I'inver-

s¢ du temps de relaxation : cette densité est responsable des courants.

La méthode de Chapman-Enskog impose alors I'égalité des deux membres de 1'é-
quation de Boltzmann & chague ordre du développement en W. Si on se place dans un
régime proche de I'équilibre thermodynamique, on peut exprimer la dépendance de la
densité électronique fi en fonction du potentiel thermodynamique £, | de la température
Ty de la population d'électrons et de la constante de Boltzmann & :
=2

G+

E

folE. k1) = fol

~ K
;T 1) avec €, =
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On peut donc exprimer les divers termes du premier membre de 1'équation de con-

servation du moment au premier ordre en W, iy étant la dérivée de la fonction fj :

" En=€ny g/En—¢€ 3 Eq-¢ Ll

V-f= ) I =l Vef== ) ek
7f=rd kT, Al kT, ) gf=-fd kT, lLm,,ﬂm,

. L= ]?': - .E.I”_[" = EI'I'_EH i ez
: v - —V-f = T A &

Et donc vz f + h 1-f fol kT, ](?{ kT, ) -‘:THF)F

Lisotropie de la densité i I'équilibre thermodynamigue local nous permet d'effec-
tuer l'intégration de cette expression sur les moments, en séparant le gradient spatial de

I'énergie en gradient d’énergie potentielle et d'énergie cinétique

T E-._'_ i 43 ="_i-:r Ey - 3 = fy -V B l =
| 65 + pIenk ek =2 [rubazty a .(v{ ) .I:T,,F)

.3
m En—Ey 4 03 - 1
T jfu{ kT, Yk Vo)

3

chant qu'a température constante, le courant d'électrons n'est dii qu'au gradient du poten-

Car: Jf'u kg dk = Sap Ifulr“_"' %k .dus étant le symbole de Kronecker. Sa-

tiel thermodynamique, on en déduit que la force subie par un porteur s'exprime comme
la somme d'une force provenant du gradient de potentiel V' et d'une force provenant de
la variation de la masse effective dans le matériau. Cette seconde force rraduit la modifica-
tion de |'énergie cinétique du porteur lorsqu'il se propage dans des matériaux de composi-

tion varable ;

S — T .
=-W+F =-W+— ) .14
| 1(J!rn Pk [ s

De plus en intégrant par partie on obtient ¢

- " il : - 1 n 1
j i o L L I G fofl o'k = Xlo J o d% = =2,
'EII'-' ‘r”.lr ”r”
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Eldﬂmém::l l]'{# }""':f']k—jif Iﬁﬂ"’k—%ﬂiﬁz}

La force supplémentaire due  la variation de masse effective s'écrit donc :

Bl i 2, A (1.15)
2 My

Remarqgue : dans le cas de la statistique de Boltzmann, on peut évaluer compléte-
ment cette expression. En effet la vitesse quadratique moyenne des porteurs est la somme
de la vitesse de dénve macroscopique des porteurs et de Pagitation interne que I'on peut

evaluer en se plagant 4 I'équilibre thermodynamique :

[fu-‘_:zﬂ"k=3"—;zﬂn et done -":iﬂ}=|.rf,+%{|i

Dans le cas général, 'expression de la force apparaissant dans I'équation de
Boltzmann aboutit don¢ 4 compenser les termes proportionnels au gradient de la masse
effective et & ne laisser qu'une somme de deux termes, 'un lié au gradient d'énergie de

Fermi et I"autre au gradient de température.

Le second membre de I'équation de Boltzmann, dii aux collisions, se compose de
deux termes. Le premier terme est le terme de relaxation interne qui raméne la population
considérée 4 un éwat de quasi-équilibre. Le second provient des recombinaisons
electrons—trous que nous supposons isotropes : sa contribution est done nulle. On obtient

done :

i a 3 5 .} nhr

| Qs & e = - W [fu & a% = el

Rassemblant tous ces termes, on peut reconstituer I'équation de conservation du
moment :

—Eﬂfﬁ_ﬁ + .r:j:]:" '{’{L"-_ L 3 -lm:, <® > ‘IF{ ) ---F-?-I” J,
if i h kT, M",, 2 & J',, gt Ty
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Léquation de conservation du moment électronique se traduit donc finalement par :

il

(1.16)

avec 1’3=nmﬂ{ﬁ{f?”1-w+ }ﬂw ;.]

en posant

Hﬂ_qr‘@; wn=%m:.{iﬂ:=

© m,

On reconnait dans 'équation (1.16) une équation de relaxation : sous 'effet d'une
perturbation extérieure les électrons retrouvent un équilibre thermodynamique local en
un temps rj puis commencent d évoluer plus lentement pour restaurer un équilibre glo-
bal i la fois localement avec les trous et spatialement avec les sous-systémes voisins, Le
courant de porteurs atteint donc sur le méme intervalle de temps une valeur correspon-
dant & la réponse linéaire du systeme devant un gradient macroscopique des variables in-
tensives associées d des guantités conservées :

Eﬁl
kT,

densités de porteurs —= énergic —= —
KTy

Le coeflicient de réponse est proportionnel @ la densité n et a un facteur p, appelé

molnlite qui s'expnme en fonction du temps de relaxation et de la masse effective. Cette

equation permet donc d'obtenir I'expression du courant d'électrons en régime de quasi-

equilibre, en fonction des densités de porteurs. du niveau de Fermi et de la température

de la population de porteurs. Le raisonnement est strictement identique pour les trous.

On obuent donc :

. E | = i NI
B = au kT, ':-'{”‘,: —(VF + wy) ﬂ“"} = m;,,ljw;,, + (¥ + w,- Ey) T:] (1.17)
4 ; . 2 NI
3y = pukT, { ]| - (V + wp) T{———]- = ppg| VE, + (V + wy - By —F (1.18)
kT, kT, Ta
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Ces expressions seront utilisées par la suite dans le modéle hydrodynamique ainsi
que dans le modéle de dérive—diffusion pour explorer I'évolution du systéme sur des du-
rées macroscopiques. On peut done noter qu'une mesure de mobilité permet de remonter
aux temps de relaxation des populations de porteurs et ainsi vérifier les hypothéses sur
les échelles de temps relatives des divers retours a I"équilibre. Pour I"arséniure de gallium

(GaAs) par exemple, on obtient :

Hy = 4000 cm? b ls! my, = 0,067 m, => Oy =

On retrouve effectivement des valeurs de temps de relaxation bien plus faibles que
pour les recombinaisons électron-trou ou pour le transport macroscopique dans le com-

posant.

On peut noter que l'obtention de ces courants n'a demandé que quelques hypothé-
ses restreintes sur la forme de la densité de Boltzmann a ["équilibre thermodynamique
local. Les expressions de courants fournies sont done valables quelgue soit la statistique

employée, Boltzmann ou Fermi-Dirac.

Remarque : dans le cas ol I'on se place dés le début en statistique de Boltzmann,

chague terme de I'équation initiale peut étre évalué séparément. En effet :

af = 4 my, 0J, I Bos oo
=2 S G e BBk = i
J Er;'kdk gh* ':ﬂ Vel W
| 690k ax = 25 [ r i aw = 2T G2
My ] Mg

On peut donc réécrire cette équation également sous la forme :

aj,, | i — -
e ST ) i TR AR S
i Wl 1:n-r,,}| "y g =

1 T - = s H ¥
el done ,]T: = gk T,y ?{l,} 4 ff——"ﬁ- nF = u kT m, W—=) + nu,F
Fit

L ]
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‘Ii'm,,

On obtient finalement : | J) = ukT, Vn + np,( F- gkTu—==) | (1.19)

Cette formulation, appelée également dérive-diffusion, que nous détaillerons par
la suite, permet d’obtenir par comparaison avec la statistique de Fermi-Dirac les divers

termes qui doivent intervenir dans le potentiel.

233, La conservation de I’émargj;

Chague électron dans le cristal posséde une énergie dépendant de sa position et de

7 i
F —
27, + ¥ 2m,,

sON moment : € = + Mx)
i, €tant la masse effective de 1'électron. La conservation du flux d'énergie pour les
¢lectrons i travers le dispositif s'obtient en multipliant I'équation de Boltzmann par e,

puis en intégrant sur lespace des moments ce qui donne

a = F -
l %.{u d% + [ (v.¥:0) e, dk + J{F Vi) € dk = Iﬂn{f,.ﬁ,} €n dk
Les termes faisant intervenir le potentiel ¥ vont donner dans chaque membre des

termes proportionnels a I'équation de continuité des électrons. On peut donc ne retenir

que les termes dus i I'énergie cinétique. Le premier terme peut s'écrire sous la forme sui-

nl . .
T I T

vante : My If R &% = e -

On retrouve ainsi une densité d'énergie due a la vitesse moyenne des porteurs, Ce
terme peut se décomposer en deux parties, la premiére représentant I'énergie due 3 la

vitesse de dérive macroscopique globale des porteurs et la deuxiéme leur agitation interne

qui donne une énergie cinétique moyenne par porteur de = kT, dans le cas de la statisti-

que de Bolezmann. On en deduit done b contabution du premier terme ainsi gue la densi-
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1€ d'énergie en chaque point :

[fc,,d:’k =ﬁ—'3 of ok =n {F+lm;n§+%mj =n (V+ w,)

2

La contribution du deuxiéme terme de I'équation peut s'évaluer également :

V- bk = 512'—" div J 7, (f 7) &k

Enfin le troisieme terme de I"équation donne :

[ m,iﬁ —'E-'- ﬁ_ﬁjﬁ?ﬁgﬁk- F

Fj"

Léquation totale peut ainsi se réécrire sous la forme :

a{"“"ﬂ] —FJ,,

- ﬁ;n . (jﬂm d’k) =u(i§ﬂ)w—ﬂﬁn

Cette équation peut se reformuler sous la forme d'une équation de conservation

d'un courant d'énergie :

oln .-:r]' T - i EM" F

avec :Jm" J ViR dk

On reconnait en mw, une densité d'énergie et en 8, le courant correspondant, Le
second membre représente la dissipation due respectivement a D'effet Joule, aux recombi-
naisons et aux collisions. Le terme de collision dans U'hypothése des temps de relaxation

seerit de maniere similaire a Péguation de Boltzmann ce qui donne finale-

ment : i
i) .= . = WA —

— 4 fiv 8§, = EJ, - Um, + n ,Jf_Tn L

IH 15
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Le courant d'énergie peut s'évaluer en fonction des grandeurs thermodynamiques

comme somme d'un courant de chaleur et d'un courant convectif |4] :

==

Sn = = kg VI = (wy + H,}-‘Lﬂ (1.21)

On peut proceder de maniére strictement identique pour la densité d'énergie des

Lrous.
2.4. Le traitement des hétérojonctions : le modele d’ Anderson

Le modele permettant d'obtenir le schéma de bandes d'une hétérojonction abrupte
a €t€ propose par Anderson [5], et suppose I"alignement des énergies de Fermi des por-

teurs de part et d'autre de I'hétérojonction, ce qui est vrai dans le cas ob il n'y a pas de

densité surfacique de piéges a I'interface :

Niveau du vide

En effer, ceci revient & considérer que, pour chague population de porteurs, I'on a
affaire 4 deux populations thermalisées de masse différente de chaque cité de I'hétéro-
jonction. Le modéle suppose done qu'i chaque instant I'équilibre énergétique entre les
deux quasi-populations est tabli localement au niveau de I'hétéro-interface. Cette hypo-
these permet de rendre compte de nombreux phénoménes macroscopiques mais peut de-
vemr cadugue dans le cas de tres hautes fréquences ou de porteurs chauds qui sont “lan-

ces” de mamere balistigue par Vhétérojoncion.



7 Modélisation du bransport Electronigue

Les quantités x et xz représentent les affinités électroniques de chaque matériau,
¢'est-a~dire la différence entre I'énergie de bas de bande de conduction et celle d’un élec-
tron libre a I'extérieur du dispositif. On voit donc dans ce modéle que la différence entre
les bandes de conduction i 'interface est donnée par la différence des affinités. Cette rela-
tion n'est pas toujours respectée mais on peut éventuellement changer AE- tout en con-

servant la validité du modele.

Nous avons donc vu que I'équation de transport de Boltzmann classique ainsi que
I"approximation du régime hydrodynamique étaient mal adaptées a la simulation réaliste
d'une hétérojonction abrupte idéale. 1l existe cependant des méthodes permettant de
mieux prendre en compte les effets particuliers de cette structure tout en restant dans le

cadre général précédemment décrit.

Par exemple le phénoméne le plus courant. et premier par ordre d'importance, est
I"apparition d'un courant de porteurs par effet tunnel a travers la barriére de potentiel
due i la discontinuité des bandes. La méthode la plus couramment employée pour pren-
dre en compte ce phénoméne consiste & modéliser ce courant comme provenant d'un effet

thermoionique [6].

Nous pouvons donc résumer les conditions d'interface a une hétérojonction dans

notre modéle :

Continuiteé du potentiel electrostatique.

Continuiteé des composantes normales des courants d’électrons et de trous.

Continuité des niveaux de Fermi (mais pas forcément de leur gradient).
* Discontinuité des constantes physiques.

= Discontinuité des densités de porteurs,



Maodélsation du tansport électrmnigue i

2.5. L'expression des courants

Dans le cas de la statistique de Boltzmann et d'un milieu uniforme on peut écrire :

Ll |

n=N. 7 donc E,,=—q¢+q1+k?’ln;—:
('

d'ot  J, = nu,VE, = V(- g + gy + kT In F':—} = — g, Ve + p kT Vn

= E : kT
etdonc | J, = —gnu,N¢ + gD, Vn {1.22}) enposant D, = ;I,.i?

Le courant d'électrons peut donc étre séparé en deux composantes : une composante
proportionnelle au gradient du potentiel électrostatique qui peut étre interprétée comme
la dérive des électrons sous I'effet du champ électrique, et une composante proportionnel-
le au gradient de densité des électrons qui représente la diffusion des électrons sous effet
des inhomogénéités de densité. Le caleul est évidemment similaire pour les trous. Cette

expression du courant est donc couramment appelé courant de dérve—diffusion.

La relation d'Einstein, qui relie le cocfficient de diffusion [, 4 la mobilité, n'est
donc valable qu'en statistique de Boltzmann et dans un milieu de composition uniforme.
Elle se révéle plus complexe dans le cas général : le coefficient de diffusion dépend alors
de la densité de population et des gradients de matériaux. 11 faut donc considérer |"expres-
sion du courant proportionnelle au gradient d'énergie de Fermi comme une expression
genérale, obtenue grice i des considérations thermodynamiques, et la relation d'Einstein
comme une relation de “fermeture” dans le cas particulier de la statistique de Boltzmann

et des matériaux uniformes.
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3. LA HIERARCHIE DES MODELES

Grice aux diverses équations décrites précédemment il est possible de constituer
une hié¢rarchie de modeéles utilisables pour la simulation plus ou moins fine des dispositifs
microélectroniques, Nous allons examiner dans la suite du chapitre les principaux modé-

les de cette hiérarchie et décrire pour chacun d'eux leur champ d'applications actuel.

3.1. Le modele de transport de Boltzmann

Le premier modéle de cette hiérarchie e¢st le modéle de transport de Boltzmann
constitué d'une part de I'équation de Poisson pour les phénoménes électromagnétiques
el d'autre part des deux équations de Boltzmann pour les phénoménes de transport. Vu
le grand nombre de degrés de libertés d'un tel systéme, ce type de modéle assez lourd est
genéralement réservé aux simulations de maténaux massifs pour I'examen et la caractéri-
sation des matériaux ou encore la compréhension fine de phénoménes d'interfaces (hété-
rojonction, barriére Schottky, etc...) [7]. I a été urilisé avec succés dans le logiciel
SPADES [8] (figure 1) qui simule I'équation de transport de Boltzmann grace a une mé-
thode particulaire déterministe. Dans une optique d’outils de CAQ de dispositifs électro-
nigues, et compte tenu des capacités actuelles et futures des calculateurs, ces modéles sont

mal adaptés & une utilisation interactive rapide.

3.2, Le modele hydrodynamigue

Drans les régimes prochesde " équilibre thermodynamigue et dans le cas ou les colli-
sions entre particules a I'intérieur de chague population sont fréquentes devant les temps
typiques d’évolution du disposinf, les populations de porteurs se thermalisent sous l'effet
de ces collisions, ¢'est-a-dire atteignent une disiribution d'énergie caractérisée chacune

par une température locale. Loccupation d'un état d'énergie par un électron ou un trou
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est alors décrite par un facteur de Fermi :

1
foAE) = P Ey et E, sont les énergies de Fermi
des électrons et des trous
1 (1.23)
ﬂs{m = fd
1 4 g%

Les densités d'électrons et de trous dans les bandes de conduction et de valence sont
alors deduites en intégrant les densités d'états g, et g, sur tous les états d'énergie possi-
bles :

E,

n = | eutk) 1tk d p= [e® e a29
E;

Si on fait I'hypothése classique de bandes paraboliques, on a donc :

o) = STCmP [E-E,  off) = Fem}EE (129

En fait les fluctuations statistiques du potentiel électrostatique entrainent des varia-
tions spatiales des densités d'impuretés et altérent les densités d'états dans les bandes de
conduction et de valence en créant des niveaux d'énergie supplémentaires et des queues

de bandes dans la bande interdite |9] (figure ci-dessous). Cet effet, appelé “band gap nar-

Enerpe

diu pipe
hamde de bande de i
valefice @mmn *" A\ ;
- - E

£ E%
rowing” car il diminue la hauteur de bande interdite effective du matériau, devient non-
négligeable pour de trés fortes concentrations d'impuretés (> 10'% cm™) ainsi que dans
les matériaux semi-isolants. Cependant sa mise en oeuvre informatique dans des logiciels

de CAO de dispositifs est extrémement coliteuse et les méthodes prenant en compte cet

eflet PasseEnt par une cormecion de Lo concentration ll'I|.J"IIL'-..'I':IL!IJ1.J du semiconducteur, uni-
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quement dans le cas de la statistique de Boltzmann. Etant donnés les dopages couram-
ment rencontrés, nous avons donc préféré utiliser directement la statistique de Fermi-
Dirac dont linfluence sur les densités d'éiat est plus grande, sans tenir compte pour

I'instant de ces effets. Dans ce cas les expressions des densités de porteurs sont :

Es-E W)
[ n = - s 2akTm, V° C =
n =N, f;-{ KT, ) {1.26) N, = I(Tﬁ) f qify
E,-E
{ p =N fil—=5 (127) . _
: KTy N, = 2(%&)‘% Ep = q@p
E. =-gp+qx=E, +E

Ey et E, sont les énergies de Fermi (directement reliées aux niveaux de Fermi &,
et ). E, et E; les énergies des bandes de valence et de conduction, N. et N, les densités
de ces bandes, x I'affinité électronique exprimée en Volts et £, la hauteur de bande inter-

dite. Enfin f% est la fonction de Fermi, au facteur .;'2,, prés, que l'on peut approcher avec
| §

une bonne précision par la fonction exponentielle quand les dopages ne sont pas trop éle-
vés @ on retrouve alors la statistique de Boltzmann. Dans le cas contraire on doit rester
en statistique de Fermi-Dirac afin de préserver une bonne précision au modéle, Lexpres-

sion de fi est la suivante :

bl

Fili 5 J LI (1.28)
! 'k 1l +¢
0

Cette expression intégrale ne peut étre utilisée dans des logiciels pour des raisons
evidentes de temps de caleul et on a alors recours a des expressions analytiques qui appro-
chent la fonction de Fermi tout ¢n permettant des temps de calculs beaucoup plus

courts | 10]. Celles-ci seront explicitées par la suite.
En projetant I'équation de Boltzmann, on peut ainsi réaliser un sous-modéle consti-
tué de équation de Poisson, des deux équations de conservation de la charge, des équa.

tons de conservation des moments et enfin de Péquation de Uénergie, Ce modéle est ap-
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pelé modele hydrodynamique par analogie avec les équations de Navier-Stockes qui

décrivent les écoulements fluides. Il présente I'avantage de réduire I'espace d'étude i 'es-
pace spatio-temporel (X, r) et donc de faciliter la mise en oeuvre numérique en vue d"ap-
plications de CAQ électronique mais permet également de prendre en compte les effets
dus aux porteurs chauds dont la distribution d'énergie n'est pas en équilibre avec le cristal.
Nous allons nous intéresser maintenant a un sous-modéle du modéle hydrodynamique,
plus simple de mise en oeuvre mais adapté a la simulation de la plupart des dispositifs

micro¢lectroniques courants.

3.3, Le modele de dérive-diffusion

Lorsque les échanges locaux d'énergie entre les populations (électrons, trous, pho-
nons) sont rapides devant les temps caractérisugues de transport des porteurs dans le dis-
positif, les températures locales de ces diverses populations s'égalisent, les transports d'é-
nergie se réduisent et on peut alors se limiter pour la modélisation du composant aux
seules équations de conservation de la charge. Les mobilités ne dépendent alors plus que

des concentrations d'impuretés et du champ électrique.

On utilise souvent comme inconnues a la place des énergies de Fermi les niveaux

de Fermi dy, et §y, qui sont homogénes i une tension comme le potentiel électrostatique :

El'l - Q‘ﬁﬂ Ep o ":Il¢fl

On introdunt done de fagon naturelle la tension Uy = kTlg qui est 'ordre de gran-
deur typique de variation de ces niveaux de Fermi dans les dispositifs em fonctionnement

courant (sa valeur est de 0,025 V' & température ambiante).
Nous allons maintenant détailler plus amplement les diverses expressions des phé-
nomenes physiques rentrant en jeu dans ce modéle qui a é1é implanté dans nos logiciels

de simulation.
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3.3.1. Le systéme d'équations

Ces équations sont d'une part I'équation de Poisson (1.29), d"autre part les équations
de continuités (1.30) et (1.31) :

divie, V) = [i(u-p — dop) (1.29)
L]

div,) = divigni,¥e,) = qlUl, + g "::Ti (1.30)

divily) = diviapu,¥9,) = -V - g% (131)

n et p sont les densités d'électrons et de trous, dap la concentration d'impuretés ioni-
sées, ¢ le potentiel Electrostatique. gy et ¢y les niveaux de Fermi, p, et j, les mobilités
respectives des électrons et des trous et enfin U, et U, les taux de générations-
recombinaisons de chaque espéce. La statistique utilisée permet de relier les densités de

population des porteurs libres au potentiel électrostatique et aux niveaux de Fermi

r -EH_LEE
h = Hrfi-{ kT y Ey = q¢,
-EI.I_E 4
1 .F"=ij[ll-[ T ] Ep = g¢,
| Ec=-q@¢+qr=E +E;

J.3.2. Les expressions des impuretés ionisées

Dans I'équation de Poisson dop représente les densités d'impuretés ionisées dans
le volume c'est—i-dire les atomes des dopants ayant capturé ou donné un électron. Lors-
que les densités de porteurs libres deviennent importantes, toutes les impuretés présentes
dans le matériau ne sont pas ionisées : on peul exprimer ces ionisations partielles en fone-
nion des concentrations d'impuretés initiales N (donneurs) et N {accepteurs), des densi-

tes de porteurs et p, des énergies de piege £, des impuretés et des constantes physigues
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du matériau :

dop = ¥ Np,* = 3 Ny
i i

pour une impureté de type donneur : N = Lﬁ_
1 +gﬁe_a!&
1.32
i, (132)

pour une impureté de pype accepteur : N3 = ————-
1+ g-l,%eT

Le facteur g provient de la dégénérescence des niveaux de piéges [11]. Une expres-
sion plus compléte de 'ionisation des piéges a été exhibée ﬁar 5. Mottet [12]: elle permet
de modéliser plus finement les substrats semi-isolants. Nous nous contenterons cepen-
dant des expressions précédentes pour notre modéle car elles sont trés générales et d'une

grande simplicité de mise en oeuvre.

3.33. Les lois de mobilités

Les mobilités p, et p, apparaissent dans les expressions des courants i l'intérieur
des coefficients de réponse liés aux gradients de niveaux de Fermi (cf. § 2.3.2.). Elles expri-
ment l'interaction des porteurs libres avec le cristal durant leur temps de vol. En effet,
ceux-ci sont accélérés sous Peffet du champ électrique et des autres porteurs puis inter-
agissent avec les impuretés et les phonons du cristal, Leurs vitesses atteignent une valeur
stationnaire aprés une durée de quelques picosecondes que 'on peut exprimer grice aux

mobilités qui dépendent du matériau intrinséque et des concentrations de dopage.

Dans la stricte théornie thermodynamigue de Ja réponse linéaire les mobilités sont
donc associées a des coefficients de réponse qui doivent étre constants, Cependant lors-
que le champ électrique augmente dans un matériau semiconducteur massif, les chocs
avec le cristal et les transferts des porteurs énergétiques vers d'autres vallées entrainent
une saturaiion de la vitesse. Afin de tenir compie de cet effet, on introduit les lois phéno-
menplogigues suivantes qui permettent reproduire fidélement la variation de la vitesse

stationnaire des porteurs en fonction du champ ¢lectrique E . Celles-ci sont indexées par
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les paramétres my et mp :

Va = u(E) .Vity Vp = ugE) Vo, E=-%p
Lmrt
0 el ‘E'- Ve
HalE) = i} . = am g
]. + l_llr ) .
- =1
1+ 8 el -
HplEy = "HE E iy P= -ULE
1+ Jf;; kp-lp

Les quantités p,? et p,” sont les mobilités i champ nul qui dépendent néanmoins
des dopages. v, ™" (resp. v, ™ ) représente la vitesse de saturation des électrons (resp. trous)
dans le cristal. Enfin E,* et E,* sont les champs électriques pour lesquels ces vitesses

de saturation sont atteintes,

my et my sont les paramétres qui permettent de tenir compte des phénoménes tels
que les changements de vallée ou les saturations de vitesse (figure 2).Lorsque my;
(resp. mz) vaut 1, 1a loi de mobilité est homographique ¢n fonction du champ. le numéra-
teur se réduit a 1 et il existe alors une relation entre les trois paramétres p?, £, = -

pt | E = et

Cependant ce modele ignore de par sa nature les phénoménes de vitesse non-

stationnaire, tels que la survitesse | 13] dans les structures i petites dimensions.

3.3.4. Les termes de générations-recombinaisons

Les termes de générations-recombinaisons U, et U, expriment les créations et anni-
hilations de paires électron-trou. Ils sont la somme de plusieurs contributions. Nous al-
lons examiner chaque type en situant leur importance relative dans les composanis étu-

thes.
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3341 L_.e;_.'.‘ recombinaisons bande a bande

Les recombinaisons bande i bande sont l'inverse du phénoméne de génération opti-
que par effet photoélectrique. Elles entrainent le passage d'un électron de la bande de
conduction dans la bande de valence ol il s"annihile avec un trou et s"accompagnent de

I"émission d'un photon : ce sont des recombinaisons radiatives (figure 3).

Elles ne sont vraiment importantes que dans les matériaux i gap direct et a faible
hauteur de bande interdite tels que InAs, ainsi que dans les dispositifs fonctionnant loin
de I'équilibre thermodynamique entre les électrons et les trous, tels que la couche active

d'un laser par exemple. Leur expression est de la forme [14]:

drtn
U=anp {1-¢7 ) (133)

3.3.4.2. Les recombinaisons sur centre : le modéle Read-Shockley-Hall

Les impuretés présentes dans le cristal permettent aux particules de disposer d'un
niveau d'énergie dans la bande interdite et facilitent ainsi les recombinaisons non-
radiatives. Les porteurs peuvent alors &tre piégés sur un centre oil il se recombinent {figu-
re 4). Lexpression du taux de recombinaisons en statistique de Boltzmann est due i Read-
Shockley-Hall [15] :

=
- A
J'J'I-: = NN, 7

Up=U, = ap —n} (134)  avec  _ fr&
Toln + ny) + 1.{p + py) Ry =nenr

Fa-Ep

m=pe i

Er représente I'énergie du piege dans la bande interdite. Lexpression totale du taux
de recombinaisons est obtenue en sommant sur toutes les impuretés présentes dans la
structure. Cette expression des recombinaisons RSH n'est cependant plus valable en sta-
tistique de Fermi-Dirac car on n'obtient pas I'annulation du numérateur I"équilibre
thermodynamique (g, = dy, = 0) ce qui aboutit i la présence d'un courant fictif de Pordre
de 107 A.em ™ entrainant de grosses imprécisions comme 1"a montré 1E. Viallet dans 1'é-

tude des courants de fuite dans les diodes en inverse [16]. Lexpression précédente doit
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alors étre remplacée par :

U, = U, = np. (1 -f%rh} (135) np=n iﬁf
P rF{n+ﬂ]}+Iﬂ{|ﬂ'+Fﬂ p1=pem

I est important de prendre une expression des recombinaisons qui s’annule exacte-
ment a I'équilibre thermodynamique quelque soit la staustique utilisée. Dans le cas d'une

telle expression des recombinaisons, le courant fictif est alors de I'ordre de 1072 A.em2.

On peut également simplifier cette expression en supposant qu'il existe un unique
niveau de piége situé au milieu de la bande interdite et dont les constantes de temps sont
To? et 1']-,“. Lasomme sur toutes les impuretés se réduit alors i la simple expression suivan-

e .

np. (1€ )
I_E{n + ny) + thip + py)

Up= U, = (1.36)

3.3.4.3. Les recombinaisons Auger

Ce sont des recombinaisons non-radiatives : un électron passe de la bande de con-
duction & la bande de valence ob il se recombine avec un trou en cédant son énergie 4

un €lectron ou a un trou (figure 5). Lexpression de ces recombinaisons en statistique quel-

conque est [17] :

U = npfen + cp)f 1 —-l_?“l"’_? ) (1.37)

3.3.4.4. L'ionisation par impact

C'est le phénoméne inverse du précédent. Un électron est libéré de la bande de va-
lence par un choc avec une particule trés énergétique. Cette génération de porteurs ne
devient prépondérante que dans le cas de forts courants ou de forts champs électriques

qui permettent aux particules d'acquénir de 'énergie. Leur expression est [18] :

Gy S

Gy = 1,y ¢ W Gy =ty e (1.38)
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3.3.4.5. La génération radiative

Ce phénoméne est 'inverse des recombinaisons bande i bande. Sous 'effet d'un
éclairement lumineux, le matériau absorbe des photons et génére des paires électron-trou

proportionnellement a U'intensité lumineuse absorbée localement :

U= -a. gudd

335, liﬂi'l'iﬁ- types de contacts

Apres avoir passé en revue les divers modéles rendant compte du transport des char-
ges dans le volume du dispositif, il nous reste 4 définir les différents types de conditions
aux limites et établir pour chacune d'elles leur traduction en termes des inconnues choisies

c'est-a—dire le potentiel électrostatique et les quasi-niveaux de Fermi.

3.3.5.1. Le contact ohmigue

Le contact ohmique est une zone formée par un semiconducteur trés dopé présen-
tant donc une tres faible résistivité et permettant le passage des porteurs libres avec une
chute de potentiel négligeable. On peut donc supposer que les populations d’électrons
et de trous y sont localement a I"équilibre thermodynamique et que la densité de charge

est nulle. Ces conditions s¢ traduisent par :

¢ =-qln-p-dop) =10 et B = ¢ip
S | ?_ﬂ T "r"_:"."
= .l"l,_- _||r?:f_ —LI'? }
avec ey, }-%{“iﬂ'n‘ *L:’ X ‘ﬁ} avec  E, = q¢y

ﬂrﬂp - Z.I'llr_[j-lf = z.ﬁ-’ﬂr'
i /

Les quanuiés d+4y, et ¢+ sont done constantes sur ces contacts. Etant donng
que Vapplication d'une tension Vo, entraine une vanation opposée du potentiel électros-

tatigue, les conditions aux limites s'écnvent finalement :

Py = Pn = IJ;.W.I el = iy - F..q--p
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g Etant la valeur du potentiel électrostatique sur le contact lorsque le dispositif est
enticrement a I'équilibre thermodynamique.

3.3.3.2. Le contact Schottky

Une interface métal-semiconducteur s'apparente assez bien en ce qui concerne les
effets €lectroniques a une hétérojonction abrupte. Son schéma de bandes peut se repré-

scnter sous la forme suivante :

La présence du métal courbe les bandes de conduction et de valence afin de pouvoir
Cgaliser les niveaux de Fermi de part et d"autre de l'interface. Lorsque I'on applique une
tension Vg, le contact métal-semiconducteur se comporte comme une diode : le courant

traversant l'interface peut s'exprimer i l'aide de Vg, sous la forme suivante :

T = [e'f—r"'— 1] i (1.39)

A Etant le vecteur normal & Uinterface et sortant du semiconducteur. Lexpression
de la densité Jg peut étre obtenue grice a la théorie de I'émission thermoionigue-

ditfusion [19] :

Is = A" T2 exp(— 10t (1.40)

o ; g
aver A" = —"’-"_r—L-’_—,. A =- _"r"'fi‘f 2 4”“"-’fi (1.41)
L + fifow b+ o W
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vi est la vélocité thermique, vp la vélocité effective de diffusion, f, la probabilité
d’émission d'un électron au-dessus de la barriére et f le rapport entre le courant total

et le courant sans effet tunnel.

La condition aux limites due i un contact Schottky est donc une condition aux limites

en courant qui relie celui-ci d la tension appliquée par une relation du type :

Iy = a (e¥-1)

3.3.5.3. Le bord isolan

Les conditions de bord isolant correspondent & une composante normale du flux de
porteurs nulle. Dans le cas unidimensionnel ceci s’exprime (rés facilement car il n'existe
que deux bords, le droit et le gauche :

Pr=an et ¢ =g} pour le bord gauche
gnl=gh et gl=¢g¥ pourle bord droit

Dans le cas bidimensionnel le schéma de discrétisation que nous avons adopté et
qui sera détaille par la suite nous assure la conservation du flux dans tout le domaine et
donc évite de fagon automatique les fuites de courants par les bords autres que les contacts

ohmigues ou Schottky.

3.4, Les types de comportement

3.4.1. L'équilibre thermodynamique -

Lorsqu’on ne polarise pas une structure, les échanges d'énergie et les diffusions spa-
tiales de porteurs aboutissent i une situation ou plus aucun courant ne circule. Les niveaux
de Fermi sont alors identiques en tout point @ ¢'est I'équilibre thermodynamigque. Celui

peut étre obtenu en résolvant I'équation de Poisson et en prenant la valeur nulle comme
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référence pour les niveaux de Fermi

divie, T -—(N 1&GH-w, HEEE S - dop)
Pu = @p =0

On obtient ainsi un potentiel @g(x) dans toute la structure permettant de déterminer
les largeurs de zone de charge d'espace ainsi que I'intensité du champ électrique interne

a polarisation nulle,

3.4.2. La sitwation statique

Lorsque l'on soumet la structure i diverses polarisations sur ses contacts, des cou-
rants apparaissent et la structure se stabilise dans le temps vers une sitvation stationnaire.
Cette situation peut étre simulée en résolvant I'équation de Poisson ainsi que les équa-
tions de continuités sans leurs termes de dépendance temporelle. Ceci permet d'observer
les comportements statiques des composantes (courbes 1{V), gain, capacités, importance
des courants de recombinaisons, etc...) et d’en déduire des valeurs de comportement fré-
quentiel. Ce type de simulation répond & un grand nombre de problémes en CAO micro-
electronique.

3.43. Le comportement dynamique

Ce comportement correspond i I'évolution du dispositif sous 'effet de gradients ma-
croscopiques des températures des populations ou des niveaux de Fermi. Celui—di est régi
par les équations générales décrites précédemment et permet d'érudier les temps de ré-
ponse de dispositifs et leurs comportements fréquentiels non-linéaire (ou grand signal),
La solution initiale utilisée pour une telle simulation est bien évidemment obtenue par

la résolution du probléme statique dans les conditions initiales.
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ANNEXE

1. Contact Schottky

Lexpression du courant thermoionique & travers une interface métal-
semiconducteur est :

feom= | avedn = [qv # S ") ak

L
Er+qda

[ [ = < P
Or: J ¥y @ lwily ﬂ'j'j; = JFI e s gy, Jg?. d'pj
Er+ada v L

! étant la vitesse minimale suivant x que doivent posséder les électrons pour pou-
voir passer la barriére métal-semiconducteur. On en déduit I'expression suivante du cou-

rant électronigue a travers le contact :

- ¥ L L
Jiem = qmy. 27 kT2 e'?;T =ATE g‘zﬁ'._




Maodélsation du tmnspon Electronigue



Chapitre 2

Etat de P’art







0l Etat de "an

1. GENERALITES

Depuis plus de dix ans la simulation numérigue s'est imposée comme une aide ma-
jeure i la conception dans des domaines aussi variés et étendus que la mécanique des soli-
des, la mécanique des fluides ou I'électromagnétsme. Ce développement a é1é accompa-
gne par I'essor de |'analyse numénque et la mise dans un cadre théorique rigoureux de
techniques comme les différences finies ou les éléments finis. Lapparition de la simulation
numérique est cependant beaucoup plus récente dans les domaines de la microélectroni-
que. Les raisons de cette introduction tardive sont multiples : modéles physiques pas ou
mal connus, mangque de données expérimentales sur les caractéristiques physiques des
matériaux (spécialement en microélectronique II-V), difficultés théoriques et pratiques
importantes dans la résolution numérique des équations. Ces difficultés ont été peu i peu
surmontées et 'on peut léginmement parler maintenant de I'émergence d'une véritable
CAD des dispositifs analogue a la CAO de circuits déja opérationnelle depuis plusieurs
années.

Nous allons dans ce chapitre, tout d'abord passer en revue les étapes importantes
et les principaux problémes que la simulation numérigue a di ou doit encore surmonter,

puis exposer 1'état de 1'art actuel en matiére de logiciels de CAQ de dispositifs,

1.1. Les applications de la simulation numérique en microélectronigque

La simulation numérigue s'est tout d’abord imposée en microélectronique pour la
conception de circuits grice a des logiciels basés sur des méthodes de type-"Sehéma électri-
que équivalent”. Ces méthodes consistent i représenter les dispositifs intervenant dans un
circuit sous forme de réseaux de composants passifs linéaires (résistances, capacités, in-
ductances), non-linéaires (diodes) et également de composants actifs (générateurs de ten-
sion, de courant, etc...). Les valeurs de ces composants elémentaires sont obtenues par

des méthodes de "fir” avec les mesures statiques et dynamigues de chaque dispositif.

Ce type de simulation permet donc de predire les comportements globaux des cir-

cuits, d'optimiser ceux—ci mais egalement de valider la technologie de fabrication ou de
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metire en évidence des problémes particuliers (résistances d'accis, capacités parasites,
eic...). Cependant, étant donnés la complexité grandissante des structures de dispositifs
el le nombre croissant des étapes technologiques de fabrication, ces méthodes de simula-
tion ne permettent que trés rarement de remonter aux paramétres directement contrila-
bles par les technologues (épaisseurs, temps de diffusion, masques...) ou par les concep-
teurs de circuits (tensions appliquées, fréquence d'horloge...) et d'estimer leur influence

[1].

Ila donc &t ressenti le besoin de développer, parallélement d ce type de simulation,
des logiciels décrivant de fagon plus fine et avec des paramétres d'entrées plus proches
de ceux contrdlés par les concepteurs de dispositifs. Ces logiciels utilisent les cadres théo-
riques de I'analyse numérique pour résoudre les équations aux dérivées partielles modéli-
sant la fabrication des dispositifs ainsi que leurs comportemenis électronique ou optoélec-

tronique.

Ces logiciels, plus complexes et plus délicats de manipulation, doivent réunir un cer-
tain nombre de propriétés afin d'aboutir a des résultats fiables et exploitables par les utili-

sateurs (figure 1) :

* Des modéles physiques adaptés et validés dans le cas des dispositifs éru-

diés.

* Une base de données physiques. concernant principalement les matériaux

utilisés, accessible et remise d jour réguliérement grice 3 des mesures ex-

peérimentales,

gence dans la majorité des cas, mais aussi assurant la cohérence des résul-
tats obtenus (conservation du courant par exemple dans le cas de la simu-

lation du transport).

* Une imterface utilisatenr ergonomique ainsi qu'un environnement général

permettant la modification amsée des parametres de la simulation et une
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exploitation compléte des résultats.

base de
donnee

2at schema numerique
maodeles
==+ LOGICIEL [<= 2

physiques ﬁ {} méthode de résolution
interface utilisateur
figure 1 : Environnement d’un logiciel de simulation numérique

C'est donc dans cette optique que nous avons réalisé I'ensemble des logiciels présen-
tés tout au long de ce mémoire. Leur organisation générale ainsi que les méthodes de ré-

solutions seront détaillées dans les chapitres ultéricurs.

Les problémes rencontrés en microoptoélectronique peuvent étre classés en trois
grandes catégories : la simulation de la fabrication [2,3,4.5], la simulation du transport
¢lectronique et la simulation du comportement optique ou électromagnétique. Celles-ci
ont subi un développement paralléle au cours des vingt derniéres années avec 'essor de
la microélectronique sur silicium et plus tard celui de la microélectronique sur matériaux
HI-V, destinée i des applications rapides ou & des intégrations dans des circuits de com-
mande, d'¢mission et de réception opligue.

Nous allons maintenant détailler les problémes rencontrés en simulation du trans-

port electromigue ainsi que les diverses solutions proposées dans la lintérature pour y re-

medier.
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2. L'HISTORIQUE DE LA SIMULATION ELECTRONIQUE

La simulation numérique du transport électronique consiste a résoudre, aprés dis-
crétisation, les équations aux dérivées partielles dans le volume décrivant le déplacement
des porteurs libres dans un dispositf soumis i des différences de potentiel ou plus généra-
lement & des sources d'énergie (éclairement, injection de porteurs dans la base d'un transi-

stor bipolaire,...) I"écartant de son équilibre thermodynamique global.

De nombreux progrés ont été effectués en quelques années aussi bien dans la préci-
sion du modeéle physigue utilisé que dans la qualité de la résolution numérique. Nous nous
attacherons dans cette partie a décrire I'évolution et I'état de 1'art actuel de la simulation
de dispositifs dans une optique de CAQ microélectronique et nous intéresserons donc
plus particuliérement soit aux modéles analytiques, soit aux modéles basés sur les équa-
tions de dérive-diffusion voire de conservation de I'énergie. Les principaux problémes

rencontreés dans la simulation des phénoménes physiques sont de deux types :
* Les problémes de modéle physique proprement dit.
* Les problémes liés & la résolution numérigque.
Nous allons donc détailler ces deux types de problémes en expliquant pour chacun

d'eux les méthodes qui ont été utilisées pour les résoudre.

2.1. Les problemes du modéle physique
Les principaux problémes rencontrés dans la modélisation du transport dans les se-
miconducteurs par des équations de type dérive-diffusion sont :
* Le choix des inconnues du probléme.
« La formulation générale des courants,
= Lexpression des lois de mobilités des porteurs.
* Lexpression des lois de générations-recombinaisons.

* La prise en compte des phénomenes liés aux hétérojonctions abrupres.
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Nous verrons également que le choix des inconnues du probléme recouvre aussi bien

les aspects du probléme physique que ceux de la méthode de résolution.

2.1.1. Le choix des inconnues du probléme

En ce qui concerne les phénoménes électromagnétiques, la presque totalité des logi-
ciels de simulation numérique suppose le champ magnétique nul dans la structure. 1l existe
néanmoins quelques exemples de simulations de magnétotransistors [6). Linconnue natu-
relle devient donc dans ce cas le potentiel électrostatique dont dépend directement le

schéma des bandes d"énergie.

Pour ce qui est du transport électronique, plusieurs classes d'inconnues s'affrontent.
La premiere classe d'inconnues est constituée par les densités de porteurs libres n et
P qui présentent 'avantage d’étre des grandeurs physiques connues dont les valeurs régis-
sent directement de nombreux phénoménes physiques : taux d'ionisation des impuretés,
recombinaisons, etc... Les premiers logiciels de simulation numérique du transport ont
donc naturellement fait appel au triplet d'inconnues (¢, n, p) tant en différences finies [7]

qu'en €léments finis |8).

Cependant les courants de porteurs dans la structure ne sont pas directement géné-
rés non pas par les variations des densités de porteurs, mais sont proportionnels aux gra-
dients des niveaux de Fermi des populations. Des expressions de ces courants indépendan-
tes de la statistique utilisée peuvent étre ainsi obtenues en fonction des niveaux de Fermi
|9] et sans faire intervenir de quasi—champ électrique | 10] dans le cas de dispositifs  com-

position non-uniforme.

De plus les densités de porteurs peuvent atteindre une dynamique supéricure i 1020,
specialement dans le cas des dispositifs bipolaires. 11 s’en suit de gros problémes de préci-
sion numérigue et méme des possibilités “d'explosion numérique™ de I'algorithme de ré-
solution dans le cas des variables (§, n. p). Ces raisons ont donc conduit progressivement

4 utihiser de fagon majoritaire le potentiel électrostatique et les niveaux de Fermi commg
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inconnues du probléme [9,11] sauf dans les cas ol une formulation des courants en fonc-

tion des densités de porteurs apporte un avantage substantiel.

2.1.2. La formulation des courants de porteurs

Nous venons de voir que le choix des inconnues et les expressions des courants sont
des problémes extrémement liés. En effet si I'on prend par exemple le courant d'électrons,
celui-ci peut s'écrire, dans le cas d'un matériau uniforme et d'une statistique de

Boltzmann, en fonction de la densité d'électrons n et du potentiel électrostatique & | 12] :

j,, = -l}'ﬂ,l'l-nﬁlﬁl + qﬂ”ﬁq

Cette expression s'accompagne de la relation d’Einstein reliant le coefficient de dif-
fusion Dy & la mobilité €lectronique p, dans le cas uniquement d'une statistique de
Boltzmann. Cette expression du courant ne peut donc étre utilisée en statistique de Fer-
mi-Dirac ou pour des matériaux de composition non-uniforme. Cependant elle est enco-
re couramment employée dans le cadre de la microélectronique Silicium pour la simula-
tion bidimensionnelle en statistique de Boltzmann car elle permet de garantir, griice 4 une
formulation en éléments finis de type “Box Method”, la conservation et le calcul exact du

flux méme dans le probléme discret [13,14].

Parallelement une expression plus générale, obtenue par projection de I'équation
de transport de Boltzmann est utilisée depuis longtemps dans la simulation unidimension-
nelle [9]. Cette expression est également valable en statistique de Fermi-Dirac, dont la
prise en compie est nécessaire dans le cas des forts dopages, mais ne permet plus une inté-
gration exacte du flux le long d'une aréte dans le cas de la Box-Method bidimensionnelle
et peut présenter des instabilités plus importantes dans le cadre d'une résolution 2D en

éléments finis P1 avec (&, ¢y, ¢ ) comme choix d'inconnues.

On voit donc deux approches possibles dans la formulation des courants, l'une réser-
vée i la simulation des dispositifs silicium mais possédant des propriétés extrémement in-

leressantes justifiant son wtilisation, autre moins aisée demploi mais beaucoup plus gé-
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nérale et tendant donc a s'imposer maintenant dans la plupart des logiciels de CAO de
dispositifs.

2.13. Les expressions des lois de mobilités

Les vitesses des porteurs dans un semiconducteur ne croissent pas linéairement avec
le champ électrique comme pour une loi d'Ohm classique. Elles atteignent une valeur de
saturation pour un certain champ électrique dit champ de saturation. Les premiéres lois
de vitesses (ou de mobilités) en fonction du champ électrique ont tenu compte de ce phé-
nomene en prenant tout d'abord comme modéles les courbes obtenues dans le silicium

ce qui a conduit 4 des choix de lois de type homographique [9).

Cependant le développement de la microélectronique ITI-V a imposé 1'extension
de ce modéle a de nouveaux matériaux semiconducteurs qui présentent des phénoménes
plus complexes comme "l'overshoot”, consistant en la présence d'un maximum dans la
courbe de la vitesse des porteurs en fonction du champ électrique, maximum di au trans-
fert des porteurs d'une vallée dans 1"autre. Ceci est un phénoméne statique & bien distin-
guer des phénomenes de survitesse liés au transport balistique de porteurs sous l'effet d'u-
ne impulsion initiale. On a donc fait appel & des familles de lois phénoménologiques
dépendant d'un ou plusieurs paramétres, comme par exemple les lois de Chaughey-Tho-
mas [15] ou de Yamaguchi [16]. Lessentiel du travail dans ce domaine a donc consisté &
rassembler dans une base de données les mobilités & champ nul, les vitesses de saturation
et les champs de saturation de chaque matériau. 1 est a noter que les mobilités 3 champ
¢lectrique nul ne sont pas non plus des constantes mais dépendent également des concen-

trations de dopage suivant des lois connues |17].

2.1.4. Les expressions des générations-recombinaisons

La plupart des dispositifs simulés ont un comportement électronique intrinséque
que l'on peut émdier sans faire intervenir Jde phénoménes de générations-
recombinaisons. En effet les courants induits par ces dermers peuvent souvent éire consi-

deres comme des effets parasites par exemple dans le cas d'une diode P-N ou plus généra-
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lement dans celui d'un transistor bipolaire. Les premiéres simulations ont donc été
effectuées en supposant des taux de générations—recombinaisons nuls [8]. Cependant la
plus grande partie des logiciels utilisent I'expression des recombinaisons non-radiatives
RSH (Read-Schockley-Hall [18]) :
__ wen
ein + ny) + v4dp + n;)

Cette expression, qui correspond & supposer I'existence d'un piége virtuel unigue
en milieu de bande interdite, est utilisée trés largement car elle représente les recombinai-

sons les plus fréquentes et les plus importantes dans les dispositifs rencontrés,

De plus ces recombinaisons ne posent pas de graves problémes numériques car elles
constituent un terme linéaire de retour a I'équilibre dans les zones & porteur majoritaire.
Néanmoins les études de composants comportant des zones & fort champ électrigue exi-
gent la prise en compte de phénoménes beaucoup plus difficiles a traiter tels que les re-
combinaisons Auger pour les lasers [19] et I'ionisation par impact pour les courants de
grille dans les FET [20].

Ces phénoménes présentent des non-linéarités extrémement importantes en fonc-
tion des potentiels électrochimiques ce qui aboutit a une instabilité fréquente et une con-
vergence delicate des algorithmes de résolution. C'est pourquoi ces phénoménes ne sont
pris en compte que dans des études précises ou leur présence est indispensable a la préci-

sion de la simulation et ne sont pas wtilisés de fagon systématique pour tous les dispositifs.

2.1.5. La prise en compie des hétérostructures

Nous avons déja vu l'influence directe du choix des inconnues et de la formulation
des courants sur le traitement des hétérostructures. De fait, le développement de la micro-
clectronique 111-V a entrainé une profonde modification des logiciels et des choix numéri-

Yues issus de la simulation des disposinfs silicium.

La tres grande majonité des logiciels a vocation de CAO microélectronique basent

leurs modeles physiques sur le modele d* Anderson de Ihérérojonction supposant absen-
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ce de densités de charges surfaciques i linterface et, par voie de conséquence, la continui-
t€ des niveaux de Fermi a travers I'hétérojonction. Les inconnues naturelles adaptées au
traitement des hétérojonctions sont donc le potentiel électrostatique et les niveaux de Fer-
mi ou encore des variables issues d'une transformation continue du triplet précédent (ex :

variables de Slotboom [21]).

Les discontinuités des énergies de bas de bande sont alors directement données par
les différences entre affinités des matériaux ce quiimpligue une "transitivité™ des disconti-

nuités pas toujours effective dans la réalité :

AE™ = AFl™? 4 AR

La premicre ¢tape a donc consisté a mesurer expérimentalement ces discontinuités
ainsi que tous les paramétres physiques associés au schéma de bandes (hauteur de bande
interdite, densités d'états, etc...). Ce travail a été effectué durant les années 80 et reste

encore dans certains cas i compléter et & valider.

Le modéle de dérive-diffusion a été généralement adopté pour la simulation des
dispositifs & hétérojonction mais ses limitations aussi bien théoriques que pratiques ont
rapidement conduit & lui adjoindre des corrections pour tenir compte des phénoménes
physiques complexes existant i I'hétéro-interface. La premiére de ces corrections consiste
a considérer le courant a travers une hétérojonction comme analogue 4 celui induit par
I'effet thermoionigque & travers une interface métal-semiconducteur [22). Grinberg a
améhoré ce modele en 1984 23] en traitant le transport & travers la jonction par un champ
d'émission thermoionique et en utilisant "approximation WKB [24]. Cette étude a prouvé
que la simple analogie avec un effet thermoionique surestime largement la valeur du cou-

rant 4 'interface.

Dans le cas d'une hétérojonction abrupie, la variation du potentiel électrostatique
conjugueée a la discontinuité d'énergie de bande (par exemple de bas de bande de conduc-
tion) peut conduire a la création d'un puits de potentiel trés fin pour les électrons (figu-

re 2). Cette propriete est utilisée notamment dans les dispositifs comme les HEMT (High
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Niveau du vide

Energie de bas de
bande de conduction

Quariification des nmiveaux d'énergie
dans fe puits de potentiel

Jigure 2 : Puits de potentiel électronique dans une hétérojonction

Electron Mobility Transistor) pour confiner un gaz bidimensionnel d'électrons et profiter
ainsi d'importantes mobilités dans les deux directions restantes. Ce type de dispositif ne
peut évidemment étre étudié dans un strict modéle de dérive-diffusion, méme en tenant

compte de I'effet thermoionique.

La solution, qui a été adoptée par de nombreux auteurs comme par exemple A. Das
[25], consiste alors & résoudre de maniére couplée 'équation de Poisson pour le calcul
du potentiel électrostatique, '"équation de Schridinger afin d'obtenir les niveaux d'éner-
gie et les densités d'états dans le puits. et enfin les équations de dérive—diffusion classiques

dans le reste du dispositif. Les fonctions d'onde sont obtenues pour un moment 7 donné

et le courant 4 travers Phétérojonction est ensuite calculé en intégrant sur 'espace des
moments. Ceci-correspond, en fait, essentiellement 4 un traitement quantique de 1'effet

thermoionigue.

Ce type de simulation présente de nombreux avaniages, notamment la possibilité
d'étudier des dispositifs complexes, en tenant compte non seulement des recombinaisons
dans les domaines ol le modéle de dérive-diffusion suffit, mais aussi des phénoménes
yuantiques (effet tunnel, réflexion de l'onde) aux endroits ol ceux—ci sont prépondérants
(abords de I'hétérojonction), sans exiger des temps de caleul prohibitifs. Néanmoins il est

difficile d'envisager immédiatement Nimplantation de ce type de modéle dans des vérita-
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bles logiciels de CAQ pour des raisons d'ergonomie, de description de structure et de dé-
coupage en domaines des dispositifs (par exemple dans le cas des hétérojonctions graduel-

les).

2.1.6. La simulation du dispositif couplé avec le reste du circuit

La destination finale d'un composant étant le plus souvent d'étre intégré dans un
circuit od il remplira une fonction en interaction avec les autres composants, il est impéra-
uf de pouvoir effectuer des simulations mélant & la fois le composant i étudier et le reste
du circuit. Pour des raisons informatiques évidentes (temps de caleul, place mémoire), il
est impossible de résoudre les équations aux dérivées partielles a travers tout le circuit

et il faut faire appel a des solutions numériques mixtes.

La premiére consiste & stocker la caractéristique intrinséque du composant en simu-
lant un assez grand nombre de points de polarisation, puis d'utiliser celle-ci dans un simu-
lateur de circuits. Cette méthode, relativement économique puisque la simulation "lour-
de” du composant n'est effectuée qu'une seule fois par polarisation, ne permet cependant
pas d'étudier le fonctionnement dynamique du circuit et peut présenter des difficultés
pour des composants multipdles (transistor, quadripile, etc...) dont les caractéristiques

ne sont pas des tableaux linéaires mais des tableaux i plusieurs entrées.

La deuxiéme solution, trés couramment employée, consiste i traduire le composant
par un modele analytique, typiquement un schéma électrique équivalent (ex. : modéle de
Ebers-Muoll pour le TBH, figure 3) qui se présente sous la forme d'un réseau de résistan-
ces, capacites, diodes, etc... Les valeurs de ces composants élémentaires sont extraites de
la simulation numeérique par "fit™ des caractéristiques statiques et des réponses dynami-
ques mesurces. Ce schéma électrique peut ensuite étre intégré dans un simulateur de type
SPICE pour étudier le circuit globalement. La qualité de ce type de simulations est néan-
moins tres liée a La validité du schéma électrigue équivalent retenu, ainsi qu'au mode de

tonctionnement (statique. dynamigue petit signal, dynamique grand signal) et nécessitent
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figure 3 : Schéma de Ebers—-Moll d’un transistor bipolaire

une bonne connaissance a priori du composant. Ces méthodes ont prouvé dans ce cas étre

économes en temps calcul et d'une grande efficacité en conception de circuits [26,27].

La troisiéme solution consiste i effectuer simultanément la simulation du compo-
sant en différences finies ou éléments finis et celle du circuit, représenté par un schéma
¢lectrique. Cette méthode, plus lourde gue la précédente, permet de simuler le compo-
sant dans n'importe quel type de fonctionnement et son principe a été généralisé par Engl
ctal. [28] dans le cas de plusieurs composants interagissant i l'intérieur d'un méme circuit,
chague composant étant supposé indépendant et couplé au reste du circuit par un nombre
limite de paramétres. Enfin Dirks et al. a proposé une solution mixte entre celle-ci et la
premiére, présentée plus haut |29), consistant & simuler les composanis en résolvant les
équations aux dérivées partielles dans le cas de petits circuits, puis de stocker les courants
et les charges presents aux accés de la structure dans des tableaux dans différentes condi-
tions de fonctionnement. Ces tableaux sont ensuite utilisés pour des simulations de cir-

cuits plus importants en interpolant entre les valeurs stockées.
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Enfin une méthode a été récemment proposée par I'Université de Bologne [30], ba-
sée sur I'extraction des paramétres du fonctionnement petit signal d'un transistor autour
d'un point de fonctionnement grice au logiciel HFIELDS, paramétres intégrés ensuite
dans un simulateur fréquentiel appligqué a une paire différentielle. Cette méthode permet
d’économiser de fagon considérable le temps CPU une fois que le point de fonctionne-
ment du composant a été déterminé, tout en explorant une large gamme de fréquences.
Elle n'est cependant pas utilisable pour les fonctionnements transitoires ou bien grand

signal.

L.L7. Le couplage aver les effets thermiques

Dans de nombreux dispositifs la présence de champs électriques intenses ou de cou-
rants importants entraine des phénoménes parasites qui peuvent affecter profondément
le fonctionnement initial du composant. Ainsi I'augmentation de la température du réseau
par effet Joule dans de forts champs électriques induit une réduction de la mobilité et donc
une diminution des performances aussi bien statiques que dynamiques. De plus la durée
de vie du dispositif est également altérée dans le cas de températures de fonctionnement
importantes. C'est pourquoi I'on voit apparaitre de plus en plus la prise en compte de ces
effets, soit sous forme de post-traitements derriére la simulation, soit directement de ma-

niére couplée.

La methode la plus simple consiste a résoudre I'égquation de diffusion de la chaleur
en supposant uniquement la présence d'un terme de source thermigue correspondant a

I'effer Joule [31] :

div { D{TIVT ) = 5(©) avec Si6) = EJ,

Ce type de modéle permet d'obtenir une trés bonne idée du comportement thermi-
que au premier ordre du composant. [l ne prend cependant pas en compte les couplages
thermo-¢lectriques comme 'effet Seebeck ou Peffer Peltier. Si on désire étudier plus

finement le transport de F'énergie et de la chaleur dans le disposinf, il Faut alors résoudre



Bt die 'an -

simultanément I'équation de conservation de 'énergie obtenue i partir de I'équation de

Boltzmann (cf. Ch.1, § 2.3.3.).

2.2. Les problémes de la résolution numérique

2.2.1. Le schéma de discrétisation

Le schéma de discrétsation détermine la fagon dont le probléme continu va étre
approche par un probléme discret ainsi que les relations entre les variables continues et
les variables discrétes retenues. Il existe deux grands types de discrétisation pour les logi-
ciels de simulation : les différences finies et les éléments finis, possédant chacun leurs

avantages et leurs inconvénients.

Les différences finies consistent & découper le dispositif sur une grille rectangulaire
et considérer comme inconnues du probléme discret les valeurs aux noeuds de la grille
des fonctions inconnues du probléme continu. Cette approche posséde de multiples avan-
tages :

* Dans le cadre d'une résolution par méthode de Newton-Raphson, les
matrices sont réguliéres et bien conditionnées [32], ce qui facilite les in-
versions, La matrice provenant de I'équation de Poisson est symétrique

et définie positive, celles des équations de continuités sont asymétriques.

* Lécriture du schéma de discrétisation est relativement simple et on peut
composer le manque de précision et de rigueur du schéma en augmen-

tant le degré des polynomes d'interpolation.

La méthode des différences finies a donc été utilisée en premier lieu, comme par
exemple dans les logiciels IMPACT de I'ISEN [33] ou MINIMOS du TU. Vienna [34].
Cependant la nature fortement non-linéaire du modéle et le traitement complet des hégé-
rojonctions entrainent des chocs et des instabilités dans la résolution des équations. Le
cadre des elements finis offre alors, au prix d'une certaine complexité de formulation, une

approche plus nigoureuse et plus générale [ 7). En voici les principales caractéristiques
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* Le maillage n'est plus un maillage rectangulaire mais peut étre réalisée
a partir de polygones quelconques, voire de figures plus générales encore
(i base d'arcs de cercle pour des éléments cylindriques), autorisant ainsi

une trés grande souplesse dans la discrétisation du dispositif.

* Les fonctions de base de I'espace discrétisé peuvent étre choisies dans
des espaces vectoniels plus généraux comme des espaces de Sobolev qui
permettent de représenter des fonctions dont la divergence ou bien le ro-

tanonnel sont réguliers.

* Cependant les processus d'assemblage des matrices jacobiennes et des
seconds membres sont assez colteux et la structure des matrices impose
un stockage adapte, les méthodes d'inversion directes devenant vite pro-

hibitives en temps de calcul et place mémoire.

Les premiéres applications des éléments finis & la simulation du transport électroni-
que ont été effectuées en "éléments finis P1" pour toutes les inconnues, ce qui consiste
a les considérer linéaires par élément. On peut déja remarquer que cette approximation
est relativement grossiére si I'on choisit comme inconnues les densités de porteurs et
aboutit a des imprécisions numériques assez importantes dans le cas de maillages peu ser-

rés.

2.2.2. La conservation des courants

La résolution des équations de Poisson et de continuités est effectuée en prenant
(b, n, p) ou($, dw, ¢p) comme inconnues. Néanmoins les quantités intéressantes pour le

concepteur de dispositifs sont essentiellement les valeurs des courants de porteurs J, et

J, qui caractérisent le fonctionnement du dispositif. 1l est dong trés important pour la
cohérence et la compréhension des résultats d'obtenir la conservation de ces courants
dans toute la structure méme dans le probleme discret et done de choisir le type de discré-
tisation qui va entrainer cette conservation. 11 existe plusicurs niveaux pour la conserva-

ton des courants en stmulation NuUMEergue ;
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* La conservation dans le probléme continu
* La conservation dans le probléme discret

* La conservation dans le probléme discret numérigue

La conservation dans le probléme discret numérique résolu & « prés

Le modele physique assure la premiére conservation quelque soit le dispositif étudié
grace a I'egalité des taux de générations-recombinaisons pour les électrons et les trous :
Ceux~ci sont créés par paire, il n'y a pas apparition ou disparition de charges électriques.
La conservation dans le probléme discret pose plus de problémes : elle n'est pas assurée
pour tous les schemas de discrénsation, par exemple si l'on choisit des éléments finis de
type F'1 avec ($, n, p) comme inconnues. Franz et al. ont proposé en 1982 [35] un schéma
de discrétisation en différences finies basé sur le concept de volumes finis, assurant la con-
servation du courant méme dans le cas du probléme discret résolu exactement. Cette mé-
thode, provenant de la mécanique des fluides et appelée également "Control Area Approxi-
mation” (ou "Box Method”, "Finite Boxes” ou encore "Méthode de Volumes Finis"), a été
appliquée également dans le cadre des éléments finis [36]. Elle consiste a découper le
maillage initial par des "boites” ou volumes finis sur lesquels on intégre la divergence du
courant : cette technique a €té reprise dans DENEB, notre Iflrgiciel de simulation électri-

que, et sera détaillée dans la description de DENEB.

Cette méthode a é€ largement employée pour la simulation des dispositifs silicium
dans des logiciels comme HFIELDS, TITAN-JUPIN, ou FIELDAY. De plus on peut, en
statistique de Boltzmann, obtenir une expression exacte de la composante longitudinale

du courant sur une aréte ce qui augmente encore la précision de la simulation.

Cependant, méme dans ce cas, la dynamique des densités de porteurs dans une struc-
ture aussi simple qu'une jonction implique une dynamique quasi-identique sur les gra-
dients des niveaux de Fermi et par voie de conséquence des problémes de précision mumeé-
rique dans le probléme discret. On ne peut plus obtenir dans ce cas la conservation du

courant dans le probléme discret numerigue i cause de Ninsuffisance de la précision ma-
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chine. Pour remédier i ces problémes en gardant le méme schéma de discrétisation, il faut,
soit représenter les niveaux de Fermi sur des nombres possédant une trentaine de chiffres
significatifs, soit mettre au point une méthode permettant de “retrouver” les valeurs des
courants meme dans les zones od ceux—ci sont numériquement nuls ou extrémement brui-

1és.

De plus, méme avec une précision numérigue trés grande, les mauvais conditionne-
ments des matnices de Newton, dans de trés nombreux cas, entrainent une forte décorréla-
tion entre les valeurs des incréments des niveaux de Fermi et la conservation des courants
qui correspond a la résolution effective du systéme. On péi.lt trés bien alors aboutir 4 des
potentiel électrostatique et des niveaux de Fermi dont les variations sont inférieures i

10-% Volt et des courants pourtant toujours mal conservés,

Néanmoins de nouvelles voies d’exploration pour palier i ces difficultés sont appa-
rues récemment. Elles consistent & ne plus résoudre directement un systéme de trois équa-
tions a trois inconnues (le potentiel électrostatique et les niveaux de Fermi) mais i consi-
dérer les flux de porteurs également comme des inconnues reliées aux précédentes par
les équations de transport. Ces méthodes, connues sous le nom d'"Eléments Finis Mixtes™
ou "Eléments Finis Hybrides™ |37, 38.39]. permettent de mieux tenir compte de la conser-

vation du courant et d'améliorer la qualité de convergence du systéme.

2.2.3. Le schéma de résolution

— Le modéle de dénive-diffusion est constitué d'un systéme de trois équations aux dé-
rivées partielles couplées, dependant chacune de trois fonctions inconnues. Le probléme
numérique revient a résoudre, aprés discrétisation, une équation non-linéaire
F{X) = 0 , X étant le vecteur rassemblant les trois fonctions inconnues discrétes. Le
schéma de résolution détermine la maniére dont le systéme non-linéaire discret va ére
résolu autant sur le plan de la meéthode (Newton, gradient conjugué, relaxation, eic...) que
sur le choix des couplages entre les divers types d'inconnues (potentiel, niveaux de Fermi,

vorre lemperature ou energie dans les modéles plus Claborés),
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On peut tout d'abord remarquer que chaque équation du modéle de dérive-
diffusion peut étre associée de fagon naturelle i une des inconnues : le potentiel électros-
tatique pour I'équation de Poisson, et le niveau de Fermi (ou la densité de porteurs) pour
Péquation de transport de la population correspondante. C'est pourquoi Scharfetter et
Gummel ont proposé en 1969 [40] un schéma de résolution découplé consistant i résou-
dre chaque équation sur son inconnue “naturelle”, puis i boucler sur les trois équations
jusqu’d convergence. Ce schéma a i€ trés largement repris dans les logiciels de simula-
tion electronique @ 8. Selberherr avec le logiciel SCDSS [41], Stanford avec le logiciel
SEDAN etc... 1l présente 'avantage de permettre une éeriture trés simple des matrices
jacobiennes dans la méthode de Newton. Néanmoins le découplage entraine une instabili-

té plus grande du systéme, tout particuliérement dans les problémes multidimensionnels.

La méthode de résolution retenue actuellement est le plus souvent la méthode de
Newton-Raphson. Des comparaisons ont été effectuées avec des méthodes de relaxa-
tion [42] qui consistent a résoudre des problémes partiels sur chaque inconnue du systéme
en considérant les autres fixées, Elles ont montré la supériorité de la méthode de Newton

notamment en ce gui concerne la stabilité.

e

Les équations de dénve-diffusion étant des équations différentielles du deuxiéme
ordre, les matrices jacobiennes obtenues dans la méthode de Newton aprés discrétisation
sont des matrices “creuses”, c'est-a-dire comportant essentiellement des éléments nuls.
En particulier dans la simulation unidimensionnelle on a affaire  une matrice bande au-
tour de la diagonale, le nombre de diagonales non-nulles étant variable selon le schéma

de discrétisation retenu,

Les methodes de stockage dans ce cas sont simples et les procédés d'inversion sont
le plus souvent des méthodes de type descente-remontée de Gauss, aboutissant i une

complexité hincaire en foncnon de la tille du maillage.
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En revanche, dans la simulation multidimensionnelle, les matrices jacobiennes n’ont
plus une structure aussi simple et il devient trés rapidement impossible de les stocker et
de les inverser par des méthodes directes pour des raisons de taille mémoire et de temps
de calcul (notamment dans le cas des hétérostructures gui demandent des tailles de mailla-
ge élevées). On a alors recours i des algorithmes non plus directs (SPARSPAK [43], etc...)
mais itératifs de type gradient conjugué simple ou double [44], avec ou sans précondition-
nement selon la qualité du conditionnement des matrices. Ces algorithmes permettent de
traiter des problémes bien plus complexes et sont maintenant employés majoritairement

dans les logiciels de simulation de la fabrication et du comportement électrique.
2.3. Les principaux logiciels actuels de simulation numérigue

En conclusion a cette description des problémes liés i la simulation et des solutions
adoptées, nous avons regroupé dans un tableau récapitulatif les principaux logiciels con-

nus, voire disponibles de fagon externe au laboratoire.
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- B

MNom

Origine

da:eldim-

Discrétisation

Caractéristiques

BICEPS
[46]

AT&T

D.E

Implantation ionique, prédéposi-
tion, diffusion en ambiance iner-
te et oxydante, cpitaxie, attaque,
dépir

COMPOSITE

ICECREM
[45]

Fraunhofied

80

80| 1

D.F

D.E

Implantation ionique, prédépo-
sition, diffusion, oxydation, épi-
taxie, attaque, dépot, lithogra-
phie (SAMPLE)

Implantation ionique, diffusion,
oxydation, épitaxie, attaque, dé-
pot, analyse de la sensibilité aux
paramétres d'entrées

IMFPACT 112

IMPACT 3
[33]

ISEN

E.E

D.E + Box
Method

MOS : 2 couches, implantation,
diffusion, oxydation,

Modéle : dénve—diffusion
Disposiuf : MOS (active planar
ou parasitic non-planar)
Résolution : Newton-Raphson,
Scharffetter-Gummel
Inversion : gradient conjugué
Mobilités : Yamaguchi
Recombinaisons : Auger, RSH,
generation de Chynoweth

simulation : statique

PROSIM

ZANAL

Elschner
{Dresde)

simulation de process

TITAN 5
5]
JUPIN

CNET

87

E.F

E.FE + Box
Method

Implantation ionigque, diffusion,
epitaxie, dépot, attaque, glass re-
flow

Maodele @ dérive—diffusion

I}lsgfﬁflif : fourni par TITAN 5
esolution : Newton couplé
Inversion : gradient conjugué
il

carre

Mobilités : Masetti, Yamaguchi
Recombinaisons : RSH, Auger,
genération de Chynoweth
Divers : électrons chauds, band
EAP MATTOWIng

Sumulation @ statigue
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Nom

dateJdim.

Discrétisation

Caractéristiques

OLIMP

CNET

1

Diffusion avec prise ¢n comple
des mouvements de lacunes

ETHER
[47]

TITAN HI-V
DENEB

CNET

D.F

EF

E.F + Box
Method

Modéle : dérive—diffusion
Eﬁmf : généraliste 1D
:solution : Newton-Raphson,

Scharffetter-Gummel

Mobilités : Caughey-Thomas-
Recombinaisons : Auger, RSH,
centres protonds, lonisation
Simulation : statique, dynamique

Idem TITAN avec extension L=
Idem ETHER

SUPREM
GEMINI

SEDAN

PISCES
[48]

CANDE

Stanford

78

79

D.E
D.F.

D.F.

EF.

Fortement exploité (process)
Modéle : équation de Poisson

Modéle : dérive—diffusion

Iﬁgmﬁf : Bipolaire
ution : Newton-Raphson,
Scharffetter-Gummel
Simulation : statique
Modéle : dérive-diffusion
Dispositif : Généaliste

solution : Newton-Raphson,
Scharffetter-Gummel
Inversion : gradient conjugué
Mobilités : Yamaguchi :
Recombinaisons : Auger, RSH,
10NISANUON Par impact
simulation : statique, dynamique

LOMBIE

BAME]
MINIMOS

[34]

T.L.
Vienna

D.F

Modele : dénve-diffusion
Dispositif : MOS uniquement
Résolution : Newton-Raphson,
Scharffetter-Gummel
Inversion : gradient conjugué
Mobilités : Yamaguchi
_H'mﬂ_'l_ﬁm_ajmg}g : Auger, RSH.
genération de Chynoweth
Simulation : statique
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Nom Origine dau:ldim. Discrétisation Caractéristiques
HFIELDS Université 2/3| EF + Box | Base importante de développe-
[49] de Bologng Method ment
Modéle : dérive-diffusion +
hydrodynamique
Dispositif : général
solution : Newton-Raphson,
Scharffetter-Gummel
Inversion : gradient conjugué
Mobilités : Yamaguchi
Recombinaisons : Auger, RSH,
generation de Chynoweth
Simulation : statique,dynamique
CURRY Philips
Universié
GALENA Aix-La-
Chappelle
CADDETH Hitachi 213 D.F. Modéle : dérive-diffusion
[30]
"FEDSS IBM 2 Simulation de process
[51]
FIELDAY 2 | EE + Box | Modéle : dénive-diffusion
[52] Method
MO52C Toshiba 2 | D.FE + Box | Modéle : dérive—diffusion
[53] Method Dispositifl : MOS
H:;%“)&ﬁﬁn : Newton-Raphson,
Scharffetter-Gummel
Inversion : gradient conjugué
Mobilités : Yamaguchi
E__f_:cgmﬁrlﬁam}m : Auger, RSH,
Ionisation par impact
Simulation : statique dynamique
SAMPLE Berkeley 2
SUFPRA
SUPER IMEC 2
PRISM (Leuven
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3. DESCRIPTION DU LOGICIEL TITAN IlN-V

Le besoin de véritables outils de "CAO de dispositifs microélectroniques” a conduit
le CNET & développer un logiciel de simulation de la fabrication, tout d’abord adapté au
silicium avec TITAN 5[54] réalisé par le CNS de Grenoble, puis permettant la simulation
d'hétérostructures trés diverses avec TITAN HI-V congu au CNET Bagneux [55].

Ces logiciels développés sur une base informatique identique permettent la simula-
tion bidimensionnelle des procédés technologiques de fabrication des dispositifs micro-
Electroniques, soit par des modéles analytiques, soit & I'aide de techniques plus complexes
de I'analyse numérique. Pour chaque type d'étape technologique simulée, les modéles uti-
lisés font appel & I'état de I'art de la connaissance dans ce domaine. Ces étapes sont : les
recuits, oxydations, épitaxies, dépdts, gravures et implantation ionique. Chacune de ces
étapes peut étre simulée méme en présence d'héérostructure ou de matériau non-

uniforme.

Nous allons décrire dans la suite tout d’abord la structure des données utilisée dans
le logiciel, puis le détail des diverses étapes technologiques et enfin 'organisation généra-
le du logiciel, organisation qui sera reprise dans tous les autres logiciels présentés dans

cette thése.

1.1. La structure de données

La structure de données du logiciel TITAN est géré par le gestionnaire de données
DAMSEL |56,57] qui permet une organisation cohérente et exportable des nombreuses
informations concernant les matériaux, les modéles employés pour chague érape techno-
logique, la géométrie et le maillage de la structure, et enfin les profils d'impuretés présen-

tes dans la structure.

J.1.1. La représentation des matériaux

Chaque matériau est représenté par un nom ¢t un paramétre numérique permettant

de diffé rencier plusieurs matériaux portant néanmoins le méme nom par commodite pour
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l'utilisateur. Une représentation généraliste des dispositifs implique que le matériau soit
une donnée locale sur le maillage, ce qui entraine que toutes les caractéristiques physi-
ques vont étre des fonctions sur le maillage. En effet les structures actuelles peuvent pré-
senter des gradualités dans une ou plusieurs directions et une deseription de la structure
ol le matériau serait obligatoirement constant par “zone” est inadaptée au traitement de

tels dispositifs.

Cette représentation locale du matériau implique évidemment un surcoiit important
pour les tailles des structures de données mais se révéle néanmoins indispensable dans

le cadre d'un outil de¢ simulation généraliste.

3.1.2. La représentation des modéles

A chaque étape technologique est associée une série de modéles correspondant cha-
cun a un ensemble de paramétres numériques, logiques ou alphabétiques. On crée ensuite
des couples matériau-modéle ol I'on stocke les paramétres du matériau dans le modéle
considéré, Cette structure permet ainsi de rajouter ou de supprimer facilement des modé-
les et donc de changer les paramétres caractéristiques du matériau sans remettre en cause

la structure compléte des données.

3.1.3. Les étapes technologiques

En ce qui concerne la simulation il faut distinguer plusieurs classes d'étapes techno-

logiques :

* Lesétapes qui ne correspondent qu'a une modification globale de la géo-
métrie et donc quasiment instantanées en temps de calcul par exe mple :

la défimition de substrat, 'épitaxie.

* Les étapes qui nécessitent uniquement un maillage de frontiére évoluant
dans le temps et done peu gourmandes en temps CPU, par exemple : le

depot. la gravare, Noxydation.
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* Les étapes qui nécessitent un maillage bidimensionnel des zones traitées
ou une résolution d'équations aux dérivées partielles dans le domaine,

par exemple : I'implantation ionique, la gravure.

A.1.3.1. L'implartation ionique

Cette étape consiste a implanter dans la structure des impuretés en les bombardant
sur le matériau. Lénergie des impuretés permet de déduire le profil d'implantation a I'in-
térieur du dispositif dont la caractéristique essentielle est la profondeur moyenne. Chaque
matériau possédant un pouvoir d'arrét différent sur les impuretés considérées, le profil
d'implantation dans une structure multicouches est ﬁrac:t&risé par une profondeur
moyenne déduite griace a la loi suivante :

i-1

Ri=Ri+ > 2Z( 1-%]

j=1 i

R; étant la profondeur moyenne lorsque le matériau de la couche j est seul et Z;

I'épaisseur de la couche j.

Au profil obtenu est ajouté une dévianon latérale pour tenir compte des chocs avec

les atomes présents dans le matériau qui dévient les impuretés implantées

1| Lt
Clioo) = 5 [ ) € % s

fMa.y) etant la distribution suivant y obtenue initialement au point x = a .

Les résultats sont ensuite interpolés sur le maillage en tenant compte de 'inclinaison

eventuelle du faisceau par rapport i la surface.

JL32 Ii{.!!,l'ﬁr.ﬂﬂn

La diffusion d'une impureté dans un matériau pendant une étape de recuit peut se
modeliser a Naide de I'égquation de conservation suivante :
al”

i div]=1 HAVEL J=-DVC + YA E
i
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Larésolution de cette équation aux dérivées partielles est effectuée en éléments finis
de type P1. Elle peut étre accompagnée d'une prise en compte des interactions avec les

défauts cristallins ainsi que de 'oxydation.

3.1.3.3. L'axydation
Cette &tape décrit la croissance d'oxyde sous atmosphére, ou pyrogénique,

|

J.1.3.4. Le dépit

Cetre étape, correspondant au dépot d'une nouvelle couche de matériau sur la struc-

ture, est simulée par déplacement d'une frontiére.

3.1.3.5. La gravure
La simulation de cette étape est obtenue en déplacant une frontiére libre, avec des

critéres d'attaque et d'isotropie différents suivant les matériaux.

3.1.4. La structure générale du logiciel

La conception d'outils logiciels de CAO de dispositifs réclame non seulement des
algorithmes réalistes et efficaces ainsi qu'une structuration des données adaptée aux cas
les plus généraux comme les hétérostructures ou les matériaux non-uniformes, mais éga-
lement une intégration compléte i l'intérieur d'un ensemble permettant une interface
agréable avec l'utilisateur, des entrées-sorties multiples (fichier, clavier, imprimante) et
un editeur graphique souple pour la visualisation de tous les résultats disponibles.

Clest pourquoi le logiciel TITAN 1=V ainsi que tous les autres logiciels présentés
dans cette thése, a été En;n,'u 4 'aide de trois utilitaires fondamentaux :

= Le gestionnaire de données DAMSEL
* Le gestionnaire d'entrées-sorties HERMES

* Leéditeur graphique DAMIGO
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Lorganisation générale du logiciel TITAN peut étre résumée graphiquement de la

maniére suivante :

-t f’r’-—_-“-"\
TITAN _—

N\ DAMSEL
DAMIGO /\_/

figure 4 : Organisation générale du logiciel TITAN

vm=umT

I faut insister sur le fait qu'une organisation de ce type permet par la suite une gran-
de économie de moyens et de temps lors de l'interfagage des divers logiciels de simula-
tion : simulation de la fabrication, du comportement électrique 1D, du comportement
électrique 2D et enfin du comportement optigue 2D, Cet interfagage est en effet obliga-
toire si l'on veut simuler de fagon réaliste et compléte les dispositifs optoélectroniques

complexes tels que le laser ou le coupleur électrooptique.

Nous avons donc choisi pour 'organisation de nos logiciels de simulation une appro-
che généraliste plus coliteuse en taille et en rigueur de programmation qui n'est pas forcé-
ment justifiée si on sintéresse & 'étude d'un disposiaf particulier, mais qui devient indis-
pensable dans le cadre qui est le notre, c'est-a-dire la création d'un ensemble cohérent
d'outils de simulation en microoptoélectronique destiné aussi bien a la simulation des

transistors bipolaires et des transistors a effet de champ que celle des lasers.
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1. LA SIMULATION UNIDIMENSIONNELLE : ETHER

La simulation unidimensionnelle correspond & une trés bonne approximation de la
réalite dans beaucoup de dispositifs dont le comportement inirinséque est quasi-
unidimensionnel, tels que l¢ transistor bipolaire, les diodes laser, etc... De plus le dévelop-
pement de ce logiciel nous a permis de mettre au point un schéma informatique et une
structure de données suffisamment versatiles pour autoriser le traitement de trés nom-
breux problémes de microoptoélectroniques, Cette structure a été amplement réutilisée
dans le développement du logiciel bidimensionnel ainsi que dans la définition d’une inter-

face générale pour les logiciels de simulation de dispositifs microoptoélectroniques.

1.1. Le modéle choisi

Nous avons choisi d'utiliser le cadre des différences finies qui permet une trés grande
simplicité de mise en oeuvre, autant en ce qui concerne la souplesse du maillage que le
schéma de discrétisation. Le caractére unidimensionnel autorise de plus une trés bonne
description, 4 taille totale de maillage identique, des interfaces et une bonne rapidité de
convergence. Ceci nous a permis de prendre en compte et d'érudier 'influence de nom-
breux paramétres ou phénoménes physiques tels que les divers types de recombinaisons,
les lois de mobilité en fonction des impuretés et du champ, ou encore le choix de la statisti-

que (Boltzmann ou Fermi-Dirac).

Les inconnues principales du probléme sont &, ¢, et ¢ : elles sont homogénes tou-

tes les trois a des tensions et sont donc exprimées en Volt.

1.1.1. La statistique de Fermi-Dirac

Le logiciel ETHER (Erude du Transport dans les HEte Ronjonctions) utilise indiffé-
remment la statistique de Boltzmann ou de Fermi-Dirac et permet donc de simuler les

dispositils a fort dopage. Cependant la fonction de Fermi [i intervenant en statistigue

de Fermi-Dirac est donnée par une formule intégrale inadaptée au calcul nu MErgue in-
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tensif :
2 + oo .IIE
f}ﬂ}“?;l I+¢"“-'d”
0

Cette expression ne peut étre utilisée dans un logiciel pour des raisons évidentes de
temps de calcul. Nous avons donc eu recours  des expressions analytiques pour la fong-

tion de Fermi et sa dérivée [ 4 + qui correspondent & de trés bonnes approximations dans

tous les cas rencontrés [1] :
x<=T= fifr) = ¢
i #17
rz-T= j*[x}*: e + 3‘[5[1+|{.I-—2.]3}1'+9,ﬁ]%+2.13)

[x-:—?::f_i_{_t}::"

-1
xz=-T= f )= (%+ V- I}‘ﬂiﬂ#w v (64 + 1.5,"5"])

avec U -f_}{.t} el V= (154 + 0,05224 U{M + .’E?})

4

I.1.2. La traduction des conditions aux limites sur &, dy. ¢y

1.1.2.]. Le contact ohmigue

On prend comme référence des énergies dans la structure les niveaux de Fermi ¢,
el §p a I'équilibre thermodynamique. Lorsque Pon applique une polarisation sur la struc-
ture en régime statique ou dynamique, nos conventions sont telles que le coté droit reste

a la masse. Ceci se traduit donc par :

B =p=-Vagmp €t ¢ =gl + Vo  surle bord gauche
P = g = () et g = ¢l sur le bord droit

¢ el ¢y etant les potentiels caleulés correspondant aux densités a 'équilibre ther-

modynamique sur les bords gauche er droit.
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1.1.2.2. Les conditions aux limites en courant

La simulation unidimensionnelle du transistor bipolaire, qui est un composant i
lrois contacts électriques, implique de pouvoir imposer une condition aux limites en ten-
sion ou en courant a lintérieur du dispositif (dans Ja base). Nous avons choisi d'imposer
une condition aux limites en courant par I'adjonction d’un terme de création de porteurs
a I'intérieur du terme de générations—recombinaisons.

PA. Gough et al. [2] ont montré dans ces conditions que l'introduction d'un courant
en un point du maillage ne pose pas de probléme numérique. Cependant, afin de se pré-
server d'éventuelles instabilités numériques, le courant 'Eﬁt.rf‘pal'ﬁ sur quelques points en-
tourant le centre de la base. Les diverses comparaisons que nous avons pu mener n'ont
montré aucune influence du nombre de points ou de leur position sur la simulation élec-

tronique.

1.2. Le schéma de discrétisation

On se donne un maillage unidimensionnel de la structure, défini par les abscisses
des noeuds et les valeurs des pas de maillage entre deux noeuds voisins. On appelle x;

I"abscisse du noeud i et A; la distance au nocud i+ :

¢J_E ¢l <“ii:'l'-il.
'ﬁr = Xje1 = X

B hi I

-1 X K

LL1. Discrétisation de I'équation de Poisson

Considérons tout d'abord le premier membre de cette éguation :

tf!-'l-"{i"rﬁﬁﬂ - %{ﬂ%}
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On discrétise de maniére symétrique autour d'un noeud de maillage ;

(€9 )si=(6@)y _ & 05 _ ot

div(e,Vg) (i) =

:+3'-_'Ii'—:: E‘%L
i+d o ALY
__ 2gh i 2¢, % _T+?ﬁ‘¢_
A+ ki) T Rl i) T R hpey O

= SUR(i) 41 + SOU) ¢vy + DIAG ¢

On obtent done :

=

1

2¢ ? . 2er
RN SO & —
il + hig) ) hiath + hiy)

DIA(i) = - SUR(i) - SOU()

SUR(j) =

Le deuxiéme membre de I'équation de Poisson ne contenant pas de terme différen-

tiel, il s'exprime entiérement en fonction des valeurs des inconnues au point i et vaut

f—niﬂi =pi=dop;) = c (n;-p;-dop;)

Il reste donc & déterminer les expressions €% et é+ qui correspondent aux va-
leurs que l'on donnera & la constante diélectrique €, entre deux noeuds du maillage unidi-
mensionnel. Une interpolation classique consiste d utiliser la moyenne arithmétique :

F;*+-=d+ g+l e
2

Cette interpolation est utilisée dans le logiciel ETHER et donne des résultats tris
satisfaisants car les amplitudes de variation de la constante diélectrique sont faibles. Ce-
pendant, dans le cas des équations de continuité, la constante diélectrigue est remplacée
par le terme np, dont la dynamique est bien plus importante. 1l a alors ét& démontré
par C. Simon | 3] quil existe une interpolation permettant de tenir compte de la continuité

du fluxa Finterface entre deux noeuds voisins méme dans le cas des hétérojonctions . Cet-
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te méthode est basée sur le principe suivant : supposons que I'on résolve 1'équation
div(eV) = 0

On résout cette équation sur un maillage unidimensionnel :

—r
s
fag
£
-

et
B
-
b
I
-
- EEes sk s e

i\ i+17

boite 1

On définit alors des "boites” délimitées par les milieux des intervalles [if + /] sur
lesquelles les quantités g seront constantes. Chacun des intervalles [i,i+ 1], de longueur

fi;, contient donc deux demi-boites a la frontiére desquelles on va exprimer la divergence

du courant conservé en introduisant une valeur virtuelle de ¢ au point i + % . Ceci don-

ne :

Piei—Pi [ € gy + g ]
gy = & : i - 'Er'+k_—rl etdonc | ¢4 =~ T 51 Pt

En réutilisant ce résultat, on exprime donc le flux qui est constant a 'interface des

deux boites entre i et i+ 1 :

Jiiis _-E,E.4.|I:¢,.¢;—¢,'_I 26 €iv1 Pisr=@i _ iV
[fi+1] = '1r € + €1 € + €+ L‘.l 1:I-*‘]'; Eﬁa-rJ:'

On voit donc que, dans cette méthode. 'interpolation classiquement linéaire ou
géométrique de € est remplacée par une interpolation harmonique. Ce résultat peut étre
appliqué aussi bien dans le cas de I'équation de Poisson oil € est constant au cours de la

résolution que dans le cas des équations de continuité ot il dépend de ¢.

1.3. Discrétisation des équations de continuité statiques

On a vu précedemment que, dans le cas de I'équation de Poisson, la non-linéarité

provenait exclusivement du second membre gui ne comporte pas de termes différenticls,
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Dans les équations de continuité au contraire, il existe une non-linéarité dans 'expression
de la divergence des courants due aux densités de porteurs, ce qui améne A des termes

supplémentaires dans les équations linéarisées.

@it gl

i .
L= :i'ﬂ#n"f'- = glnu,) *1 =

+ | . - *4;‘ 4 ;
(a1 4 (g (el T

d'o: ~divily) = - &
q i 1 1=
et dong :

l ' = M:i 41 _ ?{"Fﬂr% e {ﬂ#n}ﬁ% hiy + (npg) H}ii '
dily) = hilh; + hiy) P hih; + hiy) faon @ haitlhs + Hiy) @h

1.3.1. Discrétisation des équations de continuité dynamiques

Les équations de continuité dynamiques sont discrétisées de maniére identique en
ce qui concerne la partie spatiale. Le schéma de discrétisation temporelle adopté est un
schéma complétement implicite afin d’assurer la stabilité inconditionnelle de I'algorithme

méme sous fortes polarisations. Léquation discrétisée de continuité, par exemple des

i o R |
électrons, est donc : - q=——t + div /i ¥0) = q Uy (D)
. ni*l : ; ¥ !
s0it encore : —q-—*m— + div KT -g UL = "QE'

Le probléme dynamique se caractérise donc par 'adjonction dans la matrice jaco-
bienne d’un terme diagonal qui devient prépondérant pour les faibles pas de temps. Dans
le cas de grands pas de temps au contraire, on retrouve le probléme statique : ceci nous
a conduit i utiliser un schéma de résolution trés proche et notamment 4 résoudre 1"équa-
tion de Poisson de maniére non-linéaire afin de retrouver les qualités de stabilité du sché-
ma global de resolution statique pour les grands pas de temps. Le schéma avec résolution

lin€aire de équation de Poisson s'est moniré en effer trés instable et présentant de gran-
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des difficultés de convergence pour des pas de temps supérieurs i la picoseconde alors
que le schéma non-linéaire est resté inconditionnellement stable quelque soit le pas de
temps utilise. Apres avoir explicité les schémas de discrétisation statique ¢t dynamique

nous allons maintenant détailler le schéma de résolution statique.

1.4. La résolution du probléme discret

1.4.1. Le schéma général

La méthode de résolution que nous avons retenue pour ce systéme de trois équa-
tions non-linéaires couplées est une méthode découplée de type Gummel [4]. A chaque
quation est associée une variable principale : le potentiel électrostatique ¢ pour I'égua-
tion de Poisson et le niveau de Fermi correspondant pour chaque équation de continuité
d'une espéce. Chaque équation est alors résolue uniquement sur sa variable principale.

Ce scheéma de résolution est illustré par la figure 1.

Nous avons également testé un schéma de résolution complétement couplé. Celui-
ci s'est avéré plus stable dans son mode de convergence, principalement du fait de la non-
recherche d'un point fixe entre les trois équations, mais il s'est avéré également beaucoup
plus lent et donc plus pénalisant globalement que la méthode découplée qui, aprés quel-
ques améliorations, a donné de trés bons résultats simultanément en temps de calcul et

en précision des résultats pour toutes sortes de dispositifs.

Chaque équation est résolue sur sa variable principale par une méthode de Newton-
Raphson. 1l est important de noter que, la méthode de Newton étant une méthode facile-
ment instable, le choix de la solution initiale est d’autant plus primordial que la non-
linéarité est forte. Or, dans le cas qui nous intéresse, les termes non-linéaires dépendent
grossierement de fagon exponentielle des inconnues &, ¢y, et by, : le choix d'une solution
initiale va done étre déterminant pour la rapidité et méme la convergence de I"algorithme.
Nous avons choisi dans le logiciel ETHER d'utiliser I'équilibre thermodynamique local

comme sclution mitiale ce gui consisie & obienir un potenticl discontinu en résolvant en
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Solution initiale : équilibre thermodynamique local
¥

Application de la tension
=gV, gl=gl+V, glmgls )

i

Résolution de I'équation de Poisson —
Fig'. ¢h#f)-0¢" = - Flg', ol gf)
L |
Résolution des équations de continuité
Fue' ' dneb)dgl = - Fig'. ok &)
Fle™ " gl gh)dets = - Fig' ol ¢0)

Stockage des résultats

Jigure 1 : Schéma de résolution découplé

chaque point le systéme suivant :

@ =-gin-p-dop) = 0 et P =¢p =0

Dans le cas de dispositifs & hétérostructures abruptes et 4 dopages constants par ré-
gion on aboutit aussi a un potentiel constant par région. Lapplication d'une tension est
ensuite effectuée par addition d'un potentiel linéaire dans la structure ce qui correspond,
du point de vue physique, au fait que les charges n"ont pas eu le temps de se deéplacer de-

puis Papplicanon de la tension.
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1.4.2. La méthode de Newton-Raphson et ses extensions

La méthode utilisée pour résoudre chaque équation discréte est une méthode de
Newton basée sur I'algorithme suivant

Xesr1 = X + dX, dXy = - F(X) . F(X)

On appelle équation linéarisée correspondant & F(X) = 0 I'équation :

F'{X)dX = - F(X)

Vanantes de la méthode de Newton

Pour les problémes particuliérement difficiles a résoudre et fortement instables il
est souvent avantageux de modifier la méthode de Newton afin d'éviter les incréments

trop grands. Cette modification peut s'effectuer sur plusieurs points.

On peut tout d"abord agir sur la mise i jour des variables aprés inversion du systéme
linéaire : celle-ci s'effectue en appliquant & l'incrément une fonction T de "damping”.
Lalgorithme devient alors :

Xes1 = X + T(dX,) dX = - F (X F(X)

|
B Ur

La fonction T que nous avons adoptée est:| T(x) = sgn(x) In(1 + fFlx[)

Dans la limite ol B tend vers (0, on retrouve la méthode de Hnm:m classique. Dans
le cas général cette formule consiste & amortir les amplitudes des incréments avec un fac-
teur damortissement . Enfin dans le cas o B est égal i Vinverse de Uy, la fonction T
correspond a effectuer un développement au premier ordre pour les densités de porteurs
dans le cas de la statistique de Boltzmann. En effet dans ce cas les expressions des densités

de porteurs sont :

s * g Bl
n=N.e5 el p=Ne %
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La mise a jour des potentiels se traduit alors par :

nk+l-n*¢%=u"'[]+ﬁ{fr|d'¢#|}#ﬁl=n*{l+‘:;£}
T

Il n’est également pas nécessaire de calculer exactement la matrice obtenue par déri-
vation de F car celle-ci peut comporter des termes dont les temps de calcul rendraient
inutilement coiiteuse la simulation. On utilise alors une approximation de F~ : ce sont des
méthodes dites de "guasi-Newton™, Cette technique a été employée notamment dans le
calcul des dérivées des divers termes de recombinaisons. Celles—ci sont calculées en se
plagant constamment ¢n statistique de Boltzmann ce qui ﬁmpliﬁu les expressions et n'en-

traine aucune altération dans la qualité de convergence.

1.43. Equation de Poisson linéarisée

La linéarisation de I'équation de Poisson est immédiate car les termes non-linéaires
sont tous regroupés au second membre. Si on reprend les notations déja utilisées pour

la discrétisation de I'éguation de Poisson on obtient :

DIA(i) dgy; + SUR(P) depjs | + SOU() dopiy = YUi) degy = depyy = 0

avec  Y(i) = c(n; - p; - dop,) - SUR(Y) (¢i+ 1= @) = SOUL) (¢ - ¢i-1)

On peut donc réécrire cette équation sous forme matricielle : A.dg = Y

A est une matrice tridiagonale (N.N), dé et Y sont des vecteurs de dimension N. A

chaque itération de 'algorithme de Newton-Raphson, on obtient dé en inversant la ma-

trice A : dp = A\ Y
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L4.4. Equations de continuité statiques linéarisées

Calculons tout d’abord la variation de la divergence du courant élecironiyue due

4 une variation du niveau de Fermi des électrons :

&I}édﬁu{f,,}jl{i} = (SUR\(i} + SURD)) dgi™ ' + (SOU(i) + SOUA)) dgly!
+ (DA () + DEAs() deply

Les termes SUR;, SOU; et DIA; correspondent aux termes déja rencontrés dans
I'équation de Poisson. Mais on voit aussi apparaitre des termes diis 4 la non-linéarité du

courant en fonction du niveau de Fermi (SUR;, SOU;, DIA;) :

SUR\G) = 2w ™t
hiki + hiy) DIA) = - SUR(i) - SOU (i)

%
st h'j;:[;?l:'}'hi-l}
: _ 2 i+1_ s +d
SURAI) = PRy L I ¢ d{r;-;i];t
no 2 dh-df' (i
| S0ly) = hi + ki hia % dgi;! :
L -2 R - ) dowy Y (- i) dinpa)
| DiAzi) = hi + hiy [ h; dd}, & hi-1 dgy ]

Si on suppose une interpolation linéaire des variables (mobilités, densités de por-
teurs, etc...) entre les noeuds du maillage. on peut réécrire ces derniers termes sous la for-
me suivante :
i+140is

VR = 20— P
SURMY = e ¥ )™ gl

#’ = 1'I'1'l":’- ; i-1 i’f Al

SOUS(f) =
DIAA) = —— Har_ [%+ - gl x Eﬂ':u—*ﬁ,tl dn,
x hi + by hi; iy - digh
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Dans le cas d’une interpolation harmonique ceci donne :

» ; " 3
M 'P-FI+1“#? My *3 dnj. |
SURI[I} hJ{hi + "*r—- l} n.n“.l:l" s d#n-r :

e ,'_:l_. 3 _
50UL(i) = —Pn=%n (""". ) dni-

hioy(hy + -‘lp.r-ﬂ nust | dgi!
) = {fﬁ-” ¢ (i), (th-¢iY) i)
DIAAi) e + o ::I(n,u.-.:] { (n,u" ) + s ( ] ] i

Les seconds membres des équations de continuité sont constitués des termes de re-
combinaisons U, et ne modifient que la diagonale de la matrice. Finalement, I"équation

de continuité statique des électrons linéarisée et discrétisée s'écrit :

DIAG) def, + SUR(i) dgiy** + SOUG) dgly' = Yi)  dgl = dgl¥ = 0

SUR(i) = SURy(i) + SURs{i)
SOU(i) = SOULI) + SOUsN)

avec dir,
DiA(i) = DIA(i) + DIAa(i) >

Yoli) = Unli) - SUR(i)(gh" ' - gh) - SOU0)(h = i = 1)

Pour I'équation de continuité des trous, les calculs et les raisonnements sont stricte-
ment identiques. 11 faut donc, comme dans le cas de I"équation de Poisson, résoudre un

systeme tridiagonal. de dimension N pour chaque equation de continuité :

Apdpy, = Y, i = ALY
Apdpy = Y, dp =

1.4.5. La méthode d'inversion

Les matrices obtenues aprés linéarisation des équation de Poisson et de continuité
sont toutes trichagonales. 11 est donc inutile de faire appel i des algorithmes d'inversion

penéraux. La méthode adoptée est une résolution de type Gauss par descente-remontée.
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Sa complexité est linéaire par rapport au nombre d'inconnues ce qui permet de trés bon-

nes performances en temps de caleul.

1.4.6. Le critére de convergence et le calcul des courants

Le vest d’arrét de algorithme de résolution consiste & imposer des incréments con-
sécutifs pour le potentiel électrostatique et les niveaux de Fermi inférieurs & une certaine
valeur € qui est généralement prise égale i 10-% Volr, Néanmoins les données intéressantes
du point de vue du concepteur de dispositifs ne sont pas essentiellement les inconnues du
probléme mais plutdt les valeurs des densités de porteurs, du champ électrique ainsi que
des densités de courants, Or le critere de convergence retenu n'assure pas de fagon forte
la conservation du courant total ce qui est pourtant une nécessité si I'on veut prétendre

avoir résolu le probléme physique.

En effet, si I'on considére une jonction P-N faiblement polarisée (quelques centai-
nes de millivolts) ou I'on suppose les recombinaisons nulles, les courants d'électrons et
de trous sont faibles et constants. Or le courant de chaque espéce est le produit des densi-
tés de porteurs par les mobilités et par les gradients des niveaux de Fermi correspondants
{cf. Ch. 1, § 3.3.1.) ce qui implique une correspondance presque exacte entre la dynami-
que des densités de porteurs a travers la jonction et la dynamigue des gradients de niveaux
de Fermi. Comme la premiére est typiquement de I'ordre de 10°° 3 10%, les incréments
des niveaux de Fermi, d'un pas de maillage sur l'autre dans la zone de porteurs majoritai-
res, sont de l'ordre de 107 ou 107 Volr, Ceux-ci sont donc numériguement nuls si le
probleme est résolu avec moins de vingt chiffres significatifs pour les niveaux de Fermi
et les courants déduits de ces gradients ne sont dus qu'au “bruit numérique™ de la résolu-

tion {(figure 2},

Afin de pouvoir calculer les courants méme dans des cas ou la dynamigue Uinterdit
de fagon directe. nous intégrons le taux de recombinaisons le long du dispositf ce qui nous
donne la variation du courant. puis choisissons deux points de caleul particuliers pour les

electrons et les trous correspondant aux endrois ou bes gradients de niveaux de Fermi sont
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Calewl du courarmt par
imtégration du faux de
recomiinaisons

|

Brutt numeéngue

Calewl du courant par
evaluation directe des
gradients de niveanx
de Fermu

L1111

x (m)

Jigure 2 : Bruit numérigue dans le calcul direct du courant

maximaux. Cette méthode nous a permis de calculer les courants de fagon trés précise
méme pour les cas de forts dopages ou de faible tension appliquée, et de s'affranchir ainsi

des problémes de "bruit numérique”.

1.4.7. L'influence du maillage sur la précision des résultats

La bonne connaissance de 'influence du maillage sur la précision des résultats est
indispensable si 'on désire disposer d'un pouvoir de prédiction fiable. Le maillage utilisé
dans le logiciel ETHER est un maillage géométrique A I'intérieur de chague couche : le
pas minimal est atteint aux interfaces avec les couches voisines et le pas maximal au milieu
de la couche. Afin d'estimer la qualité des résultats, nous avons étudié le gain d'un transi-
stor bipolaire 4 hérérojonction GaAs/GaAl As typique de longueur totale égale i 1 micron
(figure 3). Les simulations ont montré une grande dépendance initiale du gain pour des
pas de discrétisation jusqu'a 20 Angstroms puis une stabilisation assez lente au dela. Cette
dépendance relativement importante est trés certainement due i la discontinuité qui de-
mande un maillage trés fin aux abords de I'hétérojonction,

Afin de confirmer ce résultat nous avons mis au point un algorithme de maillage
adapté. Celui-ci utilise les résultats d'une simulation avec maillage geomeétrique classigue

afin de redéfinir un maillage don la densité de POints est grossierement inversement pro-
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(rain du fransistor
250
200 *
I.-E'D' x
-
100- * % maillage géométrigue
. :
| " - . Lo
50- Wl - x
matllage adapié
o (rnbre de
{J. ¥ i 1 1 1 ¥ | 1 1 1 T T T 1 L 13 T L] L Mﬂﬂ)
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taille du maillage

Jigure 3 : Influence du maillage sur la précision des résultats

portionnelle & la variation des inconnues. Ce type d"algorithme est assez facilement réali-
sable dans le cadre d'un logiciel unidimensionnel. Les simulations ont confirmé les résul-
tats précédents car nous avons trouvé des valeurs asymptotiques du gain trés proches et
mis en évidence une dépendance beaucoup moins importante de celui-ci en fonction de

la taille de maillage.

—

Le nombre de parametres intervenant dans la simulation d'un TBH étant considéra-
ble (données géométriques. constantes physiques des matériaux, impuretés, eic...), il est
pew vraisemblable de pouvoir obtenir un réel pouvoir de prédiction sur les valeurs exactes
de paramétres comme le gain, Lutihisatuon d'un logiciel de simulation numérique de ce
type consiste plus souvent a comparer les performances relatives de deux dispositifs. Dans
cette optique, on peut souvent se contenter en fait d'un maillage plus Eiche mais qui con-

serve neanmoins les hicrarchies de comportement en fonction des paramétres d'entriée.
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1.5. Organisation générale du logiciel ETHER

Le logiciel ETHER comprend un sous-ensemble de description géométrique de la

structure i simuler, une base de données compléte sur les matériaux III-V, une unité de

résolution des problémes d'équilibre thermodynamique, de comporiements statique et

dynamique et enfin I'unité de traitement graphique DAMIGO pour la visualisation des
résultats. Linterface avec 'utilisateur utilise le préprocesseur HERMES doté d'un langage
de commande convivial fonctionnant par mots—clefs et permettant une utilisation souple

orientée vers la CAO de dispositifs. Enfin l'organisation interne des données est assurie

par DAMSEL, un gestionnaire de base de données généraliste qui permet un partage aisé

des résultats entre les divers logiciels de simulation optoélectronique développé au labo-

ratoire (figure 4).

interface

utilisateur  Solveurs équilibre

——] Daaipion ] (7 )
géométrigue
Base de données
% matériaux

-,

mailleur

Vv

statigue

dynamique

Exploitation graphigue
|
LEECEERRETa,

Gestionnaire
de données

figure 4 : Organisation générale du logiciel ETHER
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L.5.1. La représentation des données physiques

Afin de pouvoir décrire le plus grand nombre de dispositifs possible, nous avons
choisi d'utiliser une base de données matériaux importante, développée au Laboratoire
de Bagneux par J.F. Palmier, et incluant les lois de comportement de la plupart des don-
nées physiques usuelles pour les matériaux IT1-V binaires ainsi que pour les matériaux

ternaires ou quaternaires dérivés, en fonction des dopages et des proportions d'alliages.

La majeure partie des logiciels de simulation de dispositifs est issue de la microélec-
tronigue silicium. C'est pourguoi ceux-ci considérent le plus souvent les données physi-
ques telles que laffinité ou la hauteur de bande interdite comme des constantes dans le
domaine simulé ou au mieux comme des constantes sur de grands sous-domaines dont
les dimensions sont bien supérieures aux dimensions typiques du maillage. Ceite repré-
sentation des données ne permet pas de décrire de fagon souple et générale les possibilités
offertes par la microélectronique III-V, telles que les hétérojonctions abruptes ou gra-

duelles, les super-réseaux ou encore les multipuits quantiques,

Nous avons donc choisi de représenter toutes les données physiques comme des don-
nées locales, constantes sur chaque boite associée 4 un noeud du maillage (cf. § 1.2.1.),
méme dans le cas d'un dispositif & homojonctions. Chaque donnée physique est donc re-
presentée dans la base de données par un tableau de dimension N, N étant la taille du
maillage utilisé dans la simulation. Ceci peut étre considéré comme une consommation
excessive el inutile de place mémoire mais les capacités grandissantes des ordinateurs ré-
duisent aujourd’hui cette contrainte a néant, au profit d'une souplesse vompléte dans la
description de la structure. Ceci nous a permis notamment d'effectuer de nombreuses si-
mulations sur des dispositifs comportant des gradualités dalliage trés diverses, notam-

ment dans le cas de 'optimisation des base graduelles pour les TBH GaAs/GaAlAs,

1.6. Validation du logiciel ETHER

La validation du logiciel ETHER a é1é effectuée. non seulement grice aux nombreu-

ses simulations gui seront exposées dans la suite de ce chapitre, mais également par la
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simulation d'une homojonction et d'une hétérojonction P-N en GaAs el AlGaAs, Les
geométries de ces jonctions sont identiques : une zone dopée p de longueur 0,1 pm et de
dopage 10" cm™, et une zone dopée n de longueur 0,4 jum et de dopage 10 cm- (figu-
re 5). Les recombinaisons introduites sont des recombinaisons non-radiatives de type
R5H avec des durées de vie de 1077 s. Nous avons reproduit ici les schémas de bande ainsi

que les caractéristiques simulées de ces jonctions en direct (figures 6 et 7.

On retrouve bien les caractéristiques classiques de jonction P=N en direct avec une

partie & faible polarisation ol le courant de recombinaisons domine (J = exp-[:TI;) et

une partie & plus forte polarisation ol apparait le courant de diffusion (J e "Ef*} )

puis la saturation lorsque la tension appliquée dépasse la hauteur de bande interdite.

-i- -l-
i1 Gads p .1 ym P
WL 10%em? 4L 10" en
3 T e = = b '
T i e e I % :_-_;-_:-. e )
Of e | o Mﬂh ,; O wn | ﬁﬁ&a ff&,“
1 10 cm= ]  10%em

figure 5 : Géométries des jonctions tests pour la validation de ETHER
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homajonction hétérojonction

figure 6 : Schémas de bandes et densités de porteurs dans les jonctions

Densité de courant ( log{A.cm™) )
6

4 homaojonction

courant de

0- diffusion hétérajonction

Couwrant de

recombinaizon

= 14JI T ™ T T T J 1 L
] 02 0.4 {6 0.5 1 1,2 1.4 1.6

Teasion (Volis)

figure 7 : Caractéristiques des jonctions tests simulées sur ETHER
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2. LA SIMULATION BIDIMENSIONNELLE : DENEB

Bien gue la simulation unidimensionnelle permette de traiter de nombreux problé-
mes comme nous le verrons par la suite, il nous est apparu indispensable de disposer d'un
outil de simulation bidimensionnelle, non seulement pour I'étude des dispositifs stricte-
ment 2D tels que les transistors a effet de champ, mais également pour pouvoir examiner
en dctail les effets induits par la géoméirie dans des composants tels que le transistor bipo-
laire. Afin d"assurer la compatibilité entre TITAN [1[-V, ETHER et ce nouveau logiciel,
nous avons décidé de conserver, dans la mesure du possible, Iarchitecture générale déji

utilisée permettant ainsi lintégration future dans un ensemble unigue.

2.1. Le modéle physique

Le modéle physique adopté dans le logiciel de simulation électrique bidimension-
nelle est exactement le méme que pour le cas unidimensionnel. Néanmoins la discrétisa-
tion choisie joue un rile important dans un probléme de ce type comportant de tris fortes
non-linéarités. le logiciel DENER partage la méme base de données matériaux que le
logiciel ETHER ce qui permet une facilité et une souplesse de communication accrues
pour les comparaisons entre les comportements unidimensionnel et bidimensionnel dun
meme dispositif (par exemple la mise en évidence et la caractérisation des effets parasites

bidimensionnels dans le transistor bipolaire).

2.2. La méthode numérique

Tout schéma de discrétisation aboutit i des non-conservations de certaines quanti-
t€s et & des pertes d'informations par rapport 4 la solution de "équation continue, pertes
qui deépendent du schéma et qui tendent vers zéro lorsque le pas de discrétisation diminue.
Cependant il existe des techniques de discrétisation qui permettent de bénéficier de la
conservation des quantités intéressantes méme dans le probléme discret. Cest pourguoi
aux elements finis de type P1|5] qui ont prouv &ire efficaces pour la résolution de "équa-

tion de Poisson, nous avons prefere pour les équations de continuité un schéma en ¢1é-
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ments finis de type Volumes Finis {ou Box-Method) afin d’assurer la conservation du cou-
rant méme dans le cas discret, conservation qui est capitale pour la bonne fiabilité

physique de la solution.
Nous allons donc présenter maintenant ce double schéma de discrétisation et détail-

ler ses conséquences sur la résolution du probléme discret.

2.1.1. La discrétisation de I'"équation de Poisson

La résolution de I'équation de Poisson a é1é effectuée en considérant une discrétiza-
tion de type P1 pour le potentiel électrostatique. Rappelons 'équation de Poisson :
div(eN¢) = L(n-p-dop) = - £
Eq £y
La formulation faible de ce probléme s’obtient en multipliant chaque membre par

un fonction test w puis en intégrant sur un domaine £ quelconque tel que w s"annule sur

sa frontiére :

{ wi(¥) divieVg) dr = f -w(@® £ ar
L a2 Ep

On obtient alors aprés intégration par parties :

} & Vi .ﬁ{t-dr:f w L dr
. L €

Lorsque I'on passe dans le domaine discret, le probléme revient donc i trouver une
fonction ¢y, vérifiant cette relation pour toute fonction wy, de base sur le maillage. Ces
derniéres sont indexées par les noeuds du maillage et sont linéaires par élément. Elles

vérifient les relations suivantes :
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wil) = &

La fonction ¢ s'écrit alors dans le domaine discret :  g{x) = 24;&,- wir)
i

51 on suppose que €, est constant par élément, la contribution de I'élément K, conte-

nant le noeud i, au premier membre de I'équation au noeud § se formule désormais :

f & Vi Vg dr = edk) Y { Vi Vwj dr |.g; = e(K) >aj
K [ oioewds K i

de K
Lesintégrales ¢y peuvent étre facilement calculées de fagon exacte dans le cas d'élé-

ments triangulaires. On pose K=(ijk) :

2| x k| Y2 i x.ik|

Il nous reste & évaluer la contribution au second membre qui fait appel 4 des fonc-
tions plus complexes telles que la fonction de Fermi. Comme le maillage ne fait appel qu'a
des éléments triangulaires. nous avons eu recours 4 une approximation appelée formule
4 trois points gui s'est avérée suffisante pour la précision des résultats

) + fj) + fik)
3

fhﬂ'ﬂ dr = airek) AU avec  aire(K) = %u}' x ik|
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La contribution de I"élément K au second membre de I'équation au noeud i se tra-

duit donc par :

—gaire(K)

36 . {Hi' = L= dﬂFl]

[l ne reste plus qu'a ajouter les contributions de tous les éléments entourant le noeud

i pour obtenir I'équation de Poisson discrétisée en ce noeud.

2.2.2. La discrétisation des équations de continuité : la Box Method bidimensionnelle

Cette méthode consiste & exprimer la divergence du courant autour de chagque
noeud du maillage grice a un contour formé par les médiatrices des éléments qui entou-

rent ce point :

En effer, si on reste dans le domaine continu, on peut intégrer I'équation de continui-

L€ statique sur un domaine £2 grice au théoréme de la divergence :

div J = U(F) d'on : I div J dr = J Uir) dr
&2 ¥ ]

donc : [ div ] d.m [ Jidm [ U dr
£ ¥l £

a2 etant la frontiere de £2,
J¥ etant la composante normale sortante du courant
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Ceci correspond done & prendre comme fonction de base pour exprimer les diver-

gences des courants et les taux de recombinaisons des fonctions constantes par boites :

Si on suppose que la composante normale sortante est constante sur chaque mor-
ceau de médiatrice entourant le point choisi, cette expression devient dans le domaine

discret :

Le domaine £2 choisi est donc le domaine délimité par les médiatrices des éléments
entourant le point i considéré. On voit immédiatement que ces domaines sont disjoints
et qu'ils recouvrent 'ensemble du maillage. Chacun de ces domaines est appelé "boite”
du noeud correspondant. Dans ce schéma, le taux de générations-recombinaisons U est

supposé constant sur chagque boite du maillage. I’ équation continue devient alors :

car Ji . e = V) U, V(£y) Eant le volume
nﬁ%ﬂ'ﬂg e e = R de la boite du noeud 1
cirfenr dhe §

On est donc ramené. grace & certe astuce d'intégration, i exprimer les composantes

normales du courant électrique sur chaque aréte du maillage. Or le courant de porteurs
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est donne par les équations de continuité :

jn = ﬂ'ﬂﬂnﬁ#’n el jp o @Frﬁ‘i"ﬂ

Le probléeme est alors ramené a I'expression du courant discrétisé sur une aréte,
¢'est-d-dire de maniére unidimensionnelle. On peut de plus, dans le cas de la statistique
de Boltzmann dans un milieu uniforme, calculer de fagon exacte ce courant en utlisant
les propriétés de la fonction exponentielle. Ceci est en revanche impossible avec la statisti-
que de Fermi-Dirac ou encore dans une hétérostructure. Nous allons donc maintenant

examiner scparément le cas d'un milieu uniforme et le cas général.

2.2.2.1. Statistigue de Bolizmann dans un milieu uniforme

Si on suppose le courant électronique constant sur une aréte Ay, on a

f A'E“T" (Jn-P) ds = { GNcttn €57 (Vn0) ds = Nty €77 [ﬁ?] -
Ay
#, #
= qNity €7 (€71 - £7r)

£ #
et dong : jﬂ_i.' _ Nty €7 {l‘:"% ~ ¢%r)
‘!'_4 el ds

Lintégrale du dénominateur peut étre calculée exactement dans le cas ol 1'on sup-
pose que le potentiel ¢ varie linéairement sur 'aréte Ay grice i la fonction de Bernoulli

B(x) :

b ]
b =a) ™
T ST, el A =
L : B(u(b) - uia)) e fate
] -
- Iy = .. iy
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On en tire finalement lexpression du courant le long de I'aréte [i,j] en fonction des

densités de porteurs :

B.‘, = B{M]
J#= %l{u_.- B n; By) if_,
i Bﬁ - _E{_'—l'.fl}

Le calcul est strictement identique dans le cas des trous.

2.2.2.2. Siatistique de Fermi-Dirac et miliewx discontinus

On ne peut plus obtenir une expression analytique exacte du courant et on utilise
alors la discrétisation déja employée dans le logiciel ETHER pour la simulation unidimen-
stonnelle. Néanmoins les propriétés de la “Box-Method”, ¢’est-a-dire la conservation du

flux de courant & travers la structure méme dans le schéma discret, restent présentes.

Les équations discrétes de continuité des porteurs sont alors :

¢ — o

artaurde |

Nous avons effectué des comparaisons dans ce cas entre une expression des courants
utilisant une moyenne arithmétique pour les densités de porteurs et I'expression choisie
qui utilise une moyenne harmonique. Les vitesses de convergence se sont révélées étre
relativement semblables ainsi que les profils obtenus pour le potentiel Electrostatique et
les njw:au; de Fermi. Cependant I'utilisation de la moyenne harmonique s'est avérée net-
tement supenieure pour la précision des flux notamment dans le cas de maillages "laches™
e qui est extrémement appréciable car cela permet d’obrenir un outil de simulation précis

el trés économigue en temps de caleul,

2.2.2.3. Le traiternent des angles obus

La méthode des volumes finis, ou “Bos-Method”, permet d'obtenir la conservation

du courant meme dans le probléme discret grice i un redecoupage du domaine de simula-
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ton. Cependant ce redécoupage perd sa validité lorsque I'on se trouve en présence d’an-
gles obtus dans le maillage onginel. En effet le domaine délimité par les médiatrices en-
tourant un noeud déborde, dans ce cas, des élémenis auxquels appartient ce noeud

{figure 8).

Jigure 8 : Probléme posé par un angle obtus

Il n'est théonquement plus possible dexprimer le flux du courant sur le périmétre
du domaine en considérant la composante normale du courant constante sur les médiatri-

ces concernées. Cependant on peut remédier a cet inconvénient par deux méthodes :

* La premuere consiste a supposer nulles les parties des médiatrices
situées hors des éléments immédiatement voisins et donc revient
a négliger la contribution du flux i travers celles—ci. Cette hypothé-
s¢ est souvent verifiée car si I'angle est faiblement obtus, les lon-
gueurs considerées sontpetites, et si I'angle est fortement obius,
les deux médiatrices sont proches et presque paralléles hors de 1'é-
lément, et donc les flux les traversant se compensent en grande par-

tie.

= Laseconde consiste a tenir compte dans le calcul du flux des contri-
butions des médiatrices externes mais par ailleurs a introduire la
médiatrice de longueur négative dans le caloul du flux autour des

deux noeuds vorsins. Cette methode est plus lowrde et plus colteuse
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en temps de calcul mais permet de mieux approcher théoriquement

la conservation du flux dans le probléme discret.

Les deux méthodes ont €té successivement testées dans le logiciel DENER et n'ont
pas montré de différences notables en ce qui concerne les résultats, la conservation du
courant ou le temps de calcul. 1l faut cependant noter que les maillages obtenus i partir
du mailleur de type Voronoi possédent en général moins de 2% d'angles obtus ce qui ex-
plique leur peu d'influence sur les simulations. Nous avons donc retenu la premiére mé-

thode pour sa simplicité de mise en oeuvre.

2.1.3. La cohérence entre I'équation de Poisson et les équations de continuité

Nous avons vu dans la discrétisation de I"équation de Poisson que la constante dié-
lectrique €tait en fait considérée comme constante par élément et non par boite associée
4 un noeud, i cause de la résolution en éléments finis P1 de I'équation de Poisson. Tl y
a donc en fait une incohérence dans la description et la discrétisation du matériau qui est
constant par élément pour I'équation de Poisson et constant par boite pour les équations
de continuité, et il faudrait en toute rigueur, pour lever cette incohérence, résoudre 1%-
quation de Poisson par la méthode des volumes finis. Cependant les solutions obtenues
pour I'équation de Poisson dépendent trés peu du schéma de discrétisation retenu et le
probléme ne peut apparaitre qu'a une hétérojonction abrupte. Or méme 1 la constante
di¢lectrique ne varie que dans de faibles proportions et de plus le maillage y est beaucoup
plus raffine pour la résolution des équations de continuité ce qui permet de considérer

finalement notre approximation comme justifice,

2.24. La résolution du probléme discret

Le schéma général adopté est identique a celui du logiciel ETHER, ¢'est-i-dire une
résolution decouplée des équations de Poisson et de continuité, en faisant appel i des meé-
thodes de Newton pour chacune ce qui nécessite i chaque pas de calcul l'inversion d'une
matrice. Cependant les dispositifs éudiés, et notamment ceux comportant des hétéros-

tructures, reclament des tailles de maillage importantes pour obtenir une modélisation
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précise ainsi qu'une convergence correcte. Il devient alors prohibitif, autant pour des rai-
sons de taille mémoire que de temps de calcul, d'inverser les matrices de Newton par des
méthodes classiques. Il a donc été nécessaire de faire appel a des techniques d'inversion

plus complexes et mettant & profit les types de matrices rencontrés.

224 1. Les méthodes d'inversion

Les équations utilisées dans le modéle sont des équations aux dérivées partielles lo-
cales sans terme intégral. Les matrices déduites de la linéarisation des équations de Pois-
son et des équations de continuité ont donc des structures "creuses™ ce qui signifie que
la majorité de leurs coefficients sont nuls. 11 est donc i;nutilement coiiteux de stocker
celles-ci sous forme de matrice carrée NxN. Nous avons donc opté pour un stockage de
type "Morse” dans le cas de ces matrices, stockage dont la particularité est de ne conserver
que les coefficients non-nuls ainsi que deux tableaux entiers référencant leurs positions

dans la matrice |6].

Les méthodes d'inversion retenues sont des méthodes de gradient conjugué qui opé-
rent de maniére itérative et sont plus performantes en matiére de précision, de taille mé-
moire et de temps CPU. Elles sont donc tout a fait adaptées & la résolution des grands
systémes qui sont fréquemment rencontrés dans la simulation électrique des dispositifs,
¢tant données les tailles de maillage nécessaires pour décrire correctement des interfaces
telles que des hétérojonctions abruptes. Ces méthodes dinversion peuvent étre utilisées
avec des préconditionneurs dont le principe consiste 3 construire, & partir de la matrice
A & inverser, une seconde matrice M puis A résoudre le systéme M Ax = M™% par gra-
dient conjugué. La vitesse de résolution ainsi que la précision du résultat sont grandement

dLCrues.

Léquation de Poisson fournit une matrice symétrique et est résolue par une méthode
de gradient conjugué (routine SIMGCD de MODULEF) [7]. Les équations de continuité
aboutissent & des matrices asymétriques qui sont préconditionnées par une méthode de
décomposition LU incompléte (routines COLULD et CDLU2D) puis inversées par un al-

gorithme de bigradient conjugué (routine DGRATD). Des comparaisons de ces diverses
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methodes avee des algorithmes d'inversion directe ont été effectuées par K. Hane |8] et
ont montré la trés nette supériorité des premiéres aussi bien en temps CPU gu'en prici-

sion de la solution.

2.3, Organisation générale du logiciel DENER

Le logiciel DENERB, contrairement au logiciel ETHER, ne possede pas de module
interne de description des structures géométriques et physiques & simuler. 1l utilise pour
cela comme préprocesseur le logiciel TITAN 111~V qui est une évolution du logiciel
TITAN spécialement destinée a la simulation de la fabrication des dispositifs I1I-V. Lin-
terface entre les deux logiciels est assurée par un fichier grice au gestionnaire de données
commun qu’ils utilisent. DENEEB posséde cependant une base de données matériauxiden-
tique a celle utilisée dans ETHER et affecte lui-méme dans la structure les valeurs des
constantes physiques nécessaires 4 la simulation électrique, ce qui autorise une grande

souplesse dans la stratégie de simulation.

Il est également possible de simuler la fabrication d'un dispositif griice au logiciel
TITAN IH-V, de réaliser une coupe unidimensionnelle i I'endroit voulu dans ce dispositif,
puis de simuler son comportement électrique avec le logiciel ETHER. Cette organisation

croisée (figure 9) maintient une trés grande cohérence interne et nous permet de compa-

Jigure 9 : Ensemble logiciel de simulation
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rer les comportements intrinséques et les phénoménes parasites de nombreux compo-

sants.

2.4. Validation de DENEB par ETHER

La premiére étape dans I'utilisation du logiciel DENERB a été sa validation sur les
dispositifs quasi-unidimensionnels griice au logiciel ETHER. Nous avons utilisé comme
dispositifs tests deux jonctions P-N, une homojonction en GaAs et une hétérojonction

GaAs/GaAlAs. Les géométries des deux diodes sont représentées sur la figure 10. Le

I - \
CraAds Gadlds
% F"Fl- 1018 cm;i’ l "'"f 1018 E!ﬁ

: e S .: 3
Gapm | oo O¢um |\ Gadsn
e 1y

i
=

0.5 o 0.5 prn

Jigure 10 : Géométries des jonctions tests pour la validation de DENEB

meme maillage a été utilisé aussi bien dans ETHER que dans DENEB pour simuler I'ho-
mojonction ou Phétérojonction. Il comprend 850 nocuds et 1600 éléments triangulaires

(figure 11).

Les résultats de simulation (figures 12 et 13) omt montré un trés bon accord entre
les simulations unidimensionnelles et bidimensionnelles, dans toutes les parties de la ca-
ractéristique (courant de recombinaison, courant de diffusion, saturation) hormis dans le
bas de la caractéristique ol 'on retrouve les problémes de précision numérique déja ren-
contres dans EFHER. Ceux—ci ne peuvent plus étre contournés aussi simplement gue dans
le cas unidimensionnel o ils ont ¢1é résolus en intégrant les taux de recombinaison. Néan-
moins la conservation du courant dans le cas bidimensionnel a été assurée i moins de

0.1% dans wut le reste de la caracténistique. Les temps de simulation pour un point de
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Jigure 11 : Maillage des jonctions quasi-unidimensionnelles

Densité de courant (A.cm™) —— ETHER « x DENEB

homojonction

hérérojonction

~14 T - T T . ' v 1
i 02 0.4 (.6 0.8 I i.2 1.4 1.6

Tension (Volis)
Jigure 12 : Caractéristiques des jonctions tesis simulées sur DENER et ETHER
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dans 'hemajonction polarisée en direct

éll

figure 13 :

polarisation sont de quelques minutes de temps CPU sur un ealculateur vectoriel de type

CONVEX.
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dans I'hétérajonction polarisée en direct

ély

figure 14
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3. PROBLEMES RESOLUS

Les logiciels de simulation numérique présentés dans cette thése ont été congus afin
de pouvoir étudier le plus finement possible la grande variété de composants et de disposi-

tifs réalisés au Laboratoire de Bagneux.

Deux types de transistor sont développés sur matériaux 1=V : des transistors bipo-
laires {et plus particulierement le Transistor Bipolaire 4 Hétérojonction GaAs/GaAlAs)
et des transistors 4 effet de champ (par exemple sur substrat InP afin de réaliser I'intégra-
tion du laser et de son transistor de commande). Les comportements électriques de ces
deux dispositifs sont profondément différents : en effet, alors que le transport est essentiel-
lement unidimensionnel dans un transistor bipolaire, et que les effets bidimensionnels
peuvent y étre considérés comme des perturbations, le comportement électrique d'un

transistor a effet de champ nécessite un traitement immédiatement bidimensionnel.

Nous nous sommes attachés plus spécialement i I'étude et 'optimisation du TBH
qui présente de nombreuses difficultés en simulation numérique, aussi bien sur le plan
théorique - le transport est essentiellement perpendiculaire i 1'hétérojonction - que sur
le plan pratique - il nécessite un maillage trés dense autour de I'hétérojonction -. Nous
allons donc briévement décrire les propriétés et les avamag;:s d'un tel dispositif puis nous
présenterons des études unidimensionnelies et bidimensionnelles portant sur des points

critiques de son fonctionnement électrique.

3.1. Theéorie du TBH GaAs / GaAlAs

3.1.1. Les matériaux Gaas el GaAlAs

L' arséniure de gallium {GaAs) est un matériau ITT-V i transition directe, c'est—i-
dire permettant les phénoménes de générations et de recombinaisons de porteurs sans
intervention de phonons (le minimum de la bande de conduction et le maximum de la ban-
de de valence sont tous les deux au centre de la zone de Brillouin). ce qui lui confére des

propriétés clectromyues et opligues intéressantes. De plus sa mobilité électronigque éle-
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vie et sa grande largeur de bande interdite lui autorisent des performances électroniques
supérieures a celle du silicium,

De plus il présente un accord de maille presque parfait avec le composé ternaire
GaAlAs ce qui permet de réaliser des hétérojonctions sans contrainte mécanique afin d'a-

boutir & des propriétés de confinement optique ou électrique.

3.1.2. Les avantages de I’hétérojonetion

Le gain statique en courant d'un transistor bipolaire est essentiellement déterminé
par le rapport du produit dopage-mobilité dans I'émetteur sur le méme produit dans la
base. La nécessité d’obtenir un gain substantiel, notamment dans les applications de puis-
sance, interdit des dopages de base trop importants dans des transistors bipolaires classi-
ques, ¢ qui entraine un temps de transit dans la base plus élevé et ainsi une limitation

des performances fréquentielles du composant.

L introduction d'un émetteur en GaAlAs crée une barriére de potentiel pour les
trous bien plus importante que celle des électrons et augmente dans des proportions con-
sidérables I'efficacité d'injection de la diode émetteur-base, autorisant par conséquent

des performances en fréquence bien supérieures.

3.2. Etude unidimensionnelle du transistor bipolaire & hétérojonction

Le premier logiciel développé, ETHER, qui simule le transport unidimensionnel des
€lectrons et des trous, a donc été congu pour la modélisation et I'optimisation des transi-
stors bipolaires 9], ainsi que plus généralement pour I'étude des dispositifs 4 comporte-
ment électrique principalement unidimensionnel. Maziar et al, ont montré en 1987 que
le modéle de dérive-diffusion était adapté i la simulation de transistors bipolaires pour
des épaisseurs totales de base supérieures a 1000 A [10]. Nous avons donc choisi d'illus-
trer la souplesse d'unlisation et les performances de ce logiciel par I'éude de deux problé-

mes sensibles dans les transistors bipolaires :

* Etude de 'influence sur le gain statique d'un TBH d'une gradualité

dalummium dans 'émetteur et dans la base.
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* Emde de 'influence sur la tension de seuil Eémetieur—base de la dif-

fusion de dopants de base vers I'émetteur.

Enfin, bien que ce logiciel ne soit pas destiné a la simulation des transistors i effet
de champ, il est néanmoins possible de 'utiliser pour éudier les structures transverses

de canaux de transistor a effet de champ sous diverses polarisations de grille.

3.2.1. Etude de I'influence de la diffusion de dopants de base vers I"émetteur

Comme nous I'avons déja vu, la nécessité d’améliorer les performances fréquentiel-
les des transistors bipolaires a hétérojonction entraine Faugmentation des dopages de
base afin de réduire la résistance de base et donc le temps de transit des porteurs dans
celle-ci. Ces niveaux de dopage peuvent actuellement atteindre des valeurs largement su-

périeures 4 10" atomes.cm™ [11],

Lors de la réalisation d’'un TBH & fort dopage de base, une partie de ces dopants
de base diffusent vers I'émetteur, déplagant ainsi la jonction électrique et diminuant dans
des proportions considérables les performances théoriques de ces dispositifs. Un des pro-
blemes principaux en vue d'améliorer les performances de ces transistors consiste donc

d maitriser la diffusion de ces dopants de la base vers I'émetteur.

Lobjet de cette émude est d'identifier et de caractériser grice i un ou plusieurs para-
metres électrigues, facilement accessibles par la mesure, la diffusion de ces dopants de

la base vers I'émetteur pour diverses configurations du transistor.

Le niveau de diffusion ne peut pas facilement étre déduit du gain statique du transi-
stor car celui-ci dépend de nombreux autres paramétres (recombinaisons de surface et
de volume, durée de vie des porteurs, etc...). De plus le maximum du gain statique intrinsé-
(que ne peut pas toujours etre atteint : pour les grandes géométries de transistor les densi-
tés de courant correspondantes ne peuvent etre obtenues (effets thermiques) et sur les

petites géométries les recombinaison de surface entrainent une réduction du gain.

Nous avons finalement trouveé que la tension de seuil émetteur—base Vg est un trés

bon indicateur de la diffusion des dopants p* vers I'émetteur. Pour le mettre en évidence
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nous avons commenceé par étudier I'influence sur cette tension de seuil successivement
de I'épaisseur de la gradualité en aluminium, des dopages de base et d'émetteur. Les simu-
lations ont été effectuées sur le logiciel ETHER pour un courant d’émetteur de
110 A.cm, pour lequel les résistances série sont négligeables. La structure de base simu-

lée est la suivante :

3 T
e "":_1 i g e
Base Emetteur i

v Y. -
PRERULARE §| ¢ wzao?

e o
s

e - P

300 A 2000 A

1300 A

La premiére série de simulations a porté sur l'influence de 'épaisseur de la graduali-
té en aluminium sur la tension de seuil Mg . On peut constater que celle-ci atteint trés

vite un niveau stable correspondant & la tension de seuil de I'homojonction en GaAs.

Tension de seuil (Volis)
1,40
A GaAlAS o0 0
g 0 %_M
1,35 PO
"% Basc Emerneur
> 31019 2 1017
1,31 : 30A 2300 A
‘. -
1,25 k.
=
=M= - b —— =}
1,2 ; : " ' '
{0 50 100 150 200 250 300
Epaisseur de gradualité (A)

Comme le contrile sur I"épaisseur de gradualité est i peu prés de 2% et que celle~ci
a €1é choisie égale i 300 A, elle n'est d'aucune influence sur la variation de tension de

seuil.
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Nous avons ensuite étudié le comportement de la tension de seuil en fonction des
niveaux de dopage dans I'émetteur et dans la base, pour une structure sans diffusion et
avec une épaisseur de gradualité de 300 A. Celui-ci s'est révélé pratiquement indépen-
dant du niveau de dopage de I'émetteur. En revanche une variation du dopage de base
de 2.10% em™ i 3.10" ¢m~? entraine une variation de de la tension de seuil de 55 mV,
Comme le dopage de base est controlé & mieux de 10%, cette cause de variation est con-

nue el quantifice.

Tension de seud (Volrs)
1.24- A ]
X, i

1,22 e ;

1 Ve (Ng)
1,20- i Ve (Np)

1"
1,18
n'r

I,lﬁ T T 0T T TTTEm T I B R R T TTTTTT T T T TFTTFFTY £l

1016 1017 1018 1017 ¢ 1020  niveau de

dopage (cm™)

Nous avons enfin exploré, pour différentes valeurs de dopage de base, I'influence
sur la-tension de seuil de la diffusion des dopants de base vers I'émetteur. La diffusion
a été modélisée i I'aide d'un simple modéle exponentiel. Les résultats montrent claire-
ment une importante variation de la tension de seuil puisque celle—ci passe de 1,22V 4
1,50V (figure 15) lorsque les dopants diffusent dans toute 'épaisseur de la zone graduelle.
Lorsque la diffusion est encore supérieure, il n'y a plus de variation de la tension de seuil

mais le gain statigue du transistor chute considérablement.

Afin de valider ces résultats de simulation. cing plagues ont été réalisées au Labora-

toire, en technologie double-mesa et en ne Baisant varier a chaque fois que le dopage de
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Tension de sewil (Volis)
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JSigure 15 : Evolution de la tension de seuil en fonction de la diffusion

base N et les conditions de croissance. Pour chacun de ces transistors nous avons mesuré

le gain statique en courant et la tension de seuil émetteur—base Vpg. A partir de ces résul-

tats et des simulations précédentes, nous avons pu remonter aux longueurs de diffusion

dans I'émetteur. Le tableau ci-dessous résume les divers résultats -

n | Natem™) | B | Vae V)| diffusion (um) | SIMS (um)]
1 2. 1018 4(M) 1.17 il ud

2 3,10 15 1.41 145 360

3 1,5.10"% i) 127 55 280

4 1.5.101 30 1.25 45 400

3 3.10" 35 1,22 0 ud

On peut donc constater que le transistor n%1, faiblement dopé et servant de référen-

ce, a, d'aprés la simulation, une diffusion nulle dans I'émetteur. Ce résultat est d"ailleurs

confirmé par les mesures SIMS. La tension de seuil du transistor n'2, i croissance non-

uptimisee. correspond i une diffusion importante de 145 A, Enfin les transistors 3. 4 ef
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3. i croissance optimisée et fort dopage de base, ont des diffusions beaucoup moins im-

portantes voire nulle d’aprés la simulation,

Lesvaleurs de diffusion obtenues par mesure de la tension de seuil Myg et comparai-
son avec la simulation peuvent étre considérées comme beaucoup plus fiables que les me-
sures directes SIMS qui ne donnent qu'un ordre de grandeur. Ces résultats recoupent bien

les mesures de gain statique si I'on compare & dopage de base égal.

Ces simulations ont donc permis d'exhiber la diffusion des dopants de base vers I'é-
melteur comme cause principale de la variation de la wn:iljun de seuil émetteur-base. On
peut ainsi disposer d'une mesure facilement réalisable et trés fine de cette diffusion. Les
mesures effectuées sur les dispositifs réalisés ont permis de confirmer ces résultats avec
un tres bon accord et ont validé la technique MOCVD pour la fabrication de TBH a fort
dopage de base sans diffusion dans I'émetteur [12).

3.2.2. Etude et optimisation de gradualités en aluminium dans la diode émetteur-base

Le but de cette étude est d'essayer de quantifier, i I'aide de simulations numériques,
Finfluence de gradualités d'aluminium dans la base et dans I'émetteur sur les performan-

ces statiques des transistors bipolaires.

Les transistors €tudiés sont des transistors bipolaires GaAs/GaAlAs réalisés au La-
boratoire de Bagneux. Lexistence d'une hétérojonction abrupte i l'interface émetteur—
base introduit une barriére de potentiel rés fine dans le bas de la bande de conduction,
appelée aussi "spike”, qui géne le passage des électrons, diminue le courant électronique
et par voie de conséquence le gain du transistor, Une solution envisagée pour remédier
a cet effet consiste 2 introduire dans la base ainsi que dans I'émetteur une gradualité d'al-
liage en aluminium qui "lisse” I'énergie de bas de bande de conduction et favorise ainsi
le passage des électrons de I'émetteur vers la base (figures 16 et 17), augmentant par li-

méme le gain du transistor,

Nous avons mené cette etude en plusieurs €tapes. Tour d"abord nows avons examiné

Pinfluence d'une gradualite dans 'émetteur seulement, en fonction de son Epaisseur et
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la hauteur de gradualité, puis I'influence de celle-ci couplée i une gradualité dans la base
cgalement. Ce schéma a été renouvelé pour deux valeurs de durée de vie non-radiatives

afin de mieux comprendre 'influence des recombinaisons sur cette structure.

Nous avons commencé par prendre, pour les durées de vie non-radiatives des por-

teurs, une valeur de 5.10°% s ce qui correspond i des recombinaisons peu importantes.

3.2.2.1. Premiére étape : gradualité d'émettenr continue

|
émettey base collecteur
n 2.10! p510¥ | a0
30% : '

faias E\ ' Gaas
| B 0%
i -

T (3000-x) A X TT0A L 20WA -

Drans cette premiére étape nous faisons donc varier I'épaisseur de la gradualité dans
I'émetteur. On peut constater qu'on obtient une amélioration tris importante du gain en
passant d'une hétérojonction abrupte i une hétérojonction graduelle (figure 18). De plus,
celui-ci sature lorsque I'épaisseur de la gradualité dépasse les 600 A, auquel cas on retrou-

ve pratiquement I'homojonction en GaAs pour la diode émetteur-base.

3.2.2.2. Deuxiéme étape : gradualité d'émeticur discontinue

Nous avons ensuite conservé la base enticrement en GaAs et étudié Uinfluence du
pourcentage d'aluminium GE & linterface émetteur-base, pour une épaisseur de gradua- - —

lité de 600 A, ce qui donne la structure suivante -

emetteur base collecteur
n 2.10% p 5.101 n 10V
30% :
oot i\\ GE% GaAs
| 0%

240 A WA NN A 2000 A
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Le résultat obtenu par simulation a montré une décroissance réguliére du gain a par-
tir de GE = 0% (figure 19), ce qui confirme la supériorité de la gradualité devant une
jonction méme faiblement abrupte. Cependant, I'éventualité d'une gradualité dans la
base nous a conduit & envisager des pourcentages d'aluminium non-nuls i linterface

emelteur-base.

3.2.2.3. Troisiéme érape : gradualités dans ' émetieur et dans la base

Nous avons donc introduit dans la base une gradualité dont nous avons fait varier
la valeur a l'interface émetteur-base. La gradualité d*émerteur a, quant-i-clle, été main-

tenue constante, de 30% a 15%, toujours pour une épaisseur de 600 A -

émet:euj; base collecteur
n 2.10° ps.10Y | T nio!
GaAlAs |1‘\“'--. 15% GaAs
| ke
: GB% - e
) 2400 A T 600 A 000 A . 2000 A

Les résultats ont montré de maniére systématique une diminution du gain suite &
Pintroduction d'une gradualité d'aluminium dans la base (figure 20). Ceci peut paraitre
surprenant et nous a conduit @ mener i nouveau la méme étude en changeant les durées
de vie non-radiatives dans les matériaux. Celles—ci ont done été portées a 107 seconde

dans les simulations suivantes.

3.2.2.4. Premiére étape : gradualité d'émerteur continue

i1
emetteur base collecteur
n 2.10% p 5. 10" n 1017
305 :
GaAlAs : GaAs
I s

-

(3000 - x) A X JK A 00 A
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Un reprend donc la méme structure mais en modifiant simplement les taux de re-
combinaisons. Les résultats font maintenant apparaitre un optimum du gain en fonction
de I'épaisseur de la gradualité, pour une valeur d'environ 200 A (figure 21). Ceci est tout
a fait nouveau et peut étre interprété grice aux recombinaisons. En effet celles-ci sont
plus importantes, 3 durées de vie comparables, dans un matériau i petite hauteur de ban-
de interdite. Or lintroduction d'une gradualité dans I'émetteur diminue la hauteur de
bande interdite et donc augmente ces recombinaisons non-radiatives qui alterent le gain.
Un optimum est donc obtenu qui correspond & un compromis entre les avantages de la

gradualité et les inconvénients des plus fortes recombinaisons.

3.2.2.5. Deuxiéme étape : gradualité d'émenteur discontinue

On fait donc varier maintenant la valeur du pourcentage d’aluminium i l'interface

émetteur-base, ceci pour diverses épaisseurs de gradualité d'émetteur,

emelte base mllecre%u
- n2.10 p 5.10¢ n 10!
ki i\\ GE% GaAs
| 0%
|
(2000 - x) A x  100A 2000 A

Les résultats obtenus par simulation sur ETHER confirment les résultats précédents
et on observe un optimum dépendant de |'épaisseur de la gradualité, mais qui se situe ce-

pendant entre GE=10% et GE=15% de fagon générale (figure 22),

3.2.2.0. Troisiéme étape : gradualité dans 'émeneur et dans la base

Comme dans le cas des faibles recombinaisons, on introduit maintenant une gradua-

lité dans la base pour diverses valeurs 'épaisseurs de base, L'épaisseur de la gradualité
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d'émetteur a €€ fixée a 600 A,

I
emetteur base collecteur
n 2,10V P10 n 10!
30w i
I
I GB% ]
{3000 - x) A x 1000 A 2000 A ="

Les simulations ont €té menées pour trois épaisseurs de base différentes. On peut
constater que les trois courbes présentent maintenant un maximum pour des valeurs de
GB de l'ordre de quelques % (figure 23). Bien que ces résultats ne mettent pas en éviden-
ce de fagon nette 'avantage d'une gradualité dans la base, ils prouvent que les recombi-
naisons peuvent fortement influer sur les performances et le comportement du transistor,
Lintérét de la base graduelle apparait alors dans le cas de matériaux dégradés ou d'inter-
tace comportant de nombreux défauts cristallins, générateurs de forts taux de recombinai-

50Ns.

En conclusion, nous avons donc constaté, par des simulations sur le logiciel ETHER,
que dans le cas de recombinaisons non-radiatives relativement importantes, l'introduc-
tion d'une gradualité d'aluminium dans "émetteur permettait de faire multiplier le gain
statique du TBH par un facteur supérieur a 10 (20- > 300), que I'optimum n’était pas at-
teint pour une gradualité totale et continue, ¢t enfin que lintroduction conjointe d'une
légére gradualité dans la base permettait d améliorer encore de fagon substantielle le gain

(300 - = 500).

3.2.2.7. Comparaison simulations—expériences

Plusicurs plaques TBH ont &té réalisées au Laboratoire de Bagneux afin de valider
ces nombreuses simulations. Malheureusement les optimisations précédentes sont assez
fines et supposent des structures les plus proches possibles des structures théoriques simu-
lees ce qui n'a pas €1€ le cas. En effet des phénoménes parasites liés aux recombinaisons

de surface et a la diffusion de dopants de base dans I'émetteur (simulée plus haut) ont lissé
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les gains des TBH et n’ont donc pas permis d'observer ces améliorations dues aux gradua-
lités d"aluminium. Néanmoins I'examen de la littérature correspondante permel de confir-

mer relativement les effets observés dans nos simulations,
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3.3. Etude bidimensionnelle du transistor bipolaire a hétérojonction

Bien que le fonctionnement d'un transistor bipolaire soit fondamentalement unidi-
mensionnel, la réduction constante des dimensions des dispositifs entraine des effets in-
duits par la géométrie du dispositif que les concepteurs ne peuvent pas se permetire de
négliger dans le cadre d'une optimisation toujours plus poussée des performances. 11 est
donc dorénavant nécessaire de pouvoir disposer d'un vutil de simulation bidimensionnel-
le afin d’explorer des effets tels que la focalisation-défocalisation du courant ou bien des
phénomenes parasites tels que les recombinaisons de surface qui peuvent perturber consi-

dérablement les performances intrinséques théoriques du transistor.

Ce logiciel ayant été mis au point au cours des derniers mois, une étude exhaustive
de l'influence des phénoménes parasites n'a pu étre menée. Nous avons donc choisi, pour
illustrer cette partie, de démontrer la validité de 'approche numérique et plus particulié-
rement les capacités du logiciel DENES dans I'étude du transistor bipolaire i hétérojone-
tion GaAs/GaAlAs.

3.3.1. La géométrie de la structure

Nous avons donc délibérément opté pour une structure géométrique relativement
simple mais ol I'on pourra observer les problémes et les effets caractéristiques du TBH.

La structure retenue est illustrée par la figure 24,

La structure du transistor a £té réalisé par le logiciel TITAN 111V grice i un fichier
de commande puis transférée dans un fichier binaire afin de servir d’entrée au logiciel
DENEB. Pour réaliser le maillage nous avons tenu compte des problémes crisés par la
simulation de la jonction en inverse qui entraine une variation trés rapide des niveaux
de Fermi et du potentiel & l'interface base—collecteur (figure 25). Le collecteur a donc é1é
réalisé en deux parties, une premiére partant du contact ohmique de collectewr, d'épais-
seur .46 pm et maillée assez grossierement. et une seconde, d'épaisseur 0,04 pm, 4 l'in-

terface collecieur-base. Le maillage obtenu contient 987 noeuds et 1929 &léments. On
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Ul pon Collecteur GaAs n 2.10

gt L S A A A S

Jigure 24 : Structure du transistor bipolaire a hétérojonction

figure 25 : Maillage du transistor

voit ici tout Fintérét du mailleur de Voronoi qui permet d'obtenir des tailles de maillage

tres réduites tout en simulant finement les zones sensibles.

33.2. La simulation du dispositif

La simulation du transistor a été effectuée en statistique de Fermi-Dirac, en incluant
les lois de mobilités du GaAs et du GaAlAs et les recombinaisons RSH avec des durées

de vie non-radiatives de 1077 seconde pour les electrons et les trous (figures 26 ¢t 27).
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On peut donc grice a ce type de simulation étudier les effets de focalisation ou de
défocalisation des lignes de courant dans le transistor (figure 27) et identifier les effets
strictement bidimensionnels en comparant des simulations 1D effectuées sur le logiciel

ETHER et les coupes des résultats 2D obtenus par DENEB (figures 28 et 29),
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Chapitre 4

Simulation de la propagation optique
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1. GENERALITES

Les dispositifs utilisant des guides optiques intégrés prennent une part de plus en
plus importante dans I'ensemble des chaines de liaisons par fibres optiques. Que ce soit
le modulatewr électrooprigue, qui par effet Pockel, permet de moduler de maniére externe
la lumicre émise d’une source lumineuse afin de transporter 'information numérique, ou
les divers types de jonctions (en Y, & plusieurs branches, etc.), l'optique guidée intégrée
sert a définir les interconnexions lumineuses et les diverses fonctions de base des circuits

intégrés "photoniques” (PIC) ou mixtes électriques—optiques (OEIC) [1].

Plusieurs solutions technologiques sont possibles pour réaliser de tels circuits - le
matériau classique de l'optique intégrée, le niobate de lithium, peut étre utilisé pour réali-
ser des circuits passifs avec des diffusions localisée de titane afin de définir les guides 2],
d’autres préferent le silicium, etc. Si I'on souhaite intégrer sur le méme circuit des fonc-
tions d’émission ou de réception de lumiére, les matériaux M-V se prétent trés bien i
la réalisation 4 la fois de composants comme les lasers, les photodiodes, les dispositifs
€lectroniques et les guides optiques, méme si parfois leur perte est plus importante que
dans le niobate de lithium. En utilisant les possibilités de I'épitaxie de matériaux d'indice
lumineux différents et des structures ruban, les guides peuvent étre aisément réalisés de

mani¢re compatible avec les composants actifs.

Bien quil suit_ possible dans certaines conditions d'obtenir des solutions analytiques
exactes des champs Clectriques ou magnétiques propagés | 3], les possibilités offertes par
la technologie sont telles que des outils de conception deviennent indispensables pour
pouvoir calculer a priori, la propagation de la lumiére dans de tels guides, qui peuvent

avoir des formes de plus en plus compliquées.

Un calcul rigoureux de ces phénoménes de propagation lumineuse dans des guides
passe par la résolution a trois dimensions, dans des péométries réalistes des equations Jde

Maxwell, qui peavent, sous certaines hypothéses de modes de Propagalion s¢ ramener i
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I'équation d'Helmholtz. De tels calculs sont excessivement lourds et se prétent mal i une

utilisation dans un environnement de conception,

Il'a donc été nécessaire de concevoir et de réaliser un logiciel permettant de répon-
dre en partie aux besoins exprimés par les personnes chargées de la conception de tels
circuits utilisant des guides optiques intégrés, grice a une description aisée des problémes
a traiter, i un algorithme performant de résolution des équations de propagation et enfin
4 une exploitation facile, orientée utilisateur, autorisant des possibilités graphiques de vi-

sualisation des résultars étendues,

Dans ce chapitre nous allons tout d’abord étudier le modéle physique adapté i la
simulation rapide des dispositifs d'optique guidée et plus particuliérement les conditions
de validité de I'"équation d'Helmholtz scalaire pour la modélisation de la propagation,
Nous décrirons ensuite les solutions adoptées dans le logiciel ALCOR qui permet la si-
mulation de la propagation d’une onde optique dans une structure tridimensionnelle par
la méthode du faisceau propagé (Beam Fropagation Method) couplée avec un calcul d'indi-
ce effectif. Ce logiciel sera pour finir appliqué i I'étude et I'optimisation des guides cour-

bes sur subsirat niobate de lithinm.
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2. LE MODELE PHYSIQUE

2.1. Les équations d"Helmholtz vectorielles

Le modéle physique fondamental est bien évidemment le systéme constitué par les

equations de Maxwell dans la matiére :

divD=p (4.1 rot H - 95? = J (4.3) D=¢E (4.5)
- . B - _ .
divB=0 (4.2) rot E + a = ) (4.4) B=uH (4.6)

Les champs D et H, appelés respectivement déplacement électrique et champ ma-
gnétique, sont reliés au champ électrique E et a I'induction magnétique B par les rela-
tions constitutives (4.5) et (4.6), € et p étant respectivement les tenseurs de permittivité
diélectrique et de perméabilité du matériau. Pour la plupart des dispositifs étudiés en opti-

que guidée on peut retenir les hypothéses suivantes :

= il n'y a pas de courants de porteurs dans la structure :

=] =
Il
= 2y

- il n'y a pas de charges accumulées :

De plus, si les matériaux traversés par l'onde lumineuse sont permanents, linéaires
el isotropes et pour des fréquences inféricures & 10 Hz, les tenseurs € et p deviennent
de simples fonctions scalaires dépendant uniquement de la position. donc de la géométrie

de la structure :

=

(4.8)

=
l
=

(4.7) el H=

|-
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Afin d'obtenir des équations découplées pour les champs électrique et magnétique,

on dérive par rapport au temps les équations (4.3) et (4.4), ce qui donne :

#H 31_?:[] off L. 1 .8
aa[f' ot Mias :IE .
: a 2

or = 4 22 = — == rot H
af ) aif £

On suppose enfin que les champs oscillent sinusoidalement dans le temps avec une
pulsation w (c’est—i-dire ¢n suivant une loi en exp(-iwt) ). Si on s'intéresse désormais aux
parties spatiales des champs complexes, on aboutit aux équations vectorielles de propaga-

tion d'Helmholiz (ou équations des ondes) :

rot EL[ rot E) - e E =0 (4.9)

ror {% rot ) - oty A = 0 (4.10)

2.2, Les équations d"Helmholtz scalaires

Nous allons examiner maintenant dans quelles conditions ces équations peuvent
ctre ramenées i des équations scalaires découplées pour chaque composante des champs
électrique et magnétique. La premiére étape de cette étude va consister A projeter ces
equations vectorielles suivant 'axe Oz et le plan orthogonal  cette direction afin d'obte-

nir les équations générales de propagation dans un milieu hétérogéne.

Formulaire :  rot {Aﬂ] =lrot U + §i x U
rot (ror U) = V( divl ) - Al

Lapplication du formulaire donne pour les deux équations :
: . ] . -
—]-nu{m.r E) + V—_xmt E - ¢ E =1
# #H

1 . - | . ' :
—retlrof H) + V— xrr H - @’ H = ()
£ i
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On en déduit donc :

mﬂ,me}—kzﬂlE"?HWE=ﬂ avec kﬁ%
i . ¥, & i  F
rﬂr{rmﬂ}—kluzﬂh%xmxﬂ=ﬂ n®=epc

Ou encore : Iﬁ{dfvf}l—ﬂﬁ} - 1|L—'u.\w:hr,l'.r E-inlE=0

[~ AR| - =< x ror B - K2 i = G

et donc: ﬂE+klnzﬁ-?“{dfvE}+%xmrﬁ=ﬁ

mi+k1nlﬁ—ﬁmpﬁ}+1f§xm;ﬁ=u

Comme par ailleurs :  div E =n’1'v|{%ﬁ ) = ﬁ% D+ —divD= —{E.E
oy = Tp o
dv A mdit By = B+ L iy BT d
u u I
- e - e I I = ﬁ«E ] ﬁ# - R
On en déduit :| AE + k*n* E + 'i’{—'E-.E} + —xrr E=10 {4.11})
I
_ G - T Ve F
AH + kv H +‘F{?-H}+—-[—Kmr1{=ﬂ {4-|2}

On va maintenant supposer que la perméabilité u est constante ce qui est trés sou-

vent le cas pour les matériaux utilisés dans les composants optoélectroniques :

AE + k2 E + \*{E-EJ = (4.13)
On aboutit 3 - €

AB + K'n® B + f—‘ ¥ rol B = () (4.14)
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Ces équations ont é1€ obtenues sans aucune approximation sur la direction et le type
de la propagation, ni sur la forme de la fonction e(xy.z) . On va maintenant les projeter

suivant 'axe Oz et le plan transverse afin de pouvoir étudier divers modes de propagation.

i - . aU
Formulaire : 51 On pose U=Ur + U, k et reur Ur = El - %
- = aly
alors rot U=k x(—= = - Vb)) + (rotr Up) k

£

k est le vecteur directeur orienté suivant 'axe Oz

On definit de plus les opérateurs différentiels transverses suivants :

i)
2 e 2 2
ay

En projetant (grice au formulaire) les équations obtenues précédemment, on abou-

tt au systéme suivant :

AEr + k** Er + vﬂ?’f Ep) = _vﬂli‘is,}

-I'!hE: T R%?E E: ot _{__E:]' - "_':vﬁ FI]‘

. ~ 1 de dBy 1 ae -
ABy + kn? By + ——L 4 (ret Bp)i—— = -—— VB,
1+ Kn® By + ——L + (ror :lf = %K) ==

ﬁﬁz + .‘;zﬂz Ht — T'E.-II-H; = .

Ce sont donc les équations vérifiées par une onde électromagnétique quelconque
s¢ propageant dans un milieu de permittivite diélectrique quelcongue et de perméabilité
constante. 5i on ne suppose aucune hypothése sur la direction de propagation de 'onde
ni sur la forme de la fonction e{x,y.z}, on doit alors résoudre un probléme vectoriel formé
de deux fois trois équations scalaires o les champs électrique et magnétique sont décou-
ples, Ce cadre de résolution est bien souvent trop général pour les mode de fonctionne-

ment courants des dispositils optoelectronigues. Nous allons maintenant nous intéresser
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aux cas les plus souvent rencontrés dans le cadre de 'optique guidée ¢'est-a—dire une pro-

pagation paraxiale en mode TE ou TM.

2.3. Equations des modes TE et TM dans le cas d'une propagation para-

xiale

Les modes TE (transverse électrique) et TM (transverse magnétigue) sont des mo-
des de propagation particuliers dans lesquels la composante longitudinale d'un des
champs est nulle (respectivement E; = () et B, = (). Les équations obtenues précedemment
sont découplées suivant E et B ce qui ne permet pas de traduire complétement les pro-
prietés de tels modes. Afin d'wtiliser complétement les hypothéses, on repart des équa-

tions de Maxwell (4.3) et (4.4) qui peuvent s'écrire en mode fréquentiel sous la forme :

rot B = -iweu E (4.15)

ot E=iwB {(4.16)

On s'intéresse au cas ot I'onde électromagnétique se propage dans une direction
privilégiée : on suppose que la structure dans laquelle se propage I'onde est paraxiale,
c'est-a—dire qu'elle se modifie trés lentement dans la direction Q2. Donc si on projette

les équations (4.15) et (4.16) suivant I'axe Oz et le plan transverse, on obtient

roty By = -jweu E, ) roty Er = —iw B,
= iy . a — = R s
kX (—F - VrBy) = -iweu By kx (=% - ViE2) = iw By

Etant donne gue la propagation est paraxiale. on va supposer que les champs E et
B ont une dépendance suivant Oz proportionnelle dexpiiyz) et on ne s'intéressera doréna-
vant qui la dépendance transverse. Les dérivées par rapport i # deviennent des miultipli-

cations par y . En fant les profils des champs peuvent varer suivant Oz mais ces vanations
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sont lentes devant y°! et donc cette hypothése reste valable -

= —

roly Br = -iwen E; roty Er = -iw B,
k x (iyBy - ViB,) = -iweu Er k x (ivEr - V¢E,) = iw By

On va maintenant en déduire une expression des champs transverses Er et By uni-

quement en fonction des valeurs des champs longiudinaux E, et B, . Pour cela on multi-

plie vectoriellement & gauche par k les deux équations du bas :

roty By = - iweu E, roty Er = —iw B,
"r?"ﬁl" = ﬁi"B: =Kk x T, E‘.I' f}fE-']r - ﬁ:f:.E} = -k X iw ﬁr

On en déduit :  iyBy - VB, = fﬂr{#,—;[f&i By + k ﬁTE,]
i

2 . . e
Soit encore ; E{}ruw:“} Br = VB, + % k x Vrf;
- L. EH, = = . s o=
De méme pour Er i{}*—T] Er = V¢E, - ;- k x VrB.

On s'intéresse 4 deux modes particuliers de propagation : les modes TE et TM

(transverse €lectrique et transverse magnétique) qui aboutissent aux systémes suivants :

2
3 £, = =1 -
e iy - }_""} By = VB,

mode TE : ;
ity-=—"5) Er = 2 K x %18,
¥ ¥
2 . ST
iy - Ly By = 28 £ % VeEs
¥ ¥
mode T™ :
A K
ff;x—%i Er = Vi
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On remarque donc qu'en mode TE (resp. TM) toutes les composantes des champs
electriques et magnétiques peuvent étre déterminées uniquement par la connaissance de
B, (resp. E;). On déduit donc de ces systémes les équations régissant le comportement
deB,ouFE,:

mode TE : roty [E{F-E’%ﬂ) E‘.f] = -—%m!r (K x $r8,)

donc ArB; + (vl - B, - jiwu Ve Er =0

ot

¥

Or : ﬂ'i}‘-Ef;E} Er = -— k x V1B,

i Equ,H "F"_,TE' = i
donc: | ArB, + (eleu-+ B, - T i N, = 0

- 2 = . r
mode TM : roty [ Ly 2L Br] = rotr (K x VrB.)
wep y

donc AtE; + (wleu-v7) E; + i ﬁf{,ﬁr =0
e

3 il -
Or: f{;.--“‘:“} Br = “’Fﬁ Kk x VrE,

e Vre = S
(7 - wlem) ¢ Wty =0

donc : ArE; + (0Peu-9) E; -

SOIL encore en tenant & nouveau compre de la dépendance suivant Oz :

kint Ve =

modde TE : AB, + k’n* B, - V1B, = (4.17)

= b P Pz vrt )
i “r Al P : ~—— ¥k, = 1 .
mode TM : AE, + k*n- E, i Vil (4.18)
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En combinant ces résultats aux équations trouvées précédemment dans le cas géné-

ral, on obtient les équations régissant le comportement des champs transverses :

mode TE : AEr + K Er =0 (4.19)
ABr + ki Br =0 (4.20)

" . " Vp - .
mode TM : | AE; + &%’ Ep + vﬁ% B =10 (4.21)
ﬂﬁr + k%t H.-;r + {Foy Hf]{% 4 E] = {i (4.22)

On remarque donc que les équations des champs longitudinaux obtenues pour les
modes TE et TM sont trés proches 'une de [autre. De plus elles ne font par intervenir
la composante longitudinale du gradient de permittivité ce qui est normal car I'hypothése
de paraxdalité {champs proportionnels & exp(iyz)) supposait implicitement 'invariance de
€ suivant Oz , Enfin on retrouve bien les équations classiques dans le cas des milieux ho-

mogeénes.

En revanche les équations des champs transverses sont notablement différentes ; en
effet, en mode TE, les champs Er et By obéissent i I'équation de Helmholiz scalaire alors
que le mode T™ fait apparaitre des termes supplémentaires comportant des dérivées du

premier ordre suivant les champs.
2.4. Conclusion

La propagation des composantes transverses du champ électrique ou magnétique
en mode TE obéit donc exactement a "équation d'Helmholtz scalaire, méme dans des
structures 4 indice variable. Les seules approximations seront donc apportées par les mé-

thodes de résolution mathématique et numérique.
La résolution des équations de propagation pour les composantes longitudinales
(mode TE ou TM), ainsi que celle des équations pour les composantes transverses en

mode T™ supposent un terme supplémentaire. Néanmoins on peut utiliser 'éguation
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d'Helmholtz scalaire pour résoudre ces problémes en premiére approximation dans les
composants ou les variations d'indice sont faibles, tant que les erreurs induites sont du

méme ordre de grandeur que celles provenant de la méthode de résolution.
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3. RESOLUTION DE L’EQUATION D’HELMHOLTZ SCALAIRE

Nous allons désormais nous intéresser i 1'équation d'Helmholtz scalaire et aux mé-
thodes permettant sa résolution numérigue rapide ainsi que la description des structures

tridimensionnelles simulées,

A.1. Introduction

On ne considére gu’une seule composante ¢ du champ électrique ou magnétique.

Celleci obéit, par hypothése, & I'équation d’Helmholiz scalaire -

Ap + kE n¥¢ = 0 (4.23) kﬂ=§

nix,yz) est l'indice réfractif dépendant de la géométrie de la structure considérée.

Cette équation est linéaire en $ et sa résolution ne présente pas de problémes théo-
riques majeurs. Cependant les structures guidantes classiques ont des dimensions latéra-
les de quelques dizaines de microns et des dimensions longitudinales de I'ordre du milli-
metre. La nécessité de résoudre cette équation avec des pas de maillage de I'ordre des
longueurs d'onde propagée, ¢'est-a-dire du micron, imposerait alors des tailles de mailla-
ge prohibitives dans le cadre d’'une résolution en éléments finis directe et incompatibles

avec une utilisation interactive orientée CAD.

De plus on ne connait généralement que la valeur du champ i l'entrée du dispositif;
cect constitue une condition aux limites insuffisante pour résoudre de fagon univoque 1'é-
quation des ondes qui est une équation différentielle du deuxiéme ordre. Pour palier i
ces difficultés, nous avons utilisé la "Beam Propagation Method"[4], qui est une méthode
de résolution explicite de I'équation d'Helmholiz sous certaines hypothéses. Une de ces
hypothéses suppose la faible variation de U'indice rfx,v.2) dans le milieu traversé par 'on-
de, ce qui est trés rarement le cas pour des dispositifs doptique intégrée qui sont au con-

tact de air.
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Lutilisation de la B.P.M. impose donc une manipulation de I"égquation d'Helmholtz

intiale afin de se ramener & un profil d'indice "variant peu” autour de sa valeur moyenne.

3.2. La méthode de I'indice effectif

3.2.1. Le principe

Cette méthode consiste, de fagon générale, & découpler une ou plusieurs dimensions
dans I'équation d'Helmholtz afin d'aboutir i des équations de plus faible dimensionnalité
spatiale.

Dans le cas qui nous intéresse, nous allons découpler la dimension transverse verti-
cale des deux autres directions. Si on pose que 'axe Oz est notre axe de propagation privi-
légiée, ce découplage peut s’exprimer simplement sous la forme suivante : le profil de l'on-
de propagée est le produit du mode vertical ¢2(y) par une fonction bidimensionnelle

Pafx.z).

z  direction de propagation principale

Plx,y,2) = . 2) Paly)

La méthode de l'indice effectif impose alors de trouver un profil d'indice effectif bi-

dimensionnel ngfx.z) de telle fagon que :

{ Aty + Iplyx.2) @1 = 0 (4.24)
P2 + kin¥(x.p.2) ¢ = kipkix.z) ¢ (4.25)

On reconnait dans ce systeme une équation d'Helmholiz & deux dimensions (4.24)
ol I'indice réfractf est remplacé par l'indice effectif calculé. La dewdéme équation est
une équation différentelle suivant y ol krfn_.ﬁ-‘) joue le role de la valeur propre recher-

chée, indicee par x et 2,
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On peut supposer trés raisonnablement que le mode suivant est essentiellement le
mode fondamental ce qui revient a chercher la plus forte valeur pour g dans I'équa-
tion (4.25). On peut facilement constater enfin que la solution ¢ élaborée A partir de &

et ¢ vérifie I'équation d'Helmholtz tridimensionnelle,
Si ces deux équations sont résolues, on a alors :
Ap + ki n°p = Alguga) + kip® @i —kiply ¢ida + kindy duo
= Acspiy + Gig2 + kipi® dad—kipy a + kipdy 9192
= ¢2| B + kiply 1] + ¢ 92 + Kin¥e.p.2) b2 kondy 2 = 0

La résolution de I'équation d'Helmholtz tridimensionnelle va se dérouler en deux
étapes :
- résolution en chaque point du plan (x.z) de I'équation a la valeur pro-
pre neg d'ot obtention d'un profil d'indice effectif nyix.z).
- résolution de 'éguation d'Helmholiz bidimensionnelle en utilisant e
profil negix.z).

Remarque : Le mode suivant y, ¢, dépend évidemment de la position (x.z) dans le plan
mais I'hypothése de séparabilité de la fonction ¢ implique en fait que les variations de
la structure suivant y en fonction de (x.z) ne se répercutent done principalement que sur

Vindice effectif ngpfx.z).

3.2.2. La description suivant Oy de la structure

Nous avons donc vu que pour une structure guidante quelconque, la transformation
de I'équation d'Helmholtz tridimensionnelle en une équation bidimensionnelle nécessite
la résolution pour tout point du plan (x.z) d'une équation différentielle aux valeurs pro-
pres. Numériquement et pour un maillage classique. cela revient i la résolution de plu-
steurs milliers voire dizaine de milliers d'équations différentielles aboutissant i des temps

de calcul enormes
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1l Faut donc décrire la structure de fagon a se limiter i quelques équations différen-
tielles pour le calcul des modes de propagation suivant Oy, La description géométrique
retenue considére chaque structure tridimensionnelle comme un assemblage de "zones™
bidimensionnelles suivant (x.z) E!yan't chacune un profil constant suivant la djrsr:;:ic'pn v (fi-

gure 1).

zone [

177

o R B

R

Vol y
I

zone (0 zone ! zone(

figure 1 : Découpage d’une structure tridimensionnelle en zones 2D

Le calcul de I'indice effectif s'effectue alors une seule fois pour chague zone et le
profil d"indice effectif dans toute la structure s'obtient donc trés simplement en affectant

a chaque point {x.z) la valeur de l'indice effectif de la zone & laguelle il appartient.

Chague zone est décrite suivant y comme une succession de couches uniformes dont
les paramétres principaux sont I'épaisseur et l'indice réfractif complexe. La structure est
supposée comprise entre deux couches de longueur infinie : le substrat au—dessous et le

superstrat au-dessus (généralement de 1air).
La methode générale employée dans le logiciel ALCOR consiste a décrire pour cha-

que zone bidimensionnelle I'empilement des couches la constituant (figure 2), puis & cal-

culer l'indice effectif de chague zone par une méthode multicouches, en fonction de la
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titre

couche
coucha

couche
couche
couchea

structure en S

zonenum=0 reali=3.374 epaisgw=l.7
reali=3.351 epaisg=1.

zonenum=1 reeli=3.351 epaisg=1.
reali=3.374 epaisg=1.7
reali=3.351 epaisg=1.

Jigure 2 ; Fichier de description des zones suivant U'axe y

longueur d'onde et du type de mode propagé. Ces indices effectifs sont ensuite stockés

dans la base de données et serviront a remplir le tableau d'indice effectif pendant la simu-

lation de la propagation.

3.2.2.1. La prise en compte des mésas

Il est également possible de prendre en compte dans le logiciel ALCOR des guides

non-abrupts présentant donc des "mésas” (figure 3). Un tel guide est donné par deux zo-

oo

X
e a:g‘.{?:..s %’

] 5
S el R,
T S

¥

smm s fawd i ee el
-
PR o

zone c2one 2y zone 1| | zone 3, zone 0

figure 3 : Guide d'ondes graduel

nes constantes (comme precédemment) et deux zones de transition définies par leur struc-

ture a gauche et leur structure i droite. Uindice effectf est calculé de chaque oité de la

zone de transition puis interpolé suivant une fonction choisie par utilisateur (linéaire,

parabolique. erc...). Le fichier de description de ces zones est donné dans la figure 4.
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titre structure en 5

couche zonenum=0 reeli=3.374 epaisg=1.7
couche reeli=3.351 epaisg=1.

couche zonenum=1 reeli=3.351 epaisg=1.
couche reeli=3.374 epaisg=1.7
couche reeli=3.351 epaisg=1.

couche zonenum=2 reeli=3.351 epaisgs0. epaisdsl,
couche reeli=3.374 epaisg=1.7
couche reeli=3.351 epaisg=1.

couche zonenum=3 reeli=3.351 epaisg=1. epaisd=0.
couche reeli=3.874 epaisg=1.7
couche reeli=3.351 epalisg=1.

figure 4 : Fichier de description de zones graduelles suivant Uaxe y

3.23. Résolution multicouches de l'indice effectif

Lobtention d'un profil dindice effectif n.gy{x.z) passe donc par la résolution de I'é-

quation aux valeurs propres :

"' () + ko ln¥(x.y,2) @) = k§ nkgix.2) @)

Cea est une équation différentielle en y, indicée par les variables continues x et z.
Pour chague point du plan (x.z), cette équation posséde plusieurs solutions, correspondant
chacune & une valeur propre kg’ ng’(xy.z) et qui représentent chacune un mode qui
peut ctre propageé dans la structure. Lhypothése raisonnable, considérant que seul le
mode fondamental est propagé de fagon notable, nous conduit & sélectionner la valeur

la plus forte pour ny .

Une fois ce profil sgfe.z) obtenu dans tout le plan, la résolution de 1'équation

d’Helmholiz se réduit a la résolution d'une équation identigue mais bidimensionnelle,
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Comme nous I'avons vu précédemment, ce profil s'obtient par résolution d'une
equation différentielle aux valeurs propres pour chaque point (r.z). La description de la
structure tridimensionnelle devra donc fournir une discrétisation du plan (x.z) permettant
un nombre trés restreint de résolutions. En effet, vues les tailles et les complexités des
dispositifs, une résolution point par point serait extrémement coiiteuse en temps de calcul

et rendrait le logiciel difficilement utilisable pour des applications de CAQ.

Une fois la structure unidimensionnelle le long de Oy décrite, nous pouvons calculer
l'indice effectif en écrivant les conditions que celui-ci doit satisfaire. Pour cela, commen-
gons par examiner les solutions de continuité du champ ¢{y) i l'interface de deux couches

uniformes. Dans chacune des deux couches, le champ doit vérifier :

¢ + ki {n%—nfﬂr} ¢ =10 dans la couche 1
¢ + ki [H%-ﬂéﬁ g =10 dans la couche 2

Les solutions de ces deux équations sont bien connues et peuvent s'écrire :

$0) = ay 'Y 4 g FNTMY Gang la couche 1
Py) = az e /armiy g fi oy dans la couche 2

Les facteurs en exponentiel peuvent étre réels ou complexes suivant les valeurs rela-
tives des indices réfractifs par rapport a U'indice effectif. On exprime alors la continuité
du champ et de sa dérivée premiére au point dinterface que I'on supposera correspondre

a@ y=0 pour simplifier les calculs :

aq+hh=a+h

a) kl}ﬂ”ﬁ,ﬂ"‘"f'.ﬂl kll,l.'ﬁ,sg—ﬂ% = iy kﬂ,fﬂfﬁ'ﬂg—ﬂz ko ,I.I'ﬂ'g?-—ﬂ%
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On peut réécrire ceci sous la forme :

az + f2 = ay + I 2y-ni
en posan g =
az-f = anp (a1-£1) g — N3
et donc 1 Hidg Aedn
az | _ 2 2 ]
f7] l-a;z 1 +ap|\h
2 2

Les coefficients dans la couche suivante s'obtiennent donc i partir des coefficients
précédents grice a un opérateur matriciel. On peut ainsi p;'cpagl:r ces conditions de conti-
nuité a travers plusieurs couches uniformes par simple multiplication matricielle. Enfin
les conditions d'annulation du champ & I'infini dans le substrat et dans le superstrat impo-

sent les relations suivantes :

Pruperaras = 0 et Asubporr = 0

Donc si a partir du vecteur correspondant aux coefficients du champ dans le supers-
trat, on itére en multipliant i chaque interface par la matrice de continuité, on doit obtenir
comme résultat total un vecteur correspondant aux coefficients dans le substrat. La condi-

tion sur I'indice effectif s’écrit alors :

1+ﬂ'rﬂ I—ﬂh
; X, b= 2 2 1
Xs =10 nposant X = = ! oy
o ('*') b 1ody 144 (")
N 2

Nous avons ainsi obtenu une condition simple a exprimer gque doit vérifier I'indice
effectif. Cette équation est résolue dans le logiciel ALCOR par une méthode de dichoto-
mie car on peut facilement encadrer l'indice effectf entre les valeurs extrémales des indi-
ces réfractifs des couches, subsirat et superstrat compris. Cette méthode est ensuite itérie
Jusqui stabilisation de la solution de fagon & obienir la valeur maximale de n gy correspon-

dant au mode fondamental de la structure.
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3.24. Le cas particulier des guides diffusés

La description des structures tridimensionnelles comme un pavage de zones d'indice
effectif constant ou i variation simple convient assez bien  la représentation des structu-
res guidantes en semiconducteurs. Cependant il est également trés intéressant de pouvoir
¢tudier la propagation dans des guides optiques réalisés par diffusion d'un ruban de titane
sur un substrat en niobate de lithium (figure 5). Le profil d'indice de ce type de guide n'est

-"tﬂ'

Ti

S Sl e

- LiNbO;

¥

figure 5 : Profil typique de l'indice effectif dans un guide sur niobate de lithium

plus abrupt mais obéit a des lois analytiques complexes provenant des lois de diffusion
du titane dans le niobate de lithium. La procédure adoptée pour simuler la propagation
optique dans ces structures consiste & décrire la position des guides dans le plan (x.2) &
I"aide des coordonnées des rubans de titane avant la diffusion, puis i calculer le profild’in-
dice effectif & chaque pas de propagation- 1l n'y a donc pas dans ce cas de résolution d'une

equation différentielle dans la direction y.
3.3, La "Beam Propagation Method”

Linterét de la méthode du faisceau propagé par rapport i une résolution directe én
léments finis de I"équation d'Helmholiz réside dans le gain considérable en temps de cal-

cul et en taille du probléme & traiter. Ce gain est permis grace i un certain nombre d’hypo-

theses simplificatrices essenticlles que nous rappelons ic :
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- La lumiére s¢ propage dans des directions trés proches de ['axe Ox (fe

probléme est paraxial).

Le champ réfléchi suivant x est considéré comme négligeable a toutes

les abscisses de la structure.

~ N n'y a pas de brusques sauts d'indice et toutes les variations d'indices

peuvent éire considérées comme des perturbations.

Les mifieux traversés sont linéaires,

L'onde propagée s'annule sur les bords latéraux de la fenétre de propa-

gation ; il n'y a pas de rayonnement.

Il est important que ces hypothéses soient vérifiées pour assurer une bonne validité
des résultats. Cependant cette méthode a prouvé étre suffisamment robuste méme dans

des cas un peu éloignés des conditions citées plus haut.

33.1. Principe de résolution

Commengons par résoudre I'équation (4.23) dans un milieu  indice effectif cons-

tant ng : Ap + kini ¢ =10

Si on effectue une transformée de Fourier uniquement suivant 'axe Ox et que 'on

appelle Y(k.z) la transformée de ¢, on obtient :

SOIL encore : -:F I {kql;ﬂzza = -‘-’2}"1-'

Cette équation a donc pour ensemble solution un espace vectoriel & deux dimen-

sions engendré par les fonctions ¥ * g et §g ¢

¥ (k,2) = O g g) = iR
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L hypothése de la propagation dans un seul sens sans réflexion de 'onde nous per-
met de ne choisir que Ia solution §y . On peut constater qu'il est trés facile d'exprimer
la propagation unidirectionnelle d'une onde dans un milieu d'indice effectif constant, en
passant dans le domaine fréquentiel spatial. En effet celle—ci revient & multiplier la trans-

formée de Fourier par un déphasage dépendant de k :

si [k| < komg yolk,z + Az) = e hem-t Az g 2y
ce qui correspond i une onde se propageant vers z > ()
si k| > koo yolk,z + Az) = K8 g 2

ce qui correspond a une onde s’amplifiant versz > 0

La B.PM. consiste alors & exprimer I'évolution de ¢ suivant z sur une longueur Az
comme la propagation dans un milieu d'indice effectif constant ng corrigée par un facteur

du i la différence entre 'indice effectif réel et ny.

3.3.2. Calcul du facteur correctif

On vient donc de voir qu'il est trés simple d'exprimer la propagation d'une onde &
travers un miliew d'indice effectif uniforme ng . La présence d'un milieu hétérogéne et
dont I'indice effectif varie peu autour de ng entraine une modification de 'onde se tradui-
sant par l'introduction d'un facteur correctif multiplicatif que I'on se propose de calculer.
On appellera ¢g londe propagée dans un milieu uniforme et ¢ I'onde issue des mémes

conditions initiales mais propagée dans le milieu hétérogéne. Donc :

Ay + ki njj gy = 0
Ag+ ki n® g =0

On suppose que pendant une longueur de propagation suffisamment faible, I'onde
& peut étre décrite comme une petite variation de I'onde ¢y : & = Afz) ¢y . Un caleul rapide
permet de relier ce facteur correctif a la différence d'indice - An? = n? = my? . En effer,

st les dewux ondes se propagent suivant z avec la pulsation spatiale kyry, . alors on peut écrire
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les champs sous la forme :

o = Afx,y,z) et
¢ = Az) Alx,p,2) eon

A est une fonction enveloppe qui ne “varie pas rapidement” c'est-a-dire dont les
longueurs typiques d'évolution suivant z sont grandes devant la longueur d'onde propa-

gée. Les équations de propagation deviennent alors :

d{dA)

=0 et A{AA} - 2ikorg

; al ad i . ad 5
et donc : 2 A g A (- koo + k3AnZl) = 0

A et h sont des fonctions variant peu suivant z par rapport i la longueur d’onde pro-
pagée. On peut alors négliger i ce stade les termes différentiels d’ordre supérieur, ce qui
aboutit a :

-ﬁ%%+ﬁﬁnii =0 donc ) =t 'R F
Comme A vaut 1 au début de la propagation, on en déduit que le facteur correctif

dii & une propagation sur une petite longueur Az dans un milieu d'indice n légérement

différent de ny vaut ;

A= e'j%im
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3.3.3. Schéma de principe

——

On peut donc déduire des paragraphes précédents un schéma de principe d’applica-
tion de la "Beam Propagation Method™ :

domaine spaitial domaine fréquentiel spatial

Plx,z) ——>  yik,z2)

propagation dans un milten uniforme
d'indice effeciif np

Polx,z + Az) -———  yylk,z + A2) .

Sfacteur correciif di a la
différence d'indice

Plx, z + Az)

3.3.4. La description bidimensionnelle : le langage 2D

Le logiciel ALCOR contient un analyseur syntaxique pour la description de la struc-
ture dans le plan horizontal contenant la direction de propagation. Cet analyseur a été
ecrit en langage C et interfacé avec le reste du logiciel écrit en FORTRAN 77. Le langage
permet de paramétriser des petites structures afin de les utiliser dans des structures de
taille supérieure avec des paramétres différents et en en leur faisant subir éventuellement

des symétries par rapport aux deux axes Ox et (Jz.

Ce langage décrit la structure en "vue de dessus™ comme un assemblage de trapézes
dont les deux bords paralléles sont orthogonaux a la direction de propagation Oz. 1l fonc-
tonne par mots-clefs et est tout i fait compatible avec la technigue de description des

dispositifs dans les procédés de fabrication {masqueur, etc...).

La structure dans le plan fx.z) est donc divise en "zones™, chaque trapéze apparte-
nant @ une seule de ces zones. Elles possédent chacune un indice effectif ce qui permet
d'obtenir un profil d'indice effectif constant par zone qui sera wtilisé par la suite dans la

résolution de la propagation
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Lutilisation de ce langage pour le cas de la structure décrite plus haut donne comme

fichier source le résultat suivant :

def Sshape :1init=1000, long=1000,w=10,ecart=100,val=1
ind val:l=long/10:x=ecart/100:
., 1linit . w

'Fllwl'ialx': 'IIFF?-x; di-hlln-x: -,....1.3.-'-: .p,,rlT*x:
'IJrrlT-K; .||.,13.R: 'r!lllﬂ*x; "lppr"-lr-'“'; 'IIIFE-H:
Llinit,w

end ! Sshape

La structure est appelée Sshape et cing paramétres lui sont affectés : linif représente
la longueur des guides rectilignes, long est la longueur de la zone de transition, w est la
largeur du guide, ecan estI'écartement latéral obtenu griice i la structure et enfinval relie

les diverses zones aux structures multicouches décrites par ailleurs dans le logiciel.

Chague zone correspond a une structure multicouche suivant y. Ces structures sont
numérotées et I'ordre “ind vai” permet d'indiquer que tous les trapézes décrits aprés cet
ordre appartiendront i la zone numéro val , ceci tant qu'un nouveau numéro de zone n'est
pas précisé.

Chaque trapéze est décrit par le milieu de son premier coté, sa longueur suivant z,
ses largeurs transversales avant et arriére et enfin I'écart transversal entre les deux milieux
des cotés paralléles. Un "." signifie que I'on se place au point courant qui avance i chaque
nouvelle définition de trapéze. De plus un paramétre non fourni est pris €gal a la derniére
valeur utilisée. Enfin chaque définition de trapéze est séparée par un ™;” ou un retour i

la ligne.

On peut voir dans ce fichier, sur la premiére ligne, la donnée du nom et des paramé-
tres avec leurs valeurs par défaut. Sur la deuxieme ligne sont calculés quelques parametres
intermediaires. Les lignes suivantes sont consacrées 3 la description de tous les trapézes
constituant la structure. On peut également constater que les trapézes partent tous du

Pt courant ce gui sigmifie gue T structore s'enchaine de facon linéaire.
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3.3.5. La prise en compte des conditions absorbantes

La résolution de I'équation d'Helmholtz dans le plan (x,z) s'effectue a l'intéricur d'u-
ne fenétre de dimensions finies. La Beam Propagation Method opérant deux transformées
de Fourier suivant I'axe Ox  chaque pas de propagation, la méthode de résolution va faire
appel a un algorithme de transformée de Fourier rapide (FFT). Lespace réciproque étant
également discrétisé, I'effet de cette transformée de Fourier va étre de considérer 1a struc-

ture comme périodique suivant la direction transverse Ox.

Ainsi une onde rayonnée sur le coté par le dispositif réapparaitrait sur "autre bord
de la fenétre de simulation, réalisant un couplage pill’ﬂﬁilﬂ- de la structure sur elle-méme.
Pour palier a cet inconvénient il va falloir non seulement imposer la nullité du profil d'on-
de sur les bords latéraux de la fenétre de simulation mais aussi mettre en place des condi-
tions d’absorption de telle maniére qu'aucune onde sortant sur un bord ne réapparaisse

sur "autre.

Cette méthode d'absorption des ondes sortantes doit étre choisie avec beaucoup de
soins pour éviter d'une part les interférences entre les deux bords de la structure, d'autre
part les réflexions de I'onde sortante vers 'intéricur de la fenétre de simulation qui se-

raient tout aussi préjudiciable pour la précision de la résolution.

La méthode adoptée dans le logiciel ALCOR consiste & multiplier le profil d'onde
a chaque pas de propagation par une fonction enveloppe dont la valeur est égale & un i
l'intérieur de la fenétre de propagation et qui s'annule progressivement a Uintérieur des
bords absorbants. Nous avons égalementressayé une seconde méthode consistant 3 placer
de chaque coté de la fenéire de simulation un matériau absorbant ¢'est-d—dire possédant
un indice réfractif 3 partie imaginaire négative. Cette méthode n'a pas donné de résultars
sauisfaisants, notamment en raison du caractére important des réflexions observées vers

le centre de la structure.
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4. VECTORISATION

Le schéma de principe de la BPM montre de fagon claire la grande prédisposition
de cette méthode a la vectonsation. Quelques préparations sont toutefois nécessaires

pour assurer un taux de vectorisation optimal.

Dians le cas de la propagation dans un milieu uniforme, on remarque que la transfor-
mée de Fourier du profil d’onde est multipliée par un terme en exponentielle, proportion-
nel @ la distance parcourue. Le facteur de proportionnalité ne dépend que des données
ko et np. ainsi que de la variable & . 1l n’est donc pas utile de recalculer ce facteur i chaque
pas de propagation et on peut le stocker dans un tableau, dépendant de &, qui n'aura plus
qu’a étre utilisé a chaque pas.

De plus I'essenuel des calculs de la BPM est effectué pendant les transformées de
Fourier : nous avons donc eu recours a la transformée de Fourier rapide (Fast Fourier
Transform) de la bibliothéque vectorielle du calculateur, dont les performances sont en

moyenne trois fois meilleures que celle d'une FFT scalaire.

Enfin la description de la structure bidimensionnelle permet un stockage rapide du
profil d'indice effectif sous forme de tableau et ainsi une utilisation tout & fait adaptée
a la vectorisation car celui-ci n'intervient que de fagon locale en chaque point du profil
d'onde.

Grace d cet ensemble de mesures, nous sommes parvenus i obtenir pour la routine
résolvant I"équation d'Helmholtz par la BPM un taux de vectorisation de 90% ce qui est
un des plus forts taux de vectorisation observés pour les logiciels scentifiques tournant

sur ce calculateur.
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3. PROBLEMES RESOLUS

Les guides d'onde optiques en niobate de lithium (LINDO;) sont utilisés dans de
nombreux dispositifs aussi bien actifs comme les modulateurs ou les séparateurs de polari-
sation |5}, que passifs comme les coupleurs et les croisements. Ces guides sont obtenus
par diffusion localisée d'un ruban de Titane dans un substrat en niobate de lithium 3 cause
de la grande simplicité de réalisation de cette opération, Cependant les guides ainsi obte-
nus laissent apparaitre de fortes pertes de propagation dis qu'on augmente leurs courbu-

res.

Afin de réduire les dimensions de ces dispositifs dans un but d'intégration toujours
plus poussée, il est nécessaire de diminuer les rayons de courbures tout en minimisant les
pertes en puissance associées, ce qui ne peut étre rendu possible qu'en modifiant la struc-

ture et les valeurs d'indice du guide dans les parties courbées,

La solution étudiée dans ce chapitre, proposée en 1978 par NTT [6], consiste a diffu-
ser de chaque coté du guide en titane des zones de MgO qui viennent renforcer les diffé-
rences d'indices entre le guide et le substrat et assurent ainsi un meilleur confinement de
la lumiére. Le but de cette étude est d'examiner, en fonction des divers parametres tech-
nologiques de fabrication, les pertes dans un virage en 5 destiné i étre intégré dans des
dispositifs optiques.

Remargue : ce probléme d'optimisation est relativement simple dans sa formulation
mais néanmoins suffisamment complexe pour qu'un calcul analytique soit la plupart du
temps inenvisageable. On voit done tout 'intérét d'un logiciel de CAO qui permet & 'utili-
sateur de disposer d'un outil de prédiction de comportement, méme s'il repose sur des

hypotheses restrictives, et d'orienter la conception des dispositifs.
3.1, Description du probléme

Le disposinf ctudié est un guide obtenu par diffusion de titane sur un substrat de
niobate de lithium, ¢t dont la forme est un “S”, constitué de deux parties rectilignes et

de deunarcs de cercle de rayon de courbure R. On obtient grace a o disposinf un décalape
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géométrique du faisceau lumineux sur une longueur de transition que I'on appellera lyyq,.
Ce type de structure est constamment utilisée en optoélectronigue intégrée afin d’amener

dans la zone active du dispositif les faisceaux lumineux provenant géneralement de libres

optgques (figure 6).

figure 6 : Géométrie du dispositif étudié

Nous allons tout d'abord érudier, grice i des simulations effectuées sur le logiciel
ALCOR, l'influence du rayon de courbure sur la perte de puissance en sortie de la structu-

re, pour des conditions technologiques de fabrication identiques.

La premiére étape consiste & décrire cette structure dans le langage du logiciel,

¢'est-a-dire sous forme de trapézes. Voici un exemple de fichier contenant la description

d'un guide en S :

def Sshape -1in=3000, ltrans=5000, lout=3000 ,w=0 ,ecart=50,val=1

ind val:

l=1trans/10;: x=ecartc/30;

AN W s LW R e B B YR e BYERD e BUEG
e BEXD L, .l TNL L, . 8%M: L, L, 8% ., ., lout

end ! Sshape

Les simulations ont été menées en introduisant dans le guide un profil de champ

gaussien suivant Ox, de largeur égale i 12 microns. Ce profil est trés proche du mode reel
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du guide et I'on obtient donc aprés quelgues centaines de microns de propagation rectili-
gne un mode stabilise avec des pertes par rayonnement trés faibles (figures 7 et 8).La taille
du maillage est de 'ordre de 100 000 points. Cette taille importante est nécessaire pour
simuler sur plusieurs millimétres des phénoménes dont les grandeurs typiques sont de 'or-

dre du micron. Elle est autorisée par le caractére explicite de la résolution.

Les résultats de la simulation ont montré, comme on pouvait s'y attendre, une dé-
croissance des pertes en puissance avec la longueur de transition (figure 9). Ces pertes
restent néanmoins importantes et nous allons nous intéresser dans la suite & des structures

permettant de les réduire tout en minimisant les dimensions du dispositif.

figure 7 : Propagation d’une onde lumineuse dans un virage en S
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figure & : Vue tridimensionnelle de la puissance lumineuse propagée
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figure 9 : Perte en puissance en fonction de la longueur de transition
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5.2, Description de la structure diffusée en MgO

Afin de diminuer les pertes de courbure dans le guide, on diffuse de chaque coté
du ruban de Titane un ruban de MgO qui diminue localement Pindice du substrat et assure

ainsi un meilleur guidage de la lumiére. Ceci donne la structure suivante -

La figure ci-dessus représente un guide diffusé bilatéral caractérisé par deux rubans
de MgO sont diffusés de part et d'autre du guide. 1l est également possible de concevoir

un guide diffusé unilatéral de la maniére suivante :
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Nous avons effectué des simulations comparatives sur ces deux types de structures,
pour des conditions de fabrication données et en ne faisant varier qm; la longueur de tran-
sition qui est directement reliée au rayon de courbure. Les résultats de simulation pour
le cas particulier d'une longueur de transition de 3000 pm (figures 10, 11, 12, 13 et 14)
ont fait apparaitre i la fois pour la diffusion unilatérale et bilatérale des pertes bien infe-
rieures i celles constatées pour un guide simple sans diffusion de MgO, essentiellement
grice au meilleur confinement de la lumiére dans les parties courbes. Nous avons ensuite
fait varier la longueur de transition pour étudier les possibilités de la diffusion de MgO
dans le cas des fortes courbures (figure 15). Les résultats ont montré que cette technique
permet d'atteindre de trés faibles longueurs de ransition et done de tres fortes courbures,
et ceci dans des proportions qui justifient amplement son adoption.

De plus les profils des courbes ne sont plus strictement décroissants comme prece-
demment mais présentent un minimum local pour une longueur de transition comprise
entre 2000 et 3000 microns ce qui correspond également i des valeurs du rayon de courbu-
re comprises entre 20 et 50 millimétres. Ce type de comportement a été confirmé expéri-
mentalement [ 7], mais n'a pas encore regu d’explications satisfaisantes. On peut d'ailleurs
remarquer une similitude de comportement remarquable entre les courbes obtenues par

la simulation sur ALCOR et les résultats expenmentaux (bgure 16).

Enfin la technigue de diffusion unilatérale s'est révélée plus performante que la dif-
fusion bilatérale. i cause semble-t-il d'une moindre diffraction du faisceau lumineux en
sortie de virage (figures 10 et 12). Nous avons donc retenu comme structure, pour la suite
de I'étude. le guide obtenu par diffusion unilatérale, avec une longueur de transition de
2400 A ce qui correspond i la minimisation simultanée des pertes de propagation et des
dimensions du dispositif. Nous nous sommes intéressés par la suite & I'optimisation de ce

guide unilatéral en fonction des conditions de fabrication.
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figure 10 : Propagation dans un virage avec diffusion bilatérale
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figure 11 : Vue tridimensionnelle de la puissance lumineuse propagée
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JSigure 13 : Vue tridimensionnelle de la puissance lumineuse propagée
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figure 14 : Puissance lumineuse dans le guide pendant la propagation
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figure 15 : Pertes dans les structures en fonction de la longueur de transition
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figure 16 : Comparaison simulations — expériences
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5.3. Optimisation des conditions de fabrication

Le guide optique en niobate de lithium est réalisé par diffusion thermique d'un ru-
ban de Titane d'une certaine épaisseur dans un substrat en LINDO,. Puis, dans le cas d'une
diffusion latérale de MgO, celui-ci est diffusé toujours thermiquement 3 une température
differente. Les divers paramétres de la fabrication de ces guides sont donc, en dehors des

données géométriques dans le plan (x.z) :

I’épaisseur du ruban de Titane

la température de diffusion du Titane

— La durée de diffusion du Titane

Lépaisseur de la couche de MgO

la température de diffusion du MgO

La durée de diffusion du MgO

Les paramétres technologiques qui se rapportent au titane ont fait depuis longtemps
F'objet d'une étude approfondie et nous nous sommes donc intéressés aux paramétres pro-

pres au MgO suivants :
- Lépaisseur de diffusion
- La température de diffusion

Nous avons commencé par étudier influence de I'épaisseur de la diffusion sur les
pertes dans le guide (figure 17). Les résultats ont montré Pexistence d'un minimum de
perte pour une épaisseur de 200 A_ Ceci peut s'expliquer par le fait qu'une diffusion trop
importante de MgO vient altérer la zone diffusée en titane et réduit ainsi les qualités de
confinement du guide. Cette valeur optimale a été conservée pour les simulations suivan-

Les.
Nous nous sommes ensuite intéressés i Uinfluence de la température de diffusion
sur les pertes en puissance. Ce paramétre s'est révélé également avoir une importance

non-neghigeable et les simulations ot pernns d'exhiber un minimom trés net des pertes
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Jigure 17 : Influence de Uépaisseur de diffusion du MgO sur les pertes
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Jigure 18 : Influence de la température de diffusion du MgO sur les pertes
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de propagation pour une température de diffusion de 950° (figure 18), la différence de

pertes avec d'autres températures pouvant dépasser plusicurs dB,

Les valeurs des paramétres obtenues sont tout i fait en accord avec les résultats ré-

cents de la littérature | 7] et confirment done la validité du modéle utilisé dans ALCOR.

5.4. Conclusion

Les simulations réalisées i 'aide du logiciel ALCOR ont done permis d*éudier les
limitations des guides diffusés en titane sur niobate de lithium en ce qui concerne les
rayons de courbure et de mettre en évidence, qualitativement et quantitativement, les
avantages de la diffusion latérale de MgO dans les parties courbes. A 'intérieur de cette
technique des comparaisons nous ont conduit i retenir la solution de la diffusion unilaté-
rale qui a ensuite débouché sur I'optimisation des paramétres de réalisation technologi-

que permettant la validation & rebours des modéles employés
5.5. Application a un dispositif complet

Afin de démontrer les capacités du logiciel ALCOR a étendre ce type d'étude, nous
avons choisi de simuler un séparateur a diversité de polarisation constitué d'un coupleur
optoelectronique 3 dB en entrée et de deux séparateurs de polarisation i la sortie du cou-
pleur |5] (figure 19).

Son role est de sommer les deux signaux optiques arrivant dans les deux branches
d’entrée (i gauche sur la figure), puis de séparer les composantes TE et T™M de cette som-
me grace a des électrodes placées dans les deux séparateurs de polarisation. Le langage
modulaire de description bidimensionnelle du logiciel ALCOR nous a permis de définir
cette structure complexe en réutilisant des sous-structures telles que les séparateurs utili-
sant elles-méme des sous-structures comme les branches en ¥,

La simulation effectuée sur ce dispositf (figure 20) est une simulation passive qui
a pour role de vénfier le bon couplage a 3 dB dans le coupleur d'entrée et surtout de cons-
tater la fablesse des pertes de propagation et de courbure malgré s longueur et la com-

plexite du composant,
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figure 19 : Géoméirie du séparateur a diversité de polarisation
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figure 20 : Propagation lumineuse dans la structure totale
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1. GENERALITES

Les récents progrés en télécommunications optiques ont entrainé un développe-
ment important dans le domaine des dispositifs microoptoélectroniques couplant les phé-
nomenes electriques et optiques afin de réaliser des fonctions d'émission, de réception
et de commandes optiques et de les intégrer dans des circuits. Le couplage fort, existant
dans ces dispositifs, entre les effets électriques et optiques nécessite la résolution simulia-
née des équations correspondantes afin d'obtenir une capacité réelle de prédiction du

compaortement mmplet.

C'est pourquol on a vu s¢ développer dans les demiéres années des logiciels inte-
grant la résolution des équations de Maxwell ou d'Helmholtz pour les champs optiques,
des équations de transport de charge et du transport de la chaleur pour les phénoménes

électriques [1,2,3,4,5]

Les principales applications de ce type de logiciels concernent la simulation des trois
grands domaines de |'optoélectronique : I'émission, le traitement optique et la réception.

Dans chacun de ces domaines les dispositifs typiques sont

* Pour I'émission : les cavités laser a semiconducteur, afin d'évaluer les

pertes de puissance dues aux fuites, et en intégrant éventuellement les

couplages thermoelectriques.

* Pour la commande : les coupleurs électrooptigues, ou la propagation lu-

mineuse est commandée par les tensions appliquées sur les électrodes,
via l'intégrale de recouvrement électrooptique entre le champ électro-

magnetigue lumineux et le champ électrostatique [6].

* Pour la réception : les photodiodes. o le couplage électrooptique est as-
sure par le terme de generation de paires electron-trou gui rend compte

de la création de porteurs sous Vefler du fasceau lumineux incident.
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1.1. Les structures de données

La simulation des dispositifs optoélectroniques nécessite la résolution simultanée

ou séquentielle de plusieurs problémes dont les natures sont assez différentes :

* Lquations de Maxwell pour le champ électromagnétique qui peuvent se
réduire selon les cas & l'équarion de Poisson pour I'étude du potentiel
electrostatique, ou aux équarions d"Helmholiz pour la propagation des

ondes électromagnétiques.
* Equations de continuités pour le transport des porteurs.
* Eguation de diffusion de la chaleur
= Equaiion de conservation de {'énergie.

La multiplicité des problémes et des dispositifs impose alors de nombreuses exigen-

ces quant d la structure de données :

* Unité de la description géométrique du dispositif ce qui implique 'em-
ploi d'une structure de données généraliste multidimensionnelle. Cette
unité a pour role d’assurer par exemple la compatibilité entre la descrip-
ton d'un guide optique - simulation de la propagation lumineuse - et
celle d'un photorécepteur de type P-1-N - simulation du comportement

electrique - et permettre ainsi la simulation de intégration PIN-guide,

* Base de données des matériaux intrinséques comportant les constantes
physiques nécessaires 4 la modélisation de chaque phénoméne (électri-
que, optique, chaleur, etc...) ainsi que les lois d'interpolation pour les al-
hages.

* Possibilité de résoudre les équations sur des maillages différents voire
dans des cadres numériques différents (différences finies, éléments finis,
elc..) et done possibilité d'interpoler une solution d'un maillage sur un

autre,
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Afin de répondre & ces exigences, nous avons donc développé nos logiciels dans un
environnement informatique et numérique commun, nous permettant ainsi de les réunir
dans une structure cohérente adaptée a la résolution couplée de problémes optoélectroni-

que .

1.2. Les schémas de résolution

< solution r'niriaf_"_'_'_‘:)_

équation de Poisson
|
équations de continwités

|
équation de la chaleur

oM
VETEERCE
[
équation d'Helmholtz
non
e ?
ol

Sigure 1 : Exemple de schéma découplé pour la simulation du laser

Les schémas algorithmiques retenus sont le plus souvent des schémas découplés cor-
respondant a une généralisation du schéma de Scharfetter—-Gummel |7] (figure 1) car ils
Facilitent 'introduction de nouvelles équations dans le cas ot I'on souhaite modifier ou
améliorer le modéle. Les méthodes de résolution des problémes optoélectroniques cou-
plés font de plus couramment appel a des simplifications de modéle (par exemple en simu-
lant séparément la région active et les autres couches dans un laser), ainsi qu'a des algo-
rithmes numérigues plus aisés 3 manipuler (méthode des directions alternées). permettant

des interventions constantes de Nutihsateur dans le logiciel |3],
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2. LA FONCTION DE RECEPTION : LA PHOTODIODE P-I-N

Le photodétecteur est chargé dans une liaison optique de transformer le signal lumi-
neux en impulsions électriques en des temps de réponse compatibles avec les fréquences
de transmission, tout en conservant un bruit propre le plus faible possible et en réduisant
les dimensions afin de permettre lintégration de ce composant dans des circuits microop-
toélectroniques de réception [12]. Les récentes avancées dans le domaine des communi-
cations optiques et de I'optoélectronique imposent & ces photodétecteurs des temps de

réponse de l'ordre d'une centaine de picosecondes.

Parmi les structures photodétectrices rapides, la photodiode P-I-N en GalnAs pré-
sente des performances et une simplicité de réalisation qui en font un dispositif trés com-
pétitif pour 'intégration dans les circuits de télécommunications optiques [8]. Cette étude
a donc pour but d'optimiser les performances fréquentielles, la sensibilité et les dimen-
sions d'une photodiode P-I-N en GalnAs, au moyen de simulations numériques réalisées
avec le logiciel ETHER, et d'examiner les avantages obtenus par remplacement de la cou-
che GalnAs dopée p par une couche fenétre "transparente” en AllnAs [9].

2.1. Principe de fonctionnement de la photodiode PIN

La photodiode PIN est constituée de deux zones p et n fortement dopées et d'une
zone intrinséque non intentionnellement dopée. Sous 'action d'une forte polarisation in-
verse, cette derniére est soumise & un champ électrique. 5i I'on éclaire alors la diode, des
paires €lectron-trou sont générées par effet photoélectrique dans cette zone et sont sépa-
rées par le champ électrique (figures 2 et 3). Il y a done eréation d'un courant dans le circuit
extérieur. Les caracténstiques importantes d'une photodiode sont -

* La sensibilité : cest le rapport du courant électrique généré sur la puis-
sance optique émise. [l est important de pouvoir obtenir une sensibilité
clevée,

* Le temps de réponse : il caractérise les performances frequennelles de

la photodiode et doit donc étre e plus petit possible,
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bolts
um.u."r"n:-.e.llI'|1.|1:-'1'I:.:.''.'1::.1_'.-""r:ua..."':-.u:1 (wm)
Jigure 2 : Schéma de bandes d’une photodiode en GalnAs
Volts
Couche fenétre en AllnAs

— T 1 ()

Jigure 3 : Schéma de bandes d’une photodiode en GalnAs avec fenétre en AllnAs
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* Les dimensions : des dimensions réduites facilitent U'intégration de ces

diodes dans des circuits microélectroniques de photoréception.

2.2. Description du probléme

2.2.1. La structure

La structure considérée est une diode PIN en Gay g7lng 53As (en accord de maille
avec InP) :

GalnAs GalnAs Gj‘l"d"r;
p* 2,101 n- 1015 n™ 10
~ 5000 A 25 (00 A =000 A

Lazone p* étant la plus fortement éclairée, elle génére de nombreux porteurs qui
mettent beaucoup de temps & étre collectés dans la zone n+ et contribuent de fagon impor-
tante a accroitre le temps de réponse de la photodiode. Afin de résoudre ce probléme,
nous comparerons dans toute la suite de cette étude la structure décrite précédemment
el une structure identique ou la couche de GalnAs p* a été remplacée par une couche
de AllnAs transparente pour les longueurs d'onde utilisées. Cette modification doit con-
tribuer de fagon significative a I'amélioration du temps de réponse et de la sensibilité de

la diode.

2.2.2. La simulation

Nous avons étudié dans chaque cas la réponse de la photodiode 4 un éclairement
d'une durée d'une picoseconde. Pour ce faire, nous avons simulé, grace au logiciel
ETHER, le comportement statique de la diode en I"absence d'éclairement {(donc le cou-
rant d'obscurite ). Nous avons ensuite utilisé le résultat de cette simulation comme condi-
tion initiale de la simulation dynamique. Le modéle électrique est done celui de dérive-
diffusion et le couplage avec le faisceau incident est assuré par le terme de pénération

radiative (¢ Ch. 1, § 3.3.4.5.). En ce qui concerne la structure de données matériaux et
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afin de simuler I'absorption du faisceau lumineux dans la structure, I'indice réfractif com-
plexe (dont la partie imaginaire représente le coefficient d’absorption) a été rajouté a la
liste des constantes physiques du matériau intrinséque. Ceci permettra également de si-
muler les couplages entre composants optiques et électriques (PIN-guide, laser-guide)
dans des éudes bidimensionnelles.

Limpulsion lumineuse est envoyée dix picosecondes aprés le début de la simulation
dynamique afin de vérifier la bonne stabilité de I'algorithme et de s'affranchir de toute
oscillation initiale. La réponse en courant créée par cette impulsion lumineuse prend la
forme d'un "pic” puis d'une relaxation vers I'équilibre (figure 5). Le temps de réponse de
la diode est défini comme la durée écoulée entre le début de I'impulsion et I'instant de

la relaxation o le courant atteint 1% de sa valeur pic.

2.3. Etude et optimisation

23.1. Influence de la polarisation

Nous allons tout d’abord étudier I'influence de la polarisation sur les performances
des photodiodes. En effet la vitesse des porteurs générés dépend trés fortement du champ
Electrique. 11 faut donc d'une part assurer une polarisation suffisante pour dépléter com-
plétement la zone isolante et créer ainsi un champ é:le::triquﬁe- capable d'accélérer les por-
teurs pendant toute la traversée de la zone isolante, d'autre part essayer de profiter du
profil de la courbe de vitesse électronique en fonction du champ qui présente un maxi-
mum avant de décroitre vers la saturation (figure 4),

Les simulations ont montré qu'il existe une valeur optimale de la polarisation qui
permet de maximiser le courant “pic” obtenu tout en conservant un temps de réponse trés
bon (figures 6 et 7). 11 faudra done dorénavant comparer deux diodes différentes  leur
polarisation optimale.

2-3.2. Influence de épaisseur

Lepaisseur de la photodiode est une grandeur primordiale. Une faible épaisseur

permet un temps de reponse tres rapide mais diminue fortement la sensibilité car le nom-
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bre de porteurs générés dépend directement de ce paramétre. 1l faut donc trouver un com-

promis entre la sensibilité de la photodiode et son temps de réponse.

Les simulations ont été effectuées pour chaque épaisseur & la tension optimale de
fonctionnement car la distribution du champ électrigue change évidemment de fagon con-
sidérable d'une épaisseur  I'autre. Elles correspondent i ce que I'on attendait, tout en
laissant apparaitre une nette supériorité de la diode avec fenétre en AllnAs sur la photo-

diode tout en GalnAs (figures § et 9).

2.33. Influence de la longueur d'onde

Nous allons maintenant étudier l'influence de la longueur d'onde absorbée sur les
performances de la photodiode. En effet le coefficient d'absorption dépend fortement de
la longueur d'onde (figure 10) ce qui entraine une variation du temps de réponse et de
la sensibilité . Pour étudier cette influence, nous avons sélectionné une photodiode d'é-
paisseur 2,5 microns qui représente un bon compromis de performances. Les simulations
ont montré pour les deux types de structure une amélioration générale des performances
lorsque I'on augmente la longueur d'onde (figure 11) et méme un optimum autour de
h=1,55 pm pour la photodiode avec fenétre en AllnAs.

2.3.4. Comportement en puissance

Nous avons enfin éudié le comportement en puissance de cette photodiode i 1a lon-
gueur d'onde présentant les meilleures performances, c'est-i-dire A= 1,55 microns. Les
résultats de simulation ont montré un comportement du courant pic trés linéaire sur toute
la gamme de puissance explorée (figure 12) ainsi qu'une sensibilité et un temps de réponse

constants. ce qui est tout 4 fait conforme aux mesures expérimentales.
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Sigure 9 : Temps de réponse en fonction de Uépaisseur de la diode
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Jigure 11 : Sensibilité de la diode en fonction de la longueur d'onde
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Jigure 12 : Courant pic en fonction du flux incident

2.4, Comparaisons simulations—-expériences

Afin de valider ces simulations, plusieurs types de photodiode ont été réalisés au La-
boratoire de Bagneux. en introduisant ou non la couche fenétre en AllnAs. Les premiéres
expénences ont porté sur |'existence d'un optimum du temps de réponse en fonction de
la tension appliquée. Pour mesurer celui-ci, chaque photodiode testée a été insérée dans

un circuit électronique (figure 13},

Les simulations effectuées précédemment grace au logiciel ETHER ne prennent en
compte que le comportement intrinséque de la diode PIN. Cependant lorsque celle-ci
est intégrée dans un circuit, le temps de réponse global du dispositif prend également en
compte les reactions des autres composants gue sont respectivement le laser émettant les
impulsions lumineuses, les contacts ohmigues pris sur la photodiode {capacités parasites)

et les caracienistiques du circuit test (résistance et capacite). Le emps de réponse global
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EBEEE i
laser

figure 13 : Schéma de montage de la photodiode PIN
est alors obtenu par :

= TFWHM >3 = ¢ Thaser > + < Tranisis 2 4+ < Teomiaci > 4+ < TRe >2

Néanmoins, si l'on peut mesurer et maitriser ces facteurs extrinséques ou parasites
avec suffisamment de précision, on peut alors remonter au temps de réponse intrinséque

et utiliser ce montage afin de valider les simulations,

Les résultats expérimentaux ont porté sur la variation du temps de réponse global
en fonction de la tension de polarisation et ont permis d'exhiber effectivement un mini-
mum correspondant, comme nous ['avons vu dans les simulations, & une répartition opti-

male de la courbe de vitesse des porteurs dans la zone imle-mn: (figure 14).

Enfin les mesures de sensibilités ont donné une sensibilité de 0,6 A/'W pour une pho-
todiode d'¢paisseur 1 micron avec couche fenétre en GalnAs et 0,9 A'W pour une photo-
diode d'épaisseur 2 microns avec couche fenétre en AllnAs ce qui est tout i fait en accord

aved les simulations.
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figure 14 : Courbes expérimentales du temps de réponse en fonction de la tension
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3. LA FONCTION D'EMISSION : LE LASER BRS
3.1. Le principe de la diode laser

Le développement des télécommunications sur fibres optiques a nécessité la réalisa-
tion de composants d'extrémité, et plus particulierement de lasers, de dimensions réduites
pouvant étre intégrés dans des circuits optoélectroniques d'émission, et dont les longueurs

d'onde de fonctionnement correspondent aux minima d'absorption des matériaux utilisés

Anénuation (dBikm)

1005
1 Fibre optique en silice dopée Ge(;
104 0.9 1.3
pm Jus
0,6 db/km n.jiiisuuf:lm

:
. +———rr-r-r—r—r—r—r—t—r—r—r——r—r
07 08 09 1 11 12 13 14 15 16 1.7
(After Miya et al. [10]) Longueur d'onde (um)

figure 15 : Courbe d’atténuation typique d’une fibre optique en silice

dans les fibres optiques (figure 15). Enfin les télécommunications 4 trés haut débit leur

imposent d'étre modulables & des fréquences trés élevées (plusieurs dizaines de GHz).

Les diodes lasers & semiconducteurs apportent une réponse i ces problémes multi-
ples. Le principe général de la diode laser consiste 4 obtenir, grice i la combinaison de
couches de matériaux semiconducteurs, un confinement électrique du courant i travers
une zone active. Des densites trés importantes d'électrons et de trous y sont alors atteintes,
entrainant l'émission de lumiére et leffet laser. La structure de la diode doit ensuite per-
mettre de confiner latéralement la lumiere qui sort sous la forme d’un faisceau lumineux

coheérent (figure 16).
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couche de

confinement

figure 16 : Géométrie standard d’une diode laser

Dans ce type de dispositif I'émission photonique cohérente est donc assurée par les
transitions entre les bandes de valence et de conduction dans la couche active. La simplici-
té du processus physique permet de le commander trés efficacement par un transistor qui
peut &tre intégré sur le méme substrat que la diode laser, autorisant ainsi des fréquences
de modulation élevées (plusieurs GHz). Les diodes laser sont utilisées aujourd’hui cou-
ramment dans les communications par fibre optique, la lecture et I'écriture optique, les
disques optiques ainsi que dans la modulation numérique ou analogique & haute fréquen-

e,

3.2. Le laser a ruban enterré (Buried Ridge Stripe)

La géomértrie classique d'une diode laser 4 double hétérostructure consiste en un
matériau 4 faible hauteur de bande interdite directe correspondant i la longueur d'onde
désirée mis en "sandwich”™ entre deux couches de type p et n constituées par un matériau
4 plus grande hauteur de bande interdite (figure 16). I hétérostructure a pour avantage
de réduire le courant de seuil nécessaire pour atteindre U'inversion de population et donc
Feffet laser. Ceci permet un fonctionnement continu en Evitant des températures trop éle-

vees qui nisqueraient d'endommager le disposinf,
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La figure 17 présente une coupe schématique d'un laser & ruban enterré ou BRS

{Buried Ridge Strip). Celui-ci est composé d'une couche non-intentionnellement dopée

contacts ohmigues

fwn . p-InGads 1079

m[_ﬂ.m

L wm p InP 51017
0.28 pm | ==y

\ n-InP 107N
S

T

20 pm GalnAsP non dopé

2.2 um

Jigure 17 : Géométrie du laser BRS

de GalnAsP accordé sur InP, d'épaisseur 0,12 microns et qui constitue la couche active,
déposée sur un substrat InP dopé n (10" cm™3) puis attaquée par des procédés de lithogra-
phie afin d'obtenir un ruban. Celui-ci est ensuite recouvert d'une couche InP dopée p
(5.10"7 em). Le contact sur la face supérieure est réalisé par dépdt d'une couche en In-

Gads fortement dopée (10% em™) recouverte ensuite d'une couche d'or,

Le matériau GalnAsP employé dans la couche active représente en fait une famille
dalliages Gaylny yAs Py indicée par les pourcentages d'alliage en gallium et arsenic x
_ ety Laccord de maille entre ce matériau et InP impose une condition entre ces deux pour-
centages (x =047y ) et on obtient donc une famille indicée par un seul paramétre. A cha-
que valeur de ce paramétre correspond une hauteur de bande interdite différente et donc
une longueur d'onde d'émission différente. Les valeurs de & et y correspondant i

A=1.55 pm sont respectivement y =0,6 et x=0,28.

La structure considérée permet donc d'obtenir un confinement du courant électri-
que grice aux différences de tension de seuil entre Vhomojonction InP et lhétérojonction

GalnAsP/InP. Ce confinement permet datteindre Uinversion de population et 'effet la-
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ser. Le confinement optique est alors assuré par les différences d'indice réfractif entre les

couches InP et le ruban GalnAsPE

Il est extrémement important de maintenir la plus grande partie du courant dans la
zone active. En effet les éventuelles fuites de courant & travers I'homojonction InP ont
pour conséquences d’augmenter de fagon considérable le courant de seuil nécessaire i
Veffet laser et donc la consommation et la température de fonctionnement du dispositif,
Le but de cette étude est de déterminer ces courants de fuite en mode statique et d'identi-

fier les points de fuites éventuels afin d’améliorer la conception et la fabrication.

3.3. La simulation de la fabrication

Nous avons tout d'abord utilisé le logiciel TITAN [1/-V afin de simuler la fabrication
du laser BRS. Celle-ci a été subdivisée en six étapes décrites dans la figure 18. Le dépét
de la couche InP dopée p a €€ simulé en deux temps afin de permettre un maillage plus
fin a la jonction InP p/InF n tout en gardant une taille totale de maillage raisonnable. Les
étapes simulées ne font appel qu'a des algorithmes géométriques et sont donc trés rapides,
autorisant une grande souplesse dans la modification et 'optimisation du dispositif (figu-
re 19).

Une fois la simulation de la fabrication effectuée, la géométrie du dispositif, les va-
leurs des concentrations de dopants ainsi que les données du maillage sont stockées dans
un fichier binaire généré par le gestionnaire de base de données DAMSEL. Ce fichier
peut étre alors utilisé comme entrée par le logiciel DENEB qui crée, i partir également
des données physigues électriques des matériaux fournies indépendamment, la structure

compléte de données nécessaire a la simulation électrique bidimensionnel du dispositif,

Le maillage obtenu aprés la simulation de la fabrication est réalisé grice i un algo-
nthme de type Voronoi provenant de L bibliothéque de routines MODULEF [11] desti-

nee a la simulanon en léments finis (figure 20).
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Sigure 20 : Maillage de la structure laser

3.4. La simulation unidimensionnelle du comportement electronique

Le confinement électrique du courant dans la zone active est assuré simultanément
de deux maniéres. Tout d'abord la géométrie de la structure proposée, qui suréléve la cou-
che en GalnAsP, favorise le passage du courant i travers celle—ci. De plus les deux jonc-
tons P<N (InP piinP n) et P=1-N (InP p/GalnAsP non dopélinP n) n"ont pas les mémes
tensions de seuil. Lorsque I'on polarise progressivement la structure, on atteint en pre-
mier la tension de seuil de I'hétérojonction : celle-ci devient alors passante. 8i l'on dépas-
se la tension de seuil de 'homojonction, cette derniére se r.ntt cgalement a conduire et
une partie non-négligeable du courant peut fuir sans passer par la zone active, 1l existe

donc une plage de tension optimale,

Lintérét de la simulation unidimensionnelle est dans ce cas de POUVOIr estimer_
a prion ces deux tensions de seuil et done lintervalle de fonctionnement optimal de la
diode laser. Les simulations ont été effectuées avec le logiaiel ETHER qui utilise la méme
base de données matériaux que DENER. Elles ont permis de mettre en évidence une pla-

ge de fonctionnement comprise entre 0.8 Volt et 1.2 Vol {figures 21 et 22).
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figure 22 : Schémas de bandes des jonctions a 1,0 Volt

3.5. La simulation bidimensionnelle du comportement électronique

Lenterrement de la zone active du laser est réalisée par une attaque de la zone InP

dopeée n swivie d'une reprise d'épitaxie en InP dopé p . Létat de surface du substrat InP n

est souvent tres dégrade ce qui entraine des durces de vie non-radiatives pour les porteurs
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extremement courtes et done de trés fortes recombinaisons  l'interface. Les caractéristi-
ques de I'homojonction et de I'hétérojonction sont alors fortement modifiées et des fuites

importantes apparaissent, entrainant la chute du rendement.

Lobjet de cette étude est donc de simuler le comportement de la structure en fonc-
tion des durées de vies non-radiatives i l'interface et d'en déduire une caractérisation des

états de surface dans les structures réalisées au Laboratoire de Bagneux.

3.5.1. Le modéle résistil

Une premiére approche de ce probléme a é1é réalisée par K. Souissi et al. [12] pour
une structure trés semblable. Elle consiste i résoudre I'équation de Poisson non-linéaire
uniquement dans la zone supérieure du laser dopée p, en imposant une conditions aux
limites de Dirichlet sur le contact ohmique supérieure (tension imposée), des conditions
de Neumann sur les bords isolants (nullité de la composante normale du gradient de po-
tentiel) et des conditions aux limites non-linéaires sur les jonctions avec le substrat dopé

n et la zone active, correspondant en fait 4 des conditions aux limites en courant. Les lois

de comportement pour chague jonction sont régies par deux parameétres : le courant J, et

le facteur de non-idéalité n (cf. éq. 5.1). Elles sont obtenues par "fit” des caractéristiques

J=1 e:qn{;‘ir'f-}} -|) (5.1)

mesurces sur le dispositif réel et permettent done de rendre compte des phénomines de
dégradation des interfaces dus i la reprise d'épitaxie et qui influent sur le facteur de non—
idealité. Ce modéle revient finalement & considérer la zone dopée n comme un réseau
infini de résistances en paralléles et suppose que les porteurs suivent les lignes de champ

du potentiel ¢lectrostatique (figure 23).

La simulation de ce dispositif a plusieurs polarisations a permis de mettre en éviden-
ce la presence de courants de fuites dans e laser & Vinterface InP p / InP n & partir de
L3 Volt comme le laissait prévoir la comparaison des caraciéristiques dans I'étude unidi-

mensionnelle. Grace a cette simulation, il a ¢ié possible didentifier précisément les zones
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Jigure 23 : Schéma de principe de la modélisation par U'éguation de Poisson

Jigure 24 : Courbes de niveaux du potentiel électrostatiqgue dans le modéle résistif
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de fuite et d'accroitre les performances du laser de plus de 50% aprés traitement localisé

des interfaces, autorisant ainsi un trés bon comportement en puissance du dispositif.

3.5.2. La simulation compléte en dérive-diffusion

Afin de mieux représenter les phénoménes physiques aux interfaces des jonctions
InP p/InF n, InP p/InGaAsP et InGaAsP/InP n (notamment les phénoménes de recombi-
naisons dis a la dégradation des interfaces lors de la reprise d'épitaxie), nous avons intro-
duit dans les étapes de fabrication le dépdt d'une mince couche en InP dopé p i la reprise
d'épitaxie sur le substrat n-Inp. Ceci nous a permis ensuite d'attribuer, de fagon spécifi-
que, des valeurs trés faibles aux durées de vie non-radiatives dans cette couche, ce qui

représente la dégradation de 'interface p-InP/n-InP.

Bien qu'il ait été démontré 'importance des recombinaisons Auger dans le fonction-
nement des diodes laser [13,14], nous n'avons pris en compte que les recombinaisons
RSH, afin, d'une part de pouvoir effectuer des comparaisons avec le modéle résistif utilisé
precédemment, et d'autre part de pouvoir &tudier plus en détail linfluence des durées de

vie non-radiatives sur les fuites éventuelles et le lieu de ces fuites.

Les simulations effectuées avec le logiciel DENEB ont permis de metire en évidence
Finfluence importante des recombinaisons sur les valeurs des courants de fuite dans le
laser BRS [15]. Pour des durées de vie importantes {10° 5, recombinaisons faibles), les
courbes de mveaux du potentiel électrostatique et du niveau de Fermi font apparaitre une
conduction principalement & travers la zone active (figures 25 4 30 : les densités de cou-
rants etant proporuonnels aux gradients des niveaux de Fermi, les lignes de courant sont

orthogonales aux courbes de niveaux).

Lorsque I'on augmente les recombinaisons (1, =7,=10"" s, figures 31  34) les li-
gnes de courant 4 forte polarisation (1.3 Volt) sont affectées et 'on observe une fuite 3
Pinterface p-InP/n-InP & environ 6 microns du centre de la zone active. Si les recombinai-
sons deviennent plus importantes encore (1, =7, = 105, figures 35 & 38), les fuitess'in-

tensthient et le liew des fuites se rapproche de L zone active (3,5 microns du centre)
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Ces résultats obtenus sont donc tréss proches des simulations effectuées i 1'aide du

maodéle résistif et correspondent tout & fait aux observations expérimentales.
3.53. Conclusion

Léwde couplée sur les logiciels ETHER et DENEB des courants de fuite dans le
laser BRS ont permis de confirmer la validité du modéle résistif utilisé auparavant et de
caractériser la gualité de l'interface obtenue par reprise d'épitaxie grice aux durées de

vie non-radiatives, par l'intermédiaire des courants de fuites (figures 39 et 40).

Létape suivante d'une telle simulation pourrait consister i résoudre de maniére cou-
plée I'équation d’Helmholtz bidimensionnelle dans cette structure afin de déterminer le
mode lumineux généré dans la cavité, Celui-ci serait ensuite utilisé comme condition ini-
tiale de la propagation dans le logiciel ALCOR, permettant ainsi d'étudier et d'optimiser

le couplage laser-guide.
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figure 27 : Vues en coupe X des schémas de bande des Jonctions
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Jigure 28 : densités de porteurs dans Ie laser polarisé a 1,00 Volt
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Jigure 30 : Courbes de niveaux du potentiel de Fermi des trous & 1,3 Volt
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Sigure 34 : Courbes de niveaux du potentiel de Fermi des trous a 1,3 Volt
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Sigure 38 : Courbes de niveaux du potentiel de Fermi des trous a 1,3 Volt
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CONCLUSIONS ET PERSPECTIVES

Lobjet de cette étude a été la réalisation d'un ensemble logiciel adapté a la simula-
tion numérique, aussi bien électrique qu'optique, des dispositifs & hétérojonction afin d'a-
boutir & un outil intégré et généraliste de C.AO. microoptoélectronique.

La simulation numérique en microélectronique a été utilisée tout d'abord sur sili-
cium, cé qui a abouti i la réalisation de logiciels adaptés aux dispositifs silicium. Les déve-
loppements de la microélectronique et de I'optoélectronique sur matériaux 11-V ont en-
traing la multiplication des étapes technologiques et des types de dispositifs ainsi qu'une
augmentation de la complexité des geomeétries réahisées. Lappantion d'hétéro-interfaces
provoquent notamment des chocs dans les phénoménes de transport et des instabilités
dans la résolution numérique qui nécessitent une reformulation des modéles et des algo-
rithmes.

La premiére partie de ce mémoire a présenté une éude compléte du modéle de
transport électronique dit de dérive—diffusion en tenant compte des hétérojonctions
abruptes ou graduelles. Ce modéle a été détaillé pour aboutir a des formulations les plus
générales possibles, notamment en statistique de Fermi-Dirac (cas des forts dopages),

pour les densités de courants, les lois de recombinaisons ou les lois de mobilité.

Une étude bibliographigue nous a permis de faire le point sur I'avancement des logi-
ciels de simulation & travers le monde, sur les problémes rencontrés ainsi que les principa-
les solutions retenues : méthode des volumes finis, éléments finis mixies, inversion des matri-
ces de Newion par gradient conjugué carré ou bigradient, eic... Une comparaison de ces
solutions nous a permis ensuite d'en implanter un grand nombre dans les logiciels réalisés

au cours de cette thése.

La base de notre ensemble logiciel de C.A.O. microoptoélectronigue est le simula-
teur de fabrication TITAN 1=V A partir de la structure de données créée par ce logiciel,
nous avons realise deux logiciels de simulation du transport ¢lectromique, ETHER (1D)

et DENES (2D) qui ong éré valideés par de nombreuses tudes ¢f notamment par optimi-
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sation des gradualités en aluminium dans I'émetteur et dans la base pour les TBH
GaAs/GaAlAs,

Dans le cadre du développement d'un ensemble de C.A.O. complet en microoptoé-
lectronique, la nécessité de pouvoir simuler les dispositifs couplant les phénoménes élec-
trique et optique nous a conduit a réaliser un logiciel de simulation de la propagation opti-
que, ALCOR. De méme que pour la simulation électrique. nous avons tout d"abord érudié
Vinfluence des discontinuités et des hétérojonctions sur le modéle de propagation repré-
senté par I'équation d'Helmholtz scalaire. Un modéle de résolution en a été déduit puis
un langage général de définition des structures a £1é mis au point, compatible avec la des-

cription des dispositifs fournie par TITAN [11-V.

Nous disposons donc maintenant d'un ensemble logiciel de simulation microoptoé-
lectronique basé sur un langage, des structures de données et un environnement com-
muns, adaptés au cas général des hétérostructures. La derniére étape pour aboutir i un
outil de C.A.O. complétement intégré est I'implantation d'un solveur de 'équation
d'Helmholtz bidimensionnelle qui pourrait permettre par exemple le calcul du mode opti-
que d'une cavité laser puis le couplage de ce mode avec I'entrée d'un guide optique, grice
au logiciel de propagation optique ALCOR,

Une intégration compléte entre la simulation de Ja fabrication et celle du comporte-
ment optoélectronique passera ensuite par une validation expérimentale des étapes tech-
nologiques & travers la constitution d’une base de données matériaux. Les phénoménes
de transport de I'énergie pourront étre considérés dans un premier temps comme un post-
traitement (équation de diffusion de la chaleur pour la température du dispositif), puis
dans un deuxiéme temps inclus au modéle de dérive-diffusion par le biais des équations

de conservation de I'énergie (modéle hydrodynamigue).

Les modéles physiques et numériques représentant les étapes technologiques de fa-
brication. le transport de charge et d'énergie et la propagation lumineuse dans les disposi-
tfs i semiconducteur -V i hétérojonctions, sont done parvenus i un niveau de maturité
suffisant pour pouvoir envisager la réalisation d'outils intégrés de C.A.0., identiques i

ceux realises pour la microélectronique silicium,
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