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INTRODUCTION GENERALE

Actuellement, le secteur des nanotechnologies est en développement intense, d' aprés
le *Nanotechnology Market Forecast’ [1], e marché des nanotechnol ogies suit une croissance
annuelle de I' ordre de 20 %. Ce marché représenterait actuellement une valeur de 1,6 milliard

dedollars.

Les nanoparticules de dioxyde de titane et d'or occupent une part importante de ce
secteur.

Principalement le dioxyde de Titane TiO, (4,5 % des applications a lui seul) qui est un
candidat tres prometteur pour le remplacement de certain oxyde métallique comme le SiO; et

ce pour ses multiples propriétés.

En fait le TiO, aune large bande interdite, une grande stabilité chimique et mécanique,
une faible densité d’interface, une constante diélectrique élevée et un faible courant de fuite
[2]. Le dioxyde de titane TiO, est également utilisé dans la production de la future génération
des mémoires DRAM ains que dans les applications optoélectroniques comme la photo-

catalyse, les cellules solaires et les fibres optique [ 3].

La technologie des dispositifs électroniques a semi-conducteurs repose en grande

partie sur des jonctions métal/semi-conducteur.

Une bonne caractérisation d’'une structure Schottky métal/semi-conducteur MS ou
meétal /i sol ant/semi-conducteur M IS passe nécessairement par la modélisation de ses propriétés
électriques. Cette modélisation nécessite alors des équations mathématiques qui décrivent le

comportement éectrique de ces SDs.

Les propriétés éectroniques des diodes Schottky SDs ne sont jamais bien expliquées
sans 1’étude des principaux paramétres électriques tels que La hauteur de barriére ®g, le

facteur d'idéditén, et larésistance série Rs.
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Cependant, les caractéristiques courant-tension de ces diodes SDs ne sont pas toutes

clarifiées malgré | ancienneté de leur existence.

Dans le but de les clarifier, on se propose dans ce travail de faire une étude de
simulation en utilisant le logiciel Atlas Silvaco [4], pour éudier d’ une part les caractéristiques
(I-V) des deux structures Au/n-GaAs et Au/TiO2/n-GaAs respectivement, et d une autre part
pour extraire les principaux paramétres des deux diodes tel que le facteur d'idéalité n et la
hauteur de la barriere et la résistance sé&rie [5, 6]. Ces paramétres nous donnent des
informations sur les mécanismes de transport électriques internes et sur les imperfections des

étapes technologiques lors du processus de fabrication.

Le développement dans le domaine de I’ informatique a connu le méme essor que la

micro-éectronique.

Le co(t exorbitant lors de la fabrication de nouveaux composants a poussé les
chercheurs a utiliser la simulation pour mieux comprendre les phénoménes physiques et pour
proposer les pistes d’améliorations des structures et de nouvelles architectures de dispositifs a
moindre colt. Principalement deux sociétés internationales se partagent le marché mondial de
la simulation de composants : SILVACO et SYNOPSY S (ancienne V SE).

Nous avons organisé la présentation de ce mémoire en trois chapitres :

Dans le premier chapitre, une large éude a été faite sur le fonctionnement du contact
métal/semi-conducteur MS avec et sans couche d'isolant TiO, a température ambiante. Dans
ce méme chapitre, nous présentons les modéles de transport des porteurs charges dans ces

SDs ainsi que les modéeles de formation de la barriére Schottky.

L e deuxieme chapitre, est consacre aux propriétés principal es des semi-conducteurs en

guestion, notamment sur les caractéristiques de GaAs et du TiO,.
Le troisieme chapitre est organisé en deux parties:

Dans la premiére partie, nous présentons le logiciel de ssmulation Silvaco ainsi que les
calculs de la caractéristique courant-tension pour chacune des structures MS et MIS. L’ effet

de lacouche d'interface a été discuté.

Dans la deuxiéme partie, nous présentons les différentes méthodes d’ extraction du
facteur d'idéalité n, la hauteur de la barriére et la résistance série qui sont: la méhode
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Standard et les méthodes de Cheung. Les valeurs obtenues avec chacune des méthodes ont été

comparées et interprétées.

Nous terminerons par une conclusion géenérale ou seront rassemblés nos principaux

résultats que nous avons obtenus ainsi que les perspectives du travail.
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1 Introduction

La diode Schottky est un contact de surface d'un métal avec un semi-conducteur. Les
premieres diodes furent découvertes par F. BRAUN en 1874 [7]. Bien que trés anciennes,
mais elles restent I’ é&ude de recherche jusqu’ a nos jours grace a ces nombreuses applications.
En fait les diodes Schottky ont été largement utilisés pour une grande variété d'applications
telles que les cellules solaires, photo détecteurs, transistors Schottky, des mélangeurs a micro-
ondes, diode Zener et divers circuits intégrés. La diode Schottky peut également étre utilisée
comme un condensateur variable dans des circuits paramétriques pour la multiplication de

fréguence [8].

2 Théorie du contact métal/semi-conducteur M S homogene

La structure métal/semi-conducteur et le dispositif le plus smple a base d'un grand
nombre de structure plus complexe. Dans un contact Schottky le dispositif dit unipolaire,
lorsgue le courant est assuré par un seul type de porteur qui est I’ éectron ou trou. La structure
métal/semi-conducteur MS a une grande importance soit dans les applications électroniques
modernes et dans la compréhension des dispositifs éectroniques d'état solide en
hyperfréquence. Ils peuvent se comporter comme des contacts redresseurs ou des contacts
ohmiques, Souvent I'application d' une tension sur une structure métal/semi-conducteur
produit une caractéristique courant-tension non symétrique, la structure se comporte comme

un redresseur [9].

Dans le cadre de I'étude d'un contact métal/semi-conducteur il est nécessaire de
connaitre les grandeurs essentielles qui déterminent le transfert de charge entre les deux

matériaux [10].

» Letravail de sortie du métal (¢p).
> Affinité électronique du semi-conducteur (y).
» Lahauteur de laBarriere du potentiel (SBH).
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2.1 Letravail desortieet I’ affinité électronique du semi-conducteur

La structure de bandes d’énergie d’un métal est caractérisée par son travail de sortie
(q¢p) qui est I'énergie nécessaire pour arracher un électron depuis le niveau de Fermi du
métal. Le semi-conducteur est défini par son affinité électronique (qxsc) (C'est I'énergie
entre le vide et la bande de conduction), et par son travail de sortie (q¢s ) (C'est I'énergie

entre levide et le niveau de Fermi) (FigureI.1).

Figurel.1: Diagramme énergétique d’ un métal et d’ un semi-conducteur de type-n tel que: (g > qds.) [11].

2.2 Modeesdelaformation delabarriere Schottky

L’ existence de la barriére de potentiel dans les contacts métal/semi-conducteur est
décrite selon plusieurs modéles. Nous alons essayer de présenter les trois principaux
modeles, qui sont le modéle de Mott-Schottky [12, 13], le modéle de Bardeen [14] €t le
modele de Crewl| et Sze [15].

2.2.1 ModéedeMott-Schottky

En 1938, Schottky [16] et Mott [17] établissent un modele pour évauer la barriére
d’ énergie entre un métal et un semi-conducteur. Le semi-conducteur et le métal sont supposés
étre éectriquement neutres et sans aucune charge de surface. Pour illustrer ce modéle,

prenons une jonction métal/semi-conducteur de type-n, Figure |.2.

Lors de la mise en contact de deux matériaux, et quand le travail de sortie du semi-
conducteur est inférieur a celui du méta (g > qdsc), les éectrons passent du semi-
conducteur vers le métal. Il apparait dans le semi-conducteur une charge d’ espace positive et
le niveau de Fermi s éloigne de la bande de conduction BC et se rapproche donc de la bande

de valence BV. Cette charge positive est compensée a la surface du métal par une charge
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négative. Le régime d équilibre est alors défini par |I'alignement des niveaux de Fermi des
deux matériaux. Le diagramme énergétique du contact métal/semi-conducteur de type-n a

I’ équilibre thermodynamique est représenté dans laFigure |.2.

Dans le cas d'une diode idéa (I'absence d’états d'interfaces), ce contact crée une
discontinuité de potentiel en surface appel ée barriére de potentiel (q¢p), qui est donnée par la

différence du travail de sortie du métal et de I’ affinité électronique du semi-conducteur :

qds = q(Pu — Xsc) (I.1)

La création d’ une barriere d' énergie va limiter la conduction a travers la structure métal/semi-

conducteur. Un effet redresseur peut étre attendu.

Figure 1.2 : Diagramme des bandes d' énergie al’ équilibre thermodynamique d’ une structure métal/semi-

conducteur type-n dansle casou (g > qds ) [11].

L e comportement électrique de deux contacts ohmique et Schottky est déterminé par la
hauteur de la barriére Schottky. La barriére de potentiel est I’ énergie nécessaire pour qu’un

électron dans le métal puisse pénétrer dans le semi-conducteur.
2.2.2 ModéedeBardeen

Les travaux menés par |'expérience sur les différentes structures métal/semi-
conducteur ont établi que la hauteur de barriere de la jonction n'était pas déterminée
systématiquement par les valeurs des travaux de sortie. Bardeen [14] suggéra aors en 1947,
I”hypothéese de I'indépendance de la hauteur de la barriere du travail de sortie du métal.
Cependant, la barriére est indépendante de la nature du métal. J. Bardeen, a montré que ceci

était di ala présence des états de surface existant sur le semi-conducteur. 1ls proviennent de la

6
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rupture du réseau cristallin a la surface du cristal. 1ls sont en densité trés élevée, environ un
état par atome de surface (D;, > 103¢m™3). La hauteur de barriere serait ainsi déterminée
entierement par ces états de surface. Les diagrammes énergétiques d’un métal et d' un semi-

conducteur de type-n sont représentés dans la Figure 1.3 avant et aprés le contact tel que

(qdm > qdsc).

Le niveau neutre (¢,), est défini comme éant la valeur mesurée a partir du niveau
supérieur de la bande de valence pour lequel les états de surface doivent étre remplis pour
avoir une neutralité de charge a la surface du semi-conducteur, (¢,) est donc un paramétre

energeétique qui caractérise les états de surface.

La densité d’ états de surface est suffisamment grande lors de la formation du contact
métal/semi-conducteur pour accueillir la charge résultant de I’ éablissement de I’ équilibre, si

bien que la barriere reste inchangée (Figure |.3.b).

qPp = Eg—qee (1.2)

Figure 1.3 : Diagramme énergétique al’ équilibre thermodynamique d’ un métal et d’ un semi-conducteur de type-
ntel que (qpy > qdsc): (a) avant contact et avec états de surface, (b) aprés contact et avec états de surface
[11,18].
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2.2.3 Modéede Cowley et Sze

En 1965 un modele plus général établi par Cowley et Sze [15] ayant pour but de
concilier les modéles de Schottky et Bardeen dont les expressions constituent les cas limites
opposes. Ils ont posé les hypothéses de départ suivantes :

1. L’existence d’une couche inter-faciale de dimension atomique (5'°A ) entre le métal et le
semi-conducteur. Cette couche est transparente aux électrons. Mais elle peut aussi supporter
une différence de potentiel.

2. La densité d' éats de surface est une propriété intrinséque du semi-conducteur et
indépendante du métal.

Des éats d'interface extrinseques créés par des défauts de structure ou d'impuretés
peuvent s gouter a ces états intrinseques. De ce fait les valeurs de (¢5), pour ces types de

contacts sont différentes de celles cal cul ées par |e modéle de Mott-Schottky.

Ce modéle décrit le transfert de charge atravers I’ interface illustré dans le diagramme

de bande de la Figure |.4. Pour une distribution continue de densité d'éat constante
(Dit (%. ev)), caractérisée par un niveau neutre(¢,), la hauteur de barriere pour ce modéle

dansle casou le niveau de Fermi (Er) est au-dessus de (¢,) est delaforme:

E
9n = S(u — 20+ (1= 5) (o) (1.3)

Figure |.4 : Diagramme énergétique des bandes dans un contact métal/semi-conducteur type-n dans le cas
général [11].
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D;, : densité d'états d'interface
Qs ¢ densité de charge d'espace dans le semi — conducteur
L Qy : densité de charge surfacique dans le métal
A : la chute de tension dans la couche interfaciale

ss ¢ densié de charge portée sur l'interface du semi — conducteur
Avec:{

Lerapport (S) de la permittivité de |’ interface sans et avec états de surface est donné par :

0pp &;

S s s
dpy & +q*6Dy

(I1.4)

6 : l'épaisseur
D;, : densité des états d'interface

g; + constante diélectrique de la couche interfaciale
Avec
On se rend bien compte de I'importance des états d'interface puisque plus leur densité

est élevée, plus S serafaible et inversement.

La hauteur de barriére de potentiel décrite par ce modéle, dépend toujours du travail de
sortie du métal, de I’ affinité électronique du semi-conducteur et aussi de la présence des états

d’interface induits par le contact.
Les deux cas limites distingués sont :

e 1% cas: Si (D;,) tend vers I'infini, donc il y’'a beaucoup d états d’interface, alors S
tend vers zéro et la hauteur de barriére ne dépend plus du travail de sortie du métal,
donc elle est déterminée par les propriétés de la surface du semi-conducteur (modéle
de Bardeen).

e 2°™cas: Si (D;) tend vers zéro, donc il ny apas d états d’ interface, alors S tend vers

I’unité. Donc, la hauteur de barriére est donnée par larelation de Mott-Schottky.

La valeur de la barriére de potentiel est donc affectée par les différentes techniques de

préparation de la surface du semi-conducteur.

2.3 Zonedecharged espace

Comme le montre la Figure 1.2, la courbure des bandes d’ énergie se produit dans une
zone dénergie variant de (qVy;) , correspond au potentiel interne a [I'équilibre
thermodynamique. C'est cette barriere que doivent vaincre les électrons de la bande de

conduction du semi-conducteur pour passer dans le métal.
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Pour déterminer la zone de charge d’ espace, nous utilisons |’ équation de Poisson :

axz Esc.

p : la densité de charge dans la zone de charge d’espace

AVec :{

&g c. : la permittivité absolue du semi — conducteur

Pour des contacts ou |e semi-conducteur est de type-n, sous I’ approximation du contact abrupt

(p = qNppourx <Wetp=0, lechamp é = 0 pour x > W) on obtient [19] :

- Lalargeur de la zone de charge d  espace W, sans polarisation :

ghp \' %' ¢ '

- Le champ électrique dans |a zone de dépl étion :

qN qNpx
@ =W —2) = —— (1.7)
&sc. &sc.
- Le potentiel danslazone de déplétion :
2 2
q°N X
Ec(x) = qpp ——— <Wx - —> (1.8)
&s.c. 2

Lorsque la diode est polarisée par une tension (V) laformule (1.6) devient :

2£SC KBT
W= —\Vg; —V —— 1.9
JqND( wV-—o) (1.9)

- Ladensité de charge par unité de surface al’ équilibre thermodynamique est donnée par :

2¢&
Qsc. = qNpW =qNp |—— '<VBi -V- _) (1.10)
qNp

- Lacapacité C par unité de surface, est donnée par larelation :

N
:\/ q&€scNp (1.11)

0Qs¢
c= |53k
av

2(Vpi =V —KgT/q)

10
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De I’expression (1.11), nous pouvons extraire la variation de I'inverse du carré de la capacité
en fonction de latension appliquée V :
1  2(Wp—V—KgT/q)

— 1.12
C? qescNp ( )

La pente de I’inverse du carré de la capacité en fonction de la tension de I’ égquation (1.12) est
directement proportionnelle au dopage Np (Figure 1.5). En déterminant Vi par I’ extrapolation

de ladroite 2 1/C? = 0, la hauteur de barriére est donc donnée par [20] :
KgT
§V=Vi+(+% (1.13)

q{ : la différence en énergie entre le niveau de Fermi du semi — conducteur
Avec: et le niveau bas de la bande de conduction
N¢ : densité d’états électroniques dans la bande de conduction

Lavaleur de (q{) est donnée par :

N¢

= KzTL
q¢ B nND

(1.14)

Figurel.5: Variation du carré de I'inverse de la capacité en fonction de latension [11].

24 Abaissement delabarriéere, effet Schottky

La hauteur de la barriere ¢ du coté métal n’est pas exactement constante mais un peu
affectée par la tension appliquée. Un abaissement de ¢zest observeé a cause de I’ effet miroir
des charges produites dans le métal par les éectrons dans le semi-conducteur. L’éude

statistique montre que lorsqu’une charge est au voisinage d'un métal parfait, une charge

11
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miroir de méme nature mais de signe oppose est créé a I'intérieur du métal a une distance
égale aladistance qui sépare la surface du conducteur de la charge initiale. Par conséquent, la
charge du semi-conducteur est attirée par le métal ce qui abaisse la barriére de potentiel ¢p,

Cet abaissement de ¢ est appelé I’ effet Schottky définit par laformule suivante [21] :

as

¢ = 41te

= 2&x,, (1.15)

A¢ : 'abaissement de barriéere

Avec: X, :ladistance maximale d'un électron face a un plan conducteur
& : le champ électrique

Si I’ effet Schottky est pris en compte, la barriere q¢zest remplacée par la barriere effective
q(¢p — A¢>B)-

Figure 1.6 : L’ abaissement de la barriére Schottky par I’ effet Schottky [11].

25 Meécanismesdetransport du courant dansun contact métal/semi-conducteur en
polarisation directe

Le courant dans la diode Schottky est essentiellement, du aux porteurs magjoritaires. Le
transport du courant dans une jonction métal/semi-conducteur, peut se faire selon les cing

meécanismes représentés alaFigure .7 [22].

1. Passage d éectrons possédant une grande énergie (dits éectrons chauds) du semi-
conducteur dans le métal par-dessus la barriére. Deux modéles rendent compte du phénomene

12
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. le modéle thermoionique (dans les semi-conducteurs a grande mobilité) et le modele de

diffusion (dans les semi-conducteurs a faible mobilité).
2. Passage des éectrons atravers labarriere par effet tunnel.

3. Génération-recombinaison dans la ZCE. En polarisation directe, ce mécanisme
correspond a la recombinaison dans la ZCE d'un électron venant du semi-conducteur avec un

trou venant du métal.

4. Injection de porteurs minoritaires. Un trou du métal se recombine avec un éectron du

semi-conducteur dans la zone quasi neutre du semi-conducteur.

Figure 1.7 : Modes de transport des électrons dans un contact métal/semi-conducteur type-n polarisé en direct
[11].

5. Courant de recombinaison sur les états d'interfaces. Les éectrons du semi-conducteur
sont piégés au niveau d'un centre d'interface vide puis ils passent par effet tunngl dans le
métal.

— Lorsque le contact est redresseur, et pour des dopages faibles(< 10Y7¢m™3), le
processus (1) est le plus important, car il définit le fonctionnement normal du contact
meétal/semi-conducteur, par contre les mécanismes (2), (3), (4), et (5) provoquent des

déviations par rapport au comportement idéal [23].

13
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— Le courant passe essentiellement atravers la barriére par effet tunnel pour les dopages

forts (> 10'8cm™3). Le contact réalisé est alors ohmique.
2.5.1 Emission au-dessusdelabarriere

Un flux d'électrons est émis au-dessus de la barriére en présence d'un champ
électrique, il provient de I'intérieur du semi-conducteur pour se diriger vers I'interface par
phénomene de déplacement et de diffusion. Leurs injections dans le métal atravers labarriére
sont assimilées a celles des électrons émis dans le vide par une cathode chaude (cathode d’un

tube) ; ceci est connu sous le nom de phénomeéne d’ émission thermoionique.

Ces deux phénomenes se superposent et permettent la création du courant normal de

conduction.

25.1.1 Théoriedel’ émission thermoionique

Cette théorie a été établie par Bethe [24]. Le courant d( a cet effet provient des
électrons ayant une énergie supérieure a celle de la barriére de potentiel. Savalidité repose sur

le respect des hypothéses suivantes [19] :

- lahauteur de barriere d’ énergie est grande devant (KgT).

- les dlectrons a I'interface du semi-conducteur sont en équilibre thermique avec ceux
du volume.
- leflux du courant n’ affecte pas|’ équilibre.

Ces hypotheses n'impliquent que le pseudo niveau de Fermi reste constant dans la région de
charge d'espace. Dans ces conditions, la densité du courant due a I’émission thermoionique

S écrit :
~Js(ew (7))
1=Js(exp (57 (I.16)
Js est donnée par |’ expression suivante :

%> (1.17)

= A'T? (—

14
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A*est donnée par :

4mqm,K%
- m

*

(1.18)

V : la tension appliquée
Js ¢ densité de courant de saturation
T : la température
Avec: ¢p : la hauteur de la barriére
A" : constante de Richardson
mg : masse ef fective de l'électron dans le semi — conducteur
k h : constante de Planck

La relation théorique (1.16) est souvent remplacée par une relation semi-empirique de la

forme:
(e (mr )~ 1) 119
= exp\————\ — .
J=1Js p nKgT ( )
Avec _{Rs : la résistance série du contact
) n: le facteur d'idéalité

Le facteur d'idéalité n représente la conformité de la diode a une pure conduction
thermoionique. Le facteur d'idéalité n, est généralement déterminé a partir de la pente de la

partie linéaire du courant direct de la courbe In(1)=f(V).

25.1.2 Théoriedeladiffusion

C’est la premiere théorie de conduction dans la diode Schottky proposé par Wagner
[25] et Schottky et Spenke [26]. La densité de courant d’ électrons a travers la zone dépeuplée
est donnée par la somme de la composante de courant de déplacement (ou conduction) et celle
du courant de diffusion moyennant les hypothéses suivantes [19] :

- lahauteur de barriere d’ énergie est supérieure au terme (KgT).

- |'effet des collisions d’ é ectron dans |a zone de déplétion est inclus.

- la concentration des porteurs est indépendante du flux du courant et identique a celle
del’équilibre.

L’ expression de la densité de courant peut s écrire sous laforme:

15
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] =1 (exp (,?—;,) - 1) (1.20)

Ladensité de courant de saturation J,, est donnée par :

1
2qNp(Vg; — V)\? —qPp
=qN ex ( ) 1.21
Jp =qNcttn < . P\K,T (1.21)
( Jp : densité de courant de saturation
U, : mobilité des électrons
Avec: Vi : potentiel de dif fusion

LNC : densité d'état des électrons dans la bande de conduction
Np : concentration des atomes donneurs

25.1.3 Théorie mixte, thermoionique-diffusion

Ce phénomene de diffusion et de I’ émission thermoionique été présentée par Crowell
et Sze en 1966 [27]. Dans ce cas, la conduction est contrdlée a la fois par I'interface et le
volume ; la variation du niveau de Fermi est mixte, c’'est a dire varie dans la zone de charge

d’ espace et présente une discontinuité al’ interface comme représenté alaFigure |.8.

Figure 1.8 : Variation du niveau de Fermi dans le cas d' une conduction mixte ; variation dans la zone de charge

d’ espace et discontinuité al’interface [11].

Ladensité de courant thermoinique-diffusion est donnée par :

__qNcvg ( ‘I¢B> [ (qV) ]
JrED = 11 7% exp KT exp KT 1 (1.22)
Vg

16
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Vg €st donnée par :

A*T?
Vg = (1.23)
qN¢
v, est donnée par :
Vg = unfm (I- 24’)

AVEC:

{vR : vitesse de recombinaison pres de l'interface métal/semi — conducteur ou le potentiel est maximum
vy : vitesse ef fective de dif fusion des électrons

Del’équation (1.22) on distingue deux cas :

1. S wv; > vg, le courant thermoinique-diffusion est un courant d’émission thermoinique
Urep = Jre)-

2.S vy K vg, lecourant thermoinique-diffusion est un courant de diffusion (J;zp = Jp)-

Si on prend en considération les réflexions quantiques a la barriere, les interactions électron
phonon, I’ effet de force image et la probabilité de transition a travers la barriere, la densité de

courant peut se mettre sous laforme[19] :

e qds qVv
J=4 exp( KT ) [exp (KT) 1] (1.25)
A" est donnée par :
A'fpfo

A**

1 + frfoVr/Va (1:26)

AvVec:

A™ : constante de Richardson modifiée dont la valeur tient compte de ces dif férents phénomenes
fp:la probabilité d'émission d'électrons a travers le potentiel maximum
fo : tient compte de la réflexion quantique a la barriere

17
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25.2 Courant par effet tunnel

Il existe deux modes de transport par effet tunnel atraversla barriére Schottky (Figure

1.9).
1. émission thermoionique assistée par effet de champ (TFE) qui dépend de latempérature.

2. émission par effet de champ (FE) qui dépend du dopage, prédomine dans le comportement
électrique des contacts ohmiques sur substrats fortement dopés. Ce type du courant a lieu

seulement dans les semi-conducteurs dégénerés [23].

Figure 1.9 : Emission thermoionique assistée par effet de champ (TFE) et émission de champ (FE) en

polarisation directe [11, 28].

25.2.1 Courant d’émission par effet de champ (FE)

Dans le cas d’ un semi-conducteur dégénéré (fortement dopé), a basses températures,
ou la densité des donneurs est trés grande, et la barriere est fine, la zone de déplétion devient
étroite et les électrons la traversent avec un minimum d’ énergie (proches du niveau Fermi). Le

transit des charges s effectue par transmission tunnel au niveau du bas de la barriere.

Ladensité de courant direct transitant par effet de champ atraverslabarriere s écrit [19, 28] :

qV
] =Jsexp (Z-) (1.27)
00
Eqo est donnée par :
qh | Np
Eoo =~ mies (1.28)

18
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AVEC Eqp :

l'énergie caractéristique du semiconducteur relative a la probabilité de transmission par ef fet tunnel

2.5.2.2 Courant d’émission thermoionique assistée par effet de champ (TFE)

Quand la température augmente, les électrons de la bande de conduction sont excités
a des énergies supérieures a KgT/q et voient aors une barriére plus fine : leur probabilité de
transit est alors plus importante. Et comme la concentration en éectrons excités décroit
exponentiellement avec I’ énergie, il apparait une vaeur de I'énergie E, pour laquelle la
transmission est maximale. C'est |’ effet d’ émission thermoionique assisté par effet de champ.

Son expression est delaforme::

3 - v
Jrre =Js exp <KZT{ - q(¢go O) exp (qE—:) (1.29)
D’'ou:
E
Eo = Egocoth (K—:"T) (1.30)

Le rapport Loo) 3 température donnée permet de déterminer le mécanisme
KgT

majoritaire d’injection du courant [29].

- Pour (% < 1), I’ émission thermoionique (TE) est prépondérante.
B

— Pour (% > 1) c'est I'émission par effet de champs (FE) qui domine.
B

— lorsgue (Ey, = KgzT) c'est I'émission thermoionique assistée par effet de champ
(TFE) qui domine et se combine avec (TE) et (FE).

2.5.3 Recombinaison dansla zone de charge d’ espace

Yu et Snow [30], ont démontrés |’ importance de processus de recombinaison dans la
région de déplétion dans une diode Schottky. Les densités de courant dues a la recombinaison
de type Shockley-Read sont généralement simulées via un niveau situé au milieu de gap est
approximativement donnée par :

v

JRrec = Jre**B" (1.31)
D'ou:
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qn;W
Jr = - (1.32)

n; : concentration intrinseque
Avec: W : largeur de la zone de déplétion
T: duréé de vie des électrons dans la zone de déplétion

La composante de recombinaison est probablement relativement plus importante dans
les grandes hauteurs de barriere, les matériaux qui ont une faible durée de vie, et dans les
basses tensions et températures [29].

En fait, bien souvent le courant de recombinaison non identifiable se superpose au courant
thermoionique (J = J; + Jrec) , €St responsable de la valeur éevée de facteur d'idéalité n
[31].

25.4 Injection des minoritaires

Dans le cas d’'un semi-conducteur type-n, la conduction des minoritaires est due aux
trous. L’injection des trous sous polarisation directe dans la diode Schottky formée par les

semi-conducteurs type-n a éé considérée théoriquement par Scharfetter [32].

La densité de courant des trous est donnée par [19] :

272 2
ey qDpn; [( qV ) B ]
Jp + ex KoT 1

= (1.33)
MnN%)]nO NDL

Lerapport de I’injection est alors::

2 2

n; Dpn;
y= ]P z]Pz Hp 21]11 + qDpn; (1.34)
]P+]n ]n ﬂnND no NDL]nO

AvVec:

(Un; mp) @ les mobilités des électrons et des trous respectivement
(Dp; Lp) : la constante et la longueur de dif fusion des trous respectivement
(Jno; Jn) @ densité de courant de saturation et densité de courant des électrons respectivement
données par la théorie thermionique

Le premier terme est d0 au processus de conduction (dépend de latension), tandis que

le seconde terme est d0 aladiffusion, il est indépendant de latension.
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2.6 Courant en polarisation inverse

La polarisation inverse de la diode Schottky possede aussi quatre meécanismes de

transport qui donnent le courant inverse (courant de fuite), (Figure 1.10) [33] :

1. Emission Thermoionique.

2. Emission thermoionique assistée par effet de champ (TFE).

3. Emission par effet de champ ou effet tunnel pur (FE) ou (TE).
4. Génération dans la zone de déplétion.

Dans le cas de la diode Schottky, I’émission thermoionique et I’ émission thermoionique
assistée par effet de champ sont prépondérantes [34]. L’ effet de surface et |es défauts peuvent
produisent un courant de fuite qui S goute a ces quatre mécanismes de transports [35].

Figure .10 : Mécanismes de transport des charges a travers une barriére Schottky en polarisation inverse [11].

La densité de courant total J qui traverse la diode Schottky en polarisation inverse est donnée
par la différence entre le courant qui passe du semi-conducteur vers le métal Jgy et le courant

passant du métal vers le semi-conducteur Jys [36] :

[°2) [o9]

f (Fm(E) — f5(E))dEy | dE,  (1.35)

0

qm’
J=Jsw—Ius = goges | TCED

Emin

fs(E) : fonction de probabilité d'occupation dans le semi — conducteur

T(E,) : coefficient de transmission
Avec:
fm(E) : fonction de probabilité d'occupation dans le métal

fE) et fm(E) sont données respectivement par [37] :
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1
fs(E) = = (1.36)
i—E+q{—qV
1+exp(—q £ KBTq 1 )
Et:
1
fm(E) = |74 E+ (137)
i~ 4
1+ exp (—q BKBT 1 )
AVec:

q{ : la dif férence en énergie entre le niveau de Fermi du semiconducteur et le niveau bas de la BC
Vi : potentiel de dif fusion
E : l'énergie cinétique totale est décomposée en deux (E, ; Ejr)
E, : énergie perpendiculaire au plan de la barriere Schottky
E : énergie parallele
L’ équation (1.35) contient deux mécanismes de transport selon les bornes de I’ intégrale.
En effet, lorsque |’ énergie de la particule est supérieure a la barriere Schottky, on est dans le

cas de |’ émission thermoionique, et quand c’est I'inverse on est dans le cas de I’ effet tunndl.
2.6.1 Courant d’émission thermoionique (TE)

Prépondérant aux faibles tensions. L’émission des charges est fortement dépendante
de la température, et la densité de courant peut se déduire a partir de I’équation (1.35) en

intégrant sur des énergies supérieures ala barriére Schottky et en mettant T(Ex) = 1[36] :

—Q‘I’B)

1.38

Js = A'T?exp (

A” : constante de Richardson
Avec {Kp : constante de Boltzmann
T : température absolue
L’ équation (1.38) ne prend pas en compte I’ effet Schottky, a savoir la diminution de la
hauteur de la barriére causée par I’ effet de force image en présence d’un champ éectrique.

Tenant compte de cet effet, I’ équation devient :

Gl A¢> (1.39)

= A'T?

Avec: A est I’ abaissement de barriére de potentiel donne par laformule [38] :
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1
a, = [ LN (b —C+Vo)| (1.40)
¢ |an2e3 TP K '

2.6.2 Courant tunnd

Caractérisé par le passage des porteurs a travers la barriere par effets quanto-
meécaniques lorsque leur énergie n'est pas suffisante, et lorsque la barriére est suffisamment
mince. En effet, lorsque le dopage du semi-conducteur augmente, la courbure de la bande a
I'interface s accentue, et lalargeur de la zone de déplétion diminue, ce qui facilite le passage
des électrons atraverslabarriére.

2.6.2.1 Formulesde Padovani et Stratton

Une solution analytique approchée de I’ équation (1.35) a été donné par Padovani et
Stratton [28] sans prendre en considération I’ effet de laforce image ; deux modes de transport
peuvent exister :

a)- I’émission par effet de champ ou effet tunnel pur (FE)

Seulement dans les semi-conducteurs fortement dopés ou dégénérés et a basses

températures et |e passage est proche de |’ énergie de Fermi du métal, (Figure 1.10).

Ladensité de courant d’ émission par effet de champ (FE) est donnée par [28,19] :

3

/

Eoo\* (¢ + Vi 2‘1¢32
= A" - 1.41
]FE 4 <KB> < ¢B >exp 3E00 ¢B+VR ( )

b)- I’émission ther moionique assistée par effet de champ (TFE)
Elle concerne les porteurs chauds franchissant |le sommet de la barriére par effet tunnel.

La densité de courant d’ émission thermoionique assistée par effet de champ (TFE) est donnée
par [28, 19] :

*

JrrE = K (%) (1.42)

mEy0q (VR + 5 ) exp <— m) exp
B cosh?(Eq/KgT) E

AVEC :
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_ Eoo
(Ego/KpT) — tanh(Ey/KgT)

!

&

(1.43)

La vaidité de I’expression de la densité de courant est restreinte (limité) a des tensions de

polarisation et des températures vérifiant les conditions :

3E00COShZ(E00/KBT)
1.44
VR > ¢B + 2q Sinh3(E00/KBT) ( )
Et:
Ego-+/ +V
KgT > Eooy s + Vi (1.45)

Vs

2.6.2.2 FormuledeTsu et Esaki

L’ équation du courant (1.35) a été développée par Tsu et Esaki [39] d’une fagon plus

simple, et presgque la plus utilisée pour la description du courant tunnel.

En supposant que T(E) ne dépend que de Ey et en intégrant f,, et fs, le courant tunnel total est
donné par I équation [39], [40, 41] :

Umax

AT
Jun =%~ | TENEE, (1.46)

Emin

N(Ex) est la fonction d offre (supply function) qui reflete la différence dans les nombres

d’ occupation sur les deux cotés des barriéres tunnel [42] définie par :

1+ exp(—q — E)/KyT
1+ exp(—q¢ — qv — Ex)/KBT> (1.47)

N(E,) = f(fm(E) — fs(E))dE; = ln<
0

E..in : U'énergie minimale pour laquelle l'ef fet tunnel se produit
E oy ¢ U'énergie maximale du profil de la barriére de potentiel cosidéré
V : tension appliquée aux bornes de la jonction
T : la température

AVEC :
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3 Lastructure Métal/Oxyde/Semi-conducteur MIS

3.1 Introduction

L‘interface entre un métal et un semi-conducteur peut étre vue comme une diode
Schottky. La structure métal/isolant/semi-conducteur MIS est une structure tres répandue en
micro-électronique et en éectronique de puissance car €lle constitue une partie fondamentale
du transistor (Figure 1.11). L’ épaisseur des oxydes de ce type de structure peut varier de

guel ques centaines de nanométres jusqu'a quel ques nanometres.

On peut réaliser une structure MIS grace aux trois étapes suivantes :
e Croissance d une couche diélectrique ala surface d’ un semi-conducteur.

e Deéplt d une électrode métallique, dite grille ala surface diélectrique.

Figure1.11 : Structure métal/isolant/semi-conducteur [43].

La capacité éectrique égquivalente de la structure correspond a la capacité de |’ oxyde Cyx en

série avec la capacité créée al’ interface i solant/semi-conducteur Cg. Elle S écrit :

—1+ 1.48

3.2 Diagrammedebandesd’ énergie

Le diagramme de bande de la structure MIS doit prendre en compte les niveaux de
Fermi de chague matériau, ainsi que I’ effet du champ éectrique sur les porteurs dans le semi-
conducteur. Nous verrons gque la charge dans le semi-conducteur dépend de la densité de
porteurs libres, qui est associée ala variation du niveau de Fermi dans la bande interdite, lui-

méme associé au potentiel de surface du semi-conducteur V..

Dans un condensateur, nous pouvons donc écrire :
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Qm = —0Qsc. (1.49)

Avec { Qm : la quantité de charge dans le métal
"(Q@sc : la quantité de charge dans le semi — conducteur

3.3 Influencedestravaux de sortie

Considérons une structure MIS avec un semi-conducteur de type-n, dont le travail de
sortieegs - est inférieur acelui du métal eg,,, (Figure |.12).

En effet, pour (eps. <ed,) il y a une déplétion des électrons a I'interface
isolant/semi-conducteur de type-n en court-circuit. Inversement, s (e¢sc. > ed,,) il y aune
accumulation d’' éectrons a I’ interface isolant/semi-conducteur de type-n (méme raisonnement
pour un semi-conducteur de type-p) [43].

Figure .12 : Diagramme de bandes d’ énergie d’ une structure MIS sur

Substrat de type-n pour (e¢s . < ed,,) [43].

L’ éat de la densité des porteurs a I'interface isolant/semi-conducteur pour les deux

types de semi-conducteur et pour chaque cas est présenté dans le Tableau |.1.
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Déplétion d'électrons Accumulation de trous

(@sc. > 0) (Qsc. > 0)
Accumulation d'électrons Déplétion de trous
(Qsc. < 0) (Qsc. < 0)

Tableau |.1 : Etat de I’interface isolant/semi-conducteur dans une structure M1S en court-circuit [43].

La tension de bandes plates Vg C'est latension de grille V¢ a appliquer ala structure
pour que les bandes d’ énergie soient plates (pas de chute de potentiel entre I'interface et le

volume du semi-conducteur), donc le potentiel de surface Vs est nul.

Si I'isolant est parfait, la tension de bandes plates correspond alors ala différence des travaux

de sortie:

Vig = Oms. = dm—Psc. (1.50)

Letravail de sortie pour chagque semi-conducteur donné par :

E
ep,, =NV —Ep, ¢s.c.N=X+i_¢Fi
epsc=NV-Ep = E, (.51)
ex=NV—-Ec ¢S.C.P=X+z+¢1"i

Le potentiel ¢; est défini par :

{e¢Fi =Ep—Epp = {¢Fi =L A (1.52)

3.4 Régimesdefonctionnement

Quatre régimes de fonctionnement (I’ accumulation, la déplétion, I'inversion et |a forte

inversion) apparaissent lorsqu’ une différence de potentiels 1V, est appliquée entre la grille et

le substrat d’ une structure MIS.

Le potentiel de grille 1, se décompose alors en une somme de différences de potentiels

(Figure1.13) :
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Figure 1.13 : Potentiels dans une structure MIS en déplétion [43].

Le potentiel de grille dans une structure MIS est donc la somme des potentiels :

Vg = Vox + VS + VFB (I 53)
Ou:
(Vox =V, - VS) est la différence de potentiels supportée par I'oxyde d’épaisseur d
(Vs)est le potentiel de surface (différence de potentiels entre le substrat et I'interface isolant/semiconducteur)
(Vgp) est la tension de bandes plates

3.4.1 Régimed’ accumulation

Les porteurs majoritaires sont attirés vers l'interface isolant/semi-conducteur : une
accumulation de porteurs majoritaires se forme a cette interface. Cest le régime

d'accumul ation.

Pour les semi-conducteur dont les porteurs majoritaires sont les éectrons (semi-
conducteur de type-n), le régime d’ accumulation apparait pour (Vg > VFB). De méme pour les
semi-conducteurs dont les porteurs majoritaires sont les trous (semi-conducteur de type-p), le

régime d accumul ation apparait pour (V, < Vgp).

La Figure 1.14 montre les diagrammes de bandes d’ énergie, la répartition de la charge
et du champ éectrique dans une structure MIS sur substrat de type-n et dans une structure
MIS sur substrat de type-p en régime d’ accumulation.
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Figure1.14 : Structures MIS idéales en régime d’ accumulation [43].

Comme dans un condensateur, la charge accumulée dans le substrat est égale a la charge

accumulée sur lagrille:

sox
Qm =—0Qsc = FVg [C.m™?] (I.54)

€ox : la permittivité diélectrique de I'oxyde
Avec:
d : I'épaisseur de I'oxyde.
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Etant donné que les porteurs sont accumulés a I’ interface isolant/semi-conducteur, dans une
premiere approximation, la capacité de I'interface peut étre négligeable et la capacité
équivaente de lastructure s écrit alors (1.48) :

1

= I
C. (1.55)

Ol =

3.4.2 Régimedebandes plates

Lorsque le potentiel de surface a I’ interface isolant/semi-conducteur est nul (Vs = 0),

C' est le régime de bandes plates.

Figure .15 : Structures M1S idéales en régime de bandes plates [43].

Dans le modéle idédl, il n'y a pas de charges dans I'isolant donc la chute de potentiel
est nulle dans I'isolant (Vi = 0). La tension de grille définie a I’ équation (1.53) correspond

donc alatension de bandes plates (1.50):

Vgl = Vel = |@ms| = |dm — bscl (1.56)
Cependant on peut définir la capacité de bandes plates par :

S S (1.57)
Crg Cox  EscS .

S : la surface de grille
AveC { e : lapermittivité diélectrique du semi — conducteur
Ly : longueur de Debye
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La longueur de Debye Lp, correspondant a la longueur de diffusion des porteurs due a la

discontinuité causée par |’ interface [44] :

SS.C.KT
LD = eZN (I 58)

3.4.3 Régimededéplétion

En polarisant au-dela de Vg, les porteurs majoritaires sont repoussés de |'interface
isolant/semi-conducteur par influence. Il apparait alors une zone de charge d espace ZCE
d'épaisseur W dans le semi-conducteur. Il y a une déplétion des porteurs mgoritaires a

I'interface isolant/semi-conducteur, c'est |e régime de déplétion.

La Figure |.16 présente le diagramme de bandes d’ énergie, la répartition de la charge
et la répartition du champ éectrique dans une structure MIS idéale sur substrat de type-n et
dans une structure MIS idéale sur substrat de type-p en régime de déplétion.
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Figure .16 : Structures M1S idéales en régime de déplétion [43].

La ZCE crée al’interface comprend une charge Qsc qui provient des dopants du semi-
conducteur. La répartition des dopants étant considérée comme homogene, la répartition de la
charge dans la ZCE est considérée constante dans tout le semi-conducteur. La quantité de

charge dans le semi-conducteur en régime de dépl étion est donnée par :

Qsc(W)=—-eNW (1.59)

Avec _{N : la concentration des dopants dans le semi — conducteur
) W : I'épaisseur de la ZCE.
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En régime de déplétion, la ZCE est assimilable a une capacité Cs(W) a I'interface
isolant/semi-conducteur, qui varie en fonction de W. La capacité équivalente de la structure
(1.48) secritadors:

1 4 1
Cox CS.C. (W)

1 1.60
C (1.60)

La charge totale de la zone désertée devient donc maximale lorsque la ZCE est maximum.

Lavaeur maximale delaZCE vaut alors [44] :

2&5¢.

Winax = |7en”

2¢r: (1.61)

: la permittivité diélectrique du semi — conducteur

Avec '{‘9“'
) ¢ri : est donné par I'équation (I.52)

Nous définirons alors la quantité de charge maximale dans la ZCE due aux dopants du semi-

conducteur par (1.59):
Qw =—-eNW 4, (1.62)

34.4 Régimed’inversion et deforteinversion

Appliquons une tension fortement négative, elle a pour effet d attirer les porteurs
minoritaires vers la surface du semi-conducteur, la densité de ces trous sur une mince couche
a la surface du semi-conducteur deviendra alors supérieure a la densité des électrons, on dit
gu’il y aformation d une couche d’'inversion ala surface, on diraqu’il y a une forte inversion

s le potentiel de surface Vs est égal a 2dr; (Figure 1.17).

La Figure .17 présente le diagramme de bandes d’ énergie, la répartition de la charge
et la répartition du champ éectrique dans une structure MIS idéale sur substrat de type-n et

dans une structure MIS idéale sur substrat de type-p en régime d’inversion.
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Figure .17 : Structures MISidéales en régime d'inversion [43].

En régime d'inversion, la charge dans le semi-conducteur est la somme des charges
issues des dopants du semi-conducteur Qw (1.62) dans la ZCE et des porteurs minoritaires

accumulés al’ interface isolant/semi-conducteur Qjpy.

Qsc. = Qw + Qinw (1.63)
Ona:
_ dQS.C. _ dQW innv
Cse. =~ dvg ~  dvs  dVs (1.64)
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QW =—eNW
S (1.65)
= dow
dvs

La capacité de I'interface Cs est maximale en régime d'inversion, car la ZCE est maximale

W = Wna de (1.61). Lacapacité totale de la structure (1.48) s écrit alors (Figure 1.18):

1, 1 (1.66)
c Cox CW + Cimz
Avec:
C,. :lacapacitédel'oxyde
Cyw : lacapacité due ala ZCE
Ciny @ capacité due aux porteurs minoritaires accumulés a l'interface isolant/semiconducteur

Figure1.18 : Schéma équivalent de la structure MIS[43].
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Chapitrell LESPRINCIPALES PROPRIETESPHYSIQUESET ELECTRIQUESDES
MATERIAUX : Au, TiO2, et GaAs

1 Généralitéssur I'or

L’ Or, meilleur marché, étudié depuis des siecles qui possede des propriétés uniques,
meilleure conductivité, peu atérable, permettant la cuisson dans I'air, seul métal avec le
cuivre possédant des bandes d’ absorption dans le visible, excellente résistance a I’ oxydation,
excellente stabilité des nanoparticules méme nues. 1l a I’inconvénient magjeur d’ étre assez

soluble ala soudure. C’ est un métal particulierement riche en électrons de conduction.

Les métaux nobles, tels que I‘or, présentent un confinement de leurs éectrons de
conduction conduisant a la création d'une onde dipolaire appel ée plasmon pouvant rentrer en
résonnance avec le champ éectrique oscillant d‘un rayonnement lumineux incident. La
résonnance plasmonique entraine la création d'un champ éectrique de forte intensité aux

alentours de la nanoparticule métallique.

Les nanoparticules d'or présentent une section efficace d'absorption jusqu‘a 100 fois
supérieure aleur dimension et leur absorption d*un photon permet |I*injection d*un éectron au

sein du semi-conducteur sur lequel elles sont déposées.

Les nanoparticules de métal noble permettent alafois d*agir comme piége a électron, de
diffuser lalumiéere atravers le matériau et de faciliter la formation de paires électron-trou dans

le semi-conducteur environnant grace au champ éectrique crée par effet plasmon [45, 46].

L‘utilisation de nanoparticules de métal nobles présentant un effet plasmon permet en
plus de sensibiliser le semi-conducteur. En effet, ces nanoparticules peuvent absorber
efficacement la lumiere et générer des paires excitoniques dissociées a l'interface avec le

semi-conducteur, piéger des électrons et servir de sites réactionnels [47, 48].

36



Chapitrell LESPRINCIPALES PROPRIETESPHYSIQUESET ELECTRIQUESDES
MATERIAUX : Au, TiO2, et GaAs

1.1 Propriétésdesnanoparticulesd’ or

Propriétés Valeurs Unités
del’or (Au) correspondantes  correspondantes
Conductivité 3.0 W/cm°C

thermique (K)

Travail de 48 eV
sortie (eg,,)
Tableau I1.1 : quelques propriétés del’ or (Au) et sa structure cristalline (Figure (a)) [49].

Les propriétés des nanoparticules d'or commencent a différer de celles de I'or massif

lorsgu'on descend a des tailles inférieures 220 nm.

L uniformité de taille, la chimie de surface particuliere des nanoparticules d'or et leurs

interactions specifiques avec les champs électriques sont utilisées en nano éectronique.

Les nanoparticules d'or ont aussi de nombreuses applications en physique, €lles peuvent
par exemple servir de connecteurs dans des circuits éectronigues nanométriques, et de nano-

transistor mono-électronique.

Bien quil ait éé constaté de meilleures intensités de courant pour les systémes

employant |'or.

La présence de nanoparticules métalliques peut aussi modifier |* état de surface du semi-
conducteur, provoquant la formation de pieges a électrons et de sites de recombinaison
préférentiels [50].

2 Généralitéssur ledioxydede Titane (T;0,)

Le marché des nano-poudres de T;O, était estimé a 360 millions de dollars en 2009 avec

une croissance prévue a 1,5 milliards de dollars en 2017.

Les oxydes métalliques tels que SO, Z,0 ou T;0, sont les nanomatériaux les plus
utilisés dans le marché des produits nanotechnologies aprés |’ argent et le carbone, suite a leur

intérét particulier dans le secteur des hautes technologies.
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Le dioxyde de titane TiO, est le matériau semi-conducteur le plus utilisé en Photo-
détections pour ses propriétés optiques. |l se présente sous différentes phases cristallines :
brookite, anatase et rutile.

La pureté de la phase cristalline du matériau et son éat de surface influent sur la

conduction éectronique et le temps de vie des électrons excités au sein du matériau.

La structure de bande et |'état de surface de ce matériau lui permettent d'avoir des
propriétés optiques, et électriques particulierement intéressantes. La présentation de ces
différentes caractéristiques est illustrée par les applications des nanoparticules de dioxyde de
titane.

2.1 Propriéésphysico-chimiqueset structurecristallinedu TiO,

Le dioxyde du titane peut s obtenir par deux types d’ oxydations a s avoir I’ oxydation
seche et I’ oxydation humide :

<T;> +0, = <T;0, > oxydation séche

<T;> +2H,0 = <T;0,> +2H, oxydation humide

Le dioxyde de titane est un semi-conducteur qui existe sous différentes formes
alotropiques [51]. L' oxyde T;O, appartient ala grande famille des oxydes (TinO2n1 ) qui sont
décrits comme ayant une structure cristalline déformée de type (CS).

Le dioxyde de titane T;O, existe sous plusieurs formes dont les trois principales sont
|‘anatase, le rutile et la brookite. Leurs structures cristallographiques sont représentées sur la

Figurell.l, et le Tableau I1.2 résume | es données cristall ographiques de ces trois phases.

Pour gjouter a cette complexité, le T;0, peut accepter les formes non steechiométriques
de type (TiO.« ) ou (TiOxy ) [52]. L oxyde de T;O, peut se trouver al‘état solide, dans deux
états : amorphe ou cristallin. La phase rutile est la phase haute température de | oxyde de

titane T;O,. Elle est thermodynamiquement stable.
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Figure11.1 : Structures cristallographiques de T;0, : (a) anatase, (b) brookite, (c) rutile. En vert T;*" et
enrouge O° [53].

Seuls I'anatase et le rutile présentent actuellement un intérét technologique industriel.
Ces deux phases sont tétragonales. Dans les deux structures, |*atome de titane est entouré de

six atomes d‘ oxygene et chaque atome d' oxygene est entourée de trois atomes de titane.

Pour |‘anatase, la coordination des octaédres est moins compacte, et chacun n‘est
connecté qu‘a huit voisins. Le rutile est donc la plus dense avec une masse volumique de
(4,25 g/cm®) alors que celle de |‘anatase est de (3,89 g/cm®), et celle de la brookite est de
(4,12 g/em®) [54].

Tableau I1.2 : Données cristallographiques des phases anatase, rutile et brookite du dioxyde de titane
[53].
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2.2 LesdéfautsexistantsdansleTiO,

Les conditions de croissance de I’ oxyde (la qualité de surface sur laquelle I’ oxyde croit),
et les traitements subis par la structure tel que les traitements thermiques, et les contraintes

mécaniques, sont des sources d’ apparition des défauts.

2.2.1 Lesdéfautsintrinseques

Les défauts intrinseques sont des imperfections qui perturbent la périodicité du réseau,
C'est des défauts ponctuels ou complexes. Ces défauts sont dus a la présence d'un atome du
réseau entre les atomes (des interstitiels) ou a la place d'un atome du réseau (des
substitutions). Aussi a des lacunes (d’ oxygene ou de titane) venants des liaisons pendantes
[53].

2.2.2 Lesdéfautsextrinseques
Les défauts extrinséques sont liés ala présence d’ atomes étrangers dans |’ oxyde et qui
peuvent se combiner avec le réseau en plusieurs manieres. Ces impuretés pénétrent dans

I’ oxyde selon plusieurs processus :

Soit : durant I’ oxydation thermique, si ces impuretés sont dgja présentes dans le substrat ou

bien durant les étapes qui suivent la croissance ou la déposition de I’ oxyde.
2.3 Propriééséectriquesdu TiO,

Les défauts ont une grande influence sur le transport de charge dans le dioxyde de titane
TiO, parce qu'ils servent de pieges a électrons [55]. Parmi les défauts les plus couramment

rencontrés, on peut citer :

e lacunes d oxygeneVo
e lacunes métaliques Vi
e atomeinterstitiel

e dectron TI3*

e trousO

Ces défauts engendrent des niveaux énergétiques dans la bande interdite comme nous le

montrons alaFigure I1.2.

40



Chapitrell LESPRINCIPALES PROPRIETESPHYSIQUESET ELECTRIQUESDES
MATERIAUX : Au, TiO2, et GaAs

Le TiO2 présente principa ement des lacunes en oxygene créant ainsi un niveau donneur
dans la bande interdite et expliquant ains le fait qu'il est considéré comme un semi-

conducteur de type—n [55].

! e
1,18 eV
V.  1,47-1,56 eV
QD
)] -
o Ti" 3eV
=
Iw v
1,1?&\."
L E
W

Figure11.2 : Diagramme d’ énergie correspondant aux principaux défauts rencontrés dans les différentes
structures du TiO, [55].

2.3.1 Comportements éectriques des défauts
2.3.1.1 Niveau d'énergie

Quand la périodicité du réseau est perdue par la présence des défauts, des niveaux

d’ énergie supplémentaires apparaissent al’intérieur de la bande interdite du TiO,[56].
2.3.1.2 Notion depiege
Un défaut est éectriquement actif, et peu se comporter comme :

Lieu de piégeage, s'il capture un porteur de la bande de conduction ou de valence et |e réémet
vers la méme bande, ou comme lieu de recombinaison, S'il peut échanger des porteurs avec

les bandes de conduction ou de valence [57].
2.3.1.3 Notion de section de capture

C’est la facilité avec laquelle un défaut peut capturer un porteur, notée (c en [cmz]).

Elle varie en fonction de latempérature et du champ appliqué [58].
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2.3.2 Différentstypesdechargesdans|’ oxyde

On distingue quatre types de charges dans I’ oxyde : la charge fixe, la charge piégée, l1a

charge mobileionique, la charge des états d’interface [59].

Figure 11.3 : Lestypes de charges dans |’ oxyde et leur localisation [60].

2.3.2.1 Lachargefixe
C’est une charge positive localisée trés prés des interfaces (semi-conducteur/TiO,).
2.3.2.2 Lachargepiégéee

C’est une charge qui peut étre positive ou négative stockée par les pieges du volume

del’ oxyde.
2.3.2.3 Lachargemaobileionique

Elle est due ala contamination de |’ oxyde par des impuretés ioniques.
2.3.2.4 Lachargepiégéedesétatsd’interface

C’ est une charge piégée par les défauts (états d' interface) résultant de la discontinuité
du réseau a l'interface (semi-conducteur/TiO,). Ces défauts rentrent en communication

électrique directe avec |e semi-conducteur.
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2.3.3 Propriétésdetransport dans!’ oxyde

L’injection et le transport de porteurs a partir des interfaces reste possible pendant le
fonctionnement du dispositif pour des épaisseurs faible de |’ oxyde.

2.3.4 Différentestypesde conduction dans|’oxyde

Lors de I'injection de porteurs dans I’ oxyde, trois importantes types de conduction qui

parvient :
2.3.4.1 Laconduction thermoionique:

Aura lieu lorsgue I’ énergie de |’ électron est supérieure a la hauteur de la barriére,

donc le porteur (dit chaud) pénétre dans |’ oxyde en surmontant la barriére.

2.3.4.2 Laconduction tunne directe:

Si la tension appliquée a I'’oxyde ne dépasse pas la hauteur de la barriére, et
I"épaisseur de I'oxyde est petite, I'électron peut passer directement sous faible champ

électrique.
2.3.4.3 Laconduction par saut (Hopping conduction) :

La conduction s effectue d'un site a I'autre par effet tunnel local seulement si
I’énergie de I’ électron est inférieure au maximum de la hauteur de barriere énergétique entre

deux piéges[61].

3 Généralitéssur I'Arséniure de Gallium (GaAs)

Comme on le sait, I'arséniure de gallium est I'un des semi-conducteur avantageux pour la
grande mobilité des porteurs de charge, il appartient a la famille des ééments (I11-V)
possedant une grande mobilité éectronique (six fois plus élevée que celle se Silicium) et une
durée de vie de I’ordre de la nanoseconde, utilistes comme matériaux de base pour la
réalisation des composants éectronique rapides en hyperfréquences, optoélectroniques,
circuits logiques et capteurs de gaz. Ses caractéristiques remarquables, lui permettant d’ étre

I’intérét majeur de nombreuses applications en nanotechnol ogie.
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3.1 Structurecristallinedu GaAs

La structure cristallographique (réseau + motif) de GaAs est de type Zinc blende (le
réseall réciproque associé a cette structure et cubique centré) constituée de deux sous réseaux
cubique a face centrées (CFC) avec différents types d’ atomes entre les sous réseaux (I'un
d’ éléments Galium (Ga) du groupe Il et I'autre d @ément Arséniure (As) du groupe V)
décalé I’un par rapport al’ autre de (1/4) de la grande diagonale (voir Figure [1.3.8). Lamaille
élémentaire contient deux atomes, I’'un en (0 0 0) c'est le (As) et I'autre a la position (a/4 al4
al4) pour (Ga), ou ‘a est le paramétre de la maille du matériau. La premiére zone de Brillouin

du réseau réciprogue alaforme d’ octaedre tronqué par les six faces d’un cube (Figure I1.3.b).

Le minimum de la bande de conduction est situé en (k=0) au point (T) . Il est par
conséquent unique. Les surfaces d’ énergie constante au voisinage du minimum sont des
sphéres centrées au point (I') (Figure 11.3.c). On dit que le GaAs est un semi-conducteur uni-
valée[62].

Figurell.4 : (a) Structure cristalline du GaAs, (b) La premiére zone de Brillouin d'un cristal cubique, (c) la
surface d’ énergie constante de bande de conduction de GaAs [49, 63].
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3.1.1 Structuredebanded énergiedu GaAs

Sa structure de bande lui confére des propriétés éectroniques importantes en
optoélectronique et alaréalisation des circuits trés rapides (il se préte mieux que le Silicium).

La Figure I1.4 illustre les états d’ énergie possibles des électrons dans le cas du semi-

conducteur GaAs en fonction de leur vecteur d onde (E) dans les directions les plus
symétriques de la premiere zone de Brillouin. Comme la structure de bande de I’ arséniure de
gdlium est assez complexe (unique), le minimum de la bande de conduction est situé en
(K=0) au point (T') et les surfaces d’énergie constantes au voisinage de ce point sont des
spheres centrées, |’ étude des propriétés de conduction de GaAs impose la compréhension de

sa structure de bande.

Le GaAs est un semi-conducteur a gap direct ayant une
énergie de gap Egégale a1.43 eV a300°K et égale a 1.52 eV
a 400°K, sachant que le minimum de la bande de conduction
correspond a des électrons de faible masse effective (tres
mobiles), et le vecteur d’onde (k) est conservé lors de la
transition des électrons de la bande de valence BV vers la

bande de conduction BC.

Les différentes propriétés physiques et éectriques de
GaAs a température ambiante (300°K) sont données dans le
Tableau |1.3:

Figure11.5 : Structure de bande
électronique de GaAs [49].
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Tableau I1.3 : Les principaux paramétres physiques et éectriques du GaAs [49, 64].
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Tableau I1.3: Les principaux paramétres physiques et électriques du GaAs (Suite) [49, 64].
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3.2 Avantagesdu GaAs

- La rédisation d'ensembles de télécommunications optiques (composants
optoél ectroniques basé sur sa structure de bande) utilisant des émetteurs lasers a semi-
conducteur de GaAs.

- Lapossibilité de I’ obtenir sous forme semi-isolant et I’ état élevée de sa résistivité le
rend particulierement favorable pour le développement d une technologie planaire de
circuits intégres.

- Lavaeur importante de largeur de sa bande interdite lui confere un fonctionnement a
haute température, possible grace a sa mobilité éectronique particuliérement élevée .
sept fois plus grande que celle du silicium.

- 1l est mieux adapté a la rédisation des diodes Schottky a hauteur de barriere élevée
obtenues al’ aide de différent métaux (Au, Al,...).

- Les jonctions Schottky réalisées en utilisant le GaAs comme semi-conducteur
présentent d’ excellents facteurs d’idéalité et de tres faibles courants inverses.

3.3 Inconvénientsdu GaAs

- Saphysico-chimie se préte moins bien que le silicium aux associations de matériaux
semi-conducteur, métaux, isolants, requis par les circuits intégrés, ce qui complique
les méthodes de fabrication et réduit |es rendements de production.

- Salimitation dans des circuits a hautes fréquences (supérieures a 1GHZ).

- Son cout éleveé et son état d’ obtention (plaquettes de 3 a4 pouces et de diamétre 7.5 a

10 cm) limite le nombre de circuits intégrés fabriques.
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1 Introduction

Le fonctionnement de la diode Schottky est décrit généralement par la caractéristique (I-
V) qui permet de donner des informations sur les mécanismes du transport éectrique interne
et sur les imperfections des étapes technologiques lors du processus de fabrication. Cette
caractéristique dépend de plusieurs parametres électriques, tels que la résistance série Rs, la
hauteur de barricre ®g, €t le facteur d’'idéalité n. Plusieurs travaux ont éé consacrés a
I’ extraction de ces paramétres. La détermination et la connaissance, avec grande précision, de
ces derniers, permet de comprendre et d’ expliquer certains phénomenes éectriques dans ces

jonctions.

Nous présentons dans ce chapitre d'une part notre travail de simulation des
caractéristiques éectriques courant-tension (I-V) en polarisation directe et inverse de la
structure MS (Au/n-GaAs) avec et sans la couche d'interface TiO,, I’ effet de la couche inter-

faciale a été étudié.

D’une autre part, les techniques d extraction des principaux parametres cités plus haut ont

été développées, a s avoir laméthode Standard (I1-V) et les méthodes de Cheung [65].

2 Partiel : Description du logiciel de simulation

2.1 Introduction

La simulation fournit un lien entre le monde expérimental et |le monde théorique comme
le montre la Figure I11.1, elle compléte la théorie et |'expérimental et construit la réaité
physique.

Figurelll.1: lerdle de simulation [66].
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2.2 Présentation delogicid Silvaco

Silvaco (Silicon Valley Corporation) est une société Ameéricaine, ayant son siege a
Santa Clara en Californie. Elle est un des principaux fournisseurs de chaines professionnelles
de logiciels de ssimulation par ééments finis et de conception assistée par ordinateur pour les
technologies de I’ électronique TCAD (Technology Computer Aided Desing). Ces outils sont
employés par les compagnies de microélectronique dans le domaine de la recherche, du
développement et de la conception de dispositifs, il est constitué d’une gamme d'outil de
simulation formant ce qu’ on appelle la VWF (Virtuelle Wafer Fabrication) [67]. Le logiciel
ATLAS, appartient a la famille de logiciels de la société SILVACO. L’ outil de simulation
ATLAS est spécidement congu pour la modélisation bidimensionnelle et tridimensionnelle
des dispositifs semi-conducteurs. 1l posséde une bibliothéque regroupant des matériaux
prédéfinis comme il permet a I’ utilisateur de définir d’autres matériaux de son choix. Il est
capable de prédire les caractéristiques éectriques de la plupart des composants a semi-
conducteurs. Il donne aussi des informations sur les phénomenes physique internes associés
au fonctionnement des dispositifs (concentration des porteurs, les lignes du courant, le champ
électrique,....) [68].

Ceci est réaisé en résolvant numériquement I’ équation de poisson et les équations de
continuité des électrons et des trous en un nombre fini de points formant le maillage de la

structure définie par I’ utilisateur ou par le programme.

La simulation réalisée sous ATLAS est composé de deux parties: Une partie de
traitement numérique (méthode d’intégration, de discrétisation....). Une partie formée des
modeles physiques des composants les plus courants : modeles de recombinaison (Shockley
Read Hall), d'ionisation par impact (Pearson et Monte Carlo), ainsi le modele de mobilité, et
les satistigues de Fermi-Dirac et Boltzmann [67]. ATLAS permet de simuler le
comportement éectrique d’'un composant semi-conducteur créé et modélise comme par
exemple une diode ou un transistor. Le composant étudié est représenté comme une structure
maillée ou chaque neeud a des propriétés qui lui sont associés telles que le type de matériau, le
type de dopage, |a concentration du dopant, etc.

2.3 Principedelasimulation numérique

L’ étude de la plus part des dispositifs a semi-conducteurs est basée sur la résolution

simultanée de |’ équation de poisson et de I’ équation de continuité. Avec pour problématique
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la détermination d’un grand nombre d’inconnues : le potentiel, les concentrations d’ é ectrons
et de trous, le champ électrique, les densités de courant, etc. Ces grandeurs physiques internes
évoluent au sein du composant dans le temps et |’ espace. Elles apparaissent sous une forme
discrétisée, comme une suite d’éléments finies. Sous cette condition, les équations traitées

dans ces simulateurs peuvent étre résolues de fagon dynamique en tout point.

3 Caractérisation courant-tension des structures M S (Au/n-GaAs) et MIS
(Au/TiO,/n-GaAs) a 100 nm

La simulation des diodes Schottky SDs a savoir la structure MS (Au/n-GaAs) €t la
structure MIS (Au/TiO,/n-GaAs) avec une épaisseur de I’ interface de 100nm a été faite par le

simulateur Atlas-Silvaco comme le montre laFigure 111.2.

Cette figure représente la variation du courant (1) en fonction de latension (V) al’ échelle

+19

semi-logarithmique & une température T=300°K avec une concentration de (10"*° cm™).
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Figurel11.2 : Simulation de la caractéristique courant-tension al’ échelle semi-log des diodes MS (Au/n-GaAs) et
MIS (AuU/TiO./n-GaAs) a100 nm atempérature ambiante.

Nous constatons donc d’ apres I’ alure de la courbe de |a caractéristique (1-V) et ce pour
les deux structures MS et MIS, deux régions distinctes. La premiére région présente une allure
linéaire pour les basses tensions (Figure 111.2) mais dévie considérablement de lalinéarité vers
les hautes tensions donnant une deuxiéme région courbée. Cette courbure est due al’ effet de

|arésistance série et aux états d’interface.

Les résultats obtenus toujours de la Figure 111.2 montrent un comportement redresseur
pour la structure MS (Au/n-GaAs), par contre la structure MIS (Au/TiO./nN-GaAs) révele
plutdt un comportement ohmique.

En fait, on observe bien une augmentation anormale ou plutét inattendue du courant
inverse dans la structure MIS (Au/TiO./n-GaAs). Ce changement de comportement est
nouveau et contraire a la littérature, car habituellement la couche d'isolant réduit le courant
[11, 60, 65].
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En fait ce phénomene d augmentation du courant inverse prouveé par la simulation est
expliqué par le transport des électrons par effet tunnel, étant le seul modéle de transport
dominant dans ce cas. D’un autre cot€, les défauts d’interface dans la structure (TiOJ/n-
GaAs), les pieges d’ électrons, les défauts intrinséques de chacun des matériaux GaAs et TiO,
déa cités dans le **Chapitre 2’7, ainsi que les lacunes d’ oxygene existantes, donnent que la

conduction se fait par saut d’ électrons (Hopping conduction) [60, 69, 70].

4 Partie 2 : Techniques d’extraction des paramétres homogénes n, Rs, ®g,

danslesdiodes Schottky SDs

La caractéristique électrique courant-tension en polarisation directe nous permet
d extraire le facteur d'idéaité n, la hauteur de la barriere @ et la résistance série Rs. La
détermination de ces grandeurs s obtient en utilisant plusieurs méthodes. Dans ce travail nous

avons utilisé laméthode Standard et les méthodes de Cheung.
4.1 Méhode Standard (1-V) :

La méthode Standard (I-V) est une méthode d’ extractions des paramétres homogenes
tels que le facteur d’idéalité n, et la hauteur de la barriére ®g en utilisant la partie linéaire des
caractéristiques éectriques (Inl-V) en polarisation directe (voir Figure I11.3). En fait cette

méthode suppose un contact parfait (idéal) entre le métal et e semi-conducteur.

Le calcul du facteur d’idéalité n et la hauteur de la barriére ®g ce fait par identification
de la mesure du courant direct traversant la diode avec la relation physique reliant la tension

appliquée et e courant crée par effet thermoinique [65]:

qlV - Rs’))]

I11.1
nKT ( )

I=1Ig [exp(

Dans le cas des faibles tensions (région linéaire) de la polarisation directe le terme (Rgl)

est négligeable devant latension (V), avec (V >> KT/q), I’équation (I11.1) devient dors:
qV
I =Igexp (—) (I11.2)

nKT

D'ou:
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—q®
Is~ A'T?A exp( Z,T ”) (I11.3)

AusS :

AnqK*m*
- R

*

(I11.4)

T : Température absolue (300°k)
V : Tension appliquée en [Volt]
K : Constante de Boltzman (1.381 10723 J.°k™1 = 8.62 « 1075 eV.°k™ 1)
q:Lac argedel'électron (1.602 1071 C)
I : Courant de saturation de la diode (équation I11.3)
A : La surface de la diode (10.99 * 105 um)
A* : Constante de Ric ardson (équation I11.4)

m* : Masse ef fective de l'électron

h : Constante de Planck (6.625 = 10734 J.s)

I : Courant crée par effett ermionique

AVec:

Cette méthode consiste a faire un fit linéaire du courant direct de la caractéristique (Inl-
V) avec lelogiciel Origin. On choisi larégion qui présente plus de linéarité pour le calcul du

fit linéaire. (FigureI11.3).

Figure 111.3 : Représentation typique des différentes régions de la caractéristique (Inl-V) d’ une diode Schottky,
en polarisation directe.
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Par conséquent, un fit linéaire de la partie linéaire de la courbe Inl = f(V) nous donne
une équation de laformey = a+ b*x , avec ‘a est I'intercepte du fit, qui correspond a la
valeur de courant de saturation (lg), par contre le facteur d'idéalité n (voir Figures I11.4.a et
I11.4.b), est donné par la valeur de ‘b’ qui représente la pente ‘le Slope’ du fit linéaire. Le
calcul du facteur d’'idéalité n est donné par I’ équation 111.5 [65].

Ona:
q dV q 1
=T = I11.
"= KTd(nl)  KT2.303b (HI.5)
_1 1 I11.6
" = KT2.303  Slope (IH1.6)
Lahauteur de labarriére est calculée par larelation :
KT (Surface.T? A*
¢B = Tln 1 (III. 7)
0

Avec: {I,:Le courant de saturation.
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Figurelll.4.a: Extraction du facteur d'idéalité n de la structure MS (Au/n-GaAs) par la méthode
Standard (I-V) a T=300°k.

Figure l11.4.b : Extraction du facteur d’idéalité n de la structure MIS (AU/TiO,/n-GaAs) par la méthode
Standard (I-V) a T=300°k.
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Les valeurs obtenues par cette méthode sont donc résumées dansle Tableau I11.1 :

0.1 @)

0.00463 1.658 0.609
MIS&100 nm 0.00588 1.618 0.603

Tableau I11.1 : Paramétres électriques des structures MS et MI'S respectivement extrait par |la méthode Standard
(1-V).

Du Tableau I11.1 nous remarquons que les valeurs du facteur d'idéalité sont un peu loin
de I'unité, elles sont loin donc de la diode idéale (ou n = 1), et ceci est di a |’ existence de la
couche d'interface, al’ effet de la résistance série et aux états d'interface. Méme la structure

MS a un comportement M1S a cause de la couche d’ oxyde native [49, 19, 43].

La hauteur de la barriére par contre, de la structure MIS a été réduite par-rapport a celle
de la structure MS, ce qui explique I’augmentation du courant dans les structures MIS par
apport aux structures MS. Ce résultats est contraire a ce qu'on devrait avoir a cause de

I existence des différents types de pieges déja expliquer dans le chapitre 2.
4.2 Méthodesde Cheung:

Les méthodes de Cheung sont utilisées pour la détermination de la valeur du facteur
d’idéalité n, et la résistance série Rs des diodes Schottky SDs en prenant en considération
I’effet de la résistance série. L’extraction est donc faite dans la région qui représente une

courbure.

Les deux éguations de Cheung peuvent s écrire tels que [65] :

v = KT+IR 111.8
dinl ~ " g s (I1.8)
HD) =V —n'L ( ! ) I11.9
=V-n-—in( (111.9)
Et H(l) est donné aussi comme suit [65]:
H() = ngp + IR (I111.10)
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En utilisant I’équation (I11.8), I’allure de la courbe (dV/dinl) en fonction de (1) est
obtenue sous forme d'une ligne droite (voir Figures I11.5.a et 111.5.b). De méme le fit linéaire
de cette courbe nous permet d’avoir la résistance série Rs qui est donnée directement par la
pente ‘le Slope’, et I’intercepte de cette ligne droite avec |’ axe des ordonnées 'y’ correspond a
lavaleur de nKT/q, d’ou le calcul du facteur d’idéalité n est comme suit [65]:

n = l'intercepte * % (I11.11)

La deuxieme méthode de Cheung méthode H(l) est utilisée également dans la méme
région des hautes tensions ou I’ effet de la résistance série Rs n’ est pas négligeable et toujours

pour les caractéristiques électriques en polarisation directe.

Utilisant la valeur de n extraite de la premiére méthode de Cheung (dV/dinl) et en se
basant sur les équations (I111.9) et (111.10), On trace la courbe H(l) en fonction de (1) (voir
Figures 1ll.6.a et 111.6.b). De méme pour la fonction H(l), cette derniere est également
représentée par une ligne droite. En utilisant un fit linéaire a cette courbe, on obtient la
résistance sériec Rs comme étant la pente ‘le Slope’, et la valeur de n®g est plutét donnée par

I'intercepte de cette méme ligne droite avec |’ axe des ordonnées 'y’ [65].

Les valeurs obtenues par cette méthode sont donc données dansle Tableau [11.2 :

n (dv/dinl) Rs (dV/dInD) (@) | Rs (H()) (Q)
1.675 1.294 1.193
MISa 100 nm 1.625 1.189 1.150

Tableau I11.2 : Extraction des paramétres électriques des structures MS et MI S respectivement par les méthodes
de Cheung.
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Figurelll.5.a: Extraction du facteur d’idéalité n et larésistance série Rs de la structures M S par la premiére
méthode de Cheung (dV/dInl) a T=300°k.

Figure 111.5.b : Extraction du facteur d’'idéalité n et larésistance série Rs de la structure MIS par lapremiére
méthode de Cheung (dV/dinl) a T=300°k.
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Chapitrelll SIMULATION ET TECHNIQUES DE MODELISATION

Figurelll.6.a: Extraction de larésistance série Rsde la structure M S par la deuxiéme méthode de Cheung H(l)
aT=300°k.

FigureIl11.6.b : Extraction de larésistance série Rs de la structure MIS par la deuxieme méthode de Cheung H(l)
aT=300°k.
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Chapitrelll SIMULATION ET TECHNIQUESDE MODELISATION

Les valeurs obtenues de n, ®g, € Rs par les différentes méthodes de modélisation

décrites plus haut des structures MS et MIS respectivement sont regroupées dans le Tableau
[1.3.

Structure @; (1-v) (eV) [ Rs@vrdin () | RsHO)(Q)

Sim Exp Sm  Exp Sim Exp Sim Exp Sim Exp

1658 1651 1675 1669 0609 061 1294 128 1193 119

Veendeer 1618 1613 1625 1614 0.603 0.6 1189 1174 1150 1.145
nm

Tableau 111.3 : Les paramétres électriques des structures MS et MIS respectivement extrait par les différentes
méthodes de modélisation.

Du Tableau 111.3 nous remarquons bien que les valeurs obtenues de n, ®g, et RS, des
différentes méthodes convergent bien entre elles, d' ou la vaidité de notre travail de la
modélisation.

Le facteur d’idéalité et la résistance série de la structure MIS sont |égérement inférieure &
ceux delastructure MS, d' ou I'intérét de |’ effet de la couche inter-faciale.

Nos résultats convergent bien avec ceux de I’expérimental, ce qui prouve également la
validité de notre travail de simulation et de la modélisation.
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CONCLUSION GENERALE

CONCLUSION GENERALE

Au cours de ce travail présenté dans ce mémoire, nous avons étudié :

Dans un premier temps la diode Schottky d'or réalisé sur un substrat GaAs type-n a
température ambiante avec et sans la couche d’'isolant TiO,. En effet, les caractéristiques
courant-tension de chacune des structures MS et MIS ont été calculées par le simulateur Atlas

Silvaco.

La structure MIS (Au/TiO./n-GaAs) révéle un comportement plutét ohmique. Cette
augmentation du courant est anormale ou plut6t inattendue. Ce changement de comportement
est nouveau et contraire a la littérature, car habituellement la couche d'isolant réduit le

courant.

En fait ce phénoméne d’ augmentation du courant inverse prouvé par la simulation est
expligué par le transport des électrons par effet tunnel, éant le seul modéle de transport
dominant dans ce cas. D’un autre cote, les défauts d'interface dans la structure (TiOJ/n-
GaAs), les piéges d électrons, les défauts intrinseques de chacun des matériaux GaAs et TiOy,
ains que les lacunes d oxygene existantes, donnent que la conduction se fait par saut

d’ éectrons (Hopping conduction).

En deuxiéme lieu, nous avons fait |’ extraction des paramétres électriques du courant
direct de la caractéristique courant-tension a la température ambiante des diodes Schottky SDs
a savoir Au/n-GaAs et Au/TiO./n-GaAs en utilisant la méthode standard (I-V) et les deux
méthodes de Cheung.

Les vaeurs obtenues des principaux parameétres tel que le facteur d’idéalité n, la
résistance série Rs, et la hauteur de la barriére ®g calculées par les différentes méthodes

d’ extraction, convergent bien entre elle, ce qui appuis notre travail de modélisation.

Les résultats obtenues du facteur d’'idéalité sont un peu loin de I’ unité, elles sont loin
donc de la diode idéale (ou n = 1), et ceci est dO a I’existence de la couche d’interface, a
I’ effet de la résistance série et aux états d’interface. Méme la structure MS a comportement

MIS a cause de la couche d’ oxyde native.
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La hauteur de la barriére par contre, de la structure MIS a été réduite par-rapport a celle
de la structure MS, ce qui explique I’augmentation du courant dans les structures MIS par
rapport aux structures MS. Ce résultat est contraire & ce qu'on devrait avoir a cause de
I’ existence des différents types de pieges. C'est I'inconvénient majeur du TiO, en contact

avec un matériau de haute mobilité comme le GaAs.

Le facteur d’'idédlité et larésistance série de la structure MIS sont 1égérement inférieure

aceux delastructure MS, d'ou I'intérét de |’ effet de la couche inter-faciae.

Nos résultats convergent bien avec ceux de I’ expérimental, ce qui prouve également la
validité de notre travail de ssimulation et de la modélisation.

En résumé, la connaissance des principaux parameétres de la diode tels que, le facteur
d’idéalité, lahauteur de labarriére, et larésistance série, permet de comprendre et d’ expliquer

certains phénomenes él ectriques dans ces contacts.

En termes de perspective, il serait trés intéressant d' une part de minimiser le courant
inverse (de fuite) de la structure MIS et d'une autre part d’illuminer la structure afin d’ éudier

I’ effet delalumiére.
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Résumé

Notre travail consiste a faire I’ é&ude des caractéristiques courant-tension (1-V) en polarisation
directe de la structure MS (Au/n-GaAs) avec et sans couche d’isolant TiO,,

L’ extraction des principaux parametres électriques tels que le facteur didéalité n, la hauteur
de barriere ®p et la Résistance série Rs a été faite en utilisant plusieurs méthodes de
modélisation. Les vaeurs obtenues de ces derniers a température ambiante sont
respectivement 1.658, 0.609 eV et 1.294 Q pour la structure MS (Au /n-GaAs) et 1.618, 0.603
eV, 1.189 Q pour la structure MIS (Au / TiO, / n-GaAs). Les diodes manifestent un
comportement (1-V) non idéal avec un facteur d'idéalité supérieur al'unité. Ce comportement
est attribué a la couche isolante inter-faciale et aux états dinterface. Nos résultats de

modélisation convergent fort bien avec |’ expérience.

Abstract

Our work consists in studying the current-voltage characteristics (I-V) in forward bias of the
metal-semiconductor (MS) Schottky diodes structures (Au / n-GaAs) with and without TiO2
insulator layer. The extraction of the main electrical parameters such as the ideality factor n,
the barrier height ®g and the series resistance Rs was made using several modeling methods.
The values of the latter at room temperature are respectively 1.658, 0.609 eV and 1.294 Q for
the metal-semiconductor (MS) structure (Au / n-GaAs) and 1.618, 0.603 eV, 1.189 Q for the
metal-i nsul ator-semiconductor (MIS) structure (Au / TiO2 / n-GaAs) with small dimensions.
The diodes exhibit a non-ideal behavior (I-V) with an ideality factor greater than unity. This
behavior is attributed to the interfacial insulator layer and the interface states. Our modeling

results converge very well with experience.
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