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Résumé

Dans ce travail, a I’aide d’une simulation Monte Carlo nous avons modélisé les interactions
électrons matiére en utilisant le logiciel CASINO, pour déterminer un parcours électronique et une
fonction de génération dans le cas des matériaux nano fils. Nous avons proposé aussi un modele
mathématique pour décrire le signal EBIC d’une jonction p-n filiforme. L’effet du choix du
parcours électronique et de la fonction de génération sur la modélisation de ce signal a été illustré.

Pour le cas de la simulation Monte Carlo, les résultats obtenus montrent que les expressions
mathématiques du parcours électronique et de la fonction de génération dépendent du rayon du fil.
Elles sont indépendantes de ce parametre dans le cas de grandes valeurs de ce dernier.

Pour le cas de la modélisation du signal EBIC, les calculs montrent que le signal EBIC
augmente avec 1’augmentation de la longueur de diffusion et il diminue avec I’augmentation de la
vitesse de recombinaison.

Par ailleurs, les résultats de la modélisation montrent aussi que le choix du parcours
¢lectronique n’influe pas sur le calcul du signal EBIC, contrairement au choix de la fonction de
génération. En outre, les résultats montrent que le signal EBIC, calculé avec le parcours
électronique et la fonction de génération déduits dans ce travail, est trés proche de celui calculé
avec le parcours de Kyser et la fonction de génération Gaussienne.

Pour finir, on a pu Vérifier le model grace a des profils expérimentaux pour déterminer la
longueur de diffusion des porteurs de charge et leur vitesse de recombinaison.

Abstract

In this work, by using a Monte Carlo simulation we have modelled the interactions of
electron-matter using CASINO software, to determine an electron path and an expression for a
generation function for the case of nanowire materials. In addition, we have also proposed a
mathematical model to describe the EBIC signal of a nanowires axial p-n junction. The effect of
the choice of the electronic path and the generation function on this signal has been illustrated.

For the Monte Carlo simulation case, the results show that the mathematical expressions
for the electronic path and the generation function depending on the wire radius. They are
independent of this parameter for the case of large values of the latter.

For the modelling of the EBIC signal, the calculations show that the EBIC signal increases
with the increase of the diffusion length and decreases with the increasing of the recombination
velocity. Furthermore, the computation of modelled EBIC signal reveals that the choice of the
electron path does not influence the calculated signal, unlike the choice of the generation function.
The EBIC signal calculated with the electronic path and the generation function deduced in this
work is very close to the one calculated with the Kyser path and the Gaussian generation function.

Finally, the model was verified by fitting experimental EBIC profiles to determine the
diffusion length of the charge carriers and their recombination rate.

[v]
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INTRODUCTION GENERALE

L’implication de la nanotechnologie dans la fabrication des composants ¢lectroniques a

ouvert de nouveaux horizons de recherche qui étaient impossibles il y a quelques années.

Vue leurs propriétés électriques, optiques et mécaniques uniques, les nano fils ont attiré
I’attention de plusieurs chercheurs en les utilisant dans plusieurs technologies telles que la
fabrication des dispositifs optoélectroniques comme les diodes électroluminescentes et les diodes

laser. Récemment, ils sont devenus une alternative pour la fabrication des cellules solaires.

Les progres réalisés n’ont été possible que grace au développement des techniques de
caractérisation adéquates comme le microscope électronique a balayage (MEB), le microscope

¢lectronique a transmission (MET)...etc.

La technique du courant induit par bombardement électronique (EBIC) (technique associée
au MEB) est une technique non destructive qui permet la caractérisation électrique d’une grande
variété de composants ¢€lectroniques et optoélectroniques en 1’occurrence les cellules solaires.
Avec les progres réalisés sur le MEB (MET) et sur la technique elle-méme, il est devenu possible

de I’utiliser pour des caractérisations a 1’échelle nanométrique.

Son principe est basé sur la collecte d’un courant électrique issu d’un composant
électronique, une jonction p-n par exemple, bombardée par un faisceau d’¢électrons de quelques
Kilo électron-volt d’énergie. L’analyse du courant collecté permet la détermination des propriétés
intrinséques du semiconducteur et la détection de la présence des défauts électriquement actifs

dans son volume.

L’extraction des paramétres physiques du semiconducteur a partir du signal EBIC exige
la confrontation des mesures expérimentales avec des modeles théoriques. Dans ces modeéles, il
faut tenir compte de la géométrie de I’échantillon, la géométrie EBIC utilisée et les propriétés

physiques intrinseques de 1’échantillon pour que I’extraction des parametres soit physique.

En général, la modélisation du signal EBIC repose sur la connaissance de la distribution
initiale des paires électron-trou et leur diffusion dans le volume du semiconducteur. La distribution
initiale des paires est décrite par une fonction mathématique appelée la fonction de génération.
Cette fonction est obtenue a partir de 1’¢tude de la dissipation de I’énergie des électrons primaires
dans le semiconducteur. Tandis-que la diffusion est obtenue par la résolution de 1I’équation de

continuité sujette a des conditions aux limites appropriées.
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En effet, plusieurs fonctions de générations ont été proposées pour décrire la distribution
des paires électron-trou pour le cas des matériaux massifs. Un parcours électronique est associé a
chaque fonction (une fonction mathématique qui relie la profondeur de pénétration des électrons

de bombardement a leur énergie).

Pour le cas des nano fils, aucune étude n’a été faite pour décrire la distribution des paires
électron-trou suite au bombardement par un faisceau d’électrons énergétiques. En plus, trés peu

de modeles mathématiques pour décrire le signal EBIC sont proposés.
Dans ce travail, nous voulons atteindre deux objectifs :

1- La détermination d’une fonction de génération et un parcours électronique adéquat a
cette fonction pour le cas des nano fils en utilisant la technique Monte Carlo. La dépendance de

ces deux parametres avec le rayon du fil sera explicitement montrée.

2- Proposition d’un modéle théorique qui décrit le signal EBIC d’une jonction axiale p-n
filiforme. L’effet du choix de la fonction de génération et du parcours électronique sur le signal

EBIC sera examing.
Pour présenter notre travail, nous avons partagé ce mémoire en trois chapitres et une annexe.

Le premier chapitre est consacré aux rappels théoriques des interactions électron-matiére.
Les processus d’interaction €lastiques et inélastiques, les modeles des parcours électroniques, la

dissipation de 1’énergie des électrons primaires et les fonctions de génération seront exposés.

Le deuxiéme chapitre est réservé principalement a la description de la technique de
caractérisation EBIC. Une description de son principe de fonctionnement, ses différentes
configurations expérimentales et les parameétres physiques vises avec cette technique sont exposés.
Ensuite, une bréve description de la technique Monte Carlo et du logiciel CASINO utilisé dans ce

travail sera donnée.

Le troisieme chapitre portera en premier lieu sur la détermination d’une fonction de
génération et d’un parcours électronique dans le cas des nano fils en utilisant le logiciel CASINO.
Leur dépendance avec le rayon du fil sera explicitement examinée. Ensuite, un modele théorique
pour décrire le signal EBIC d’une jonction p-n pour le cas de la configuration parallele (électrodes
de collection du courant parall¢le au faisceau de bombardement) sera donné. L’effet du choix de
la fonction et du parcours électronique sera exposé. En fin, une démonstration de fit des points
expérimentaux et I’extraction des parameétres physiques de la jonction est illustrée. L’annexe sera

consacrée aux details de calculs de la fonction de green de notre modele.
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Chapitre 1. Interaction électron matiére

1.1 Introduction

En raison des limites des microscopes optiques, les microscopes électroniques ont été
développés. 1l s'agit d’un outil important car il permet d'observer et de caractériser des substances
allant du micrométre au nanometre.

Le microscope électronique a balayage (MEB) est I'un des microscopes électroniques les plus
utilisés dans la recherche et I'industrie. Son principe de fonctionnement est base sur la focalisation
d'un faisceau d'électrons accéléré d'une énergie de quelques keV (entre 0,5 keV et 50 keV) sur la
substance a analyser. Ces derniers interagiront avec les noyaux atomiques et leurs électrons lors
de leur entrée dans I'échantillon. Ces interactions modifieront leurs trajectoires et réduiront leurs
énergies.

Dans ce chapitre, nous aborderons les différents processus d'interaction électronique-matiere
et les différents signaux secondaires produits.

1.2 Mécanismes physiques de I’interaction électron-matiere

Lors de I'impact d’un faisceau d'électrons sur une cible massive, il pénétre dans son volume en
produisant plusieurs phénomeénes physiques tels que la production d’électrons rétrodiffusés et
d’¢électrons secondaires. Les trajectoires des électrons dans la matiére dépendent des propriétés
physiques des matériaux et leur énergie. Quand un électron pénetre dans un matériau, ce dernier
subit des interactions élastiques 1a ou 1’électron primaire interagie avec le noyau atomique pour
s’exprimer par une déviation de la trajectoire incidente, et souvent 1’électron subit des interactions
inélastiques qui s’exprime par une variation de 1’énergie cinétique primaire. Dans ces interactions
interviennent les noyaux des atomes, leurs électrons du coeur fortement liés et leurs électrons de

valence. Un schéma des deux processus de collision est présenté sur la figure (1.1).
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1| 2

Electron incident

Diffusion

Diffusion o
nélastique

¢élastique

Figure 1.1. Schéma repreésentatif des interactions élastiques et inélastiques [1].

1.2.1 Diffusion élastique

Les diffusions élastiques des électrons par les atomes créent des électrons rétrodiffusés. Elles
provoquent des déviations successives des trajectoires électroniques. Pratiqguement tous les
électrons incidents ressortent du matériau. Les collisions élastiques sont essentiellement des
interactions colombiennes entre les électrons de bombardement et les noyaux des atomes de la
cible. Au cours de ces collisions, 1’énergie cinétique des particules et leur quantité de mouvement
sont conservées. La proportion et les énergies de tels électrons dépendent de leurs énergies
primaires ainsi que des propriétés physiques du matériau considéré. Le phénomene de
rétrodiffusion est a I'origine de I'expansion latérale du faisceau d'électrons initialement focalisé sur
une sonde d'un diamétre de plusieurs dizaines d'angstroms. Cette expansion peut atteindre
plusieurs microns et elle est une fonction croissante de I'énergie du faisceau incident et du numero
atomique du matériau. Elle constitue une limitation inévitable de la résolution spatiale des

technologies basées sur I'excitation par faisceau d'électrons (EBIC, CL, ...).

1.2.2 Diffusion inélastique

Des interactions inelastiques se produisent entre les électrons incidents et les électrons
atomiques. Au cours de cette interaction, I'électron incident perd de I'énergie, ce qui entraine une
variété de signaux secondaires. Cependant, il est nécessaire de distinguer les électrons du ceeur et
des couches externes. La désexcitation se produit immédiatement apres et lorsqu'elle est excitée,
elle renvoie rapidement I'énergie qu'elle y a gagnée sous forme de rayonnement ou en transférant

un électron externe a un électron interne de niveau supérieur. Cela revient au niveau du cceur non
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dilaté. La figure 1.2 montre les différents signaux produits par bombardement électronique d'une

cible semi-conductrice.

Cathodoluminescence Electrons rétrodiffusés
Electrons secondaires
Electrons Auger

X- Rays

I Courant des charges

collectées

dispersion
inélastique élastique
d’électrons d’électrons Electrons transmis

dispersion

Figure 1.2. Différents Mécanismes de dissipation des électrons incidents [1].

1.3 Loi de dissipation de I’énergie

Le processus d'interaction inélastique réduit continuellement I'énergie d'un électron jusqu'a
ce qu'il soit capturé. Afin de pouvoir quantifier le signal enregistré, il est important de comprendre
comment ces électrons perdent de I'énergie en fonction de la distance parcourue et des propriétés
physiques du matériau. Sur la base de la valeur approximative de la perte d'énergie continue, Bethe
a donné I'expression de la dissipation d'énergie par unité de distance dE / dz en 1933 comme [2,3]:

‘;—Sz—an Ae“ZA—'p-é- Ln(aa—E) (1.1)
Avec :

A : la masse atomique du matériau (g).

p - la masse volumique (g/cm?3).

Na: le nombre d'Avogadro.

a1= 1.1658.

J : le potentiel moyen d'excitation, il caractérise 1’ensemble des interactions inélastiques.

Son expression est donnée par :

J(keV )=115.Z -10°3 (1.2)

Une autre expression a été proposée par Berger et Seltger [4]

J (keV) = (9.76 Z+58.5 '11%) 1073 (1.3)
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La loi de la dissipation d’énergie peut étre encore exprimée par :

%Ez) 22N A&(%)%m(f-) (1.4)
Plusieurs modeles ont été ¢élaborés pour la détermination de la fonction de dissipation d’énergie.
Kanaya et okayama(1972)[5] ont proposé d’exprimer la fonction de dissipation ¢ ( ) sous la

forme suivante :
_ 3 w E
=(1- Z’S(—y —je [——J 2.28=5
$u) =(1-u) 1—u+5 P 1 * E,

Xﬁ[z_m - u)5/6 exp( j

(1.5)

Ou u=z/R y=0.187.2%3
Everhart et Hoff (1971) ont proposé une expression analytique polynomiale de fonction @ (u) a
partir du résultat de la mesure du courant EBIC d'un échantillon a base de silicium. En raison de

sa simplicité, c'est probablement I'équation la plus couramment utilisée donné par :

A(u) = 0.6 + 6.21u — 12.4u + 5.69u3 (1.6)

Pour 0<u<l,1, avec u=z/Rg,
Il faut signaler que A(u) n’est valable que dans des domaines d’énergie bien limités

(5keV<Eo<25keV) et de numéro atomique (10 < Z < 15) ; de plus, Mu) s’annule pour u=1.1,

Mu) peut étre reliée a la fonction dissipation ¢(u) par :
¢ (wW)=(1-HA(w) (1.7)

f ZUBEB
EO

f: La fraction moyenne d’énergie perdue par rétrodiffusion.
ns est le coefficient de rétrodiffusion des électrons rétrodiffusés, d’énergie Eg.
D’autre part, afin de caractériser la perte d’énergie Wu et Wittry (1978) [7], proposent une forme

gaussienne modifiée ; elle est donnée par :
pu)=A"exp(- ( °) )- Bexp(——) (1.8)

Notons que c¢’est a partir d’une étude de la dépendance du signal de la cathodoluminescence en

fonction de 1’énergic Eo du faisceau incident dans le GaAs que tous les paramétres qui

En

interviennent dans 1’expression Q = , ont été déterminées par Kyser et Wittry (1967) [8].

eh



Chapitre 1 Interaction électron-matiére

La figure 1.3 montre la comparaison de la variation de ®(u) en fonction du parcours u des trois
modeéles :

1
2= =
-
-
E -
=] 3 X
1 \\ -
\
\
4 \ i
\
\)
: n:s ~ 1o
uw=zR

Figure 1.3. Variation de @(u) en fonction du parcours u pour une cible de germanium selon les

trois modéles : 1-Kanaya et Okayama[5], 2- Everhart et Hoff[6], 3- Kyser [9].

Les constantes A et B sont obtenues par la condition de normalisation de ®(u) et de la relation
B/A=0.4. D’autre part, les constantes, b, An et no sont données par :
b=4.0 ; Au=0.35 et up=0.125. La confirmation des valeurs obtenues a fait 1’objet d’une étude

d’émission de rayon X provenant d’une cible de cuivre, cité par Kyser (1972) [9]

1.4 Parcours électronique

En raison des interactions élastiques et inélastiques que subissent les électrons incidents a
travers le matériau, la trajectoire que suit I'électron incident lorsqu'il pénétre dans le matériau est
aléatoire. La distance entre le point d'impact d'un électron incident et son point de capture dans la
substance est appelée parcours électronique noté R. Bethe définie ce parcours par la relation [2,3]:

0 1
RB: onMdE (19)

Avec, ds le déplacement (la pénétration) élémentaire et Eo énergie primaire.
La pénétration effective pour laquelle s’¢tale la dissipation de I’énergie est plus petite par
rapport a Rs, elle est connue sous le nom “’le parcours de Gruen’’ [10] ou simplement parcours

électronique, sa forme générale est donnée par [11] :

oR (C’?) = CET (1.10)
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Ou p est la densité du matériau (g/cm®) et C est une constante tandis-que n varie entre 1.2 et 1.8 et

dépend principalement de Eo, du numéro atomique Z et de la définition de R.

Plusieurs expressions dans la littérature ont été proposées, nous donnons ici les expressions les
plus utilisées :

e Parcours électronique de Kyser Rk [9]

PR (L) = 256 (5—3)1'68 (1.11)

Ou Eo I’énergie des électrons primaires exprimée en keV, p la masse volumique (g/cm?3).

e Parcours électronique Kanaya et Okayama Rko [5] :

pRyo(g/cm?) = 2.76 X 1076.——E>/* (ke V) (1.12)

78/9

Ou Eo I’énergie des électrons primaires exprimée en keV.

e Parcours électronique d’Everht et Hauff Rk [6]
PR (g /ecm?) =4.0x10°E;" (1.13)

L'estimation de la profondeur de pénétration d'un électron dépend de I'expression
mathématique utilisée. La figure 1.4 montre la profondeur de pénétration de I'électron primaire
dans un échantillon de GaAs avec I'énergie d'excitation. La différence entre la profondeur de
pénétration calculée par Ren et la profondeur de pénétration calculée par Rk et Rko augmente avec
I'augmentation d'énergie. Néanmoins les valeurs de profondeur de pénétration calculées par Rk et

Rko sont cohérentes dans n'importe quelle gamme d'énergie.
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Figurel.4. Variation du parcours électronique en fonction de [ ’énergie de bombardement dans le
GaAs. Rk parcours proposé par Keyser, Ren parcours proposé par Everhart et Hoff et Rko

parcours proposé par Kanaya et Okayama.

1.5 Energie de formation de paires

La création des paires électrons-trous est I’un des processus inélastiques accompagnants la
pénétration des électrons dans un semi-conducteur. L’énergie de formation d’une paire électron-

trou est donnée par la relation :
Ex
——A 1.14
Q=2 (114)

Q étant le nombre de paires créés par les électrons incident et Ea est I'énergie absorbée dans le
semi-conducteur.

Selon Klein [12] Een peut étre exprimée par :
Es =E, +(Eg)+(Ey) (1.15)

<Egr>est I'énergie moyenne associée a la génération d’un phonon dans la branche optique, <Ex>
est I'énergie cinétique résiduelle dissipée au cours du processus de thermalisation des porteurs

générés. L'énergie <Er>s'écrit sous la forme :

(Eg)=rho (1.16)
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Pour <Ex>, Klein [12] propose la relation :

9
<E, >:§E9 (1.17)
Donc :

Egp=—E, + o (1.18)

La figure 1.5 montre la dépendance de Eenen fonction de I'énergie du gap. Les valeurs
expérimentales sont bien ajustées a l'aide de I'expression 1.15 (rhw est utilisé comme parameétre
d'ajustement et il est quasi constant 0,5 eV < rhw < 1eV).

18 T T T T T ]
1
6L DI)IMOND
L
“ o ALPHAS ]
O ELECTRONS
& PHOTONS
12- ' -
10 -
Eep, (eV) Sic
8 —— Pb0 .
GeP CcdS
8+ ' .
GsAs —Cd Te
4 4 .
— Qe
2+ PbS -
—InSb
0 | 1 1 H |
V] 1 2 3 4 B8 6
E; (eV)

Figure 1.5. Variation de l’énergie de création de paires électron-trou en fonction du gap pour

différents semiconducteurs et différentes sources d’énergies (d’apres Klein [12]).

1.6 Génération de paires électron-trou

Focaliser un faisceau d'électrons avec quelques kilo électron-volt d’énergie sur une surface
semi-conductrice excite les électrons de la bande de valence vers La bande de conduction ce qui
laisse un vide sur une des liaisons covalentes du cristal qui correspond a un trou. Puis il se produit

la génération des paires électron-trou, comme le montre la figure 1.6.

10
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Figure 1.6. Schémas illustratifs du processus de création de paires électron-trou [20].

1.7 Fonction de génération

L'énergie perdue lorsque les électrons incidents traversent des matériaux semi-conducteurs est
principalement utilisée pour former des paires d'électron trou (e- -h+) et correspond au nombre de
paires crées par unité de temps et unité de volume (cm-3 s-1) en un point r(x, y, z). C'est ainsi que
nous spécifions la valeur moyenne de la fonction de générations g(z) a la densité (e- -h+) En
fonction de z.

Comprendre la fonction g (r, z) est fondamentale pour la mesure du signal EBIC et apprécier
quantitativement les propriétés du matériau, néanmoins c'est souvent la source d'erreurs et de
problemes mathématiques, c'est pourquoi de nombreux auteurs travaillent ensemble pour se mettre
dans des conditions g(r) simplifiées. Par exemple, lorsque le faisceau d'électrons est
perpendiculaire a la surface de I'échantillon, g(r) a une symétrie de rotation autour de la direction

du faisceau d'électrons et s’écrit :

g(r,z) our = /x? + y2 (1.19)

Cette approche est souvent utilisée pour la compréhension des résultats du contraste EBIC en
présence de défauts.

Ainsi, pour étudier le contraste des dislocations, plusieurs expressions de g (r, z, R) ont été
proposées pour son analyse, parmi lesquelles celle de Donolato (1981) [13] qui a utilisé une
expression semi empirique de Poisson, cette derniére s’écrivant comme :

_ A(z,R) o
g(r,Z,R)_—zﬁgz(z’R)exp( —GZ(Z,R)] (1.20)

11
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AVec :

0.1123

o2 = 0.36d2 +

(1.21)

d. diametres du faisceau électronique, R la profondeur de pénétration. A (z, R) est donné par :
fooog(r, z,R)2nrdr = A(z,R) = g(2) (1.22)

On peut montrer [14] que A (z, R) s’écrit :

Ip Ey

Az R) =224 (123)

Ou ¢(z, R) est une fonction universelle, indépendante de 1’énergie du faisceau, mais elle a

les caractéristiques d’une fonction de dissipation d’énergie.

L’¢établissement des expressions mathématiques pour la fonction de génération n’est
avantageux que dans la mesure ou cela permet 1’établissement de modeles analytiques pour le
signal EBIC. Pour le cas du modéle EBIC décrivant les défauts dans un semi-conducteur tels que
les dislocations et les joints de grains, la fonction de génération est souvent prise comme simple
telle que la fonction de génération constante avec un volume sphérique tangent a la surface [15,
16]. Kanaya et Okayama [5] ont montré gue le volume de génération peut étre simulé a une sphére
tangente a la surface uniquement lorsque le numéro atomique est compris entre 10 et 15. La
méthode Monté Carlo présente une autre approche utilisée par plusieurs auteurs pour dériver des
expressions mathématiques pour la fonction de génération [17,18].

La figure 1.7 montre la variation de la fonction de génération g(z) en fonction de la profondeur
z pour le germanium a une énergie incidente Eo=30 keV. Notons que les pics des courbes se situent

au voisinage d’une profondeur égale approximativement a z = 1pm.

12
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g(z)

Figurel.7. Variation de la fonction de génération g(z) en fonction de la profondeur z a une
énergie Eo=30 keV dans le germanium selon les trois modeles : 1-Kanaya et Okayama [5],
2- Everhart et Hoff [6], 3- Kyser [9].

Les fonctions de génération les plus utilisées dans la modélisation du signal EBIC avec ou
sans défauts sont :

e Fonction de geénération ponctuelle, gp:

0,(2)=Gd(z ~2,) L2

avec: z1=0.3R (R étant le parcours électronique) et Go le taux de génération.

e Fonction de génération constante, geon :

gcon(z)z{Go S 2 SR}

0siz>R (1.25)

R étant le parcours électronique et Go le taux de génération.

e Fonction de génération polynomiale, gpy:

2 3
Op (2)= So | 0.6+6.21 2 |-12.41) 2| +5.69 2
Ren Ren Ren Ren (1.26)

Ren parcours électronique d’Everhart et Hoff et Go le taux de génération.

13
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e Fonction de génération gaussienne, gc:

2
Js (z):A'exp{—(mj ]—B exp(mJ (1.27)

Au Uo

AE =0.4,b =4.0,Au =0.35,u, =0.125 et Rk parcours électronique de Kyzer.

e Fonction de génération constante dans un volume sphérique, gs:

G . e
I °3 , sir est dans le volume de génération,

gs=g9(@)= {E”RSph (1.28)
0, sir al'extérieur.

Avec : Rsph=0.5R (Rspn le rayon de la sphere) et R étant le parcours électronique.

e Fonction de génération constante dans un volume cubique gc :

Go

ge=g(r) = {1_3’

0, sir al'extérieur.

sir est dans le volume de génération, (1.29)

avec : I=R (I le coté du cube) et R le parcours électronique.

Pour montrer la dépendance du volume de génération suivant le numéro atomique et I'énergie
de I'électron primaire, nous avons utilisé le logiciel Casino [19] pour tracer les trajectoires de 500
électrons dans une cible de Si et de GaAs avec différentes énergies d’accélération. La connaissance

de ces trajectoires permet d’estimer la forme et la taille du volume de génération.

L'expansion spatiale du volume de génération dépend de I'énergie de bombardement, comme
le montre la figure 1.8a-d. Cependant, la forme du corps résultant dépend du numéro atomique.
Pour le cas du silicium, il est sphérique (figure 1.8 a, b) et hémisphérique pour le cas du GaAs
(figures 1.8 ¢, d).

14
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Figure 1.8. Trajectoire des électrons primaires dans le volume du semi-conducteur (Si et GaAs)
pour Eo= 10 keV et Eo= 30 keV [20].

15



Chapitre 1 Interaction électron-matiére

Références

[1] L. Reimer, Scanning Electron Microscopy, Vol. 45 of Springer Series in Optical Sciences, in,
Springer-Verlag, New York, 1985.

[2] W. Williamson, Jr. and G. C. Duncan, "Monte Carlo simulation of nonrelativistic electron
scattering™ Am. J. Phys, 54(3), March 1986.

[3] N. Tabet, "Contribution a I'étude des propriétés électriques de volume et des joints de grains
dans le germanium application de la méthode du courant induit par faisceau d'électrons EBIC",
Thése de doctorat, Université Paris Sud, Centre d'Orsay, 1988.

[4] E.T . Berger and S.M. Seltzer, Nat. Acad. Sci. Nat, Rest. Council Pub.1133, 205 (1964).

[5] K. Kanaya and S. Okayama, J. Phys. D : Appl. Phys, 5, 43(1972)

[6] T. E. Everhart and P. H. Hoff, J. Appl. Phys. 42, 5837 (1971).

[7] C.J .Wu and D.B. Wittry, J Appl. Phys. 49, 2827(1978)

[8] D.F. Kyser and D.B. Wittry, J. Appl. Phys. 38, 375(1967).

[9] D.F. Kyser, Proc of the inst .conf X Ray Optics (1972) and Microanalysis Osaka, University
of Tokyo, Press Tokyo P.147 (1971).

[10] A.E. Gruen, Z. Natuforsch, 12 A, 89 (1957)

[11] J. I .Hanoka and R. O. Bell, Ann. Rev. Mater Sci, 353 (1981).

[12] C. A. Klein, J. Appl. Phys. 39, 2029 (1968).

[13] C. Donolato, Phys. Status Solidi (A) 65, 649-658 (1981)

[14] T. Matsukawa, K. Murata and R. Shimizu, Phys. Status Solidi (B) 55, 371-83 (1973).

[15] L. Pasmann, Phys. Status Solidi A 84,

[16] C. Donolato, Optiki 52, 19 (1979).

[17] C. Parish and P. Russell, App. Phys. Lett. 89, 192108 (2006).

[18] B. Akamatsu, and J. P. Henoc, J. Appl. Phys. 52, 7245 (1981).

[19] D. Drouin, A. R. Coutre, R. Gauvin, P. Hovington, P. Horny and H. Demers, CASINO V 2.42

software et _V3.3.0.4 software; www.gel.usherbrooke.ca/casino/. (2017)

16


http://www.gel.usherbrooke.ca/casino/

Chapitre 1 Interaction électron-matiére

[20] A. Lahreche, Thése de Doctorat, Université de Jijel (2014).

17



Chapitre 2 Technique EBIC et méthode Monte Carlo

Chapitre 2. Technique EBIC et méthode Monte Carlo

2.1 Introduction

La technique du courant induit par bombardement électronique (EBIC) est ’'une des
techniques de caractérisation électrique des semiconducteurs. Basée sur la collecte de charges
libres minoritaires en exces, elle permit d’analyser et de déterminer les propriétés électriques
intrinséques des semiconducteurs, telles que la longueur de diffusion, le taux de recombinaison
d'interface, la durée de vie.. .etc. Elle est également utilisée pour des observations plus qualitatives

des défauts cristallins, tels que les dislocations et les joints de grains.

Les techniques de simulation par la méthode de Monte Carlo se sont révelées d'une grande
utilité dans I'étude des phénomeénes possédants plusieurs variables. Le principe de la méthode
Monte Carlo est de générer des nombres aléatoires pour simuler des phénoménes comportant une
ou plusieurs variables aléatoires. Elle est utilisée dans plusieurs domaines, par exemple dans la

simulation des interactions entre le faisceau d'électrons et le milieu de diffusion.

Dans ce chapitre, nous allons donner une description de la technique EBIC suivie par la
description de la méthode monté Carlo.

2.2 Technique EBIC
2.2.1 Principe

La microscopie EBIC est un mode de fonctionnement développé sur la base du microscope
électronique a balayage (MEB). Elle consiste a bombarder un dispositif électronique, par exemple,

une jonction p-n, par un faisceau d’électrons de quelques keV d’énergie.

Ce mode ouvre un large éventail d'applications du MEB pour la caractérisation des
matériaux semiconducteurs. En effet, dans le mode d'absorption, le courant d'échantillon est
destiné a fournir une micrographie qui refléte I'état de surface de I'échantillon et peut contenir des
informations sur les caractéristiques électroniques du semiconducteur dans des conditions de
travail spécifiques. Celui-ci donne acces a plusieurs types d'informations, qu'elles soient
qualitatives (defauts locaux, dislocations, etc...) ou quantitatives (longueur de diffusion des
porteurs minoritaires, vitesse de recombinaison) [1-2]. La méthode est basée sur la mesure du
courant de porteurs minoritaires dans un dispositif semiconducteur généré par injection
d'électrons. Ces porteurs en exces (paires électron-trou) doivent étre nécessairement separés apres
leur génération soit par une jonction p-n soit par un champ localisé di a un défaut local. Dans le

cas des jonctions électriques, celle-ci peut étre alors disposée parallelement ou
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perpendiculairement au faisceau d’électrons en fonction de la structure géométrique de

I’échantillon.

La technique EBIC permet aussi 1’étude de I’activité électrique des défauts présents dans
les semiconducteur. Cette étude est limitée par la résolution spatiale, qui est principalement due a
I’extension spatial du volume de génération. Ce dernier s’étale de quelques dizaines de nm jusqu’a
quelques micrométres en fonction de 1’énergie de bombardement [3]. Cette technique est
suffisamment résolue pour effectuer des analyses au niveau des circuits intégrés et des dispositifs
électroniques [4]. Cette technologie permet d'étudier le processus de recombinaison de porteurs
minoritaires. Le signal EBIC correspond au flux de porteurs minoritaires atteignant le détecteur.
Il s'agit d'une jonction p-n ou d'un contact métal-semi-conducteur redresseur (contact Schottky)

concu a la surface de I'échantillon [5].

Contact
Schottky

\

Zone de déplétion _____ (7777 /(é%//////////////%

Volume de génération

) 4

Cont_act — 777
ohmique

Vers le systéeme vidéo

Figure 2.1. Schéma illustrant la génération et la collecte du courant EBIC par une diode
Schottky réalisée sur un semiconducteur [27].
2.2.2 Les différentes géométries de la technique EBIC

Deux principaux types d’excitations par faisceau électronique sont utilisées pour effectuer

des mesures EBIC :

e Une excitation parallele ou les électrons arrivent parallélement a la jonction
e Une excitation perpendiculaire ou les électrons traversent perpendiculairement la

jonction.
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Il existe une troisieme géométrie d’utilisation du mode EBIC qui consiste & faire une coupe
en biseau sur 1’échantillon suivant un angle donné de fagon a varier la distance entre le point
d’impact et la zone de désertion [6]. Les dispositifs rencontres en technique EBIC son illustres par

la figure 2.2

Ip

=

-

lee

Ice
Ice

Figure 2.2. Schéma illustrant les différentes géométries utilisées dans la technique EBIC :

‘ lee

jonction p-n parallele au faisceau incident Ip(a), jonction p-n perpendiculaire au faisceau
incident(b), faisceau paralléle a une diode Schottky(c) et faisceau perpendiculaire a une diode
Schottky(d)[6].

2.2.2.1 Excitation parallele

Les figures (2.2-a) et (2.2-c) illustrent le cas de jonction p-n et Schottky respectivement,
qui sont perpendiculaires a la surface bombardée et le balayage s’effectue sur la tranche [7]. Le
courant EBIC instantané dépend de I’environnement immédiat du point d’impact. Il contient une
information sur la fagon dont les porteurs générés en ce point sont transportés a travers le dispositif.
En effet, une partie des porteurs générés dans les zones neutres peut par diffusion arriver jusqu’a
la zone de désertion, ou ils se séparent sous 1’effet du champ électrique qui y régne. Ils participent
ainsi au courant induit. Quant aux porteurs créés dans la zone de charge d’espace, Ils sont
automatiquement séparés et collectés sans perte [7]. Dans cette configuration, il est donc possible
de faire une mesure directe de la largeur de la zone de désertion et de sa position ainsi que d’estimer

les courbures de bandes dans des jonctions ou des hétérojonctions [8]. De méme, elle a été
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également utilisée pour faire des mesures de la longueur de diffusion des porteurs.
Malheureusement dans le cas des dispositifs amorphes, les couches sont trés minces et ce mode
d’utilisation de I’EBIC s’avere difficile [7].

2.2.2.2 Excitation en biseau

En adoptant une coupe en biseau de I’échantillon, des informations peuvent étre recueillis.
La largeur de la zone de charge d’espace et sa position en profondeur peuvent encore étre mesurées
aprés une correction tenant compte de I’angle d’inclinaison [8]. Dans le cas de forte recombinaison
en surface cette technique peut déterminer la longueur de diffusion. Cette configuration peut aussi
déterminer le profil de génération.

Fone

Figure 2.3. Mode EBIC avec coupe en biseau sur une jonction p-n[7].

2.2.2.3 Excitation perpendiculaire

Les figures (2.2-b) et (2.2-d) illustrent le cas de jonctions p-n et Schottky respectivement,
qui sont paralléles a la surface de 1’échantillon bombardée. Dans cette configuration, le faisceau
arrive perpendiculairement a la surface du dispositif et aux plans des différentes jonction. Pour des
matériaux latéralement homogénes, le courant EBIC instantané ne révele aucun contraste avec le
balayage. Cependant, en faisant varier 1’énergie du faisceau incident, le parcours des électrons
augmente et le volume de génération dans le dispositif's’élargit. L’évolution du courant en fonction

de I’énergie renseigne ainsi sur la génération et I’évacuation des charges a travers le dispositif [7].

2.2.3 Application de la technique EBIC

La technique EBIC est utilisée pour la caracterisation qualitative pour s’informer sur
I'activite électrique des défauts a identifier (agrégats, dislocations et joints de grains). La présence
de défauts dans le volume de génération fera diminuer I’intensité du courant EBIC. L’image de
ces défauts d'activité électrique apparait en noir sur fond clair. Cependant, 1’image EBIC fournit
d’importantes informations quantitatives sur le processus de recombinaison au niveau de ces
défauts, tels que le taux de recombinaison de surface, le taux de recombinaison des joints de grains,

la longueur de diffusion, etc. Cette mesure quantitative nécessite un dispositif expérimental avec
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une géométrie d'échantillon spécifique (Figure 2.2). Kitller et Seiffert [9] en parler des avantages
et des inconvénients de chaque dispositif.

2.2.4 Détermination de la longueur de diffusion
2.2.4.1 Principe de la mesure

La longueur de diffusion du matériau détermine la distance parcourue par les porteurs

minoritaires avant d’étre recombinais.

Donc, I’étude de l'intensité du courant en fonction de la distance de scan (la distance qui sépare
la jonction du point d'impact du faisceau sur le semiconducteur) permet la détermination de la
longueur de diffusion. Ainsi, plusieurs modeles théoriques, ont été proposés pour estimer ce

parametre a partir de la courbe lggic(x) [10 - 17].

2.2.4.1.1 Casde la jonction parallele au faisceau électronique

La variation du courant EBIC en fonction de la distance de scanne dans le cas d’une jonction

paralléle au faisceau d'électrons (figure 2.4) est donnée par 1’expression [10, 18,19] :

Lerr\%
Iggic = Gy ( ;f) €xp (_ L:;f) (2.1)

Go=11Q represente le facteur de génération des paires électron-trou et L. la longueur effective

des porteurs minoritaires.

a un parametre qui varie entre -1/2 et 0, « = —1/2, pour le cas d’une vitesse de recombinaison

des porteurs minoritaire en surface v, = co et « = 0 pour v, = 0

("(I,, El))
Contact
& Schottky
Zone de
déplétion

__i

Igpic
Figure 2.4. Montage de mesure de Lef dans le cas d'une jonction Schottky paralléle au faisceau

électronique [21].

22



Chapitre 2 Technique EBIC et méthode Monte Carlo

2.2.4.1.2 Cas de la jonction perpendiculaire au faisceau électronique

Le principe de la mesure de Less est le méme que la position de la jonction par rapport au
faisceau primaire qui va étre changée. La figure 2.5 présente une illustration de la méthode de
mesure de Lert dans le cas d’une jonction Schottky perpendiculaire au faisceau incident. Le courant

induit est donné dans ce cas par I’expression [17, 20]

- ) (2.2)

Lefr

Iggic = Go x* exp (—

La constante o est fonction de la vitesse de recombinaison des porteurs en surface, elle est

comprise entre 0.5 et 1.5 [13, 14]. La valeur « = 0.5 correspond a v, = 0 tandis que « = 1.5

i
i | Jonction
: Schottky

Zone de
sC déplétion E

s

Figure 2.5. Montage de mesure de L dans le cas d'une jonction Schottky perpendiculaire au

correspond a v, = oo.

lEBl('

faisceau électronique [21].

2.2.5 Contraste EBIC

Le contraste EBIC maximum se définit comme :
C= (Io—1a)/Io (2.3)

lo est le courant EBIC en absence de défaut localisé.
lq est le courant EBIC mesuré en présence de défaut.
Ainsi (lo-1q) représente la perte de courant EBIC due au défaut. La résolution W est définie comme
la demi-largeur & mi-hauteur. Elle dépend principalement de la dimension du volume de
géneération, c'est-a-dire de la tension d’accélération Eq des électrons de bombardement. Elle est

également influencée par la longueur de diffusion.
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lo - Id
lo

0

Figure 2.6. Schéma illustratif d 'un contraste EBIC d’un défaut défini a partir du profil du
courant EBIC. lo est le courant EBIC en absence de défaut localisé. I4 le courant EBIC mesuré
en présence du défaut.(lo - l4) représente la perte de courant EBIC due au défaut. La résolution

W est définie comme la demi-largeur a mi-hauteur de la perte de courant EBIC.

2.3 Méthode Monte Carlo
2.3.1 Principe

Le caractere aléatoire du phénoméne physique de diffusion des porteurs de charge rend
nécessaire I'utilisation d’une simulation numérique lors de I'étude de tels problémes. La méthode
Monte Carlo est une méthode de simulation statistique. Du fait que la vitesse de convergence est
indépendante de la dimension du probleme posé. En revanche, elle n'apporte pas de solution
numérique au probléme, mais une probabilit¢ donnée. La mise en ceuvre de simulations Monte
Carlo pour les interactions électron-matiére necessite un traitement précis en utilisant la diffusion

élastique et inélastique.

Lors de la formulation des simulations Monte Carlo, des tests minutieux doivent étre
effectués pour s'assurer que les calculs donnent des résultats utiles. L'adaptation des simulations
Monte Carlo a des probléemes spécifiques impliquant la géométrie spécifique de I'échantillon
nécessite la prise en compte de l'interaction des électrons avec la cible.

Lorsque la trajectoire de I'électron franchit la frontiére, le segment de trajectoire de chaque
étape doit étre calculé de maniere logique et progressive, ce qui permet de considérer I'interaction
entre I'électron et la cible. Dans le modele de diffusion multiple de Curgenven et Duncumb (1971)
[22], plusieurs procédures Monte Carlo décrites dans la littérature utilisent un parametre ajustable
qui fait correspondre le calcul avec des données expérimentales sélectionnées (telles que le

coefficient de rétrodiffusion). Le coefficient de rétrodiffusion dépend du numéro atomique. [23]
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2.3.2 Code CASINO

Grace au développement des méthodes de simulation de type Monte Carlo et la
progression de la théorie de I’interaction électron matiére qui a permis de résoudre les problemes
relatifs au volume d’interaction qui sont difficile a obtenir expérimentalement [24]. Il existe
plusieurs logiciels de simulation de cette interaction mais le plus rapide et le plus accessible sur
le net est CASINO sous plusieurs versions. Le logiciel casino V2.42 et VV3.3.0.4 dont I’acronyme
est monte Carlo Simulation of electroN trajectory in sOlid parait le mieux approprier a 1’étude de

I’interaction électron matiere [25,26].

La version VV2.42 traites des simulations en 2D avec les cas couches minces et joints de
grains [25]. Tandis que la version V3.3 est développée pour faire des simulations en 3D [26].
Dans ce cas, la simulation du transport d'électrons implique deux aspects computationnels.

Avec la nouvelle version CASINO qui nous permet d’utiliser une gamme d’énergie des électrons
supérieur a 30 keV, qui est convenablement adapter pour simuler les interactions électron matiére
solide. Elle est applicable aux cibles massives pures ou multicouches [25]. Le logiciel Casino,

version 3.3.0.4, peut calculer plusieurs trajectoires lors d’une simulation [26].

La simulation d’une trajectoire d’un électron primaire peut se séparer en trois phases : la
pénétration initiale de 1’électron dans la cible sans subir de déviation angulaire, puis le régime
permanent de diffusion et enfin, la fin de la trajectoire. Cette derniére a lieu lorsque 1’énergie de
I’¢lectron incident du faisceau primaire passe en dessous d’un seuil. Les parametres d’entrée de

la simulation considérés sont les suivants :

e Le nombre d’électrons simulés : effectivement, pour avoir un résultat précis, plusieurs de
trajectoires doivent étre simulées. Dans notre cas, nous allons simuler 20000 électrons.

e L’énergiec de I’électron: La trajectoire d’un électron ou la profondeur de pénétration
maximale d’un électron dépend de son énergie. Elle varie entre 1 et 25 keV dans notre
simulation.

2.3.3 Mode d’emploi VV3.3.0.4

En premier lieu, on commence par la création d’une nouvelle simulation. Dans cette étape,
on va definir les propriétés géometriques et chimiques, de la substance qu’on veut bombarder. La
version V3.3.0.4 du code casino permet la définition de plusieurs formes a savoir, la sphére, le
cube, la pyramide...etc. La figure 2.7 et 2.8 présentent un exemple d’un cas étudier dans notre
travail. Ensuite, On fixe les parametres du faisceau électronique de bombardement tel que, le
nombre d’électrons a simuler, le rayon du faisceau et son énergie initiale. A ce stade, nous allons

spécifie ce qu’on fait un balayage du faisceau primaire ou non tel qu’il est montré sur la figure
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2.9.L’¢étape suivante est dédiée au paramétrage des résultats tel que les distributions. On fixe aussi

la méthode par laquelle le parcours électronique est calculé et aussi le systéme de coordonnées

dans lequel la distribution de I’énergie sera exprimée (figure 2.10). En fin, la simulation est préte

pour étre lancée. La figure 2.11 présente un exemple de distribution qu’on peut calculer avec ce

code.
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Chapitre 3. Modélisation, simulation et résultats

3.1 Introduction

La modélisation du signal EBIC dépend principalement de la distribution et de la diffusion
des porteurs de charges générés suite au bombardement d’un semiconducteur par un faisceau
électronique de quelques kilos électron volt d’énergie. Initialement, la génération de ces porteurs
se produit dans une région appelée le volume de génération. La taille de ce volume est estimée a
partir d’une relation mathématique appelée le parcours électronique (une formule donne la
pénétration maximale des électrons primaires dans le volume du semiconducteur en fonction de
I’énergie de bombardement). Dans la littérature, plusieurs expressions ont été proposées pour
définir ce parameétre. Ces derniéres ont été deduites a partir des études faites sur des matériaux
massifs. Leur domaine de validité varie entre 5 et 50 kV [1]. Tendis-que la distribution initiale des
porteurs genérés est modélisée par une fonction mathématique appelée la fonction de génération.
Cette fonction est obtenue soit par une étude expérimentale (qui est souvent une étude difficile a
réaliser) ou par la simulation Monte Carlo. L’effet de ces deux parameétres sur la modélisation du

signal EBIC pour le cas des semiconducteurs massifs a été largement étudier [2-7].

Avec le développement du MEB, il est devenu possible d’appliquer la technique EBIC
pour caractériser des composants électroniques de taille sub-microscopique [8-10], en particulier,
les cellules solaires & base de nano fils semiconducteurs [11-23].

Pour avoir une bonne extraction des parameétres électriques visée par cette technique, il est
important de modéliser le signal EBIC par un modeéle mathématique qui tient compte de la

géomeétrie du composant en particulier la présence des bornes.

Pour le cas des nano fil, des énergies de bombardement inferieures a 5kV sont souvent
utilisées. Par conséquence, I’estimation de la taille de la poire de génération a partir des expressions

existantes du parcours électronique est suspectée.

Dans ce qui suit, nous allons utiliser la méthode Monte Carlo pour déterminer les
trajectoires des électrons primaires et leur dissipation énergétique dans un fil semiconducteur. En
connaissant ces deux parameétres, nous allons construire un parcours électronique et une fonction
de génération pour le cas de ces semiconducteurs. Cette étude sera principalement portée sur deux
matériaux, le GaAs et le Si. En Outre, pour combler le manque des modeéles théoriques qui
décrivent le signal EBIC issu des jonctions nano fil, nous allons proposer un modele mathématique

pour décrire le signal EBIC d’une jonction p-n filiforme. L’effet du choix de la relation du parcours
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électronique et de la fonction de génération sur la formation du signal EBIC sera mis en évidence.
En fin, un fit des profils EBIC expérimentaux pour déterminer la longueur de diffusion sera donné.

3.2 Détermination du parcours électronique et de la fonction de génération de pairs
électron trou

3.2.1 Parcours électronique

La profondeur de pénétration des électrons primaires (le parcours électronique) est un
parametre pertinent lors de 1’étude des interactions électron-matiere, car il nous renseigne sur la

taille du volume d’interaction.

Dans la littérature, toutes les expressions mathématiques proposées pour estimer ce
parameétre ont été déduite a partir des études faites sur les matériaux massifs [24-26]. Dans ce genre
de matériaux, I’effet de bornes (discontinuité de la matiére) ne pose pas de probleme, ce qui n’est

pas le cas pour les matériaux de forme fil par exemple.

GaAs :ra=0.1pm

GaAs : ra=1pm

(b)

Figure 3.1. Trajectoires des électrons primaires accélérés avec une énergie Eo = 15keV dans un
fil de longueur h= 2 um et de rayon ra = 0.1um et ra = 1um. GaAs (a, b), Si (c, d).
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Les trajectoires des électrons de bombardement dans la matiére ont un caractére aléatoire
(des lignes brisées) a cause des interactions élastiques et inélastiques de ces derniers avec les
atomes de la substance. Donc, pour le cas d’un matériau filiforme, on s’attend a avoir des ¢électrons
primaires qui vont quitter sa paroi latérale avec des grandes énergies au lieu de continuer leur

pénétration dans le volume du matériau.

La figure 3.1 représente un exemple des trajectoires des électrons primaires accéléres (30
électrons) a une énergie de 15 keV dans le volume d’un fil de GaAs (a, b) et de Si (¢, d) pour deux

différentes valeurs de rayon du fil (ra=0.1 um et ra =1 pm).

Les lignes rouges représentent les trajectoires des électrons rétrodiffusés, les lignes bleues
représentent les trajectoires des électrons absorbes et des électrons transmis. Pour le cas de faibles
valeurs de ra, en plus des électrons rétrodiffusés, un nombre important d’électrons quittent le fil a
travers sa paroi latérale avec des énergies importantes. Plus ra augmente le nombre de ces électrons
diminue. La profondeur de pénétration des électrons primaires dépend de ra ce qui rend son

estimation a 1’aide des relations classiques (1.12) inapplicable.

Pour déterminer le parcours électronique, il faut d’abord déterminer la profondeur de
pénétration des électrons primaires dans le volume du semiconducteur pour chaque valeur

d’énergie de bombardement.

Ensuite, nous allons suivre la méme approche suivie par Kanaya et Okayma [24], c-a-dire
on considére que le parcours électronique est égal a la profondeur de pénétration maximale des

électrons de bombardement.

La pénétration maximale est déterminée a partir du tracé de la distribution des électrons
primaires en fonction de leur profondeur de pénétration. Cette distribution est obtenue par la
simulation Monté Carlo en utilisant le logiciel casino [27]. D’aprées la figure3.1, la profondeur de
pénétration varie avec le parametre ra. La figure 3.2 présente la distribution des électrons primaires

acceélérés a 15 keV en fonction de leurs profondeurs de pénétration pour ra=0.1um et ra=1pum.
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Figure 3.2. Distribution des électrons primaires en fonction de leurs profondeurs de pénétration.

La pénétration maximale zmax dépende de ra pour les deux cas étudiés. Elle est pratiquement

le double si ra passe de 0.1 a 1um. Cette différence est due au caractére diffusif de I’interaction des

électrons primaires avec les atomes de la cible. Lorsque raest petit la plupart des électrons atteint

la surface latérale du fil et le quitte avec des énergies importantes.

Pour avoir une idée sur la dépendance de la profondeur de pénétration R avec Eo et ra on a

varié 1’énergie de bombardement de 1 keV jusqu’a 25 keV pour différente valeurs de ra. Les

résultats obtenus sont présentés sur la figure 3.3.
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Figure 3.3. Variation de R en fonction de Eo pour différentes valeurs de ra pour le cas de Si et de
GaAs.

La profondeur de pénétration augmente avec [’augmentation de 1’énergie de

bombardement et avec I’augmentation de ra.

Pour chercher la relation qui relie R avec Eo, nous considérons que R est relié a Eo par une

relation de forme R = B(r,) EC"@ .

En tracant In(R) = In(E,) on peut déterminer les paramétres a et f par une régression

linéaire (figure 3.4).

Les résultats montrent que les valeurs de B et de a dépendent du rayon du fil. Le paramétre
o augmentent avec 1’augmentation de ce dernier jusqu’a une valeur ou il devient indépendant de
ce paramétre. Tandis-que, p diminue avec I’augmentation de ra. Pour le cas des petites valeurs de
I, les valeurs obtenues de a et de B sont différentes de ceux obtenues pour les matériaux massifs
[24-26]. Avec I’augmentation de ra, les valeurs de a et de 3 se rapprochent de ceux obtenues pour

les matériaux massifs.
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Figure 3.4. Fit du Ln(R) en fonction de In(Eo) pour le cas d’un fil de GaAs (a,b) et de Si (c,d).

La dépendance des paramétres o et § avec ra est due au caractére dispersif des électrons
primaires dans le volume (trajectoire brisées) ou certains électrons (voire tous, Si ra trés petit)
atteignent la surface latérale du fil est le quitte avec une tension d’accélération suffisamment
grande qui, en principe lui permettre de continuer sa pénétration dans le matériau. Les valeurs

obtenues de a et de B en fonction rasont récapitulées dans le tableau 3.1.
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Tableau 3.1. Fit des parametres a et § pour différentes valeurs de ra.

ra(nm) GaAs Si
I I A

50 0,9 0,26117 0,72 0,36059

100 1,01 0,26688 0,97 0,32956

200 1,3 0,2181 1,19 0,30422

500 1,45 0.18924 1,49 0,24399

700 1,55 0,18272 1,63 0,22113

1000 1,6 017777 1,67 0,21491

2000 1,6 0,18118 1,68 0,2128

Pour trouver une relation mathématique qui relie a et B avec ra, nous tragons a en fonction de ra et

B en fonction de ra, €n suit nous procédons a un fit pour déterminer une loi de variation (figure

o @
16 )
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Figure 3.5. La dépendance de a et 5 en fonction du rayon du fil pour le GaAs (a, b) et le Si (c,

d). La ligne rouge représente le fit.
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En fin, la relation entre la profondeur de pénétration des électrons primaires et 1’énergie de

bombardement pour le cas d’un fil semiconducteur peut se mettre sous la formule :

R = B(ra)E; " (3.1)
a(r,) =a—bxc'a (3.1.9)
B(ry) =a —b' x ' (3.1.b)

Avec
a=0.016, b = —0.13,¢ = 0.005,a’ = 1.67,b" = 1.33 etc’ = 0.026 pour le cas de GaAs
a=0.015 b =—-0.11,¢ = 0.025,a’' = 1.78,b" = 1.2 etc’ = 0.17 pour le cas de Si

3.2.2 Fonction de génération des paires électron-trou

D’apres la relation (1-23), la fonction de génération est reliée directement a la fonction de
dissipation de 1’énergie des électrons primaires. Donc, la variation de la fonction de génération et

la variation de la dissipation de I’énergie sont identiques.

Pour pouvoir déterminer I’expression mathématique de la fonction de génération des paires
électron-trou (EHP) dans le fil, on doit d’abord trouver la distribution de 1’énergie dissipée des
électrons primaires en tous points dans le fil. Cette tdche est accomplie en utilisant le code
CASINO. En assumant que la génération des EHP est directement proportionnel a la perte
d’énergie [28-30]. La distribution normalisée de la perte d’énergie est prise égal a la distribution
normalisée des EHP générées. Avec cette supposition nous avons trouvé la distribution des EHP

générées en tout point M (r, 6, z) dans le fil.

La sommation de cette distribution suivant 8 donne la distribution des EHP dans le plan (r,
z), noté g (r, z). Ensuite, la sommation de g(r,z) suivant r donne la distribution des EHP générees
suivant la direction z noté g(z) et la sommation de g(r,z) suivant z donne la distribution des EHP

générées suivant r noté g(r).

Les distributions des EHP g(z) et g(r) sont déterminées pour différente valeurs Eo et de ra.
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Figure 3.6. Variation de distribution des paires électron-trou en fonction de la profondeur de
pénétration pour différentes valeurs de Eo. Pour ra=100nm et r,=1000nm.

La figure 3.6, représente un exemple de la variation de g(z) suivant z pour le cas de GaAs
et de Si avec r.=100nm et r.=1000nm. La figure 3.7 la variation de g(r) en fonction de r pour le
cas d’un fil de GaAs et de Si avec les mémes conditions.

Les fonctions g(r) et g(z) dépendent de Eo et de ra pour les cas étudiés. Le taux de génération
des EHP pour le fil de rayon r,=100nm est plus faible en le comparant au cas du fil de rayon
ra=1000nm, puisque pour le cas des petites de ra, les électrons primaires quittent le fil avec des
énergies suffisamment grandes pour générer d’autre EHPs. En plus, I’extension spatiale de g(z) et

g(r) varie avec la variation de ra ceci qui est en accord avec le résultat obtenu pour le cas du
parcours électronique.
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Figure3.7. La distribution latérale des paires électron-trou pour différentes valeurs d’énergie.
Pour ra=100nm et ra=1000nm.

Pour determiner la fonction de génération dans le fil, nous considérons que cette fonction

peut se mettre sous la forme d’un produit de deux fonctions g(r,z) = g(r). g(2).
— 2 r _ z2
Avec, g(r) = A.T° exp (— U—r) et g(z) = Bexp (— a_zz)

Donc, g(r, z)s’écrira :

g(r,z) =C.r%exp (— oir) exp (— Z—z) (3.2)

Oz
C le facteur de normalisation est donné par la relation

C= 2

(3.3)

—
VT (6aﬁ—e or ar(rg+3rgaT+6raaT2+6a,§)>azErf[6£]
z
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Les paramétres g, et g, sont déterminé a partir d’une régression linéaire du tracé Ln (r—z

g(r))

en fonction de r et du tracé de Ln(g(z)) en fonction de z? respectivement. Cette régression est
appliquée pour chaque valeur d’énergie entre 3 et 20 kV et pour chaque valeur de ra entre 0.05 et
5um. Un exemple de fit pour déterminer ces deux paramétres est présenté sur la figure 3.8 pour le
cas d’un fil de rayon ra= 5um et une énergie de bombardement Eo=9 keV. Les valeurs g, et g,
obtenues pour chaque énergie sont présentés sur la figure 3.9 et 3.10 pour le cas d’un fil de rayon
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Figure 3.8. Fit du Ln(g(2)) en fonction de z2 et Ln(g(r)/r2) en fonction de r pour le cas d’un fil
du GaAs (a,b) et Si (c,d).
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Figure 3.9. Variation de o, et a2 en fonction de Eo pour le cas d’un fil de GaAs et de Si pour
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Figure 3.10. Variation de o, et a2 en fonction de Eo pour le cas d un fil de GaAs et de Si pour
ra=1lpm.
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Les résultats montrent que o2 et g, dépendent de Eo et de ra. On fonction de Eo, la variation
de o2 et o, est une fonction croissante de type a EZ. Ceci est expliqué par le fait que lorsque Eo
augmente, la taille du lieu spatial ou EPH sont générées augmente aussi. La variation de ces deux
parametres en fonction de Eo est présentée sur les figures 3.9 et 3.10. Le fit de la courbe permet la
détermination des parametres a et b. Les principaux résultats du fit de o, et g, sont présentés dans
le tableau 3.2 pour le GaAs et le tableau 3.3 pour le silicium.

Tableau 3.2. Fit de la variation de o2 et o, pour le cas de GaAs.

GaAs
ra(um) o7 oy
I IR R R B
0,05 0,009 1,42 0,008 0,2
0,1 0,01 1,64 0,009 0,3
0,3 0,002 2,66 0,01 0,7
0,5 4,8E-4 3,24 0,01 0,9
1 2,7E-4 3,42 0,003 1,45
3 2,69E-4 3,42 0,002 1,69
5 4E-4 3,28 0,002 1,72
Tableau 3.3. Fit de la variation de ¢ et o, pour le cas de Si.
Si

ra(um) o2 a,
0,05 0,048 1,32 0,049 0,31
0,1 0,049 1,47 0,05 0,2
0,3 0,05 1,65 0,05 1,5
0,5 0,016 2,14 0,02 1,55
1 0,006 3,26 0,01 1,6
3 0,0017 3,38 0,004 1,68
5 0,0015 3,39 0,003 1,7
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Pour déterminer la loi de la variation des paramétres a et b en fonction de r,, on a tracé la

variation de ces deux parametres en fonction de rq, tel qu’il est présenté sur la figure 3.11 pour le

GaAs et 3.12 pour le Si. Le fit des courbes a aboutie aux expressions suivantes :
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Figure 3.11. Fit des paramétres a et b pour le cas d’un fil de GaAs.
Pour le GaAs Pour le Si

a = 2.78 x 1047156 a = 0.004 x ;>

bh=34—257%0.012" b=3.45—2.4x%x0.23"a

a/ = 0.002 + 0.064 X 0.27a a’' = 0.005 + 0.21 X 0.066™

o -5 a
b =172 — 1.66 X 0.27 b’ =1.64 —4.36 X (1.52 x 107°%)"
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Figure 3.12. Fit des paramétres a et b pour le cas d’un fil de S.

Au final la fonction de génération pour le cas d’un fil peut s’écrire comme suite :

—z2 r

g(r,z) = cst e 9% (r¥)e or (3.4)
Ou cst est le facteur de normalisation, définie par

2

cst = (3.5)

—ra
i <60ﬁ—e or or(ra3+3r§ar+6rao,3+60T3)>02Erf[6£]
z
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Pour le GaAs
of = a(r)E, "
a(ry) = 2.78 x 10~ 4y 156
b(r,) =3.4—2.57 x0.0127
o, = a’(ra)E(l;’(r“)
a'(r,) = 0.002 + 0.064 x 0.2
b'(r,) = 1.72 — 1.66 X 0.2
Pour le Si
of = a(r)E, "™
a(r,) = 0.004 x ;%07
b(r,) = 3.45 — 2.4 x0.23"

o, = a’(T'a)Eg,(ra)
a'(r,) = 0.005 + 0.21 x 0.006"
b'(r,) = 1.64 — 4.36 x (1.52 X 1073)"

3.3 Modélisation du signal EBIC
3.3.1 Model

La figure 3.13 montre le schéma du modele proposé. On considére une jonction pn formée
par un fil semiconducteur de longueur h et de rayon ra. Le dopage est considéré homogene dans
les deux régions de la jonction. La région ‘n’ est caractérisée par une longueur de diffusion
constante Lp pour les porteurs minoritaires qui sont les trous. La région ‘p’ est caractérisée par une

longueur de diffusion constante L, pour les porteurs minoritaires qui sont les électrons.

La jonction pn est considérée comme étant parfaite (pas de recombinaison des porteurs de
charges a I’intérieur de la zone de charge d’espace). Les contacts de collection de courant réalises
sur les deux bases du fil (a z=0 et a z=h) sont caractérisés par une vitesse de recombinaison de
collecte des porteurs de charge noté vp. Sur une surface latérale du fil, les recombinaisons non
radiatives qui ont lieu sont prise en considération. Le taux de recombinaison sur cette surface est
caractérisé par une guantité appelée vitesse de recombinaison v.

Le faisceau électronique de bombardement (électrons primaires) est considéré

perpendiculaire sur la surface latérale du fil et radial.
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E-Beam

Figure 3.13. Schéma du modele proposé.

Le transport des porteurs minoritaires de charges générés est contrdlé par 1’équation de

continuité avec des conditions aux limites appropriées pour chaque région du fil.

Région n:
o’p(rz) | 10p(rz) | *p(rz) _ 42 _ _ 9(z-2p)
o T T,z Ap(r,z) = o (3.5)

A% = % , Lp = Dpr et g(r, z — z,) la fonction de génération.
p

p=0a DPZ—Z(r,Z =0) = —v,.p(r,z = 0) (3.6.9)
p=0az=d (3.6.b)
p<ooarl<r, (3.6.c)
Dpz—f(r =13,2) = —0..p(r =1,2) (3.6.d)

L’équation différentielle 3.5 sujette aux conditions aux limites 3.6.a—d, peut étre résolue par la

méthode des fonctions de green (voir I’annexe pour les détails de calcul) :
p(r,z) = [[G(r, 7', 2,2").9(r', 2z — zy)dr'dZ (3.7)

G (r,r’, z’, z’) est la fonction de Green.
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Pour la fonction de génération nous allons utiliser trois fonctions de génération et trois parcours
électroniques.

1- La fonction genération de Bonard [31] :

9(r,2) = 2exp (= %) (ra = 1) exp(=(ra = 1)/0) (38)

a =+mo,03

o, = Jo.os + 0.0001E278

o, = 0.02 + 0.003E3>°

zy = 0.3Rg, Rko le parcours électronique, son expression est donnée par [24]:

Ryo(um) = 2.76 LA g7 (3.9)
0

pZ0-889

Ou p (g/cm?®) est la masse volumique du matériau, A et Z sont, respectivement, la masse atomicue
et le nombre atomique, et Eo (keV) est 1’énergie incidente des électrons.

2- La fonction de génération gaussienne [32] :

A r?
o02) = 22 e (- 2) @10
7z 2
A(z) = 1.14exp <—7.5 (— — O.3> )
Ry
0.11z3
2 — g2
o d; + Ry
d, Le diametre du faisceau de bombardement.
z La profondeur de pénétration
Ry Le parcours électronique de Kyzer [25]
256 (Ey) 168
Ri(um) = 22 (32) (3.12)

3- Notre fonction de génération (3.4) avec son parcours électronique (3.1).

La fonction de green s’écrira

G(r,r',z,z") = 27:.1(1.0 20 (M(up, ra). Io(/ip- r>) + Ko(up.r>)) .Io(up.r<). sin(kl-(d -

z)).sin(k;(d — 2")) (3.12)

Avec u, = /kl? + 132,k k; = ;—Z tg(k;.d) (3.13)

rs> = max(r,r'), ro = min(r,r’)
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tp-K1(tp-ra)—sp-Ko(UpTa)

M(kp7a) = o1 (i Ta)+5p 1o (Hp ) (3.14)
avec, sp = Vp/Dp.

Régionp:

azgg,z) %an;:,z) + azg;,z) — Xn(rz) = _g(%;zo) (3.15)
A2 = %n, L,=D,t

n(r,z=d,) =0 (3.16.a)
Dy (r,z = h) = vy.n(r,z = h) (3.16.b)
n<owar<r, (3.16.c)
Dng—:(r =1,,2) = —Vp.n(r =1y, 2) (3.16.d)

La solution de 1’équation différentielle 3.15 sujette aux conditions aux limites 3.16.a—d, peut étre

exprimée par (voir I’annexe pour les détails de calcul) :

n(r,z) = [[G'(r,r',2,2").g(r', 2" — zy)dr'dz’ (3.17)

1

Grr,zz)=———
(r,r',2,2) 2m.(h—dy).Dp

2;'20 (M(.“m Ta)- IO (.un- T>) + KO (.un- T‘>)). IO (.un- T'<). Sin(k,i(z -

dy)).sin(k';(z' — d,)) (3.18)

Avec u, = /k'§ + 172, k' est K = Z—’;tg(k’i. (h—dy)))  (3.19)

rs = max(r,r’"), r- = min(r,r’)

_ UnKi(unra)—snKo(nrg)
M('un’ Ta) B tndy (pp 7a) +Sn-lo(Un-Ta) (320)

Avec, sp = Vn/Dn.

Zone de charge d’espace ZCE :

A cause du champ électrique intense qui regne dans cette région, le transporte des porteurs
de charges se fait principalement par dérive. Le champ électrique va séparer immediatement les
paires électrons-trous générées dans cette région. En plus, la jonction p-n est considérée parfaite
(pas de recombinaison dans ZCE), donc, toutes les charges générées dans cette région sont

collectées et participent a la formation du signal EBIC enregistré.

49



Chapitre 3 Modélisation, simulation et résultats

Le courant collecté :
L’expression du courant EBIC collecté peut étre estimé par :

-Dans ZCE :
I = 2m [ Eer fjf g(z' — 2y, r")dZ'dr’ (3.19)

Dans la régionn :

I'c=e-D, 2m fgardrg—zz)(z =d) (3.20)
Dans la région p :

I'c=—e- Dy 21 [[*rdr 2 (z = dy) (3.21)
Les courant total collecté est

ICC - IC + I’C + Ic(ZCE) (322)

Pour pouvoir mettre en évidence 1’effet du choix de la fonction de génération et du parcours
électronique adopté pour le calcul théorique du signal EBIC, nous avons utilisé deux fonctions de
génération. Ces fonctions sont : la fonction de génération de Bonard (gg) [32], et celle de Donolato
(9a) [33]. Pour les parcours électroniques, nous avons considéré celui de Kyzer [25] noté Rk, celui
de Kanaya et Okayama [24] noté Rko et celui de Everhart et Hoff [26] noté Ren. Ensuite, nous
avons calculé le signal EBIC en utilisant notre modéle avec les différentes fonctions de générations

et parcours électroniques.

Le dispositif étudié est une diode a base de GaAs avec un dopage de 1’ordre de 10* cm,

Le courant de bombardement et de 1’ordre de 1071°A.

Pour alléger la lecture, on a noté par exemple la courbe du signal EBIC calculée avec la

fonction gg et le parcours Rk par ge-Rk, la méme notation est utilisée avec les autres courbes.
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3.3.2 Effet du parcours électronique sur le signal EBIC
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Figure 3.14. Variation du signal EBIC en fonction de la distance de scan calculer avec

différentes expressions du parcours électronique pour une jonction de GaAs.

La figure 3.14 présente la variation du signal EBIC d’une jonction p-n a base de GaAs
calculée pour différentes valeurs de parcours électronique avec la fonction de génération de
Bonard. Les calculs montrent que le signal EBIC est indépendant du choix de 1’expression du
parcours électronique pour le cas Lp(Ln) < ra (figure 3.14 c et d). Pour le cas Lp(Ln)>ra, le signal
dépend du choix de R si la vitesse de recombinaison des porteurs de charge sur la surface latérale
de la jonction est faible (figure (3.14b)). Par contre, il est indépendant du choix de R pour le cas
de forte valeurs de cette derniére (figure (3.14a)). En général, on peut dire que le choix de R
n’influe pas énormément sur le calcul du signal EBIC pour le cas des nano-fils, contrairement au
cas du modele massif [33]. Ceci peut étre expliqué par le fait que pour le cas des nano-fils, I’énergie
des électrons de bombardement utilisée pour la caractérisation est souvent inférieure a 10 kV. Dans
ce cas la différence entre les valeurs de R calculées a partir des différentes expressions
mathématiques ne déplace en aucun cas 5%, ce qui rend leur impact sur le calcul de signal EBIC

négligeable.
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3.3.3 Effet de la fonction de génération
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Figure 3.15. Variation du signal EBIC en fonction de la distance de scan calculer avec
différentes expressions de parcours électronique et de fonction de génération pour une jonction

de GaAs.

Contrairement au cas de parcours électronique, le signal EBIC dépend fortement du choix
de la fonction de génération quel que soit les propriétés électriques de la jonction. Ce résultat est
en accord avec ceux obtenus pour le cas des matériaux massifs [34]. La différence entre les profils

est plus marquée pour le cas Lp(Ln)>ra avec des faibles valeurs de la vitesse de recombinaison.

La différence entre les profils est due a la différence entre les distributions initiales des
EPH généres suite au bombardement du semiconducteur. Cette distribution dépend du choix du
modéle physique pour décrire les interactions des électrons primaires avec la substance, car elle a
un lient directe avec la fonction de dissipation des électrons de bombardement. Il faut noter aussi
que les fonctions de générations utilisées dans cette étude sont obtenues pour le cas des
semiconducteur massifs qui ne sont pas forcément valable pour notre cas. Donc, il est préférable

d’utiliser des parcours electroniques et des fonctions de géneration adaptés au cas des filiformes.

52



Chapitre 3 Modélisation, simulation et résultats

La figure 3.16 présente la variation du signal EBIC calculé avec le parcours électronique

et la fonction de génération obtenus dans notre étude a 1’aide d’une simulation Monte Carlo.
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ra=0,2um r,=2um
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Figure 3.16. Variation du signal EBIC en fonction de la distance de scan calculer avec
différentes expressions du parcours électronique et de fonction de génération pour ra=0.2um et

ra=2um.

Le signal EBIC calculé avec gmc-Rmc (gmc, fonction de génération obtenue par simulation
Monte Carlo et Rmc parcours électronique obtenu par simulation Monte Carlo) et différent de celui
obtenu par ggs pour les faibles et les grandes valeurs de ra. Cette différence est bien marquée pour
le cas de faibles valeurs de ra. Par contre, le signal gmc-Rmc est en accord avec le signal calculé

avec gc en particulier pour le cas des grandes valeurs de ra.

3.3.4 Vérification du modéle

Pour la vérification du modeéle, nous allons reproduire des profils EBIC expérimentaux de
Gutsche et al [14] pour déterminer la longueur de diffusion des porteurs de charges et leur vitesse
de recombinaison. Les profils EBIC ont été réalisés sur des diodes solaires a base de GaAs nano
fil. Le premier profil est pour la cellule sans traitement chimique de sa surface (sans passivation
électrique de sa surface) noté ‘diodel’. Le deuxi¢me est pour la méme cellule apres traitement

chimique de sa surface (avec passivation de sa surface) noté ‘diode2’.
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Les principaux paramétres de fit de ces courbes sont adressés dans le tableau 3.4 pour le

cas de la diode traité et non traité respectivement.

Tableau 3.4. Différents paramétres de fit pour une diode avec et sans passivation de sa surface

(sans traitement de surface) de diamétre 2r,=0.2um.

Parameétre | La(um) | Lp(um) | Vin(cm/s) | vip(cm/s) | h(um) | ra(um) | Eo(keV) | Ib(nA)
diodel 0.18 0.15 10* 5. 10* 2 0.11 10 39.5
diode2 0.13 0.11 3.10°* 10° 2 0.11 10 39.5
diode1™™4! | 0.170 0.135 |- - 2 0.1 10 40
diode2"M4l | 0.118 0.145 |3.10° 4.10° 2 0.1 10 40

La différence entre les valeurs de L et de v obtenues par notre modele et ceux de Gutsche

est dus au modéle choisi pour faire le fit. L’auteur a utilis¢ une loi exponentielle pour déterminer

L ensuite il déduit vr par une relation théorique. Cette loi n’est applicable que si les matériaux sont

massifs et que la longueur de diffusion des porteurs de charge est trés grande devant le parcours

électronique [35,36].

GaAs
2,0x10° | - » Experience[14]
Avant passivation

-1,0 0,5 0,0 0,5 1,0
z(pm)

4,0x10°°

3,0x10°°

IC(nA)

2,0x10°°

1,0x10°

0,0

| GaAs N e Experience [14]
Apres passivation
-1,0 -0,5 0,0 0,5 1,0
z(um)

Figure 3.17. Fit du signale EBIC pour une diode a base de nano fil de GaAs avec et sans

passivation de surface.
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Conclusion

CONCLUSION GENERALE

Dans ce mémoire, en utilisant la simulation Monte Carlo, nous avons déterminé une fonction
de génération et un parcours électronique propre aux nano fils semiconducteurs. Ceci est pour une
meilleure estimation de la distribution spatiale initiale des paires électron-trou dans le volume de
ces derniers, qui, sera utilisée dans la modélisation du signal EBIC. Ensuite, nous avons modélisé
le signal EBIC d’une jonction p-n filiforme pour extraire quelques parameétres électriques
importants tels que la longueur de diffusion des porteurs de charges et leur vitesse de

recombinaison sur la surface latérale du fil.

Les résultats de la simulation Monte Carlo montrent que la fonction de génération et son
parcours électronique dépendent du rayon du fil pour le cas de faibles valeurs de ra. Par contre, ils

sont indépendants de ce parameétre pour le cas des grandes valeurs.

Les résultats de la modélisation du signal EBIC montrent que le choix de parcours
¢lectronique n’influe pas sur le signal calculé. Ceci est due au choix de faibles valeurs d’énergie
de bombardement (pour avoir un volume de génération complétement a I’intérieur du fil). Dans ce
cas, la différence entre les valeurs de parcours électronique calculées par différentes expressions

ne dépasse en aucun cas 5%.

En général, les calculs montrent que le signal EBIC augmente avec I’augmentation de la
valeur de longueur de diffusion et avec 1’augmentation du rayon fil. Par contre, il diminue avec
I’augmentation de la vitesse de recombinaison. Si la valeur de L< ra, le signal est indépendant de

la vitesse de recombinaison.
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Annexe

A. Calcul de la fonction de green :

On a la fonction de Green doit satisfaire 1’¢quation :

8%G(rr'zz") n 196(rr',zz2") n 3%6(rr',zz")
ar2 T ar 0z2

Avec les conditions aux limites :

— 26(r1,2,2") = ———8(r —)8(z - 2') (A1)

G(rr' zz2r)

Dp 0z

=v,G(r,r',z=0,2") (A.2)

z=0

On considere que la jonction est parfaite :

G(r,r',0,0',z=d,z") =0 (A.3)

Sur la surface latérale

Dg—f(r =1,1,0,0',2,72)=—-v.p(r=1,0,0",272") (A.4)
G(r,v',0,0',z,z) < oosir<r, (A.5)

Considerant le probleme de Sturm-Liouville pour la variable z.

0%¢(2)
0z2

+kip(z)=0 (A.6)

Avec les conditions aux limites :

p 52| _ = vpp(z=0) = 0420 (A7)
p(z=d)=0az=d (A.8)
La solution est :
¢(2) = Yo sin(kn(d — 2)) (A-9)

Avec, ky = £ tg(kyd)
14

Nous développons la fonctiond (z, z")sous forme d’un produit de fonctions orthogonales :

6(z,2") = Y=o cnn(2) (A.10)
_JE8(z2Yon@az 2 ,
Cp =2 o v = Esm(kn(d —-z")) (A.11)
5(z,2') = 2 y_, sin(k,(d — 2)).sin(k,(d — z')) (A.12)
Donc, la solution sera
G(r,r',z,z") = 27t.1d.D Ym0 En(r, ") sin(k, (d — z)).sin(k,(d — z')) (A.14)

En remplacent dans 1’équation différentiel on trouve :

2gn(rr' 1 dgn(r,r’ , 1 ,

“"afi” - ga(:r)—ﬂngn(r,r)=—;S(r—r) (A.15)
a n l4 Vi
%(rzra,r)z —Sp. gn(r =15, 7") (A.16)

lirré gn(r,r') < oo (A.17)
T
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avec p, = \/k2 + L,? etsp=vi/Dp (A.18)

{gl(r,r’) = A.Iy(up.7) + B.Ko(ptp.7) sir<r’ (A —19a)
go(r,r') = C.IO(,up.r) +E. Ko(up.r) sir>r' (A—19b)

De (A.l7)ona:

g1(r,r") = A.Io(up.r) et B=0 (A.20)

De (A.16)

C.up.ll(/,tp.ra) — UpE. K1(Mp-7‘a) = —Sp. ( C.IO(,up.ra) + E.KO(,up.ra)) (A.21)

= tp-K1(tp-ra)—sp-Ko(UpTa) E (A22)

tpd1(upra)+spdo(pTa)

go(r,r") = K (bpTa)—SpKoltpTa) | Io(pp-7) + E.Ko(pp-1) (A.23)

tpd1(ppra)+spdo(ppra)

La continuité de la fonction de Green :
gl(r = T",T") = gZ(r = T,,T',)

HpK1(HpTa)=Sp-Ko(kpTa) , ,
E.Iy(w,. E.Ky(u,.
ﬂp-11(#p-ra)+sp.lo(up.ra) O(MP r ) + O(ﬂp T)

E + E.Ko(pp-7")/1o(pp-1") (A.24)

La discontinuité de la premiére dérivée de la fonction de green :

A. Io(ﬂp.r,) =

_ upKi(upra)=spKo(tip-ra)
tpd1(ppra)+spdo(ppra)

dga(r=r) _ 0ga(r=r') _ -1 (A.25)

ar ar rr

up.Kl(yp.ra) - sp.KO(up.ra)
,up.ll(up.ra) + sp.IO(,up.ra)

_ (“P'Kl(”p-ra) _ Sp'KO(:“p'Ta)E n KO(:“p-T')>M I (. 7") = —1
p-{1\Hp-

E.u. I1(llp- ') — E.p,. K1(llp- ')

tp- I (- 7a) + 5p-To (p-72) o (pp.1) r’

—E. . Ky (1. 7") — E. ’f:((!‘l‘::))up L(up ') == (A.26)
—E. u,. (Kl(up.r’)lo(up.r’) — E.up.Ko(up.r’).Il(up.r’) = ;—}IO(up.r’) (A.27)
Io(tp-7")- Ky (- 7") + L (- 7")- Ko (tp-7") = Mr% ([1]eq 8.477 — 2) (A.28)
E = Iy(pp-1") (A.29)

st o) + Kol ) (30

S o) (ha
g = (’j;;f;((l‘j:_'jg));j:;:;g;i:;) Io bty 7") + Koty r’)) o) siner (A-322)

9> (T',T") — (Hp-K1(Hp-Ta)—5p-K0(Hp-Ta) 1, (,Llp.T') + K, (’u T')) I (,up ,rl) si 1 (A-32b)

tp11 (upTa) +spdo(Hp Ta)
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, UpK1(pTa)—Sp-Ko(ppra)
g(‘r’ T ) = ( ;;_111(”:_1-‘1)+5:,10(Eu:ra) IO (y_p. T‘>) + KO (ﬂp. T>)) . IO (H.p. T‘<) (A33)

rs = max(r,r') et . = min(r,r") (A.34)
gr,r) = (M(up,ra). Io(up.r>) + KO(,up.r>)) .IO(,up.r<) (A.35)
_ l‘p-Kl(ﬂp-ra)_Sp-KO(ﬂp-ra)

M(“p’ra) T wpla(pTa)+splo(HpTa) (A-36)
La solution génerale :
G(r,r',z,z") = Zn.;.Dp Yo (M (,up,ra) 1y (,up.r>) + K, (,up.r>)) A (,up.r<) sin (kn(d -
z )).sin(ky(d—2)) (A.37)
La distribution des porteurs est donnée par :
p(r,z) = [[G(r,7v',2,2).g(r', 2 — 2z0)dr'dz' (A.38)
Avec le méme raisonnement en trouve pour la région P :

4 ! ! 1 [o¢] .
G'(r,r'zz) = 27.(h—dy) Dy, n:O(M(.uw 7a)-Io(pn-15) + Ko(ﬂn-r>))-Io(lln-r<)5m(kn(z -
dy)). sin(kn(z' — d3)) (A39)
n(r,z) = [[G'(r,7',2,2").g(r', 2’ — z0)dr'dZ’ (A.40)

Les équations de base de CASINO :
Nous allons présenter dans cette partie les équations de base de CASINO en dix étapes.
En commence par définir I’échantillon

e Orientation des couches : horizontales ou verticales.
e Composition des couches : L'élément (Z), sa densité (p) en g.cm-, la fraction atomique

(F), la masse atomique (A) et la fraction massique (C).

e Energie (E) du faisceau en keV
e Diametre (d) du faisceau en nm.

La deuxieéme étape est de définir les coordonnées d'atterrissage de I'électron sur I'échantillon Xo,
Yo.

X, = —dzlx"f_g;l) X COS(2mR,) (A1)
Yo = LB cos(2mRy) (A.42)

Ou les variable R, désigne les nombres aléatoires uniformément distribués entre 0 et 1, et

I'indice qui leur est associé est uniquement la pour les distinguer.
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La troisieme étape consiste a trouver la valeur de la section efficace élastique totale des atomes

qui composent la région. Nous utilisons la formule de Newbury et Myklebust [2] Pour trouver

ces sections.

2
521 x 107 x 2 x —T— x =3 (A.43)

a(l+a) E+1022

Ou a est le paramétre d'écran, définit par Hénoc et Maurice [3]

2
/
a=34x10" (A.44)

Pour déterminer I'atome qui est responsable de la collision on utilise la formule suite [4]

» _2 Fo, (A.45)

£ n
i=] 3
F./ O-,I
J=1

Dans cette équation ou P; est la probabilité de diffusion par I'atome j, ai la section efficace de
I'élément ;. F; est la fraction atomique de I'élément dans la région et n le nombre d'éléments dans
la région. On pose Py < Ri < P}, ainsi on peut déterminer I'atome j qui va étre responsable de la
collision.

L’étape suite consiste a calculer I’angle ¢ et 6

(A.46)
=R, x1r
¢ nedépend d'aucun parametre physique
(A.47)
9 =cos?| 1-—22
l+o—R,

6 Dépend du matériau, de 1'énergie (par le paramétre d'écran o) et d'un nombre aléatoire [2] :
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L’étape six et sept est de calculer le libre parcours moyen de I'électron (A.48) et la distance entre

deux collisions (A.49) [4]:

Z{ A
2= X100 p (A48)

S Fo
=l

L=-Alog(R,) (A.49)

La huitieme étape est de calculer la position de I'électron apres une collision.

x =X+ LXr, (A.50)
y=y,+ LXry

z=z,+Lxr,

Ou rx ry 1z sont les cosinus directeurs a la position future.

La neuvieme étape consiste a calculer la perte d'énergie, associée au matériau et ses diverses
caractéristiques. Afin de conserver une grande plage de validité, CASINO utilise le modele de
perte d'énergie continue de Joy et Luo [5]

dE _~7.85x10" pZLZ f _HT]] (A.51)

ds E, | J

Dans cette formule, Jj est le potentiel d'ionisation de I'atome j Eq I'énergie lors de la collision
précedente, et kj une variable dépendante de Z [6]

La derniére étape consiste a vérifier si E a atteint le minimum fixé a 50 eV.

E=E+Ix% (A.52)
ds
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