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Introduction générale



e nitrure de gallium (GaN) est un bon candidat pour la réalisation des composants optiques et
L optoélectroniquedédiés aux applications télécoms telles que les diodes électroluminescentes

et les dispositifs électroniques a haute température/forte puissandearsistors a haute
mobilité électroniqu€HEMT) et les diodes lasers (LD) [1]. Les nanotubes GaN s@moges pour
des applications en électronique nanométrique, en optoélectronique et en détection biochimique [2].
Les techniques de microscopie électronigue a balayage (MEB) jouent un r6le clé dans la
caractérisation de divers matériaux s@omducteurs in@aniques et/ou organiques, micro/
nanostructures et dispositifs. La puissance des méthodes MEB réside principalement dans l'imagerie,
la caractérisation et le diagnostic des propriétés locales proches de la surface. Parmi une variété de
méthodes MEB, les éthodes de cathodoluminescence (CL) et de courant induit par faisceau
d'électrons (EBIC) ont été largement utilisées pour la caractérisation des phénomenes de génération |
recombinaison et des propriétés électriques des-@amiucteurs de masse et desicttires a semi
conducteurs.
La caractérisation de ces semoinducteurs utilisant des techniques de faisceaux d'électrons basés sur
I'interaction électronsnatiére offrent de nombreux avantages [3]. En générale, les interactions
electronmatiere (événemenide diffusion) peuvent étre divisées en deux catégpiigeractions
elastiques et inélastiques [3]. L'énergie transférée d'un faisceau d'électrons incident (interaction
inélastique) au matériau peut provoquer des vibrations collectives d'atomes {(g@mkrgthonons);
ces vibrations sont équivalentes au flux de chaleur dans I'échantillon. Les mécanismes de perte

d'énergie des électrons qui ont lieu dans la région de diffusion peuvent produire un échauffement

|l ocal de | 6®chantillon [ 4].
Plusieurs travaus ur | augmentation de |l a temp®rature |
radiations doéun faisceau doé®l ectron: Castaing

Thomas (1978) [7], Roll (1980) [8], Randolph (2005) [9] et Nouiri (2006 @t42 [4, 10].
Cependant, a I'échelle nanométrique, Nouiri et al. [6] ont démontré qu'une faible variation du courant
du faisceau primaire peut considérablement augmenter le degré de chauffage de surface, en
particulier a des tensions d'accélération pluklda. Enfin, dans le travail récemment réalisé par
Nouiri [10], il a introduit la dynamique moléculaire avec la méthode de Monte Carlo afin d'estimer
I'influence de la durée d'analyse sur l'effet thermique.

Le travail présenté dans cette théese aeupburect i fs de mettre en ®\
principales propri ®t ®s de GaN et ses alliag:
nanométriqgueDonc pour ®l ucider |l es effets deunl 6®ct
modele numérique hybride (Monte Cadgnamique moléculaird)asé sur les travaux de NoyitD]

a été développé pour calculer la profondeur de pénétration des électrons, le signal
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cathodoluminescencec()), le courant induit par faisceau électroniquigs€) et I'élévation de la
température locale lors de la caractérisation par faisceau d'électrons de GaN et ses alliages
fonction de I'énergie du faisceau, le courant de faisceau et la géométrie de la nanostructure, la chaleur
produite peut étre corg@rable.

Dans le premier chapitre, nous rappellerons les principales propriétés de GaN et ces alliages. Dans le
deuxieme chapitre, nous présentons une bréve synthese sur les techniques de caractérisation de
semiconducteurs composée-M (GaN). Le troigme chapitre sera consacré a la modélisation de

| 6i nt er ac-matieren (la edth®doluminestence, élévation de température locale pendant
|l 6irradiation et | eur effet sur |l es propri ®t
présentons les résultats de simulation obtenus, ainsi la comparaison de ces résultats avec les résultat

expérimentauxisponibles ettittérature.



Chapitre |

Le nitrure de galium et ses alliages
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|. Les avantages, les intéréts é¢s applications de GaN et ses alliages

ans ce chapitre nous allons reporter un résumé sur les principales propriétés de GaN et ses
Dalliages. Le GaN polgristallin a été synthétisé pour la premiére en 1932 au début des

années 1970, la premiéreoissance des couches épitaxiales de GaN a été rapporté dans la
littérature [11, 12, 13, 14]. Le GaN et ses alliages avec le nitrure d'indium (InN) et le nitrure
d'aluminium (AIN) sont actuellement l'objet de beaucoup de recherches concernant les semi
conducteurs[15].
La structure de bande interdite directe est mise a pofir la réalisation de dispositifs optiques
(GaN et alliages), ce qui autorise un spectre
en détection : le matériau GaN est le seul qui puisse prétendre a des applications optoélectroniques
auxxourtes | ongueurs doéoonde (bl eu, ultraviolet,
dans les années 60 et la premiére bl&lD réalisé a base de GaN en 1916]. Le GaN présente
les avantages d'une bande interdite directe, d'une granddétattitnique, de tres bonnes propriétés
mécaniques, mais également de propriétés physiques intéressantes qui le rendent non seulemer
attractif pour les émetteurs bleus, mais également pour I'électronique haute température, haute
puissance et haute frequen&a large bande interdite permet également d'envisager son utilisation
dans des photdétecteurs UV insensibles au rayonnement visible du soleil.
Les lll-nitrures ont des propriétés intrinséques supérieures, comme le champ de claquage électrique
élevée de 3,3 MV.cnt pour GaN a 11,7 MV.cthpour AI N), | a haute mobi l
cnt.V1sh), et une large bande interdite (de 3,4 pour GaN eV a 6,2 eV pour AIN) en comparaison
avec des matériaux utilisés souvent pour les composants électrotigue® le Si ou GaAEL7].
Ainsi la forte conductivité thermique du GaN (1.3 WK contre 0.5 W.cil.K™ pour le GaAs)
et de certains substrats (diamant>9 W'd&t, SiC > 5 W.crit.K™") est avantageuse pour
| 6®vacuation de |l a chaleur. Mai s, |l e d®velopp
matériau obtenu, et les échecs dans les tentatives de dopage p. Des recherches ont abouti a u
matériau de bonne qualité, et dans leedldppement de dopage[p8]. Cependant, les années 1990
ont apporté des avancées significatives dans la sophistication des techniques de croissance, la puret
des produits chimiques utilisés pour le dép6t du film, lintroduction contrélée et l'actiekson
impuretés sélectionnées, et les progrés dans les techniques de traitement. La plupart des obstacle
mentionnés edessus ont été suffisamment surmontés, et les dispositifs électroniques et optiques ont
été démontrés et partiellement commercialisés.
Autres applications importantes des LED a base de GaN sont de retour éclairage (téléphones

cellulaires, ordinateurs portables, ...), la lumiere blanche (lampes de poche, phares de voiture),
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M.%20Razeghi%20et%20A.%20Rogalski,%20%22Semiconductor%20ultraviolet%20detectors%22,%20Journal%20of%20Applied%20Physics,%20vol.%2079,%20no.%2010,%20p.%207433�7474,%201996.

I'éclairage général (intérieur et extérieur), des systémes decatiofi de l'eau, et médicales
(capteurs, chirurgicale lunettddp].
Le développement futur dans ce domaine va certainement étre alimenté par la demande croissante d
haute température, applications haute puissance. Pour des applications dans lectégigeébu
| 6®l ectronique, qui n®cessitent a |l a fois des
les plus courts possibles les propriétés des GaN sont bien supérieures a celles du Si ou de GaAs
Dbune fa-on g®n ®r al e lll-VIo#rent une tomhinaigos dedvaleurgde o u p
comportement é€lectrique, optique et piézoélectrique, et permettent la fabrication de diodes
électroluminescentes, LDs, détecteurs, et des transistodsseprincipaux domaines actuels
doapplicatiders innduswtrreise |dloe®| ® nessuivantg20]t | , sont e
U Les di odes ®l ectroluminescentes ®mettant
(h®t ®r ostruct ur e wiolds@akrostmaBueeNGaN/AlGalnNYb ul t r a

U Les lasers bleus (hététnsctures GaN/AlGaN/InGaN).

iU Les transistors ) effet de champ ° gaz
GaN/AlGaN).

U Lesphoted ®t ect eur s dans | 6ultraviolet

Ut Et des transistors ° haute mobilit® ®Ilectr
[21].

Il. Propriétés structurales et optoélectroniques

L'intérét important et croissant dans les semiconducteurstilires réside dans la large gamme
d'applications utiles qui peuvent étre obtenus, a partir de transistors de haute mobilité d'électrons
(HEMT) a de LED et les lasers. Cependant, les matériaux de nitrure Il sont généralement obtenues
par croissance epitaxial sur des substrats étrangers, qui conduisent a la formation d'un grand nombre
de dislocations et les variations de contraintes saatifies dans les couches épitaxiales qui
affectent sérieusement la performance des dispositifs basés sur eux. Le GaN estcomcecteur

de la famille des «IHV», étant compose d'atomes des colonnes Il et V du tableau péripajue

Tableau (Il -1) Les principaux éléments des rangées Il, lll, 1V, V et VI, qui constituent lesaardiicteurs.
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4 ] G e 8
Be B c N 0
12 1377 | 14 15 |16
Mg | AI Si P s
30 31,7 [32 33 34
Zn | Ga Ge As Se
s fwY |50 51 52
=N Lg,)l Sn Sh Te
80 81 82 83 84
Hg Tl Pb Ba Po

Il .1.Propriétés structurales
Les semiconducteurs IHnitrures existent sous deux formes cristallines : la phase wurtzite
(hexagonaleffigure (I.1) (a)) et la phase blende de zinc (cubigdgute (1.1) (b)) .Le GaN, AIN et
ses alliages peut exister dans la phase cubiquelfiend) et dans la phase hexagonale (wurtzite), ce
dernier étant thermodynamiquement favorable. La structigi@line de type wurtzite, présenté a la
figure (.1) (@,apparti ent au groupe d' espacMaugwirc Banc d-
structure wurtzite se compose de deux sous r G
( N) et | 6aentr el Iplar ( G ® &M, Il n) , d®cal ®s de u
structure hexagonale compacte). Dans la structure de wurtzite idéal c est liée a a une, du coté de

I'hexagone de base, par (tablegid)].

===

a) Hexagonal b) Cubique
Figure (I.1) Structurea) wurt zi te et b) bl ende[22le zi nc de:

Tableau (I -2) Paramétres de maille des trois nitrur2s).
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Parametre AIN GaN InN
a 3112 A 3.189 A 3.545A
c 4.982 A 3.185A 3.703 A

c/a (1.663) 1.601 1.626 A 1.608

we(0.375) 0.382 0.377 0.375

[1.1.1. La zone de Brillouin

De méme que la description de la maille élémentaire suffit a décrire tout le réseau cristallin il suffit
de conna“ tre |l es propri®t®s de | a zoAmartirdde Br i
réseau cristallin, on définiié réseau réciproque, qui est le systéeme de coordonnées [eéneaxgieur

d'onde] dans lequel on représente les variations des fréquences de vibrations du réseau cristallin oL
de I'énergie des états électroniques en fonction du vecteur d'onde k tsamaictérpropagation de

1'onde considére. Le réseau réciproque associe a la structure de typlemgcest cubique centre.

Sa maille élémentaire, qui correspond a la premiére zone de Brillouin est représentéeggie la

(1.2). Elle présente un centde symétrie Ga 1l'origine (k =0), et un certain nombre d'axes de
symeétrie : il existe trois axes équivalents <100> coupant le bord de la zone de Brillouin aux points X,

et quatre axes equivalents <111>, avec les points correspondants L.

Zine blende Energy

Movalleys Levalleys

300 K

E,= 326V

) ["valley E Ex= 4.6 eV
Ex £ E, =48.51eV

o Eu = 0,02 eV
— | 0 | :
< i E Heavy hales  <111>
Light holes
Split-ofT hard

Figure (1.2) Premiéere zone de Brillouin d'un réseau cubique faces centrées. Zinc blende (Cubi2g3|GaN
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. 3 3% el
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Fwalley E

E, Ful  E
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! E,

. | i . E. .

k Enry Heavy holes k
Light kil

b

S plit-off band

Figure (1.3) Premiére zone de Brillouin d'un réseau cubique faces certvéezite GaN(hexagonal¢ GaN
[23].

Il .2.Propriétés optoélectronique

Les proprietéso pt i gues dbébun mat ®riau regroupent prin
coefficient déoabsorption. Ces propri®t ®s sont
puisquobelles rr®gissent |l e d®pl ace mmaptetdand @n | a
dispositif composé de différents matériaux, la lumiere a tendance a se propager dans les matériaux
ayant le plus fort indice de réfraction. On peut alors confiner la lumiére dans une couche particuliere,
comme <cOest | e ctie proppédelest ausse tees iht@essantespour I€seapplications
cellules solaires afin dbéaugmenter | 6efficaci

présentent une grande variété de structure de jaéfe
II.2.1. Indice de réfraction

L6indice de r®fraction est un param tre tr s

de ce paramétre est indispensgtbeir le confinement optique, f@opagation des photons dans le

guide dbéonde . . . . et ceréfladionest égal a endiren 28l aloGade, | 6
pour | 61 nN il vaut d2aplvAnanbehal2b],0® estng expérimantalenfemt a r o
|l a variation de | 6indice de r®fraction des al
dun photon absorb® par | e mat ®r i au. Le trac®
reporté sur laFigure (L4)mont re que | 6®quation qui relie ce
variation de | 6indicencde orn®fdrea cltai o no nogrudeiurra idrbeo

transparence, est décrite par une loi de type Sellrf@igr
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6 55 & 45 4 a5 a 25

A (nm)

Figure I.4)1l ndi ce de r ®fraction (ordinaire) poun28]l e GaNl

1.22.Gap dOoO®ner glansgleGaNt er di t e

L a nature du gap |joue un rtl e -conductdua evem tna | |
rayonnement électromagnétigen particulier lumineux), et donc dans le fonctionnement des
composants wutilis®s en opto®l ectronique. On p
direct un électron du haut de la, Bui acquiere une énergig, Basse dans ladgBsans changer de

guantit® de mouvement ce qui nbest pas |l e cas
La |l argeur de |l a bande interdite joue aussi u
conducteurs 7 grand gap per mett entemgbi@tarestdei nd |

fonctionnement assez élevées, ce qui rend possible leur utilisation dans les dispositifs a haute tensior
doal i me n-hiteutes présentent tbujours une bande interdite directe, qui couvre une large
gamme d'énergie qui va du4mirarouge pour InN a I'UV profond pour AINFigure (1.5)) SIC et

GaN poss dent un gap deux ~ trois fois plus g

plus grand que celles de Si, le GaAs ou [28].
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Figure (1.5) La bande interdite pour le group Il nitrides en fonction du paramétre de maille.

II.2.3. Le champ de clagage et la mobilité électronique

Une propriété électrique importante dans les ssnducteurs est la capacité de déplacement des
electrons sous l'effet d'un champ électrique, appelée mobilité électronique. La mobilité électronique
dépend fortement de la qualité cristallographique du naatéLe GaN possede une mobilité
électronique satisfaisante, ce qui favorise la montée en fréquence des composants électroniques (le:
HEMTs par exemples).e champ de claguage d'un matériau représente le champ électrique maximal
gu'il peut supporteiComme pour tous les matériaux a large bande interdite, le champ de claguage du
GaN est tres élevé. Les composésNisont des matériaux de choix pour la réalisation de dispositifs

mi cro®l ectroniques hyperfr®quence et clahbeagepui s
important (>3.3 MV.citpo u r GaN) avec | a possibilit® dobat
®l ectroniques ®l ev®es permet ~ | a technologie

véhicule pour les applications haute fréquence/hauissancg29].
24 Le coefficient dbéabsorption

Dansla figure (1.6) le spectre d'absorption de GaN a la température ambiante est présenté. L'encart
est une vue agrandie de la structure excitonique’d. AVtempérature ambiante, les exitons A et B
se chevauchent en raison de I'élargissement de phonon pour former un pic alors que l'exciton C
apparailt comme un changement de pente. %,7iBs excitons A, B, et C sont clairement résolus

montrant I'absorption excitonique en raison des trois bandedate®E80].
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Figure (1.6) Le spectre d'absorption de GaN a la température amipgdite

Il . Effet de la température et de la fraction molaire sur les propriétés du GaN

Les alliages semiconducteurs, avec la richesse de leurs strugiegteniques et leurs propriétés
thermiques, électriques, ont trouvé une large application dans les dispositifs optoélectroniques. Il est
donc impératif de donner quelques notions de base traitant ce sujet, en reliant les propriétés des
alliages semicondueurs a leurs constituants, notamment a la température et de a la fraction molaire.
Léinfluence de | a temp®rature et de Il a fractdi
traduit par une évolution de leurs propriétés physiques telles targeur de la bande interdite,
concentration intrins que de port e ulamnduclivikngue
thermique,mobilité des porteurs de charges, etc. Dans cette section nous allons présenter une bréve
®t ude dde latedperbtire @t de la fraction molaire sur les parametres physiques intervenant
dans | es calcul s dans | e chapitre de mod®I i
| 6augment ation de | a temp®rature |)oRoaimeux solL
comprendre la dépendance en température et de la fraction molaire, nous utiliserons les expressions
anal ytigqgues propos®es dans |l a I|litt®rature qu
différents comportementiés a ces parametresaractéristigues. De plus, il est nécessaire de
conna“ tre | 6ordre de grandeur pour | a compr ®h
simulation. Nous allons introduire des variations a certains parametres tels que la chaleur spécifique,
la conductivit® ther mique, qgui sont consi d®r @
simulation de Nouiri et dB1]. En réalité, ils varient en fonction de la température. Pour améliorer ce
modele et pour étudieéinfluence de la température sus lparametres physiques tels que la bande
interdite (E), la longueur de diffusion ¢, la concentration intrinseque;Xret autres, ces derniers

sont exprimés en fonction de la température.
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1 .1. Effet de la température
Suivant le développement de la technologie surtout dans le domaine des puits quantiques récemment
le GaN et ces alliages ont attiré une grande attention vue son importance remarquable dans le
domaine d'application comme diode laser. Les composants dokegie GaN présentent des effets
parasites dus aux matériaux et a sa « faible maturité » qui limite leurs caractéristiques
optoélectroniques. Plusieurs paramétres comme la chaleur spécifique, la conductivité thermique, la

bande interdite, la température @®ebye et la dilatation thermique peuvent définir les propriétés

thermiques du nitrure de gallium. Des ®tudes
chaleur et wvoire | o0effet de | a temp®r portantee s u
du fonctionnement des composants a base de [32183], (I est donc prim

exactement la température du composant pendant la caractérisation.
I .1.1. Evolution du gap do®nergie interdite

La taille de la bande interdite confére des caractéristiques optoélectroniques importantes a chaque
semiconducteur. En effet, la largeur de bande interdite fixe la limite en température en dessous de
laquelle le dispositif peut fonctionner sans détériomtn |, ainsi g u econtlugteupa i t u

résister aux radiations.

D 6 a p[34,35], deux mécanismes sont responsablesdailami nut i on de | 6®ner gi
d'un semiconducteur lorsque sa température augmente:
U la dilatation thermiquequi nodifie les positions des bandes de valence et de conduction.
U les interactions électrephonon qui induisent un décalage des positions relatives des bandes
de valence et de conduction. C'est ce phénomene qui donne lieu a la plus forte contribution
danslav ar i ati on en. temp®rature dOoE

Pour décrire la variation du gap en fonction de la température, on utilise généralement la loi de

Varshni qui so®crit
T2
5T=5T gy -2

Ou E(To) est le gap a la température, & et b sont des paramétres ajustables qui dépendent de la
nature du sertonducter.
Tableau (I-k3)Par am tres de Var shni et [Bglap d6®nergie du G:

Matériau E4(300K) [eV] U [€V. K[b [ K]
GaN 3.4 9.09 10" 800
AIN 6.2 18.0 10" 1462
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La variation de la bande interdite avec la température a été mesurée pour le GaN a partir d'analyse
par photoluminescence du spectre de réflexion de I'exciton du nitrure de gallium massif réalisé par
Monemar[36] et donne une relation empirique précise ldgolution de la bande interdite en
fonction de la température :

5,08.10 4T?
T 996
La validité de cette expressi@stlimité a des températures infeures a la température ambiante

T<300K, avec une incertitude de 0.002eV.

E, T = 3503

eV pour T< 295 ¥ (1.3)
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Figure .77 Evol uti on du gap dé®nergie de GaN en foncti
référence aux excitons du méme nia6.

I .1.2. La conductivité thermique deGaN

La conductivité thermique est la propriété cinétique qui est déterminée par les contributions des
degrés de liberté électronique : de rotation et de vibration. Dans les semiconducteurs, a cause des
faibles densit®s do®I| eg farcanmitautiord grincipate rad waospartade e
chaleur vient des phonons. Dans un cristal pur, la conductivité thermique est déterminée uniquement
par le processus de la diffusion des phonons. Dans un cristal réel, elle est déterminée aussi par les
défautsponctuels. De toutes les propriétés thermiques, la conductivité thermique est la plus affectée
par les défauts de structur€oncernant le groupl-V, la conductivité thermique du nitrure de
gallium varie de facon significative en fonction deadepérature (interaction phon@honon), de la
concentration des défauts cristallins dans le matériau et de la concentration des in(pigetés

(1.8)) [38]. ElI'le a ®t ® mesur ®e sur diff®rents types
par b méthode MVPE[39] et monocristaux de GaMO]. Les valeurs obtenues sont respectivement
1.3Weni'K* et 1.7WemK®. D6éun point de vue thermique, |e
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conductivit®s thermiques bien nes hatédaux ceremeq u e
GaAs, Si par exemplet]].

1.8 1
1.7
1.6

1.5

L N,_=10" (cm™)

Conductivité thermique (W/cm.K)

1.4
1_3 . 2 A 'l a 1
250 300 350 400 450

TEMPERATURE (K)
Figure (1.8) Evolution de la conductivité thermique du GaN wurtzite en fonction de la tempédi28iire
Soit k(Tp) la conductivité thermique &TAlors la variation avec la température [e]:
T U
To

Avec k (Tp) est la valeur a 300 K. A partir des premiéres expériences, on a extraj=k1(B

KT =k T, . (1.4)

W/cm.K pour le GaNen volume[43]. Cependant, des mesures ultérieures des structures épitaxiales
ont donné des valeurs plus élev§é4], et une forte dépendance a la densité de dislocation a étée
observég45]. Le parametrea, qui modeélise la diminution avec la températwgst étalonné par
rapport aux donres expérimentales mesuréds 47].

Tableau (Illl -4) Résumé de parametres pour la conductivité thernjig}e

Matériau k (W/cm.K) (a To=300K) a

GaN 1.30 -0.43
AIN 2.80 -1.7

I .1.3. La température de Debyeet la chaleur spécifique de GaN

Pour | a t e mp ®p,alte caraetériskda valaubnyaemalé des énergies des vibrations.
Elle a été calculée p&rolian et al[48] a partir de la chaleur spécifigue ou encore@amidienkoet

al [49] a parir des propriétés élastiques. Les valeurs obtenues sont respectivement’ileet700
65C°K. Concernant la chaleur spécifique, dans leseminduct eur s, | 6®nergi e
une augmentation du nombre de phonons présents, les électrons deslbammtekiction et les trous

des bandes de valence étant en général en nombre insuffisant pour jouer un rdle important par
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rapport aux phonons. La capacité thermique est une fonction monotone croissante de la température.
Il y a une forte déviation par rapg a la courbe prévue par la théorie de Debye dans laquelle la
capacité calorifique suit la formu]&0]:

T=qT 22 U/ 1.5
QAT =CGT 35 (J o/ 300°K)2 (1-5)
AvecC(Tg) est |l a capacit ®K?, desta eimgératare de Débgereestlac a | . r

densité La chaleur spécifique pour GaN a été calculée a pression constante en fonction de la

températuré51] pour des températures comprise288 et 1773K.
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Figure (1.9) La chaleur spécifique calculée (trait plein) et mesurées (cercles ouverts) par rapport a la
températur¢51].

I .1.4. La dilatation thermique

Le coefficient de dilatation thermique est important a connaitre pour ['élaboration de couches
hétéroépitaxiées mais également pour I'étude des propriétés desdotteurs a des températures
différentes.ll est ainsi tres important de connaitre cesficients des matériaux épitaxies et des
substrats afin de connaitre t&formation engendrée dans la couche, et éventuellement dans le
substrat,mais également pour l'étude des propriétés des-cmmducteurs a des températures
différenteq52].

Tout ma®r i au soumis ~ un changement de temp®r at
dilatation ther mique. 1 convient déen tenir
conducteurs a des températures différentes mais également lors de la @oiksanatériau car

celleci se fait a haute température. Ainsi, une couche hétéroépitaxiée complétement relaxée a la
température de croissance peut étre contrainte a la température ambiante. Les coefficients de
dilatation t her mi qu éfornpagon deela madlendristalling @ fanttiorede lal a

variation de températureLe coefficient de dilatation thermique notéd ® c r i t la dil a
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réseau cristallin suite a une variation de température. Il dépend du matériau mais aussi de la

stichiom®trie, des d®fauts ®t endus et de | a c

%m « % ¥ (1.63)

Ou

Ya ..

g: | &Y'Y (1.6b)

Le coefficient thermique volumique

Y ..

5: | oYY (1.6¢)

Pour un matériau isotrope

la=3 o l.6d
I .1.5. La mobilité électronique

Les électrons et les trous dans les composants €lectroniques actifs comme pare exemple les HMETS
sont acceéléres par le champ électrique, mais perddatideitesse a la suite de divers processus de
diffusion. Ces mécanismes de diffusion comprennent des vibrations de réseau (phonons),
d'impuretés, des surfaces et dautres imperfections. Puisque les effets de tous ces phénomene
microscopiques sont groupésns les mobilités macroscopiques introduites par les équations de

transport, ces mobilités sont donc des fonctions du champ électrique local, de la température du

r ®seau, de | a concentration de dopagendance tlec . D
la mobilit® - |l a composition chimiqgue (teneur
Léaugment ation de |l a temp®r at eaueristallim gueaffetterela d e s

mobilité des porteurs. A proximité de la tegnature ambiante (T = 36R) et & des champs

électriques faibles, la mobilité est souvent considéré comme suivant

ety ws (1.7a)

Ou my est la mobilité la température ambianteeTd, un parametre
Aussi, la mobilité des électrons a faible charpput étre modélisée par une expression similaire a

celui proposé par Caughey et Thorfsa:

— (1.7b)
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Ou G désigne la concentration d'impuretés ionisé@sest la mobilit¢ dans le matériau non
dopér™est la mobilité dans un matériau dopé, limité par la diffusion des impure@§'et ¢) les
param tres d®crivant |l a di mnution de | a mob
d'impuretés Pour modéliser dépendance a la températurenddslités sont en outre paramétrées en

utilisant les lois suivarnt

. . VK] ) e [2 vevn v (3
‘-0 ¥ c6e — 60 % 2100 - #19Q 7%
=50 (1.7¢), =500 7 (1.7d) et 0'*%*= 0599 zy (1.7e)
1600 T
model
Mnatsakanov 2003
1400 — - Schwierz 2005
® Joshi 1994
7 1200 | Look 1997 b
? Molnar 1997
e 1000 & A Farahmand 2001 1
=
2 oo fr. :
) oo -
= 600 Ff ~__
2 ® T~
= 400 ° “‘-._____:‘ B
200 B
0 L L |
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Figure (1.10) Mobilité des électrons a faible champ de GaN en fonction de la tempég&&Lre

Tableau (Illl -5) Résumé des paramétres du modele de mobilité & faible champ pour [82kaN

Matériau | Porteurs| * 3p0(cnt/Vs) | * 48 (cn?/Vs) | 61 2%cm®) | To | T[4 M2 M3
n 1600 100 3107 07| -15| -02 | 13
GaN p 175 10 251" | 15| -3.7 | -1.5 | 1.0
AIN n 683 29 510" | 0.8 | -3.21| 1.21 | -0.18
Il .2. Léeffet de | a fractionAk@@a,Naire sur | es |
Lo6al | iGag\esertissbuvent de barriere de confinement dans les structures optoélectroniques a

base de nitrures. La connaissance de ses propriétés et la maitrise de sa croissance sont des object
impératifs, pour développer de nouveaux composants en particulier dgansd o mai ne de | &
[53]. Généralement, les alliages ne sont pas traités comme un nouveau composeé a part entiere, mai
comme un composeé intermédiaire entre ses constituants ainsi que leurs propriétés qui se déduisen

par une interpolation linéaien fonction des deux constituants comme [§4if :
O =@+ 1 Q@ (1.8)
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Ou F est le parametre physique @ Fs étant les parametres physiques des constituants A et B) et x

la composition molaire. Mais,dans | e cas doéun alliage terna
molécules AC avec la fraction molaire x et de molécules BC avec la fractigh t@ut le
raisonnemeinfait pour les binaires sont les mémes pour les ternaires avec une certaine adaptation

bien sur de formules aux composés constituants. La nouvelle formule pour la propriété physique

doun alliage ternaire est comme suit
DO =@+ 1 Qs (1.9)
Ou Fac et Fgc étant les parametres physiques des constituants binaires AC et BC.

1 .2.1. Evolution du gapGadN®nergie dans | 0Al
Une des propri®t ®s ¢l ®s doéun alliage est | a
contest ®e dans | e cas de cet alliage. Ains

h®t ®r ostructures dOoAIlI GaN et deeadliageside ladagndlesdesa r

nitrures lkV , de nombreux groupesLo6d®vto |fuatiito nl ad es yl MOtE@r
interdite avec la composition peut étre approximée par la relation suivante:

g — g 9
Eaca N X T XEnt 1 XEgy 1 X X.b (1.10a)

Avec b le terme de non linéaritbawing représentant la déviation par rapport a la loi linéaire de
type Vegard Le gap du composeé ternaire nitrure de galialonminium AkGa.xN reste églement
direct quelque soit la teneur en alumini{&b].

En remplagant £(AIN) et E; (GaN) par leurs valeurs a 3BQ b=1, dans la relation (&6), nous

trouvons les équations suivantes qui donnent le gap.&sAIN en fonction de x :

Elca, N X = XEan+t 1 XEly 1 x.xb  Cubique (1.10b)
Elca N X = XEant 1 XEly 1 x.xb Hexagonal (1.10c)
Etladépendance e | 6 ®ner gi e de bande avecilacemgerature enanémeec |

temps peut étre approximée par la relation suivante :

U(x) T?
BO) + T

Basé sur des données expérimentdliepal et a[56] obtiennent les équations empiriques suivantes

Eg x,T =E; xT=0 (1.10d)

pour décrire les coefficientset b :
] x =1 xJ1 GaN+x.4 AIN +cx. 1 X (1.10e)
[ X = 1 xry GaN+x.r AIN +d.x. 1 X (1.10f)

25



Ou c et d sont liés aux termes quadratiquesadr) et HKx), et a (GaN), a (AIN), b (GaN),
and BAIN) sont les coefficients Varshni pour les composés binaires, de GaN.e Ce qui donne
pour une ternaire AGaxN en fonction de | a fraction molair

(1 x4 GaN+x.J AIN +cx. 1 x)T?
1 xr GaN+x.y AIN +d.x. 1 x +T

E, x,T =E xT=0 (1.10g)

Les courbes en traits pleins représentés sur la Flju@ les données expérimentalesadéx) et

b(x) par Eqg. (2) et (3) calculées par la méthode des moindres carrés.

2400
20001

(a) Al Ga, N

- data
fitting

2.4 (b) Al Ga, N

; - data
0.8 fitting |
0.4
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

x (Al content)

Figure (1.11) La dépendance compositionnelle degfficients de Varshni éx) etb (x) dans AlxGaixN
pour 0 <x <1 respectivemefio].

Elca N %T =XE{y T+ 1 xE,T 1 x.xb (1.10h)
Maintenant, nous considérons le changement dbds®n er gi e Ilda&GagM avec daa n s
températurg55]:
Ey x, T = 442.x+ 0068 M (1.20i)
830+ T
I .2.2. La conductivité thermique

Les conductivités des alliages sont difficilement interprétablesetLal[57], ont rapporté une étude
expérimentale et théorique de la conduction thermique dans les allia@es.A. Un objet de cette
étude est sur la compréhension de leffet dedacft i on x de | é6al uminium e

conductivité thermique dans les couches mince&#&kLN.

1xxx.1xl

k = + + .11
AlGaN Kcan Kain CalGaN ( )
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Figure (I.12) La conductivité thermique en fonction de la fraction de mole x (Al) pour l'alliag&afIN.
Les courbes théoriques sont calculées a partir du modele de cristal virtuel, les points indiquent les données de

mesurg57].
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Figure (1.13) a)Simulation de la conductivité thermique en fonction de la temperature pour un alliage
Al,Ga:N avec x=1.0, 0. 9, 0.5, 0. 1, et 0. 0, b) Me s ur
AloodGa.oiN, AlgGay 7N, AlgslGasN, et AbGay N couches minces dans une gamme de temperature de
80 a 400K [57].

I .2.3. Le coefficient dbébabsorption
Dans ce paragraphe, nous revenons encore une
fraction molaire sur |l e coefficient dbéabsorpt

plusieurs param tr es garadiasoo incidente, lel dapadedarpgreiéeainsi d
gue |l a temp®rature de | 6®chantillorb8. cedbt®red®
minimale nécessaire au photon incident pour provoquer la transition électronique dépend de la
largeur debande i nterdite du mat ®ri au, cobest l a r &
déabsorption intrins que. Pourl ed eso efhfoit ®inesn td 6

négligeable et la radiation lumineuse traverse le matériau avextténaation quasiment nulle.
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. . hsa E; T
UT = W.exp kB—T ,Pourhs < g (1.12)

ks : constante de Boltzmann.

La figure (1.14) représentales mesures effectuées sur des couckeal@Ga.«N, pour différentes
teneurs en Aluminium (x5®@ , 3 5) . La premi re caract®ristiqu
variation abrupte du coefficient doébabsorption
ce qui met en évidence tpialité optique de ces couche®\aN, ou la concentration de niveaux

do®nergie profonds est assez faible.

LA BN L R IR B IIN GI IN T T T I 1
X 31-1 .

Gal E=a43ev )

-~ Al Ga N E=380eV

10000 = Al Ga_ N E=3B8ev

E Al Ga N E=3T8e

Al B4, N E=350ev
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Al Ba,, N E=4000

£ 1000 & Al Ga N E=eDsaV E
§ 3 AL BaLN E=iizev
-; “I::f@u;‘ 5.“'22“
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_ . Energie (eV) . .
Figure (I.L14) Co e f f i & NRI=BOOKHBEIG.on do Al
I .2.4. La mobilité électronique

A faible champ ; la courbdécrivant la mobilité des électrons dans ces alliageapgsbchée par
| 6 ®q 2]t i on

t X =a+bX+cXe+dX 1.13
Ou a, b et d sont des coasteq 27].
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Figure (1.15) Mobilité des électrons dans,.&a N, en fonction de la fraction de mole [&7].
[ .2.5. La capacité thermique, la densité volumique et le poids atomique

La capacité calorifiquepc densitér et poids atomique M des ternair@s,Ga.«N est interpolées

linéairement par les relations suivantég:

U La capacité calorifique

CoaicaN = 1 X Cygan+ X.CyanN (1.14)
Ou G,can €t G, an SONt respectivemerta capacité calorifiqude GaN et AIN.

U La masse volumique (la densité)

Jagan = 1 Xdgan ™ Xdan (1.15)

Ourganetran sontles densitéde GaN et AINrespectivement.

U Le poids atomique
Magan = 1 X Mgan + X-Man (1.16)

Et ou Msan, Man SONt respectivement les poids atomiques du GaN et AlN.

U Le nombre atomique

Zpcan = 1 X Zgan t X Zan (17)
Ou Zsan, Zain SONt respectivement les nombre atomiques du GaN et AIN.
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IV. Les nanostructures

LO®t ude des nanostructures et nanomat ®r i aux
essor en raison des propriétés électroniques et optiques remarquables de ces systémes, qui permette
déune part, doenvisager dealahandopt ®8 ®tempoeantgae
part, de permettre une étude expérimentale sur des problématiques jusque la purement théoriques. L:
miniaturisation des composants électroniques est importante pour les technologies nouvelles, et elle
est égalemerttes intéressante de point de vue purement scientifique. Dans ce domaine, les dernieres
années ont été marquées par un effort soutenu dans la croissance et la maitrise de nouveau:
matériaux a fortes potentialités technologiques (semiconducteurs a ladgeibierdite, composés a
base de nitrure de type GaN). Dans | e m°me te
techniques de fabrication et les connaissances acquises sur les propriétés fondamentales de:
semi conduct eur s asadgeis én mat@iee IréalipapoR ele meidrocavités, cristaux
photoniques, émetteurs a un photon, lasers a boites quantiqués]etdne nanostructure est une
structure atomique dont la taille se situe entre celle d'une molécule (de l'ordre de uniéniléeaid

metre, soit un nanometre) et celle d'un objet microscopique, possédant des propriétés spécifiques
dues a cette taille réduite. Les raisonnements classiques ne sont plus suffisants pour rendre compte
des propriétés nouvelles observées : de nouveancepts, issus de la mécanique quantique, doivent
°tre wutilis®s. Bien entendu, i ne suffit p
nanom®trique pour gue | e p h®n o [G2].nlees grickiressr v ®
nanometriques permetterda | or s déobtenir de nouveaux mat @
mécaniques, électriques, magnétiques, optiques particulieres ou des combinaisons de propriétés
originales, diff®rant parfois des pr opgriit®td&su n
solide cristallin, |l a r®duction de | a taille
matériau et ainsi peut en modifier les propriétés mécaniques et électriques. Elles permettent une
miniaturisation des technologies notammdra ns | e domaine de | 6opt o®lI

de nombreuses applications industrie[g3].
V.1 Les procédés de fabrication

Les nombreuses techniques de création des nanostructures peuvent étre classées selon deu
approches la voie descendam (topdown) et la voie ascendante (bottoim). Deux chemins menent

en effet au nanmmonde la fabrication mol ®cul air e,
individuel s et | a ¢ on st r-mirgaturisation, qui pduit desystemase | a

de plus en plus peti{$4,65].
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IV .1.1.La voie descendantdgtop-down)

Cette méthode consiste a miniaturiser les systémes actuels. Les structures sont ainsi graduellemen
sous dimensionn®es jusquodo”™ atteindre des prop

procédés principalement mécaniques.
IV .1.2.La voie ascendante (bottorrup)

Cette m®t hode permet | 6assemblage ou |l e posit
permettant ainsi la fabrication deatériaux dont la structure egiarfaitement maitrisée. Cette

méthode fait appel & des procédés®|l abor ati on princi palvertmableat phy
(1111-6) ci-dessous). Il est aussi possible de réaliser des dispositifs micro et nanostructurées utiles
pour une int®gration ~ grande ®chelle dans un
down » sera préférée lorsque les quantités de matiéeres tsashsont importantes, mais le controle

de | 6®t at nanom®trique sera moins pr®ci s. Par
produisent moins de déchets et consomment moins d'énergie. Ces deux approches ont évidemmen
un grand intérét pratigu pui squodel |l es per mettent de r ®al i

fonctionnalisés de dimension nanométriqueir(figure (1.16).

Approche « descendante » (top-down)

Matériau massif

Nanoparticules

Agrégats/amas

Atomes

' .
!(:;'r:rr_b }
i

Approche « ascendante » (bottom-up)

Figure (1.16) lllustration représentant les approches pour atteindre des nanostruduwe® descendante
(top-down) et la voie ascendante (bottam) [65].

V.2 Effets de la diminution de la taille sur lespropriétés électronique et thermiques

Léint ®r °t des nanostructures est de pouvoir
changeant la taille de la nanostructure. Ce phénoméne est di a la quantification des niveaux
do®nergi e qui augmente de gap edinBueeDepiue seg uan
structures contiennent g®n®r al ement peu de do¢

cristalline[66].
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IV .2.1.Effets sur lespropriétés électronique
La plupart des mat®riaux ~ | 0®chelle du micr
mat ®r i au massif ; par contre ° | 6®chelle du n
distinctement différentes du matériau massif. Avec les tqube de fabrication modernes, il est
possible de réaliser des structures de taille nanométrique, qui offrent un confinement des porteurs
dans une, deux ou trois directions de | 6espa
matériau puisque les ffets quantiques, négligeables au niveau macroscopique, deviennent

déterminants a cette échel&Y].

Au |l ieu dbébun continuum do®tats tel gudon | 6o0hb
sont discrétisés (Si on confine les porteurs dans umme suffisamment petit, typiquement de

| 6ordre de | a I|-Rroygledeponteur)dl&u poditton dégendde la taille du nano
cristal et | 6®cart entre niveaux augm@dtie ~ r
confinement entiane | a quantification de | 6®nergie d
Lorsqudau moins une des dimensions doéun mat ®r
et les modes de vibrations des atomes, qui sont des fonctions quantifieespgdibigs par la taille

de | 6obj et

Lafigure (I17Y7mont re une repr®sentation graphique de
de | a di mension. La densit® do®tats continue
pourlecas2D,ep E pour |l e cas 1D et est discr te en
direction de confinemebht &bhettenlds ®batst @
progressivement lorsque la dimensionnalité dimiruazelargeur de la bandeterdite des matériaux

semiconducteurs varie avec |l a taille. Dans | e
|l argeur de |l a bande interdite est | a somme do

terme en 1f; qui devient non ridigeableerd e s sous ddéune dizaine de na
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Or , puisque | 0effet de confinement i ntgueded ui t
échelles sont inferieures au micrometre, se référer uniquement aux de la littérature disponibles pour
des échantillons massifs conduirait a des erreurs de dimensionrié8lent Céest pour quo
les parameétres thermiques de films minces @iétiser le transfert de chaleur dans ces systemes est
i mportant déun point de vu t h®or i quegointg,onais Cc O I

®gal ement dobéun point de vu app[9.cati f pour am

IV .2.2.Effets sur lespropriétés thermiques

Ces dernieres années ont connu une croissance rapide de l'intérét des communautés scientifiques ¢
techniques aux propriétés desnostructures a bagsatériauxde grouplll -V, notamment le GaN et

ces alliages. Les propriétés opto@leniques, électriques et notamment les propriétés thermiques des
nanostructures serabnducteurs et des sup@seaux ont récemment attiré beaucoup d'attention.
Cela est principalement dd a la réduction de la taille des dispositifs microélectroniqugs, ce
conduit a une augmentation de la temperature pendant la caractérisation avec des outils utilisent
g®n®r al ement un faisceau doé®l ectrons (1l e MEB
I'influence des effets de taille sur la conductivité thgum devient extrémement importante pour la
conception de dispositifs optoélectroniques a faibles tailles et la fiapil@g Pour cela,
I'évacuation de la chaleur est devenue un enjeu crucial pour la poursuite des progres dans l'industrie.
Les recherhes des matériaux qui conduisent bien la chaleur est devenue essentielle pour la
conception des prochaines g®n®r ations de <circ
(3D)[71].La capacit® doébun mat ®r i au anssagiroctune atongquel, a
et la connaissance des propriétés thermiques peut faire la lumiere sur les caractéristiques des autre

matériaux. Les propriétés thermigues des matériaux changent quand ils sont structurés a I'échelle
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nanométrique. Les matériamnanostructurées ne conduisent pas la chaleur comme les matériaux
épais en raison de l'augmentation de la diffusion des phdi@hou des changements dans la

dispersion des phonofg0]. Dans le méme temps, des études théoriques de conduction thermique
dans deux dimensions (2D) et unidimensionnelles (1D) a révélé un comportement de cristaux

exotiques, qui conduisent infiniment a une grande conductivité thermique intrif38gi48.
IV.3. Les procédés de fabrication des hanomatériaux et les techniques de croissance
IV.3.1.Les procédés de fabrication des nanomatériaux

Il existe plusieurs méthodes pour obtenir des nanostructures a base de semiconducteurs. La plupar
de ces méthoded e f abrication sont peu utili s®es au
croissance ont permis dobéobtenir des nanostru

per mettant | 0 ®bjassontcladsdsem3 gdelescacgaries :
U élaloration par voie physique.
U élaboration par voie chimique.
U élaboration par méthode mécanique.

Tableau (Il -6) Les trois principaux procédés d'élaboration des nanomatéiiglix

Type de procédés Définitions

La voie physique L'élaboration de nano-particules peut é&tre réalisée par
l'action de micro-ondes ou a partir d'une phase wvapeur
extraite d’'un matériau souwrce par chauffage (fusion en
creuset ou sans creuset. pyrolyse laser) ou par
bombardement.

L'ablation laser. la décharge plasma ou la décomposition
catalytique sont des techniques plus spécifiquement
utilisées dans la fabrication de nanotubes de carbone.

Enfin. des couches minces d’épaisseur nanomeétrique

peuvent étre reéalisees par PVD (Physical Vapor,

Deposition).

La voie chimigue Les techniques de fabrication par voie chimique les plus

couramment utilisées sont :

e les réactions en phase wvapeur: Réaction dans un
réacteur CVD (Chemical Vapor Deposition),

e les réactions en milieu liquide,

e les techniques sol-gel.

Les méthodes mécaniques Les techniques mécaniques délaboration des

nanomatériaux sont :

e la mécano-syntheése. technique de broyage qui permet en
particulier 1"obtention de nano-précipités ou nano-objets
dispersés de fagon homogéne au sein de la matrice,

* les opérations de compactage et de frittage.

e les techniques de forte déformation (torsion.
extrusion...) développées pour l'obtention de nano-
cristaux et nano-structures.
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IV .3.2.Les techniques de croissance

Le terme « épitaxie » a pour origine le mot grec « épi » qui signifielgmsus et « taxie » qui

signifie ordre. Il a été proposé en 1928 par le minéralogiste francais Royer pour désigner la
juxtaposition réguliere de deux espéces cristallines. De mapi@a& ®r al e, | 6®pitaxi
cro’ tre une couche monocr i st améme momocrdtadlln.nSi cmat ®
Substrat est de m°me nat®petqueel|lesd®Pp!estode
t er me <@itth®ite®r @st empl oy ®. Actuell ement , l e t e
monocristallin dont | dorientation est fix®e p:

partir de mat ®riaux nitr ur eesqualité étnEcadsaire. Kdisi o n

|l es progr s dans | d6utilisation des mat ®ri aux
®t ® frein®s par des difficult®s intrins ques
ou de substrats ada® s . G®n®r al ement , | 6®pitaxi e des st

par di ff®  ents techniques do®| aboration tell
EPVOM (| 6Epitaxie en Phase Vapeur d@@kregRhase m®t

Vapeur aux Halog®nures (HVPE)) . Dans |l a plupa
®prouv®es telles gue | 6®pit axi e par j et mo |
déorganom®t allique ( MO CYV De¢soing specifiqaes riés strucrdsadp t ®

dimensionnalité réduites. Mais la croissance en MOCVD est la plus frequemment utilisée dans les

applications industrielles c'eatdire pour la production des composants optoélectroniques destinés a
la commercialisatiofi76].

LO®pitaxie s®lective ° | 6 ® c-Betedtive eArean Gromoh)nesitt une q U €
technique de choix pour | 6®1 aboration de ces
permet un contréle parfait du matériau déposé : il est posdeleréer des nanostructures aux

endroits désirés ainsi que de modifier leur géométrie. La-hat@oépitaxie, réalisée en utilisant

| 6approche de | 6®pitaxie s®lective sur des su
contenant des narmuve r t ur e s, of fre des avantages dans
hétérogenes. Cette technologie permet de superposer, sans propagation de dislocations, des couche
minces de matériaux présentant entre eux de trés forts désaccords de maille etigientoel
dilatation ther mique. La maitrise de |l a taild!@l

ouvre également de nombreuses applications dans le domaine de®mgpaosant§77].
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IV .4. Les nanostructures a base de nitrure de galliuniGaN)

Les nanostructures a base de matériaux semiconducteurs a grand énergie de bande interdite e
nitrures do® ®ments 111l sont tr s ®tudi ®es pol
pui ssance ou ° | 6 ®mi s s i ocspectral eisiblEUY.mSont rde tresl lBonss | ¢
candidats pour la réalisation de dispositifs optoélectroniques nouveaux opérant dans la gamme des
courtes |l ongueurs dobéonde. Bien que plus r ®cen
semiconducteur” grand gap, néa cess® de <cro’ tre dep
propri ®t ®s do®mi ssivit® dans | [@U VW est ansimdévenn ®e s
particulierement attractif pour différentes applications en microélectroniqug;ogligue mais aussi

dans le domaine du médida®]. Les images de MEB illustrés a la figurebl(a) - (c) illustrent la
morphologie de nanofils de GaN. A partir des images au MEB, les longueurs des sections AlGaN
presque de 200 nm ont été déduites pous les échantillong8].

Si(111)
200 nm

Figure (1.18) Les images au MEB (a) de GaN NWS et des sectiofiSapIN cultivées sur des nanofils GaN
avec (b) x = 0,21, et (c) x = 0,%08].

Lafigurell.5 montre des images MEB en coupe transversale detigg® de GaN gravées pendant

10 minutes a une pression de 9 mTorr pour difféerentes températures. L'augmentation de la
température de 75°C a 175°C a trois effets sur les caractéristiques ddigrana) Une
augmentation de la profondeur de gravure, 2) Une diminution du diametre dégesnet 3) Une

modification de I'angle de la paroi latéraledenratnoge do6éun angl e c¢cda8)i que

B 1 00°C

T
g Y AL

Figure (1.19) Images MEB: coupe transversale danctiges de GaN gravées a différentes températures en
utilisant[80].
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Quelques valeurs numériques :
Tableau (Il -7)Pr opr i ®t ®s physiques compar ®es des nitrure
usuelq20].

GalN AIN InN 51 GaAs 6H-51C

E.(eV) 3.39 6.2 0.7" 1,12 1.43 2,86
Conductivité 13 3.19 0.8 1.5 0.5 49
thermique
(Wem K7
Point de fusion (K) 2791 3487 2146 1690 1510 3100
Mobilité 1250 300 3200 1400 8500 400
électronique a
T=300K (cm*V.s)
(effet Hall)
Mobilité des trous a | 850 14 G600 400 15
T=300K (cm*V.s)
(effet Hall)
Constante 9 85 15,3 11.8 12.5 9.7
diélectrique relative
Champ de claquage | 26 20 3 ¥ 24
(10° V/em)
Vitesse de saturation | 2.5 1.4 2.5 1 2 2
des électrons
(107 cm/s)

Conclusion

Les matériaux IHV offrent donc de multiples possibilités, aussi bien pour la microélectronique
rapide que pour l'optoélectronique, par la grande variété des composes réalisables et 1'ouverture
gu'ils donnent sur la conception de dispositifs totalememeaux par 1'ajustement des structures de
bandes ("band gap engineering”). Nous avons décri les propriétés physiques et optoélectroniques
essentielles de ces matériaux avant de présenter un certain nombre de leurs applications a de:

composants optoélectrimues.
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Chapitre 1l
Quelques techniques de caractérisation des semi

conducteurs
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a plupart des techniques physiques d'analysel'@¢iiservation) utilisent l'interaction d'un

faisceau de particules primaires (photons, électrons, particules, ions...) avec la matiére pour

en déduire, a partir des modifications du faisceau primaire et de I'émission de faisceaux
secondaires, des informaiis sur la nature, la composition, la structure... de la digeré (II.1)).
Une bonne connaissance de la nature des interactions que subit le faisceau primaire avec la matiéere
permet, non seulement de sélectionner le type d'instrureeptus approprigour résoudre un
probléeme donné, mais également de choisir les meilleures conditions opératoires. Lors des
interactions, le faisceau primaire peut perdre tout ou une fraction de son énergie ; s'il s'agit d'une
particule d'énergie cinétique, cela se traghair une perte de vitesse ("ralentissement") ; si la perte
d'énergie est totale, il y a "absorption" avec affaiblissement de l'intensité du faisceau d'une quantité
dl, définie par une loi exponentielle. Le faisceau peut aussi étre dévié dans une ectiendit y a

alors "diffusion”, avec une modification du vecteur k.

Faisceau Emission
Photons Photons
Electrons Electrons
Tons Tons
Neutrons Neutrons

Température Courant

Champ électrique Capacité...

Champ magnétique.. |

matériau

Figure (I1.1) Description générale des techniques de caractérisation.

Dés le début du XVIleme siécle, les scientifiques sont parvenus a observer des échantillons de petites
tailles a l'aide de lentilles optiques. Puis aprés les appareils optiques et électroniques a faisceau fixe
sont apparus les microscopes a balayage &xi@h et en transmission et les microscopes a champ
proche: a effet tunnel et a force atomique. Aujourd’'hui, ces techniques permettent d'observer des
objets a I'échelle atomique. La caractérisation poussée des matériaux est un besoin permanent dan
denonbr eux domaines et ce noest pas | e d®vel o
simulation numérique qui va totalement modifier cet état de fait. Il est en effet bien difficile de
pr ®voir |l e comportement ddun ma tinBaduira un certaim un
nombre grandeurs physicochimiques adéquates, et la validation des résultats obtenus ne peut se fair
pl ei nement sans une compar ai son avec | 6exp®
optoélectroniques a faibles dimensions, la darsation des variations locales de la luminescence a

une grande importandd]; la technique de la cathodoluminescence (CL) a faible énergie a des

pY

avantages décisifs a cet effet, elle permet la caractérisation des nanostructures qui peuvent étre
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utilisés pour évaluer les matériaux pour plusieurs applications industrielles. Avec la
cathodoluminescence, on peut également cartographier a la fois la distribution de la luminescence
latéralement et en profondeur de I'échantillon qui peut fournir des infomegpirécieuses sur les
mécanismes de croissarj2é. Comme illustré sur léigure (l1.2), l'interaction des électrons incidents

avec la matiere peut générer des différents signaux qui fournissent des informations sur les différents
matériaux. A coté s popriétés optiques obtenus avec de cathodoluminescence, linformation
structurale peut étre obtenue a partir la réflexion (diffraction d'électrons a haute énergie, RHEED) et
les électrons transmis (microscopie électronique en transmission, MET), la mgigtadosurface

des électrons secondaires (microscopie électronique a balayage, SEM) (Cette technique de
caractérisation morphologique permettent de visualiser un échantillon (état de surface, défauts,
structure) et par extension de mesurer des dimensiorshlj et s ) , la structur
Auger (spectroscopie d'électrons Auger) et les rayons X (spectroscopie a dispersion d'énergie des
rayons X, ED$ et les propriétés électriquds courant induit en raison de la séparation des paires e

h générés (aarant par faisceau d'électrons induite, EBIC). La combinaison de ces techniques avec la

cathodoluminescence se traduit par une meilleure compréhension de l'origine de la lumij@kcence

cartographie X
= FE e contraste
(2 U t hi
spectre élémentaire F"Qj;/‘" < eregTmERaTE
UL,

b 3z 4
PR
N Specire électrons 5
caractéristique primaires électrons électrons =
secondaires  rétrodiffusés i =
s T %’T LA
o S . g -
! 1L F { -
= { . &
/ '
/ o \

fond continu | |

e
émissions X | |

cathodoluminescence
(visible)
R -

= (|
- g
'.“\ = [ 3 | ,_)‘\‘u ) €lectrons
ne A ' Auger
3 \
% || ]
o ‘u émissions || émissions E
s photoniques | électroniques
—
courant L

absorbé (. J
e

Figure (I1.2) Description générale des techniques de caractiérisat

La classification des technigues de caractérisation

U Les techniques de « caractérisation morphiglog» qui servent a visualisen échantillon et

par extension ° mesurer | es dimensions dou
U Les techniques de « caractérisation chimique q u i per mettent doéident
des ®| ®ments pr®sents dans un ®chantillon
chimique doéun ® ®ment pr ®sent dans | 6®c han:
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0 Les techniqgues de « caractérisation sttuur el | e e qui mettent
agencement ordonné des atomes dans un échantillon.
0O Les techniques de ¢ caract®risation fonct.i

composant élémentaire a une sollicitation extérieure.

|. La microscopie électronique a balayage (MEB)

La microscopie ®l ectronique ~ Dbalayage (MEB)
une excellente r®solution spatiale, de | 6ordr
de champ. Outré 6 obser vati on, ell e permet dobéobtenir d

gue la composition chimique locale, la structure cristallographique et la texture, etc. Dans un
microscope électronique ou une microsonde électronique, un faisceau irtie®tl ect r on s,
aussi ®l ectrons primaires, interagit avec | 0®
faisceau accéleré (1 a 40 kV) délectrons sur I'échantillon a observer. Ce faisceau peut balayer
suivant deux directions la surtacle I'objet. Le signal détecté est transmis a un écran vidéo dont le
balayage est synchrone de celui du faisceau. Le signal détecté est en fait produit par certains
électrons qui ont interagi avec la matiere. Ceci permet, en sélectionnant les diffgpmds t
d'électrons, d'obtenir soit une image du contraste topographique (€lectrons secondaires), soit de
visualiser le contraste chimique (électrons rétrodiffusés) de [I'échantillon. Il en résulte des
modifications internes de la cible (agitation thermigue,sao r pt i on do6®Il ectr ons
électronrt rou, ¢€é) et diverses ®missions doéo®l ectron.
de photons sur un spectre | avigel dte, | wingiukkelue, d

Ces patitules sont utilisées en imagerie ou en spectroscopie et apportent des informations sur

| 6®chantillon sa morphologi e, sa topographi
structure cristalline, sa dtonnetet aunseign® lamalyse pao ni
un d®t ecteur particulier et renseigne sur un

Actuellement, les microscopes a balayage peuvent fonctionner avec des tensions d'accélération tres
basses, parfois <l1k\pour étudier des surfacdses Applications ne sont pas seulement l'imagerie
d'objets, mais aussi de la métmgil et de l'analyse de défiandg.
Léavantage principal de microscope ®lectronig
morphologie avec une résolution spatiale tres élevée et grande profondeur de champ.

U 1l permet de visualiser les échantillons en 3 dimensions.

U Il donne des informations sur les relations entre les différentes structures du tissu.

U On peut également obtenir umeage de composition du matériel étudié.
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U 1l permet I'observation d'objet macro et microscopiques.
U Le détail minimum obtenu dépend de la taille de la sonde.

En 1942aux EtatsUnis (Laboratoire RCA)Vladimir Zworykin (russe, New Jersey) et J Hillier et

RL Snyder, publient les détails du premier MEB (SEM). Ce MEB permet l'analyse de surfaces
opaques. Les électrons étaient accélérés sous 10keV et l'appareil était doté de trois bobines
électrostatiquesRésolution=50nm. Le canon a électrons se trouvait en bas du microscope pour que
la chambre d'analyse soit a bonne hauteur pour le manipul&tens. les premieres versions, le

bal ayage ®tait obtenu par do®pl[dcement ®l ectr o

Figure (I1.3) Photographie du premier microscope électronique a balayage commercialise.en 1965

l.Z.Formation de | 6i mage et | a r®solution spat
En microscopie optique classique, la lumi re
sontanal ys®s par des d®tecteurs ou par | 6oei |

l umi neux est remplac® par un faisceau do®I e
| 6®chantillon et | es phot ons paeieues @ ragoonements:e mp |
électrons secondaires, électrons rétrodiffusés, électrons Auger ou rayons X. Ces différentes particules
ou rayonnements apportent di ff®rent s types (
| 6®c hd4pt il l on

|.2. Le pouvoir de résolution

En 1873, Ernst Abbe montre que le pouvoir de résolution d'un microscope a une limite imposée par
|l e ph®nom ne dadrele godivoirséparatenmd'urcniceoscope optique est limité par
la longueur d'onde de lamiere visible Pour que deux points distants delonnent deux images
distinctes il faut que:

d 0618.(ll.1)
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Avec ne s t | 6indice de r ®fr act i g estdelrangkeidbuvesture dun (i
faisceau incident entrant dans l'objediiépend du diametre de la lentille optique et de sa distance

focale. Avec le produit (n .Sif) est appelé ouverture numerigdg

|.3. Formation de I'image - Traitement de l'information

Les signaux provenant des détecteurs produisent sur un écran fluorescent une image en noir et blanc
On peut également numériser les images et traiter l'information (traitement du contraste, intégration,
filtrage, €). Le bal aonsisgea agauvir fa positor de paint d@énpaccdu r o
faisceau sur l'objet a deux rampes en tendiandurée totale du balayage doit étre suffisante pour
former une i mage de -adine auffisam®ent(luminause, nétté@ ticdnirastée.c 6 ¢
L'image dans le MEB est une carte d'intensité 2D dans le domaine analogique ou numérique. Chaque
pixel de I'image sur I'écran correspond a un point sur I'échantillon, qui est proportionnelle a l'intensité
du signal capté par le détecteur en chaque pointifspec L'image est générée et affichée
électroniqguement.

Les images dans le MEB sont formées par la synthese électronique, aucune transformation optique
ndéa | ieu, et aucuns r®els de | 6i mage optiqgue
de balayage analogique, le faisceau est déplacé en continu; avec un balayage rapide le long de l'ax
X (balayage de ligne) complété par un balayage lent par étapes le long de l'axe Y au nombre
prédéfini de lignes. Le temps de balayage d'une seule ligrigplidypar le nombre de lignes dans

une trame donne le temps de trame. Dans les systemes de balayage numériques, seuls endroits ¢
faisceau discrets sont autorisés. Le faisceau est positionné dans un endroit particulier y reste pendan

un temps fixe, appé temps de séjour, puis il est déplacé vers le point syihnt

|.4. La résolution spatiale

En microscopie électronique a balayage, la limite inferieure de la résolution spatiale est donnée par le

diam tre de | a sonde ®lectronique et ses cara
la résolution spatiale réelle est lice alaglims i on de | a zone ®mettant |
de | 6interacti on av[6cLeslekectrdnaiirasliiésedans un@ratérau peweni g u

subir des diffusions élastiques et inélastiques. Le matériau irradié est excité par la difasion |
électrons inélastiquement, et cette excitation entraine la formation de rayons X, d'électrons Auger,
d'électrons secondaires, les paires éleetram et ainsi de suite. CL lumieres sont émises par
I'intermédiaire de la recombinaison des paires éledtmu. La résolution spatiale des mesures CL

est donc déterminée par la distribution des paires élettvanLorsque les électrons sont pénétrés
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dans un matériau, chaque électron change de direction par l'intermédiaire d'une diffusion élastique, et
elle réduit son énergie cinétique par l'intermédiaire d'une diffusion inélastique. En conséquence des
processus de diffusion, les trajectoires des électrons d'origine sont répartis de facon aléatoire.

[.5. Conditions de balayage

La vitesse de balayage estoisie en fonction du grandissement et du rapport "signal/bruit" observeé

exp®ri ment alement . En effet, plus | 6i mage est
chaque pixel de | 0i mage. N®anmoi ns, dedawerun no s
compromis puisquodoun balayage |l ent engendre un

Dans certain type de MEB, la tension du faisceau électronique peut varier entre 0, 1 et 25keV. Dans

| 6absol u, plus | a tsetnsliaanr @&sdl utlieovn®e Hme i d fl feautr
doacc®l ®ration am®liore | a brillance du canol
faisceau incident. Par contr e, | Gutilisation
de p®n®tration et la diffusion | at®rale dans
do®mi ssion et r®duit |l a prop[grtion doé®l ectron:

|.6. Courant et taille de sonde

Le diam tre du f ai s c eagi diractementvsarna résalution spat@l® deh a n
| 6i mage. EI'l e augmente avec | O6intensit® du f a
vitesse de balayage et grandissement donnés (rapport «signal/bruit»). En effet, plus le courant est
importat , moins | 6i mage est br (7.t ®e au d®t ri ment

II. La luminescence dans le GaN

Les propriétés de luminescence des matériaux semiconducteurs peuvent étre sondées par diverse
techniques spectroscopiques apparentées, qui different par le procédé par lequel des porteurs el
excés sont introduits dans le matériau. Dans les mesures rdléleatescence et de
photoluminescence (en utilisant respectivement l'injection de courant continu et I'excitation optique),
la diffraction en champ lointain limite la résolution spatiale. En revanche, la résolution de la
cathodoluminescence (CL) n'est ifiée que par la distribution spatiale des porteurs excédentaires qui
sont générés dans le matériau sous un faisceau d'électrons a haute énergie dans un microscop
électronigue a balayage, permettant de cartographier les propriétés d'émission a I'échelle

nanometriqud 8.
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Figure (11 .4) Image électrons secondaire du nanorod GaN / InGaN et spectre CL a température ambiante
extrait de I'ensemble de données hyperspecti@les

Il .1.Mécanismes de recombinaison

Dans ce paragraphe nous allons citer une des€iption sur les mécanismes de recombinaison
.Dans un événement de rayonnement, un photon d'énergie égale a I'énergie de la bande interdite du
semiconducteur est émis, tandis que lors de la recombinaison non radiative, I'énergie des électrons
est convertieen énergie vibration d'atomes du réseau, I'émission d'un phonon, I'énergie est ainsi
convertie en chaleur. Les principaux mécanismes de recombinaison des porteurs de charge libres
dans les semiconducteurs sonti). (les recombinaisons radiatives ou bara bande,ii) les
mécanismes de recombinaison via les centres profonds (ou recombinaison SReeldehall,

SRH) introduits par les défauts cristallins (ponctuels, linéaires, 2D et 3D) et les atomes impuretés (en
insertion ou en substitution) eii | les recombinaisons Auggd].

I1.1.1. Les recombinaisons radiatives ou bande a bande

LO®nergie relaxe par ®mission de photon doé®nc¢
souvent dans | 6UV. Le m®cani s me vertcdle od obfighe®r e n t
Dans | e second cas, en effet), pour conserver
®mi ssion de phonons de vecteur dbéonde relatiyv
phonons ne sont pas excites, r@mtdla probabilité de ce mécanisme faible. Pour une transition
verticale, la paire doit avoir des caractéristiques trés contraignantes pour assurer la conservation du
moment cristallin, la probabilité de transition diminue de plus exponentiellement avec la
temperature. Ce mécanisme est finalement lui aussi négligeable a basse tenj@grature

II.1.2. Les mécanismes de recombinaison via les centres profonds (ou recombinaison

ShockleyRead-Hall, SRH)

Le processus de recombinaison SRH implique des niveauxgi@@el'intérieur de la largeur de la
bande interdite de sernonducteur qui sont générés par des défauts cristallins. Ces défauts de niveau

profond peuvent capturer les porteurs et servir ainsi de centres de recombinaison. lIs sont caractérisés
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par le cefficient de capture en fonction de la section de capture, la densité de pieges et d'énergie de
piége. Les porteurs de charge qui se recombinent selon la théorie SRH libérent leur énergie par
phonons. Selon la théorie de la SRH, le taux de recombinaiswadiative est donnée pgi:

II.1.3. Les recombinaisons Auger

Lébelectron et | e trou se recombinent en ®tant
paire est communiquée a un porteur libre (electron ou trou). Le nombre de porteurs étibtdrés
basse temperature pour un seminducteur non dope, ce mécanisme est peu profgjble

Il .2.La cathodoluminescence

Elle est reconnue comme étant un outil efficace pour analyser des matériaux luminescents tels que
des semtonducteurs a larges bandest er di t es ( GaN, ZnO) aussi bi
nanométriqudl].La qualité d'un cristal sersonducteur peut étre mesurée en observant la lumiére
eémise par le cristal quarntest excité par une source d'énergie. Ceci est appelé lumicesdan
matériau. La luminescence est, a certains égards, le processus inverse de l'absorption. De fagor
g®n®r al e, l a |l uminescence est | ' ®mission de |
L6®mi ssion de | umi r etal et sptaduit garun giced'érhissiongde lunficeecd e
une longueur d'onde correspondant a l'éneffjjdorsque des matériaux sepunducteurs ou
isolants sont bombardés par un faisceau d'électrons, des photons de grande longueur d'onde
(ultraviolet, visble) sont émis. Le spectre obtenu dépend du matériau étudié et de sa jpereté.
bombar dement déun mat ®ri au par des ®l ectrons
lumiére, ce processus est appelé la cathodoluminescence (CL). Dans le aasidesducteurs

l'origine des photons proviennent de la recombinaison radiative des paires éiectrgénérées lors

de l'interaction électrematiere efle spectre obtenu dépend du matériau étudié et de sa fiaeté.
recombinaison directe de ces poreur avec | es porteurs ma¢rmetit ai
remission d'un photon dont I'énergie correspond a la bande integdite $£miconducteyr]. La
cathodoluminescence 6 e s t paur obtentr il'imformation détaillée des ces émissions et
d'expiquer l'origine des émissions spécifiques de petite zone spécifique, méme a partir de
nanostructures.
124

=

Un autre grand avantage de la spectroscopie CL est que le petit faisceau peut sonder les

] (tm) (11.2)

nanostructures sélectionnée avec une réesalupatiale peut aller jusqu'a plusieurs dizaines de

nanometres en fonction de la tension de génération.
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Figure (11.5) (a) imageCL pour une surface de film GaN, (b) sepetpwur une surface de film GgN0].

II.2.1. La résolution spatiale en CL

Nous avons vu que la taille du volume de génération et donc la résolution spatiale en CL sont

affect ®es par

un ensembl e

de param tres

compr

type de porteurs, la dimensionnalité, etc.... Il est donc tnésriant de connaitre ces conditions afin

de mieux comprendre la relation entre la génération de porteurs et les contrastes lumineux sur les

cartographies de CL. On
peut étreobtenueour de fai bl es
faible longueur de diffusi
latérale.

Figure 4.10: Monochromatic cathodolumincscence image of ELO GaN at 364 nm
using an alectron beam of energy LS keV, a probe current of 5 aA and SO0 pm slits

Figure (Il-6)a ) i

ma g e

Intensity [au ]
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La r®solution en CL d®pend non seul ement de |
®l ectrons primaires dans | enmdu®rniod wmea wWtdn a m

également de la capacité des pairsaediffuser au dela de leur point de création.
Il .2.2. Les avantages de la cathodoluminescence

Pour mi eux comprendre | O6utilit® de CL c¢comme
comparer avec la technique de microanalyse par les rayons X. les deux technigues analysent les
rayons ®l ectromagn®tiques ®mis par | 6®c hant il
différence majeure provient de la nature des rayons analysi&s oayons x émis sont dus a des
transitions concernant les niveaux atomiques, donc ils renseignent sur la nature chimique des atomes
particuliers et des défauggoir figure (11-7)) [12].
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Figure (11 -7) Profils d'intensité CL le long des dislocations (Dans le GaN); (a) Les trois dislocations TD (D1),
(b) Une seule dislocation TD (D2), et (a) La dislocation de bord[13])

Par contre la CL analyse des photons émis dans le domaine qui se prolongehauutiraviolet,

passant par le visible et arrivant au proche infrarouge, et qui, résultant les transitions électroniques
entre les bandes et les niveaux situés dans le gap par les défauts et les impuretés, nous donne de
informations sur la nature élecjtie des défauts. Mais la technique de microanalyse par les rayons x
est mod®l|l i s® par wune r gle g®n®rale pour | 6ic
nombre atomique Z en ut?®l iewintrelai el olia Mors®d
caract®ristique au nombre atomique Z, par co
pour | a CL et |l e manque doéune th®orie quanti-H
font que | es d®vel oppe mengostlimitéel3]. Enfin@hpewt @sumsz o0 U

les avantages de la CL en trois points :
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c:

La dynamique des conditions doexscoittatlifinnte
du faisceau électroniqug(lc 6 est ~ dire | e)nombre des ®I ec
0 Une bane résolution spatiale.
U Lafacilité de préparation des échantillons.
Mais | 6exploitation des informations rapport®
(qui fait une partie de notre travail). 1l faudrait que cette modélisation sait rédadiste que possible
pour une meilleure fiabilité des paramétres mesurés (notre but). Ceci prescrit en conséquence une
bonne conception des phénomeénes physiques mis en jeu au cours de I'étude par cette technique, c'es
adire | 6anal y 8lectrodneatietedi nt er acti on
Et l'analyse de cathodoluminescencéCL), I'émission de lumiérea partir d'unmatériau sous
irradiationavecun faisceau d'électroménergieest bien établi€omme un outil dearactérisation
spectroscopiquedans ['étude dessemiconducteurs lumineuxL 6 avant age princi
cathodoluminescence par rapport aux technigaeslogues comme laphotoluminescenceet
| 6 ®l ect r o résidmdamsesa cagacidaeésolutiorspatiale
1.23. L6 exci t a etiladistribltioncda la profondeur

Le principal avant age de | a cat hodol uminesc
particulierement adapté pour la caractérisation des nanostructures. Un contrble précis de la taille et
de la position du faisceau d'éems dans le microscope électronique permet d'acquérir un spectre de
CL a partir d'une région a I'échelle nanométrique. La cathodoluminescence a l'avantage de révélateur
non seulement la présence de centres de luminescence mais également leur distpatisien
L'utilisation d'électrons en tant que source d'excitation permet une comparaison directe avec d'autres
technigues a faisceau électronique. Ainsi, CL est une méthode puissante pour corréler luminescence
avec la structure de I'échantillon et deqser l'origine de la luminescenddon seulementa
distribution latéral dela luminescencenais égalementia distribution en profondeugst important

pour la caractérisationde nanostructures.D'ailleurs, toutesles nanostructuregpeuvent étre
recouvertes par des couchdispeut également yavoir un certaingradient de concentratiode

défauts tels que lesmpuretésentre la surface é¢ noyau desanostructure€£n modifiantl'énergie

des électronsil est possible de faire variela profondur pénétration deélectrons incidents et

d 6 e x c icantees de lumisescenadlifférentes profondeurs
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Figure (11 -8) Spectres de CL obtenus a partir d'un échantillon de GaN (a) a 300 K et (b) a 77 K dans
différentes conditions de faiscedélectrong14].

Sur la figure (I18),et d 6 a p r eesal.[K4] la theasiéediexcitation dépend non seulement des
parametres de CL (tels que I'énergie et le courant faisceau), mais aussi de la taille du spot de faisceat
(& savoir, sur la focalisatio du faisceau d'électrons), qui est difficile a mesurer de maniere
guantitative

Tableaull .1. Application de CL pour la caractérisation des matériaux semicondu¢i&irs

Nature des données Informations Obtenues
-Homogénéité
Distribution spatiale de la -Composition chimique
luminescence -Schéma de réaction a I'interface

-Schéma de dislocation

-Profil de diffusion

-Concentration des défauts
Intensité des luminescences -Longueur de diffusion
-Vitesse de recombinaison en surface

-Absorption de la lumiére émise par le matérian

Spectre de distribution de la -Composition
luminescence -Structure de bande
-Caractérisation

-Densité des pieges

Energie d’excitation .
g -Effet de la température

-Rendement des recombinaisons radiatives
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lll . Les courants induitspar un faisceau d'électrons (EBIC)

Des courants induitpar un faisceau d'électroest une technique daicroscopie électroniqugui

peut étre utilisgpour la caractérisatioglectriquede matériaux et dispositifsemiconducteurs. SEM

EBIC peut fournir des informationsur les défaut&lectriquement actifsdiffusion des porteurs
meécanisme de recombinaisde surface mécanisme de recombinaisen volume les centresde
piégeage € [¥61t ans un matériau sernonducteur, le faisceau d'électrons incident génére des
paires électrons trous ou des portedescharge mobiles dans le volume d'interaction. Ces porteurs

de charge se diffusent, en raison de leur haute concentration localisée, a travers le réseau jusqu'a c
gu'un événement de recombinaison ou de piégeage se produit. Si un champ électriquiest appl
extérieurement a I'échantillon, ou un champ électrique interne a l'intérieur de I'échantillon existant,
les paires électronsrous générés par le faisceau se déplacent en réponse au champ. Les électrons et
les trous se déplacent dans des directigmosées, en raison du champ électrique, ce qui crée un
courant qui peut étre détecté dans un circuit externe. A cet égard, I'echantito&mei est utilisé

comme un séparateur de charge. Un champ électrique interne est le plus souvent fourni par une
jonction p-n ou une barriére Schottky, tandis qu'un champ électrique externe est fournie par une
tension appliqguée aux contacts électriques sur le disposisif. technique impliquant le
bombardement'électronsdans unMEB, sur un échantillomvec un champ éttriqueinterne due a
électronsbarriereeffetsvoltaiguesestcommunément appefaisceau d'électrordes courants induits

dans la littératur¢l?7]. Le premier exemplele latechniqueSEM-EBIC appliquéa un dispositifa
semiconducteuravecune jonctionp-n a été rapporté pdranderet al[18] chez laboratoire Bekn

1963 Plusieurs montages expérimentaux de la technique EBIC sont décrits par[L8hmgn que

le principe de fonctionnement de base reste le méme.

ELECTRONS

Courant EBIC

VIDEO
AMPLI MEB

Semi-conducteur de type n

Jih i

Figure (11-9) Schéma de principe detiachnique EBIJ17]
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Pour

donner

applicatienpoar nagdraeterisation & GaN par la technique EBIC, les

profils EBIC dans LEDs a nanofils coecoquille InGaN/GaN pour différentes tensions sont
montrés dans |&igure (1-10) [20]. Déapreq20], le signal EBIC a faible tensior@atcélération étant

fortement

sasi bl e

| 6 ® échantilloah, et les changemerts deks g@rofils @vec la tension

appliquée ont lieu principalement dans la partie inférieure dudfffidacité de transport gmente

de facon significative dans cette région lorsque le dispositif est polarisé en inverse.
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Figure 58 (a) Image MEB a 10 kV obtenue en imagerie par électrons secondaires et cartographie EBIC mesurées a 3 kV
pour différentes tensions U appliquées entre les contacts du fil. (b) Profils EBIC mesurés le long de la fléeche en pointillée
en (a). (c) Profils EBIC normalisés. La courbe en pointillée correspond au profil mesuré a U =0 V qui est superposé pour

pouvoir les comparer.

Figure (I1-10) Image MEB a 10 kV obtenue en imagerie par électrons secondaires et cartographie EBIC

mesurées a 3 kV pour différentes tensions U appliquéeslea contacts du fiR0].

IV. Microscopie a force atomique (AFM)

La Microscopie a Force Atomique ou AFM a été introduite en 1986 par G. Binnig, C.F. Quate et C.

Gerber comme une application du concept de microscope a effet tunnel (STM : scanninggunnelin

mi croscope) .

Cett e

techni

gue

ut il

S e

es inte

atomes est grande, ils se lient pour former une molécule ou un cristal, mais dans la plupart des cas,

cette attraction epstti btlre squféaai btlre se tf an thd set dp esrt
der Waal s) . A | 6inverse, l orsqudil s sont tr
soumi ssion des electrons du cort ge ®lectroni
sot e de (distance do®quilibre) S i l es atonm
rapprochent, une force lesrepouf9en mesur e | a force qui so6O®t abl
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| 6at ome de | & etsl@'rNj, eettecforce entraine en mbudement oscillant de la pointe

gr ©ce au bras de | evier (cantilever) en fonct
doun miroir fix® sur | e cantilever etenuone dou
force attractive appara’t entre |l es noyaux et
jusqud”®™ une certaine distance 0% |l es effets d
apparai ssent . La ufeored e deedra tetnit a a t®ipaind sdivrmai 1 or s q

permet d'étudier a l'air libre les matériaux isolants tels que les molécules biologiques. Il posséde une
sonde tres fine (2 & 3 nm a son extrémité) placée au contact direct de I'échardiierpotite suit

les dénivellations de la surface ou elle est promenée. Son fonctionnement est basé sur la détectior
des forces inteatomiques entre la pointe et I'échantilldfn mode topographique, trois forces
s'équilibrent : force de Van der Waalsrattive, force coulombienne répulsive, force exercée par la
pointe. Les vibrations de la téte (dues aux forces de répulsion) sont transformées en vibrations

| umi neuses, par r ®f Il exion doéun rayon | aser S
verticaux, amplifiés par un ressort tres sensible et détectés par un dispositif optique, dessine une carte
du relief a I'échelle nanométriquk'intérét de la microscopie a force atomique réside dans son
aptitude a mettre en évidence des cinétiques de anossaistalline ou de dissolution, a mesurer les
forces adhésives résultant des interactions entre deux surfaces en milieu aqueux. Elle rend les force:
magnétiques, électrostatiques, adhésives et de friction, accessibles a une échelle non atteinte

auparaant[21].

.-
- \,:pu, cisen

rorce do
var dor Waats
‘ \ /,/

)

Figure (I1-11) AFM en mode contact, morphologie de surface.

V. Autres méthodes

Les techniques de caractérisation citée en dessous ne sont pas les seuls techniques qui découlent d

phénomenes liés aux interactions électnoagiére. Orpeut citer également :
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V.1.Microscope électronique a transmission (TEM)

Les principales informations retirées du MET proviennent essentiellement des électrons transmis

(voir interaction électronsnat i r e) . l'1's per mett ement dbdimdgése ni r
(dites haut e r®sol ution) de | 6encha”  nement (
®l ectronique fonction de | a sltamicrodcapie éectomigues t a |
en transmission (TEM) par rapport au SEM appai e nt " |l a deuxi me cl

analyse des échantillons préparés de fagcon a pouvoir étre transparents aux électrons. Le Microscope
Electronique a Transmission permet d'accéder aussi bien a la topographie qu'a la structure ou a la
compositon chimique des phases étudiées, et ceci avec une résolution spatiale de l'ordre du
nanomeétrg22.

V.2.Microscope électronique a transmission et a balayage (STEM)

En fait, cette technique correspond ~ l 6i ncor
augmente consi d®r abl ement |l es possibilit®s dbo
aujourdoéhui partie i[@f.®grante des nouveaux ME’

V.3.Microscope a effet tunnel (STM)

Ce microscope, inventé par les physiciens H. Rohrer et G. Binnig, au début des années 80, et qui leur
valu le prix Nobel en 1986, appartient a une famille plus vaste de microscopes dits "de proximité" ou
"a sonde localebu bien encore "microscopes en champ proche”. Le principe de fonctionnement de
ces microscopes est totalement différent du principe de fonctionnement des microscopes optiques
conventionnels ou méme des microscopes électroniques. Il est basé sur lentEnlabene sonde

de tres petite taille (de I'ordre du nanometre) tres pres de la surface a étudier. Le vif intérét suscité par
ce nouveau type de microscopes provient de leur capacité a réaliser une topographie de la surface
d'un solide a différentes éched, y compris celle de 'atome ! (c'est a dire a une échelle de l'ordre de
10 millioniemes de mm). C'est donc le plus fort grossissement jamais atteint par un microscope.
Dans ce type microscopi e, On me s ur edellagointeceu r a n
un atome de |l a surface. Ce courant varie tr s
A). La pointe balaie la surface, soit en maintenant la distance fixe (et on mesure la variation de
courant) soit en maintenant le couraanstant (et en déplacant en Z). La surface 3D est reconstruite

par | 6o[23di nat eur

V.4.Spectrometre Auger
Cette technigqgue est apparue dans | es ann®es 8

| 6i ndi que, ell e correspond ° |l a d®t ection des
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électronsmatiere). Elle constitue un outil puissant pourd ®t u d e de couches

contaminants de surface. En particulier, elle trouve une place trés importante dans le domaine de la

-8
mi cro®l ectronique. Cependant, ePa[M]. n®cessite |
VS5.LO®l ectr ol umi nt@usnimesgcernce et | a pho
A. LO®l ectroluminescence et | a phot ol umin

caractériser les spectres d'émission et l'efficacité des échantillonsc@mincteurs. Ces
techniques, cependant, ont des limites par rapport a la cathodolumitessea particulier
pour fournir des informations concernant la résolution spd@éle

VI.Effets de l'irradiation par un faisceau d'électrons

En fait, l e probl me de I d6irradiation des sen
toutdbabord | 6accord a sembl® bon entre |l es r ®s
®t udes plus d®taill ®es ndont pas -Epeepréosermentedre c 0
raison du nombre et de la sensibilité des méthodes employées. uel | e ment | S i | €
compter sur un mod | e th®orique simple, appli

on peut chercher a dégager quelques grandes orientations qui guident les travaux dans ce domaine
Tout d d'mrdd@tiod d'un matériau par un faisceau d'électrons peut provoquer des
modifications a travers plusieurs mécanismes impliquant une diffusion élastique et inélastique du
faisceau d'électrons primaires qui induisent des changements dans les structures atteowig

liaison de I'échantillon. En plus de fournir des informations utiles, le faisceau d'électrons utilisé dans
un microscope électronique a transmission (MET) ou un microscope électronique a balayage (MEB)
peut provoquer un changement temporaire @mganent de la structure en surface ou en volume d'un
matériau. Une facon de catégoriser cet endommagement est en fonction du type de diffusion
d'électrons qui en résuli@6]. La diffusion élastique représente la déflexion électrostatique des
électrons emants par le champ de Coulomb de chaque noyau atomique. Il donne lieu a des
diagrammes de diffraction d'électrons et a la diffraction et au contraste de phase dans les images
MET, ainsi que le contraste d'électrons rétrodiffusés (BSE) dans les images nvEB,dans
certaines circonstances peut entrainer un déplacement atomique dans un échantillon cristallin ou une
pulvérisation par faisceau électronique d'atomes de sa surface. Et la diffusion inélastique représente
I'interaction coulombienne des électrargrants avec les électrons atomiques qui entourent chaque
noyau. Il donne lieu a la production d'électrons secondaires qui fournit des images MEB, a I'émission
de rayons X (utilisés pour l'analyse élémentaire dans le MEB et MET) et au spectre de perte

d'énergie d'électrons (EELS) dans le MET. Mais la diffusion inélastique peut également produire des
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effets de radiolyse, qui modifient la structure d'un échantillon ou éliminent le matériau (perte de
masse). Dans certaines conditions (la présence d'hydroesrambiants), I'excitation électronique
provoque également une contamination par les hydrocarbures, qui obscurcit ou déforme l'image
MET ou MEB[27].

elastic inelastic
(electron-nucleus) (electron-electron)
scattering scattering
: }
—>{ atomic displacement | ‘ structural damage }-l—
——{ e-beam sputtering | ‘ mass loss }-1—

electron-irradiation damage
T
‘eleclrostatlc charging ‘ specimen heating ‘
‘ deposition, e.g. hydrocarbon contamination }4—

Figure (Il -12) Classification des endommagements d'irradiation selon le type de diffusion d'életselun
les effets produits dans un matérjag].

Les principaux mécanismes d'endommagement des faisceaux d'électrons sont:

U Le chauffage de I'échantillon (Les effets thermiques).

U Excitation électronique des atomes de surface provoquant ou adsorptiatooes de la
phase gazeuse.

U Radiolyse- excitation électronique des atomes en vrac causant la rupture des liaisons.

U Formation de défauts ponctuels par déplacement des atomes a partir de leurs sites de réseau.

U Accumulation de charge provoquant des champstgédues qui conduisent a la diffusion
stimulée de défauts chargés et d'impuretés.

VI.1. Les effets thermiques

Au sens large, les effets thermiques sont ceux causés par une redistribution de I'énergie interne dans
un systeme, et ils peuvent étre regrougesaturelles et artificiellg28]. Plus souvent, cependant,

au lieu de considérer un systeme générique hors d'équilibre, on suppose un systeme a I'équilibre et or
comprend les effets thermiques comme ceux causés par une variation de températuree forcée d
I'extérieur ou due a des processus internes. La plupart du temps, les effets thermigdeda(c.
réponse thermique) et les «causes» thermiques-gtist la charge thermique) sont inclus dans

60l " ®t ude | e comport e mentnsuehmus largey ples dirkatesentniid & ®r |
leurs propriétés thermiques générales qu'aux effets thermiques d'intérét particulier; par exemple. Les

processus de transfert de chaleur, ou le fait que lorsque I'énergie est ajoutée a un matériau, il devient
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plus chaud, sont le comportement thermique général de la matiére, habituellement pas inclus dans
l'analyse des effets thermiques. Les effets thermiques sur les matériaux peuvent étre utilisés de facor
avantageuse (tout type de thermomeétres relais aux euxyeonuisance (distorsions de forme et de
dimension dues au chauffage ou au refroidissement, dysfonctionnement des équipements
électroniques). La plupart du temps, les effets thermiques sont censés se concentrer uniquement su
les matériaux (compris commeatariaux solides), et de traiter les effets d'une température de travail
non-confort (froid ou chaud) sur certaines propriétés (structurelles, électroniques, etc.), y compris les
procédés thermiques utilisés pour produire, modifier ou éliminer ces matitaeis, il est
également dit «l'effet de la chaleur sur les matériaux», ce qui signifie lI'effet du chauffage afin
d'augmenter I'énergie interne. Bien entendu, les effets du refroidissement sont également des effets
thermiques pertinents.

VI.LI1L6O ®chauffement de | " ®chantill on

Doapr s Rethkl[26],paroe gue ta diffusion inélastique implique une «collision» entre les
électrons entrants et les particules (électrons atomiques) de masse similaire, une énergie appreciable
peut étre transfée dans le processus. Donc, les expériences d'irradiation par un faisceau d'électrons
est capables de déposer de grandes quantités d'énergie dans un petit volume d'échantillon.

Des méthodes analytiques pour déterminér ® ¢ h a ulésmatémaxpgarun faisceau d'électrons

ont été développées par plusieurs cherchel@@s 30, 31] Nous citons par exemple le moeél
développée par Ludwig Reim§6]. Dans ce modele, 'augmentation de la température de surface
d'un échantillon en volume peut étre estimé@esupposant que I'énergie calorifique fournie par un
faisceau d'électrons de puissance P \f.ést dissipée uniformément dans un hémisphére de rayon
R/2, ou R est la gamme d'électrons dans I'échantillon-Btgdt I'énergie perdue comme électrons
seondaires et rétrodiffusés. De plus, dans la plupart des expériences d'irradiation par faisceau
d'électrons, le faisceau d'électrons est soit balayé, soit défocalisé. Ceci agira pour diminuer davantage
le chauffage de I'échantillon, en particulier avec dades zones de balayage a faible grossissement.
Pour la plupart des sernonducteurs et des métaux ayant une bonne conductivité thermique, le
chauffage par faisceau électronique ne jouera pas un réle significatif et n'influencera pas les mesures.
Mais dé a pr s RtFoEggrtorat al si un film mince (sur une grille MET) est examiné dans le

MEB et si I'énergie incidente est entre 500 eV et 2 keV, I'élévation de température dans un matériau
organique peut atteindre quelques centaines de degrés mwonde stationnaif@6, 32] Dans

cette situation, la profondeur de pénétration d'électrons est inférieure a I'épaisseur du film, toute

I'énergie du faisceau est déposée dans le film et le flux de chaleur est bidimensionnel. L'élévation de
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température egypiquement réduite d'un facteur de dix si le faisceau est balayé a la vitesse de la
vidéo [26].

Conclusion

Le but de ce chapitre était de donner un apercu sur les évolutions a la fois sur techniques
do®l aboration et d econductaura adtafmantsia nitiure me galeim et £as mi
alliages. Dans le chapitre suivant, nous présenteronsndalélisatin de | 6i nt e¥ act i
matiére dans le GaN et ses alliagesur les effets indésirables des méthodes de caractérisation,
cours du bombardement électronique de I'échantillon a l'intérieur du microscope, il se produit une
variété de changementsrigtturels et chimiques du fait de l'effet combiné du chauffage, de
l'rradiation, de la contamination de surface par le craquage des vapeurs d'hydrocarbures et
I'adsorption des gaz résiduels.
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Chapitre Il
Mod®l i sati on de |-matiaret(GaNatc t i

ses alliages)
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omprendre | e comportement ddébun semiencoreduct
Caujourd@hui un souci maj eur pour | a comm
électromagnétique, électronique ou ionique, un rayonnement induit dans la matiére des dépots
dé®nergie parfois tr s i mport amtasc tdtonexdtéru®nmern
avec le milieu étant par nature non déterministe (stochastique), les prévisions peuvent devenir tres
délicatesL ' obj ect i f principal |l ors de | a-maerd&tlée sat
calcul de la répartibtin spatiale de I'énergie absorbée. Il existe deux types de méthode pour calculer
I'énergie déposée dans la matiére: méthodes analytiques et des méthodes nufhébigBdest, 5]
La méthode d'analyse est basée sur des approximations particuliéres pjifiesinia nature du
processus réel (petiangle et la diffusion des particules de diffusion, les objectifs a composant
unique, source de source ponctuelle ou de section homogéne, etc). Ces hypothéses ne corresponde
pas au processus réel de la diffusitu faisceau a l'intérieur de la cible. Néanmoins, la simulation du
d®p*t d' ®nergie dans | 6®chantillon motifs sur
tres difficile.
La simulation num®rique sobav rlecomporteroenttde tes i nc
matériaux localement, globalement et sur de courtes ou trés longues périodes. Pour couvrir ces
®chell es de temps et ddespace, l es outils de
catégories qui concernent : la modélisatida la liaison chimique (modéles de cohésion), la
mod®l i sation ~ | 6®chelle atomiqgue des ®v®ne me
des cinétiques lentes de vieillissement (méthodes déterministes ou de@aololeet le passage de
lamicrest ructure aux propri ®t ®s deS eénufiatsexpérimdditauxr e
| 6hor s de car acus@llons preacéderaans c& ehapira dlyne éiude de modélisation

basée sur des processus stochastique pour décrire les consgquehee | 6 i nt ematecef i on

pour d®ter miner |l a profondeur p®n®t rati on, S i
cat hodoluminescence) et aussi pour d®ter miner
du faisceau électronigu) . La simulation 7 | aquell e nous

approximative des observations exp®ri mentales
procédure de simulation est faite sur quelques hypothéses simplificatrices.

I. Rappels su les interactions électronsmatiére

Nous revenons encore une f oi s-matewe, cptie dos pauslee s d
mo d e | physique trait® dans ce travail, ce qubéb
du comportement des mat @Gentiisalants oussemicenducteursacdnstitué i o

un v®ritable do®&fi. L6O®t ude de | 6interaction d
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| 6avant dernier si c¢cle (Lenard en 1895). Les
et(188) soO6int®ressaient a [6]. Dansnua Mminr@scopkeeckectrdnigue bue s
une microsonde ®l ectronique, un faisceau i nc
interagit avec | 6®chant il | mesdelalcible (agiation hermidue, e d
absorption doé®l ectronstrou@Patéilonetdedi pvairrses ®
(secondaires, r®t rodi ffus®s, transmis et Auge
(rayons X, ultravio | et , vi si bl e, infrarouge, é).La vari @
interactions electrematiere f{igure (Ill.1)) dans un SEM peut fournir des informations sur

| 6®chantillon : sa morphol ogi e, ment letcomposamtrsa p h i
structure cristalline, sa structure ®lectroni
élastique, c'esk-dire en conservant leur énergie cinétique ; se sont les électrons dits "rétrodiffusés”
(backscattered electronspu cours du choc, certains électrons primaires cedent une partie de leur
énergie cinétique aux atomes, provoquant lionisation de l'atome par éjection d'un électron dit
"secondaire". L'énergie des électrons secondaires étant faible (typiquement quielajnes d'eV),

seuls les électrons venant des couches superficielles ressortent de la matiére. L'atome ainsi ionisé s
désexcite ; un électron d'une couche supérieure descend occuper la place laissée vide, ce qu
provoque soit I'émission d'un photon X (ésion secondaire), soit d'un électron Augérest
commode de diviser leollision en deux catégories: élastique et inélastigues.interactions entre

les électrons et les matiéres solides ont été étudiés dans la littérature a la fois théoriquement et

expérimentalement7,8. Les i nteractions dbéun rayonnement &
du rayonnement et aussi | 6®t at de | a mati re.
E, 1
Cathodoluminescence Electrons rétrodiffusés

Electrons secondaires

Rayons-X
’ Electrons Auger

Echantillon

dispersion
inélastique dispersion
d"électrons élastique Electrons transmis

d’electrons

Figure (IL)M®c ani smes de dispersion des ®I[¥Yctrons i

Les collisions élastiques qui affectent la trajectoire des électrons sans modifier leur énergie, les

collisions inélastiques qui se traduisent par un transfert d'énergie entre les électrons incidents et les
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atomes constituant la matiére. L'importance de ceux catégories d'interactions dépend
essentiellement de la distance d'interaction r entre I'électron primaire et le centre de I'atome visé de

rayon g (Figure (l11.2)).

Figure 2.1 : di stance doéinteraction entre
RETRO- ® ~ DIFFUSION t DIFFUSION désexcitation désexcitation
DIH’USIONT ____ ELASTIQUE INELASTIQUE radla(}ve non-!adt:'nlve

2 . « g o - Ly >y
1 5 \ y
1 g AR ([{ o ([ oK B\ / i :
[t (@ o) * &Y o T®J ¢ ewssion @ (@ 9
o3 & ;"\f-f{/\'\/\v gt v
o — 1 ® /- \IONISATION e — %~ photon X B
T P '® électron .,/ =
; électron Auger
- PERTE ®d'ENERGIE ~oCO"dire 9

Figure (Il .2) Interaction électrons/matiére : rayonnements émis par les atomes sous un faisceau d'électrons.

[.1. Les collisions élastiques
Un électron primaire du faisceau incident entre en collision avec I'échantillon. Il ressort sans perte
d'énergie, en gardasbn €nergie cinétique et sa quantité de mouvement. Il n'a pas échangé d'énergie
avec les atomes de I'échantillon. Il a subi une interaction coulombienne avec les atomes "diffuseurs".
C'est le processus d'interaction ou diffusion élastique. L'électromeimiciest rétrodiffusé
elastiquement (figure 4). En outre, la diffusion élastique qui se passe si I'électron est dévié de sa
trajectoire par l'interaction de Coulomb avec le potentiel positif a I'intérieur du nuage d'électrons.
Avec ca, I'électron primairee perd pas d'énergie euour étre précis seulement une quantité
négligeable d'énergie. Ces signaux sont principalement exploités dans les méthodes de TEM et
diffraction d'électron$10].

|.2. La collision inélastique

Les électrons pénétrent dans le matériau et perdent leur énergie lors de collisions successives ave
les atomes du matériau. Les événements inélastiques impliqguent un transfert d'énergie des électron:s
primaires a des électrons d'une couche atomique inbere&terne des atomes de I'échantillon.

Ce type de collision ne modifie pas considérablement la trajectoire des électrons, mais il est
responsable de toutes les pertes énergétiques des électrons primaires. L'excitation de phonons
(oscillation des atome®st le mécanisme de perte d'énergie le plus fréquent. Ce procédé implique

une perte d'une petite quantité d'énergie habituellement inférieure 1 eV. Ce type de transfert

69



®nerg®tique se manifest e[ll) &0e phénomenehfaditwfofbqg e dle
travail). Au cours de la diffusion inélastique il existe une perte d'énergie en cas de diffusion par
lequel I'énergie est transférée a partir du faisceau d'électrons incident a I'échantillon tel que
mentionné précédemment. Les plus impate¢a de ces pertes est I'excitation d'un plasma d'électrons,

ou la production de plasmon. Dans ce mécanisme, I'électron entrant amene les électrons dans Iz
bande de valence du matériau de cible a osciller ensemble (& comprendre !!!). La production
d'électons dispersés de maniére inélastique peut étre réduite en augmentant I'énergie du faisceau
d'électrons ou bien nous utilisons des échantillons plus mifit®s L'énergie transférée a
I'échantillon peut provoquer des signaux différents tels que les rayordectrons Auger ou
secondaires, plasmons, phonons, les quanta UV ou cathodoluminescence. Les signaux provoqués pa
des interactions électromsatiere inélastiques sont principalement utilisés dans les procédés de

microscopie électronique analytique.
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Figure (Il .3) Organigramme des différentes interactions possibles et des signaux émis lors de la pénétration
déun ®l ectron pr@mmaire dans | a mati

I3.Cons®quences doéinteraction ®l astique

L'interaction élastique produit tout de méme certains effets sur le matériau car une toute petite partie
de I'énergie de I'électron est transfddd:

U Effets thermiques Si I'énergie transférée est de l'ordre d& 2010" eV, les atomes sont
soumis a des oscillations autour de leur position d'équilibre. Ces oscillations peuvent se faire
individuellement (effet Debye) ou collectivement, pour des états d'énergie quantifies appelés
phonons. La vibration des atomgsonons) se traduit par un dégagement de chaleur. Cet

effet est utilisé industriellement dans les fours a bombardement électronique. Ceci représente
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un phénoméne parasite pour les appareils a faisceau intense d'électrons comme les
microscopes électroniques et labas a rayons X

U Effets chimiques(3 a 5 eV) : une liaison faible se rompt a cause de I'apport d'énergie. Cet
effet a peu de conséquence.

U Effet de déplacement atomiqug10 a 30 eV) : I'atome recoit une énergie suffisante pour étre

déplacé ; la structure duatériau s'en trouve modifiée. C'est un probléme en microscopie.

4. Cons®quences doéinteraction in®l astique

U Excitation d'un électron L'électron acquiére une énergie suffisante pour aller dans une
orbitale plus haute en énergie. Pour revenir a sa position d'origine, I'électron émet un photon,
le plus souvent un photon X. L'énergie de ce photon ne prend alors que des valeurs précises,
caactéristiques de I'élément des atomes du matériau. On peut alors faire une analyse
qualitative et sermuantitative en détectant ces photi@j.

U Ejection d'un électron secondaire Lorsqu'un électron est peu li¢, cetilipeut acquérir une
energie cinétgue suffisante pour étre éjecté. On l'appelle alors électron secondaire. Il a une
énergie plus faible que les électrons primaires. Ces électrons subissent des interactions
inélastiques dans le matériau. Si leur énergie est suffisante, certains peuvéetéisede la
surface du matériau. Ces électrons permettent d'observer le relief en microscopie électronique
a balayag¢10].

U lonisation Lorsqu'un électron est éjecté de son cortege, I'atome est sous forme ionisée. Pour
revenir a son état normal, un élen peut récupérer sa place par émission d'un photon X.
Celutci peut aussi étre utilisé a des fins analytiques. L'atome peut aussi récupérer son état en
€jectant un électron peu li¢, appelé électron Auger. Dans certaines spectroscopies, on détecte

ces ékctrons pour identifier les éléments du matéfid).

|.5. La cathodoluminescence et le signal EBIC
Pour un semconducteur bombardé par un faisceau d'électrons, des paires élemtrasont
générées par I'énergie obtenue a partir de I'éleatiodient, un électron dans la bande de valence
peut étre favorisée a la bande de conduction (figure 2&8). Le résultat est une un paire-g@ctron
Cet état excité du serabnducteur est énergétiqguement instable, et le matériau peut se relaxer en
remplissant ce trou d'électrons par un électron descendre de la bande de conduction. Ce procédé,
désigné par la recombinaison, conduit a I'émission d'un photon portant la différence d'énergie E =
h . Cette énergie correspond a celle de la bande int§eglite
Paur les semconducteurs, I'énergie de la bande interdite est dans la plage de quelques eV,

généralement autour de 1 eV, et, par suite, la longueur d'onde du photon émis est dans la plage de I
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lumiere blanch¢l4]. Ceci d'une importance pratique pour la recherche et le développement-de semi
conducteur, en tant que la mesure de la longueur d'onde de la cathodoluminescence est un moyer
pour déterminer des bandes interdftgs]. Il convient de noter que le paire élecrtrou peut étre
stabilisée par l'application d'une polarisation a la sorti de-senducteur. De plus, dans une diode
comprenant une jonctionipou une barriére de Schottky, la recombinaison des électrons et des trous
peut étre inhibée. En mesuraatdourant appelé courant induit par faisceau d'électrons (EBIC) apres

mise a la masse de I'échantillon, le nombre générés de paires élemirpaut étre déterminé&g].

|6.La section efficace de | d6interaction et | e
.6.1. La section efficace

La section efficace est une surface équivalente telle que toute particule la traversant "interagit" (est
absorbée, diffusée). Si l'une des particules se déplace dans n'importe quel morceau de matériau, |
aura une certaine probabilité d&ragir avec les noyaux ou avec les électrons présents dans ce
matériau. Le concept de la section efficace d'interaction est basé sur le modele simple d'une surface
effective. Si un électron passe dans cette zone, une interaction va certainement se. Botui

section efficace d'un atome est divisée par la superficie réelle, alors la probabilité d'un événement
d'interaction est obtenue. Par conséquent, la probabilité d'une interaction déterminée augmente avec
laugmentation de section transversale pkt@babilité qu'un certain €lectron interagit avec un atome

de quelque facon que possible dépend de la section efic&xans le cas le plus général la section
efficace de diffusion comprend les processus élastiques (particule diffusée défléchie, imas cib
particule gardant | eur nature), i n®l astiques
particule. Bien que la diffusion des électrons se produit probablement dans la direction vers l'avant, il

ya méme une petite chance pour réiffasion [13].
wYZ waiio e o .1
1.6.2. La section efficace différentielle

La distribution angulaire des particules diff
a eu |lieu entre | e faisceau et |l e noyau <cible
plus, en général, les détecteurs ont une certgnanularité et sont donc capables de mesurer le
nombre de particules diffusées dans une direction définié pardan¥ un angle solide élémentaire

dwW (coordonnées sphériquedjous revenons maintenant aux notions statistigues qui doivent nous
permettrede prévoir la probabilité d'observer une déviation anguldid®onnée- aprés diffusion

coulombienne sur un noyal, 8 angl e d d estddétérfminéspiarolan valeur du parametre
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doi mpdartepet®sente | 6angle solideed32 7sd infsifdés i o n
la distance r du centre diffuseur (figurép valeur de la déviatiod est liée a celle du paramétre
d'impact b (ceci reste d'ailleurs vrai méme pour un potentiel non coulombien). A une variation db de
b correspond une variatiomde d. A cause de la symétrie cylindrique du probléme, toute particule
passant a l'intérieur de la couronne comprise entre les cercles de rayons b et b+db sera déviée d'ul
angle compris entrd et d+dd (avec d@f < O pour db > 0 dans le cas coulombien, nhasssignes

importent peu ici]17].

a+de

Figure (11 .4) Diffusion des électrons incidents par le noyau atomique

Cette déviation correspond aussi a des particules incidentes qui sont passées a l'intérieur de la
couronne de surface. L d a = gflfe sorte @ueiladsectioe efficacede@tt e r

reliée au rapport des surfaces ds et dS, On a :

ds= 2Abdb et ds= dA (11.2a)
0= Ab%+ dAk = 2abdb (111.2b)
dm= 2asinf df (1. 2c)
Et

dS= 2ar2sinf df (111 2d)

Donc on de rapport

dA _ ds , .2
am” dSr (11.2e)
Le rapport ds/ dS d®fi ni |l a probabilit® dlétobse

on appelle section efficace différentielle angulaire le rapport
dA 2nbdb

dm~ 2arZsinf df

La valeur dbéune section efficace ne d&pfdedeurd pa:

(11l 2f)

vitesse relative mais aussi du type dbéeffet

débabsorption, déionisation, dbéexcitation.
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Ces ph®nom nes r®sultent de | 6interaction de

| 6éomed. Ces interactions sont de natures Coulombienne

2,7,€?
f= 1.3
4ARyr? (1-3)
m,.Z, N j;’l
P
AN
i s R
couio?r:?;l?enne 1t’i—m,.zg
~ interaction r/ trajectoire hyperbolique)
élecuon-élecuon \
Figure (I.51 6i nt eraction de | 6®l ectron incident (pr
Les param tres caract®ristiques de | 6interact

0l e param tre doi mpact
it la distance minimale dobéapproche

U les angles de diffusion
.6.3. Formule de Rutherford

En mécanique classique, il suffit, pour calculer cette section efficace différentielle, de calculer, en

r ®sol vant |l es ®quations dgeEmbuvemed®) nVéanagte
trouver b(Eg). En effet, les particules détectégsra s | a col |l i sion dans

2 simsdbdnd cell es qui sont padgdifeEsy ayard la collisipa. Om e a u

a dond17]:

Figure (111 .6) Diffusion Rutherford sur une cible ponctuelle.

_2AbEfdbE] bEJ TEJ
~ 2asinfdf  sinf H

dAk
dm

EJ (11.4)
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Appliquons cette formule au cas du potentiel coulombien électrostatique entre deux charges
ponctuelles e Zet e 2, ou e est la charge élémentaire
_ Z17,€°

Ve r = ra (11.5)

Ou e est la permittivité électrique du vide.

an LREP S g © I1l.6
an —— =% 288 RoED (111.6)
Dont on remarque dquoi l ne d®pend pas des sighn

fait obtenu pour la premiere fois pRutherford en 1911. Cet angle de déviation méne a la section
efficace différentielle

dAr £ - 2,Z,€? 1
dm

4Rl 16E25int I? (-
Qui est elle aussi indépendardu signe relatif des charges. Cette section efficace différentielle est
repr ®sent ®e en fonction de | 6angle pour diffQ@
guodell e digtemgle viearss@®Pue ce qui est du a Il a | on
Selon (I1.7), la dépendance de la section efficace différentielle en ¥st)) indique quelles
déviations de trajectoire les plus probables sont les petites déviations. De méme, darmEpen

(1/E%) montre que le nombre de diffusions élastiquegnante quand I'énergie diminue, charge

prise en compte est la charge totale du noyau. Cette équation ne tient donc pas compte de I'écrantag
électroniqgue du nuage d'electrons liés au noydiwe adaptation de cette équation avec effet

d'écrantage est donnée ddm8]. La section efficace différentielle élastique est ici exprimée en

cnt.srl.

1.6.4. Le libre parcours moyen

Eu égard a la diversité des interactions et des caractéristiques des particules, on pourrait penser &
priori que la question traitée dans ce chapitre est complexe et requiert un exposé long. En réalité, un
examen rapide des libres parcours moyens danalain r e car act ®ri sant cha
permettre de simplifier grandement la suite.

La probabilit® de diffusion ®lastique est g
événement inélastique. La probabilité qu'un électron est dispetaéépre décrite soit par la
probabilit® déun ®v®nement de diffusion, t el
par la distance moyenne un électron se déplace entre deux interactions, La distance moyenne entre

deux collisions élastiquestds libre parcours moyen élastique est défini par BEL&r tel que :
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1_1 1.8
=n (1n.8)

0% (O sedidn efficace du (ou des) processus considérés ; n est le nombre de centres diffuseurs
(at omes, noyaux. . .) par unit® de volume de m
dobatomes ou de noyaux par uni t ® ddantveonbrmbee p o
doAvogadro et M |l a masse mol aire.

Il. Transfert de la chaleur et les vibrations de réseau
En effet, l a g®n®r ation de <chaleur est souv
not amment associ ®e "~ | 6 e fnllemént éhavgétique. lleeste aependane d
délicat de contrbler efficacement les transferts de chaleur notamment par conduction cause, par
exemple (comme le probléme traité dans ce travail) par une irradiation électronique (utilisé souvent
en microscopieélct roni ques ~ balayage) . La chal eur se
systeme et nous ne pouvons tenter que de limiter sa progression dans certaines parties des matériau:
En effet, comme nous le verrons dans la section suivante, les phonaitsuenitsignificativement

|l a capacit® ther mi que. De pl us, |l orsque | es
plus une caractéristique intrinseque du matériau mais dépend fortement de sa géomeétrie. En effet, les
phonons subissent trésypde collisions dans ce régime et se propagent directement de la source
chaude vers la source froid20]. Plusieurs parametres sont affectes par un changement de la

temperature de semiconducteur: la densité, les coefficients de diffusion, les constantes d

Il .1.Transfert de la chaleur dans les solides
La chal eur est | 6®nergie cin®tique d®sor donnod
associée a un groupe de particules (habituellement des atomes, des ions et des élecfrans) & ® r | €
du corpsLes porteurs de chaleur dans les solides sont de trois types : photons, phonons et électrons.
Les photons transportent la chaleur dans les milieux -samgparents, comme le verre, par
rayonnement ; les électrons sont majoritairenteaponsables de la conduction dans les métaux et
l es phonons permettent dbéexpliquer Fcanduptéutsp ar t
et isolants[22]. Considérons par exemple un systeme chauffé, la réaction directe du systéme est
d'augmenter & température de maniére a ce que la chaleur soit ensuite évacuée. Au niveau
microscopique, la température est une mesure de I'énergie cinétique, ou la vitesse moyenne de
mouvement, d'une molécule. Dans le cas de deux substances ou corps a des tenpiéatuntes,
la chaleur ira du plus chaud au le plus froid jusqu'a ce que leurs températures soient identiques et

I'équilibre thermique est atteint. Quand la chaleur va d'un objet chaud a un plus froid, la température
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du premier diminue tandis que la teéngture du dernier augmente. Quand I'équilibre thermique est
atteint, la température des deux objets sera idenfiile

Conductivité thermique : & (W mr1K-1)

e e

4 Tz

1 x} | x4dx L
A Température °C Pl '
T2 : i 3
! i i

T+dT . ; /
T 7 = i
™ _6/7 | |

' ! ; -
o X x+dx L

Figure (11 .7) Principe de la conduction thermiq[23].

Un transfert doé®nergie par chaleur peut se mal

U Une variationde température des systémes concerneés.

0 Un changement do®¢oladeetgaysi que (1l iquide

Les différents modes de transfert de la chaleur sont : la conduction thermique, la convection
thermique, et le rayonnement thermique .Dans la pratique, organénal une combinaison de ces

trois modes, mais lorsque lI'un des modes est dominant, on néglige les deux autres.

Conduction through a solid Conwvection from a surface Met radiation heat exchange
or a stationary fluid to a moving fluid between two surfaces
T,>T,
r, h>T2 o o7 Surface, T,
Moving fluld, T_ —
sy B
N | I‘.\ A Surface, T,
" — q” L I
q q, %
7 J."' i \-\ ||/
— | |—T, qa ——

Figure (11l .8) Lesmodes de transfede chaleupar conduction, convecticgt rayonnement

Il .1.1. Transfert de chaleur par convection

Cemodede transfert a |ieu dans |l es fluides. De
devient moins dense et, tout naturellement, se déplace en altitude vers les zones plus froides. La

chaleur est ainsi transférée dans un autre par mouvement madjasate matierg21].

II.1.2. Transfert de chaleur par rayonnement

77



Ce transfert a | ieu par ondes ®l ectromagn®t i
apport de <chal eur devant un radiateur ®d ectr
nécessite pas de support pour se propager (la chaleur solaire traverse le vide pour nous atteindre
[21].

II.1.3. Transfert par conduction

LO®t ude de ce mode de transfert ) | 6®chel |l e
chaleur se transmettait dans les milieux conducteurs comme les méawonduction implique le
transfert d'énergie thermique par une combinaison de diffusioldesons et des vibrations de
phonons (applicables aux matiéres solides). Ce mode de transfert thermique tend a uniformiser la
r®partition doé®nergie cin®tique des particule
solide, liquide ou gazeus or r espond ~ | 6®nergie cin®tique d
mouvement permanent (atomes, molécules, électrons If@Hs)La conductior{24], représente le
processus de propagation de | a c¢hadpsaourentrp@d@es c o
corps ayant des niveaux doO6®nergie (donc des t
particules élémentaires (les difféerentes parties ne sont pas isothepunsil. il existe un gradient de
température dans un corps, umgfert d'énergie de la région a plus haute température a la région

ayant la plus basse température s'établit afin de réduire I'entropie du s\Zgme

Il .2. Vibrations de réseau
Le transport de chaleur dans les matériaux solides généralement est assuré par les vibrations
®l astiques du r®seau cristallin [@6hbetconfinénzemip | i t
modifie aussi la propagation de la chaldigs phonons sont deoscillations collectives des atomes
dans un réseau cristallin et peuvent étre engendrés par I'énergie du faisceau d'électrons. Si un
électron incident frappe un atome et transfére une partie de son énergie a, cet atome se met a vibrer
Les vibrations duréseau peuvent jouer un rble dans la réponse d'un solide en présence d'une
radiation (X, visible, electrons, neutronseé).
un cristal, la vibration d'un atome est ressentie par d'autres qui commeyaientent a vibrer. Par
cela, I'énergie absorbée est répartie sur un grand volume. Les vibrations collectives sont équivalentes

| 6 ®c hauf f e me[dd. Urk eropriétéket® Wea phononk esb celle de la dualité-onde

particule; les modes normauxtotes phénoménes comme les ondes dans la mécanique classique,
mais gagnent le comportement des particules comme dans la mécanique quantique. La chaleur peu
étre considérée comme une mesure de I'énergie des vibrations des atomes dans unDaate .

systémes macroscopiques, les seuls modes de phonons sont des modes de propagation, parce que
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taille du syst me est tr s sup®rieure ~ celle
Lorsqudune ou plusieur sntdepsr adhme ndsa D niso mdgu d Wros
t her mi ques, |l es densit®s do®t ats et la vites
ailleurs, l a conductivit® thermique de <xi®seal
décroit lorsqued dimensionnalité diminug7], déo¥ une r®duction sup|
thermique dans des nanostructureé®tude des phonons est une partie importante dans la physique
du solide, parce qu'ils contribuent a plusieurs des propriétés physiqueatdeaun, tels que :

U la capacité calorifique, ou capacité a magasiner la chaleur.

U la conductivité thermique, ou capacité a conduire la chaleur.

U la conductivité électrique, ou capacité a conduire le courant électrique.

U la capacité a propager le son.
Defagon générale on peut dire que :
Les vibrations des ions sont essentielles dans la détermination des propriétés d'un solide qui ne sont
pas dominées par la contribution des électrons (chaleur spécifique, dilatation thermique des solides,
fusion).

Il .2.1. Modéle classique de vibrations

Etant donné que cet atome est relié aux autres par les forces électrostatiques qui agissent entre ew
les autres atomes du cristal se mettront eux aussi a vibrer, d'ou le nom de vibration cristalline; Il y
aura alorgpropagation d'une onde de déformation dans un solide. L'étude des différents modes de
propagation de ces ondes est un sujet complexe qui faite partie de la "physique de I'état solide".
L'origine de ces vibrations peut étre thermique (l'effet de la tempéjaou encore sous forme
d'excitation électromagnétique (rayonnement infrarouge par exer§pteu s | 6 ef f et de |
ou ddébune excitation ®lectromagn®tique, ils os
un noyau se déplace, @in résulte une modification du nuage électronique qui est due a un effet
do®cran (force de rappel de |l a part des aton
amplitudes doéoscillation sont fadirelmleé&sforceosont di t
proportionnelles aux déplacements (loi de HogR8).

Nous avons supposé que les atomes étaient au repos a leur position d'équilibre, cela ne peut pas étr
tout a fait correct; les atomes vibrent autours de leur position d'équilisfof@es interatomiques

jouent les mémes roles que les ressorts dans un systéme -"messeet”. Par conséquent, si on
déplace légérement un atome de sa position initiale et qu'on le relache, il se mettra a osciller, comme
un pendule. Nous étudieronste® des de vi bration ¥ (k) dOmun cr

parl e dbéonde pol ari s®e l ongitudinal ement Il or
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direction de propagation de | 6onde. Mai s
perpendiculairemnt ~ | a direction de propagation, | 00
Cas do6un atome par maille ®I ®mentaire (Cha’  ne
U Le cristal le plus simple est une chaine unidimensionnelle d'atomes identiques (un seul atome
par la maille élémeaire).
U Lachaine se compose d'un tres grand nombre d'atomes identiques de masses identiques m.
U Les atomes sont séparés par une distance "a" : distancatonggue entre les plus proches
Voisins.

a) Chaine linéaire monoatomique

On consid re donc une channe do6at oane sA dwWelqg,ui d

les positions des atomes sont donc données\g@én = 0, 1, ..., N1 ) . Coest l a cont
mini mise | 06®ner gi e pot e nattempératud > 0, te$ adomes paliest sea t o |
d®pl acer, au prix dbébune augmentation de | eur
mouvement des atomes. Consi d®rons dobéaboruw une
et u.+1 les déplaements dwniéme atome et de son vaispar rapport a leurs positiodsdé ® qui | i b
[28].

ressort de

constante, K masse, m

Position d’équilibre W—/\/\/\/\/—.—/\/\/\/\/’
|

|
|
Position hors équilibre \
i
1

| |
Xpp ! K

1
Xl

Figure (111 .9) Modéle monodimensionnel du systéme masssor{28].

La distance entre les deux est changéeudar () . En supposant guume | 6 ®n

forme de puits harmonique (ce qui est généralement le cas pour des déplacements tres petits), on pet

en d®duire une force de rappel, On appliquant
on aura:

Fu,
F=m 2 (111.9a)
F=Kuy1 U, +Ku, 1 u, =Kuy, 2u,+ U, 1 (111.9b)
La constante de raideur K, gui est |l a d®r i v®c
moi ns i mportante selon | a composition <c¢chimigqg

mouvement duiéme atome sera (en tenant compte des mouwsrderses deux voisins) :

Tu
U= KuUpeg 2U,+ Uy g (111.10)

m—_ﬁz
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Oume st la masse doulhll)atesnte. uned® gemsi odesahdescr t
(®quation de dO6Al embert). Tous | es atomes o0s

donc écrire des solutions de la forme

u, = Ag kna st (I.11)
Ou A est | damplitude d<@21—"|oﬁloersote,l ak |loen gweestuta e wWrd o
pul sation de | 6onde. Les valeurs de Kk per mise

Pourune chaine de longueur L = Na répétée de facon périodique, on doit awoir un, ce qui

donne;

2NA
n=T,n=0,il,8, (11.12)
Etantdonné la périodicité de la solution 1&1, il y a exactement N solutions distinctes possibles,

c 0 edire, autant de valeurs distinctesgegku e d 6 at o me s . Not er ahlbssi C
k devient une var.i ablf‘ae,+§:@arprteﬁwierwzenedeeBrilleuin).6i nt er v

On peut déterminer la valeur de:

K2 2cosk,a 1 K
S = =2sin zk,a — (1.13a)
m 2 m
La valeur maximale est
1
sin zkna =1 I.13b
Et
K
S =2 p (1.13c)

0

Premiére zone de Brillouin

Figure (11l .10) Courbe de dispersion du réseau linéaire avec un atome par maille élénj2@jaire
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a) Chaine linéaire diatomique

Considérons une chaine diatomique, de paramétre de réseau a, avec deux atomes de masse
respectives M1 et M2 (M1>M2). On suppose que chaque atome interagit avec ses proches voisins
avec la méme constante de rapgel on note u | e d®pmassecMl mevnd de
d®pl acement de | 6atome de masse M2. Onk seuppo:s
propage dans la chairlee parameétre de maillede la chaine passe ainsi a deux fois la distance entre
voisins.Les équations de mouvement paaug les atomes de la chaji28]:

Ml%z KVt +V,t  2ug(t) (1. 14a)
d?V,
My 7 = K Useg tHug t 2V, (t) (111.14b)
Les solutions sont de types
Ug t = u.gksa st et [t =V.eka ot (111.14c)
5°Mju= K.V 1+e k@  2Ku (111.144d)
5°Myu= Ku 1+ € 2KV (I.14€)
bO4*MIM, 2K Mj+M, 52= 2K? 1 coska (111.14f)

Comme il existe deux valeurs gk) pour chaque valeur de la relation de dispersion est die
deux branches distinctes avec une bande interdite en fréquence. La relation de dijsilersionne

deux branches. LOlune se nomme branche optiglt
nombre de ces branches vm@mésaht®gansradnmaide éémentaire. Qidar e
maille contient N atomes, alors le nombre de branches sera 3N, avec 3 branches acoustigBes et 3N
branches optiques.
0O Loexprneasveonle signe (1) traduit la relatic¢t
Au voisinage de 0, la vitesse de groupe est constante et égale a la vitesse du son.

U0 LOexpr es aveocdensigrie ¢+) traduit la relation de dispersion pour la branche optique.

522 2K 4 (11l . 14g)

¥ = M, M, -149
K a2q2

2 - -1

5= TR (111 14h)
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Ondes transverses optique
et acoustique dans un réseau linéaire
diatomique, montrant les déplacements
des particules dans les deux modes pour
la méme longueur d’onde. Mode acoustique

Figure (Il .11) Branches optique et acoustique pour une chaine linéaire diatoj28jue

b) Vibration s collectives et modes normaux

Les vibrations des divers atomes doun cristal
soO®carte de sa ipExexe des tonces dud g wisiths] rbpouwssant ceux dont il
sbapproche et attir anctagissenuadeurdourrstr leurd proshés®adising, gtn e
ainsi de suite de proche en proche. Les vibrations du cristal sont donc colleefiessintéressent

non pas chaque atome ind®pendamment des autr
r ®seau. En outre, el l es se propagent sous f
mouvement a ses Voisifa3].

Il .2.2. Chaleur spécifiquedes solides

La notion de temp®rature est dodébabord une not.
gue certains corps sont plus ou moins chauds,&@sé que leur température est plus ou moins

®l ev®e. Hi st or i gu e miéectetqye les rotioms @e tempérajunedetaide chxlduXoat s
été progressivement expliqguées de maniere satisfaisante au niveau microscopiquel. En fait, la
chal eur déun corps mat®riel séinterpr te comm
desmolé ul es (ou atomes) qui |l e composent . La ten
|l 6agitation mol ®cul aire [B0ldaat t emb®s atareechp®n

®qui val ente © son ®nergie! La chaleur est | 6a

I1.2.2.1. Quantification de I'énergie

Pour calculer | 6®nergie associ ® aux modes de
déscil |l ateurs harmonigues coupl ®s que constit
vi bration est donc qua mquifsép@®e deux niveaux apnseécutifs esn d

appelé phonon par analogie avec le photon qui désigne le quantié ® ner gi e | umi
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phonons sont des particules (bosons) indiscernables auxquelles il faut appliquer une statistique

guantique (la statistique de BeBe nst ei n) . La f onctwestdong@@&:occupa
1

fo = —— (111.15)
eksT 1
1.222. Conservation de | 6®nergi e

LO®nergie thermique &est | " ®ner gi e ° | " ®c hel l e

énergie cinétique ou énergie potentielle. Parce gu'il ya des forces entre les atomes et les molécules
dans une substance, le mouvement contre ces forcestpekier de I'énergie sous forme d'énergie
potentielle. La connaissance de | a temp®ratur
| e vol ume de cristal. R®ci proguement , | a cCo
temp®ratur @i eAresiuel @@mer e corps se retrouve
do®l ectrons et dans | 6®nergie dbéoscillation d
de la thermodynamique est donc essentiellement l'expression du principe daséavabon
d'énergie. Comme tel, il peut étre exprimé en posant que la variation de l'énergie interne d'un
systeme au cours d'une transformation quelconque, est égale a la quantité d'énergie que le systeme
recu de l'extérieur sous forme de chaldQrou de travaidW. Conformément au premier principe de

la thermodynamique nous avdaq]:

du=71Q+1W (1. 16a)

Si les djets sont indéformables donc on a

1W=0 (111.16b)

Et le systeme isolé donc

du=0 (111.16c)

La chaleur absorb®e par un corps, qguoi l soit
Cette énergi@d 6or i gi nhe microscopique, gue | 6on appel
cin®tique ou (et) potentielle dbéorigine macr

somme de ses énergies microscopique et macroscopique :
E=U+E-+E (111.16d)
On constate que certains corps absorbent plus

e mma g a s i giecalorifigbe®ar darcapacité thermique de ce corps, notée C. Pour une variation

de temperature T, | 6®nergie interne dbébun cor
relation :
YU= CYT ll.16e
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II.2.2.3. La capacité de la chaleur

La capacité thermique est une propriété qui est indicatif de la capacité d'un matériau a absorber de la
chaleur a partir de lI'environnement extérieur; elle représente la quantité d'énergie nécessaire pour
provoquer | 0®l ®vationodae semp@eatabser be@ane. q
par exemple a volume <constant Q |dE®le@wa tdi dounn ed
thermodynamiqueCappel ®e capacit® ther mique. La chal e
(hausse ou baispale température par conduction des hautes vers les basses températures. La
qguantité de chaleur d'un corps dégagée ou absorbée lors d'une variation de tenipEregtireliée

a la chaleur spécifique ¢ pg1l]:

YQ=mc¥YT (11.17)

Ou m est la masse du corps et ¢ la capacité thermique.

I ya vraiment deux facons dont cette propriété peut étre mesurée, selon les conditions
environnementales qui accompagnent le transfert de la chaleur. La premiére est la capacité de
chaleur tout en maintenant le volume de I'échantillon constant, latutp@@sla pression externe
constante, qui est désign€s. Il existe également d'autres mécanismes d'absorption d'énergie qui
peut ajouter a la capacité totale de la chaleur d'un solide. Dans la plupart des cas, cependant, ceux

sont mineures par rappoé I'amplitude de la contribution de vibration. Il est une contribution

®l ectronique, ou |l es ®lectrons absorbent | ' ®n
th®orie cin®tique de | a chaleur: L aatoroels dahselau r e
mati re. La variation totale de | 6®nergie int
du= n dT + v dv (1.18a)

r W g
dH= ™ dT + ik dP (11.18b)

Tl p P 5

On distingue en général la capacité calorifique a volume constast @ capacité calorifique a
pression constante,C
0O La capacit® thermique “~ volume constant d 6
énergie interndJ, i.e. son énergie totale lorsque le corps est macroscopiquement au repos et

sSoumis a aucune action extérieure

C\,:E (11.19a)

LR
0O La capacit® thermique ~ pression constante
CP:E (111.19b)

r
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La thermodynamique classique, qui permet de traiteles matériaux massifs a la température
ambiant e, ndbest pas capable [@% d®O6®PCchell e pnan
Dans un modele classique la chaleur spécifique d'un solide est une constante, I'expérience montre
cependant qu'elle décroit a basse temperature. Ce comporteenpatinétre compris que si l'on
introduit la quantification des bfations se propageant dans un solide. Ce probléme est trés proche
de celui de la quantification des niveaux d'énergie et des amplitudes de vibration d'un oscillateur

har moni que. La m®canique statistique cti@essi qu
d®crite empiriquement, ~ partir du th®or me d
chal eur sp®cifique vers |l es basses temp®ratur

montr® Einstein, d a nsmplé, éés ¢ alors qaedes Wéesquahtiqlies ent r
étaient a leurs tout premiers développements. Il faut cependant une théorie plus précise, développée
par Debye en 1912, pour prédire correctement le comportement a basse température de la chaleu
spécifgue des solides.

AT >0, le mouvement des atomes est le résultant des différents modes de vibration qui sont excités,
correspondant ° des longueurs dbéonde et fr ®qu
a basse température, ces ondes spawent indépendamment les unes des autres. La chaleur se
transmet de proche en proche dans la direction du gradient de température par propagation des
vibrations du résealB1]. On peut associer cette propagation a un transfert de phonons par paquets
d'énergie se déplacant a travers le matériau. Chaque atome du réseau cristallin est un oscillateur
har moni que dont |l es vibrations peuvent °tre

transportant de | 6®nergi e.
a) Le modele de Dulong et Petit

Dulong et Petit ont considéré chaque atome comme un oscillateur isolé auquel on appliquait le
principe de | 6 ®q uUnpsalidet esttconppose dlatomeks ar@mgésreg ureréseau
cristallin. La chaleur Q emmagasinée dans un réseau cristallin corresiéndrgie d'agitation des
atomes du r®seau autour de |l eur position d' ®q

de translation, 3 de rotation). Pour chaque atome, a chaque degré de liberté corrg3pthples

(ou ks est la constante dBoltzmann;, donc, | 6®nergie interne doi
s 0 ®Rg:it

kgT
U= 6N - = 3NkgT (111.20a)

D6o%% |l a chaleur sp®cifique
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;Y]
G = — = 3Nkg (111.20D)

Ay
Cette l oi , doéorigine empirique, est assez %
completement fausse a trés basse température 6 e st ce qui a amen® Ein

modeéle classique.

b) Le mod | e dO6Einstein

En 1907, Einstein a proposé un modele du solide capable d'expliquer le comportement de la capacité
calorifique aux basses températures ou les données expérimentales montraient un désaccord
important avec la loi empiriqgue de Dulong et Petit. Dans le modéle d'Einstein le solide est considéré

comme une collection d'oscillateurs indépendants (ce qui revient a négligetetestions entre

particules !) ayant tous la méme pulsation naturelle et dont I'énergie est quantifi€e. Dans un solide,

|l es interactions entre particules ne sont | am:
réside dans sa tres grandmpil i ci t ® mai s, de fa-on plus pr ®c
doéun solide ° celle déun syst me de particul

approximation de champ moyg8].

'-"

wn

=
e

el

E
‘\

w
~,

P
(3]
€ A

C..en cal mol™! K™}
\

—

o]
’l
’,

0 0l 02 03 04 05 06 07 08 09 10
76,

0

Figure (Il .12) Vibrations de réseau : capacité therna{R9].

LOhypoth se de d®part est l a suivante : |l es
completement indépendants de ceux de ses voisins et les mouvementx, sgl@t z sont
indépendants les uns des autres. Chaque atome se comporte coosoidlateur harmonique a trois
dimensions. Le solide est ainsi constituéNdescillateurs a une dimension (ou & atomes), que

| 6on suppose °Commé oudat dmet sgews®carte peu,
moyenU(X) au voisinage ex = 0, ce point correspondant a un minimum du champ moyen, de sorte
que:
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2 3

X X
Ux =Ux + U®0 .x+ U®D .?+ U= .€+ E (1n.21a)

Dans | 0approximation de | Ovegue leplteimiarteeme nonfubh r mo ni
T« § [ YR

Y ® 5 o QY = 5 (11.21b)

A cette approximation, chaque atome ou ion du réseau constitue un oscillateur harmdridigie a

dimensions, puisque sonéém gi e sO6®crit, m ®t ant sa masse.
P? K 1 K
- _ +—r2= "~ 124+ p2+ n2 +— 24 y24 2 _
E o Ug 2r om px+ Py + Pz Ug 5 X+ y“+ z (nr.22)

En conséquence, ils vibrent tous a la méme fréquence indépendamment les uns des autres. Cett

fréquence sera notée :

K
Se= — (111.234)
La loi de variation derg en fonction de/ sera supposée telle que :
de_ N
Y-y I.23b

Considérons a une dimension N oscillateurs de méme fréquentca censité d'états d'Einstein est

)
DS =N<¢&¢>0 =——— (n.24)
ekeT 1
La capacité calorifique de ces oscillateurs est :
)
U=3Nn)d 25 = —— (111.25)
eksT 1
25
i 3Nk 2 il .26
C:V_ ﬁ\/_ B kBT 25 2 ( . a)
ekeT 1
Abasse temp®rature, | a capacit® thermique s0®:
obg 2 2%k
G, = 3Nkg ——= eksT (111.26b)
kgT
L6i mportance du mod | e dOoEinstein est consid®

décroissance de la chaleur spécifique des solides vers les basses températures, inexplicable dans |
cadre des consi d®r at i on s origire asastique. UE@ sutre, & cdurbeu n
représentanC, en fonction de la température est semblable a celle de la figure donnée a titre

déoexemple (pour | dargent), gui donne | 6allure
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corps la températurd 6 Ei n s,toa reproddit approximativement la variation de sa chaleur
spécifigue avec la température.

c) Le modele de Debye
En 1912, Debye a proposé une ameélioration du modele d'Einstein qui tient compte du fait que les
atomes ne sont pas indépendantscbacun est influencé par le mouvement des autres. En revanche,
les modes normaux sont indépendants a I'approximation harmonique. Dans le modéle de Debye on
considere le solide comme une collection d'oscillateurs indépendants dont les pulsations
caractérisques sont celles des modes normaux. Le nombre d'oscillateurs étant tres grand ces
pulsations sont trés nombreuses et remplissent pratiquement un continuum. Pour prendre en compte
le couplage, Debye a proposeé en 1921 de modéliser le cristdlgtames eliés a leurs plus proches
voisins par des ressorts identiques de raidewet de longueur au repos, est la distance
interatomique. Pour calculer la chaleur spécifique a volume constant cherche tout d'abord la
densité de modes(Dwqui correspondiu nombre de modes (d'états) qu'il y a entet w+dw. Dit
autrement, il s'agit de compter le nombre de valeurs diiérentes que I'on a pour des valeurs de
w comprises entrewet w+dw. Dans ce modéle, la relation de dispersiofk) est supposée
linéarer =vQouvcorrespond ©~ |l a vitesse du son dans |

milieux continus. La relation donnant la densité de modes (1&.7) devien{28prs
DJ -sz— v 52 .27
T 2A20 T 2p2y8 (I.27)

Ensuite on cherche I'énergie thermiduidu systeme définit par :

U= 25f5 DJ dd (111.28)
Et
kp®
Pour évaler l'intégralel{l28), il est pratique de définir une fréquence de Debye par
\I)D: kD.C (”|30)

Et unetempérature de Debye par

1

5.0 V.0 6A®N 3
Jp= =1

ks Ko V

(11l.31)

Ou ko est une mesure de l'inverse de la distance entre partioglese mesurglu maximum de la
fréquence des phonons, @ une mesure de la températuredmssus de laquelle tous les modes

commencent a étre excités, et-dassous de laquelle certains modes commencent a geler.
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supposant que la vitesse des phonons est indépendant polarisation, et tenant compte des 3
types de polarisation (2 transversales et 1 longitudinale) on obtient

oy 23
U=3 25f5 DS dd=3 2352 =3 dd (1.32a)
0 2NV T
e 1
Vv 3D 53
2NEVE ot 1
On pose
29 29
X= m_ et Xp = K_II?ZI?D (|||32C)
306 o b3 o 3kg’T* o 3
U= s ISR P peIYe o 1 (1if.32d)
eksT 1 0
T 3 XD X3
U= 9NkgT — A (111.32€)
D o
La capacité calorifique en est tirée en dérivant U par rapporta T
U T 3 X0 x4eX
G/ = —= = 9Nkg dx (1. 32f)

oy o o € 12
Lébapproximation de Debye avecrtesdonndes expérin@stalds.t at s

CVI

Figure (111 .13) Vibrations de réseau : capacité thermique.

II.2.2.4. Contribution des phononsa la chaleur spécifiqueet la conductivité

thermique

Avec la miniaturisation des composants, et a I'échelle du nanometre, I'élasticité, I'extensibilité, la
température de Debye, et la capacité thermique spécifique du solide ne sont plus constante, elles se

changent avec la variation de la taill82]. Pour des échantillons nanométriques, lorsque les

di mensions caract®ristiqgues avoisinent ou de
des phonons, de profondes perturbations du tr
standardadapt ® a | 6 ®c h[8].l e macroscopique
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Dans | a th®orie des vibrations du r ®seau, | 0 e:
quadratiques par rapport au déplacement relatif des atomes. Ceci constitue la théorie harmonique,
dont les pmcipales conséquences sont les suivaa@ls:

i ndy a pas de dilatation ther mique.

| es constantes do®l asticit® adiabatiqgue:
les constantes élastiques sont indépendantes de la pression et de la temperature.

(I e B e B o

la capacité calorifjue devient constante aux températures élevées.

U deux ondes ®l astiques nointeragissent p.

change pas de forme au cours du temps.
Mai s, nous avons mentionne | e fait deswbratiohsor s g
augment e. A partir dbébune certaine temperature
les forces de rappel seront, en général-limgraires en fonction des déplacementsaut alors
prendre en compte des interactions anharmesgentre atomes. Lorsque ces interactions sont
petites, on peut considérer que les modes restent proches des phonons que nous avons déja décrit
Cependant, les phonons ne sont plus indépendants les uns des autres, et il y a des collisions entr
phonons ifiteractions phonep honon) , qui ont pour effet de dG¢
t caractéristiqu¢34].
a) Contribution a la chaleur spécifique

Un mat ®r i au gagne ou perd de | a chaleur en ga
de phona requis pour augmenter la température du matériau de 1 degré est exprimé par la capacité
thermique ou la chaleur spécifique. Ces derniéres sont moins influencées par les défauts du matériau

(densité de dislocation, taille des grains ou proportion dexéeumais dépendent fortement de la

vi bration interatomique. La capacit® calorifi
volumique par latempératyre 6 pr s |l a rel ation (1| lac&&ité)des de
phonons

3kg’Te o™ 3
h = 552,23 . de (11.33)
CetteloienTpour |l a chaleur sp®cifique a basse tem
pour des ®chantillons de basse dimensionnalit

devient du m°me ordre de grandeietr[35]gudune di me.
b) Contribution a La conductivité thermique

La conductivit® thermiqgue &est une mesure de
l orsquéil est soumis ° une diff®rence de t el

matériau qui neonduit pas du tout la chaleur. Dans les solides, la conductivité thermique des solides
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est due tant aux électrons et aux phonons (par analogie avec les photons correspondant aux onde
élastiques de vibration des ions). Les matériaux a faible condut¢higitdique sont appelés isolants
(thermique)

1
kph = §CphVth (”|34)

Ou G est la chaleur spécifiquéy, désigne le libre parcours moyen élastique gtlav vitesse des
phonons.

Ce le libre parcours moyen dans les structures nanométriques va dépendre des dimensions de
| 6®chantill on, et av donc influer sur llm cor
transport des phonons va dépendre de la géométrie des échantillons et rendre caduque cette notion d
conductivité thermique intrinséque u matériau, il sera préférable de parler de condi&8hnce

[l . La méthode de Monte Carlo

La nature de ce processus est utile |l orsqudo
variables, en particulier les systémes complexes impliquant des variables interdépendantes qui sont
tres difficiles a résoudre analytiquement.

Les méthodes numépies, basés sur la technique de Monte Carlo (MC) pour la modélisation
statistique[36] des trajectoires des électrons et le calcul de la perte d'énergie, ont été largement
développés et ont devenu les méthodes les plus reconnus dans ce domaine. La simulation de ce
processus est un outil cl ® p o u electtohnmatete iobtenus.at i o
L'"objectif de | a simulation par o rnehiiere aest dau r d
prédiction de profil de la profondeur de pénétration. La précision des profils de la profondeur de
pénétration dépendent fortemelat la connaissance des processus physiques ainsi que de la précision
des parametres du procedé. Pour réaliser un modele informatique qui puisse simuler le processus de
Il 6i nt er a c-matiemenc'esé-tlire detsimolar les trajectoires des électronssda matiere, |l

est nécessaire de bien connaitre les phénoménes physiques mis en jeu. Certains électrons sor
diffusés de maniere élastique, c'astire en conservant leur énergie cinétique ; se sont les électrons
dits "rétrodiffusés” (baciscattered elctrons). Au cours du choc, certains électrons primaires cedent
une partie de leur énergie cinétique aux atomes, provoquant l'ionisation de l'atome par éjection d'un
électron dit "secondaire". L'énergie des électrons secondaires étant faible (typiquesigneg
dizaines d'eV), seuls les électrons venant des couches superficielles ressortent de la matiére. L'atome
ainsi ionisé se désexcite ; un électron d'une couche supérieure descend occuper la place laissée vide

ce qui provoque soit I'émission d'un pttX (émission secondaire), soit d'un électron Auger. Les
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interactions electromat i r e sont | i ®es au transfert do®n

matierg35] :

0 pour une particule massive, par Ibaorppoaout e d
l anni hil ation.

0O Pour | es photons, par |l a diffusion ou | 6ab:
0 Pour la mati r e, par | 6absorption doé®nerg
atomes.

Les méthodes de Monte Carlo ont été utilisées pour modéliser ces intexaetpris les ordinateurs
personnels sont devenus disponibles pour le grand public. Les lois régissant les interactions
élémentaires des électrons et des photons avec la matiére sont bien connues. Cependant il est difficile
do®valuer | es dr ®sarmlkdrad s d @ibrutnergarcan ons sucCces s
catégories de méthode :

Les méthodes déterministes et les méthodes Statistiques. Les trajectoires des particules sont simulée
individuell ement ~ partir dionseffeacess®r i e de nomb)
Pour simuler les interactions électremstiere, il est nécessaire de posséder un modele de diffusion
constitu® principal ement doun ensemble de se
distributions de probabilité des variab aléatoires représentant une trajectoire (§paragraphe : la
section efficace de | 06inf8dgraction et | e |ibre
Une des premiéres analyses des interactions electatiere utilisant la méthode de Monte Carlo a

eté par M. Green B7]. Depuis lors, les algorithmes ont été constamment améliorés par plusieurs
auteurs[38,39,40,41,42,43] La méthode de Monte Carlo permet de simuler tout phénomene
pouvant étre modélisé par des probabilités d'événements. Cette méthode consiste a déterminer Iz

probabilité d'un événement a l'aide de nombres aléatoires.

Simulation

Théorie Expérimentale

Figure (Il.L19Vue sch®matique de |l a relation entre | a tht
[44].
Aujourd'hui, Dans le monde et avec la gramiévalence (!!!)de nouveaux langages et outils de

programmation, la croissance rapide de la puissance de calcul et la disponibilité du matériel de plus
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en plus avancé et puissant, le besoin aux solutions de calcul complexe tels que la simulation Monte
Cailo est en croissance de facon exponentielle. L'utilisation de la méthode Monte Carlo, simulations
et applications, se trouve dans des domaines d'application tres vaste tels que la physique nucléaire, [
fiabilité, des réseaux, de la finance, ingénieri@nétie, analyse des risques, I'étude du transfert de
chaleur, analyse dynamique moléculaire, sciences de [I'environnement, la chimie, les

télécommunications, l'ingénierie, des jeux et ainsi de suite.

ln.1. Génération de nombre aléatoire
Pour effectuer les siatations, il faut générer des nombres aléatoires uniformédigtnibues entre 0
et 1. Un générateur de nombres aléatoires est un dispositif capable de produire une séquence de
nombres dont on ne peut pas «facilement» tirer des propriétés déterminiséesnde ce que cette

séquence puisse étre appelée: suite de nombres alégtdjres
n.1.1. Générateurs pseudealéatoires

Xi+1 = aX + ¢ modm (11.35)

La plupart des algorithmes pseudi@atoires essaient de produire des sorties qui sont uniformément
distribuées. Une lasse tres répandue de générateurs utilise une congruence linéaire. D'autres
s'inspirent de la suite de Fibonacci en additionnant deux valeurs précédentes ou font appel a des
registres a décalage dans lesquels le résultat précédent est injecté aprésnsfoemation
intermédiaire. Certains générateurs psealdatoires sont ditsryptographiquesquand certaines
contraintes sont satisfaites. Citons entre autres Fortuna, Yarrowou Blum et Bluni36/a4th La

plupart des méthodes Monte Carlo utilisent déségateurs de nombre pseudo aléatoires. La

séquence des nombres aléatoires générée est toujours la mémesinide aléatoire est imposé.

ln .2. La marche aléatoire
Plusieurs processus physiques tel que le mouvement Brownien, le transport des @ldcakans un
solide, et les erreurs achever dans un ordinateur sont modelées comme une marche aléatoire
Plusieurs processus physiques tel que le mouvement Brownien, le transport des électrons a travers ur
solide, et les erreurs achever dans un ordinaeotr modelés comme une marche aléatoire. Dans ce
model , plusieurs marches sont prises avec | 6i
celle qui pr ®c de. On part de | 6origine et on
les directios x et y comme sufg4]:
Yxi, Y1, Y%, %, .8, Yxn, Yyn l1l.36a

Ou il y a un total de N marches. La distance du point de départ R est relier a ces marches par :
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R2= ¥Yx;+ Yo+...+¥xy 2+ Yy, + Yy, + 8 + Yy 2 (111.36b)
Maintenant tandis que cette derni re relation
prise, S i ell e est marche al ®at oi r eenhrderesouc 6 e s

bien a droite ou a gauche. Ainsi pour la moyenne, pour un grand nombre de marches, la majorité des

termes mixtes dans | 6®quation vont sdédannul ®s
R2 Yx 2+ Y, 2+ E+ Yxy 2+ Yy, 2+ Yy, 2+ E+ Yy, 2 (111.36¢)
R2 VN &v20 (111.36d)
R WINIrme (I111.36€)

Ou rimc est la racine carrée de la moyenne carrée de la grandeur de marche ou, la racine moyenne
carrée de la grandeur de marche.

Not ®, quodéon obtient | es m°mes r ®s ullaraldtienbipno ur
gue la distance totale marchée soitn/Ndans la moyenne, la distance de départ est

seulemen?INr . .

1 .3. Exemple doapplicationirde | a m®t hode de
Soit M(x,y) avec 0 s<x< 1 et 0 <y < 1. On tire aléatoirement les valeursxdety. M appartient au

disque de centre (0,0) de rayon 1 si

WS+ ws 1 ‘@B7w

La probabilité que M appartienne au disque est :

En faisant le rapport du nombre de points dans leudissy nombre de tirages, on obtient une
approximation du nombre si le nombre de tirage est grand.

Calcul de la valeur de nombrg

Nous consid®rons un rectangle (ou un carr ®e)
La surface de cercle=A)¢ = pt lasurface of the square = 2 x 2 = 4. On a la valeur approximative

de pst:

_(lasuracedecercle) A.(1)? A .37b
~ " (lasuracedecarré) 2.2 4 (Il1.37b)

Une simulation MonteCarlo simple pour approximer la valeur dgmplique la sélection aléatoire
de n points (xy) a la place de l'unité de (carrée) et la détermination du rappart/ n, ou m est le
nombre de points satisfait

X2+ vy2 18 (lll.37¢)
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| 0 1

Figure (11l .15) simulation Monte Carlo simple pour approximer la valeup de

Dans une simulation typique de taille de I'échantillon n = 1000 il y avait 787 points satisfaisant

2+ 1 (111.37d)
Montré dans la figurdll .15) et gace a ces données, on peut obtenir
—4787 = 0.787d = 4. 0787 = 3.148 .37
M= 1000~ % onc A=4. 0. = 3. (1.37e)
IV.La m®t hode de Monte Carl-matigm@our | 6i nteracti on

Plusieurs modeéles de simulation Monté Carlo sont alors proposées et utilisés pour simuler
I 6i nt elecaommatievenbasées sur differente approches de traitement des diffusions (élastiques
et inélastiques) des électromsa di ssi pation d' ®nergie d'un fai
est le premier parametre responsable de la génération dassigfilises pour la caractérisation de
'échantillon étudie. Les descriptions seampiriques du profil de dissipation d'énergie
communément utilisées, mais il y a des limitations dans le cas de conditions expérimentales
particulieres telles que les échiions multicouches ou une variation de l'angle d'incidence du
faisceau rendent nécessaires l'évaluation des parametres d'interaction -fastes par des
méthodes telles que la simulation Mo&arlo [45]. En utilisant un modeles de simulation basé sur

la méthode de Monte Carlo et la dynamique moléculdidd, nous simulons des interactions
do®l ectrons avec des nanostructures de GaN,

systéemes irradiés.

V.1. La profondeur de pénétration, volume de génération et distribution de charges

géneérées
IV.1.1.La profondeur de pénétration

Par définition la trajectoire d'un électron dans un milieu donné peut étre trés sinueuse, puisque les

électrons peuvent subir des déviations de 180° dans le cas de la rétrodiffusion. En conséquence, la
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profondeur maximale atteinte par un électron dandrétibn incidente initiale est inférieure a la
longueur de sa trajectoire. Il existe plusieurs modéles permettant de décrire le trajet des électrons
dans | e mat®riau jusqudo”™ | a perte totale de |
les inkeractions de type élastiques et inélastiques. En 1961, Archard proposa un modele basé sur la
th®ori e de perte dpi@ee¢er diae tche®®oBeehaeclxTHA) i s
(1960)[47]. Wittry et Kyser[48], ont propo® dans une étude slémission X dans le cuivre une
expression de la profondeur de pénétratitar. la suite, Everhart et Hoff ont proposé une expression
de profondeur de pénétration obtenue a partir d'une étude de la génération des pairegréiectron
dans le silicium[49]. En 1972, Kanaya et Okayama démontrerent les Limitations du modéle
d6éArchard en pr o p-enspaiqueé quilaeait un domaink dé alidie assez large (10
1000 KeV) et gui pouvait °tre affin® afin
I 6i nt er a cmatiérefb0].®és doomes les plus courantes dans la littérature sont (avec E, est
exprimée en keV)

a) Modéle de WittryKayser

Re tm = 256mE,"’ (111.38a)

b) Mod | e doEverhart et Hoff
Re tm = 0398 mEL/ (111.38b)

¢) Modéle de Kanaya et Okayama

R, {m = 0276.AmZ0889E,""

Avec A le poids atomique en g /mol.

(111.38¢)

Comme il est énonceé -diessus, le but de la méthode de MoG&lo est de simuler plusieurs
trajectoires afin de rédu les fluctuations statistiques et I'effet des nombres aléatoires provenant de
chacune des trajectoires. Il est ensuite possible d'analyser les trajectoires d'électrons pour en retirer
les informations pertinenteka profondeur de pénétration augmenteav | 6 ®ner gi e et

le poids atomique. (Résultats, interprétation) coincidence avec la littéf2tapees les simulations

de MonteCarlo, un électron peut subir de nombreuses diffusions élastiques/inélastique avant de
ressortir sous forme rétrflisée et les informations apportées par I'électron rétrodiffusé peuvent

provenir de toute une zone de profonddigure (111.16)) [13].
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Si —a— Kanaya et Okayama
—e— Everhart ¢t Hoff
R —+— Wittry et Kyser
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Fig.III. 4. Profondzur de péngtration en fonction de Ey pour le GaAs.,

Electron Beam Energy. E_ (keV}

Figure (111 .16) Profondeur de pénétration R. dans divers ssnducteurs en fonction de I'énergie du
faisceau d'électronsyEalculé a partir des modéles Kand@ykayarna et Everhatioff, b) Profondeur de
pénétration en fonction de Bour le GaA413].

IV.1.2.Le volumede génération

G®n®r al ement , deux mani res permettent doesti
volume de dissipation doé®nergie du faisceau
empirique[49,50], soit de maniére statistique enligéint les simulations Mor€arlo[51,18] ; cette

derniere se révele étre plus précise et a été adoptée. Pour avoir une idée sur la fagcon dont la
dispersion prend part a un certain solide, la simulation de Monte Carlo peuvent étre performer.
Comme son nom ' i ndi que, cobest une m®t hode statist.i
calculer les trajectoires des électrons. Cependant, la probabilité de diffusion est prise en compte dans
les programmes de calcul come un parametre tres importants telstepsda, le nombre atomique,
'épaisseur et la densité du matériau. La pénétration des électrons primaires dans la matiere
sdbaccompagne dbébun ®l argissement du faisceau e
poire dolli%).ea rone et eantaille ( f i

volume affecté est appelé familiene n t
sont commandés par les deux interactions élastiques et inélastiques. Les dimensions de cette poire
(Figure 2) d®pendent de | 6angle dbo®chdeniclkl
| 6®nergie du faisceau ainsi gue du nombre atc

forme de | a poire tend ° sobéallonger dans | a d
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Figure (11l .18) La poire de génération de 50 électrons pénétrants dangskah 4sAs/GaAs pour : k= 10,
15, 20 et 25 keVY13].

IV .1.3.Distribution des porteurs généres et le taux d'injection

La mod®lisation de | 6intensit® de <cathodolun
nécessite de connaitre la concentration de porteurs minoritaires créés lors du bombardement de
| 6®chant il |l on par Lélectroh iacident esita (en perdantcune partiei dg soa .
énergie) un électron de la cible. Généralement les électrons excités sont ceux des couches externe
des atomes de | a cible qui sont faiblement |
du parcours des d@gons primaires dans le volume d'interactiom t ot al it ® de | 6 ®n
incident a été utilisée dans les collisions successives pour créer des paires-gtactidans ce cas,

le nombre de chargegrc r ®®e s | or s d 6 uéeming ooining é&ant ¢e nappers entred o n
| 6®nergie perdue entmDEedeb&®uoelt §i siddsoBuUusaESB
paire électroftrou) Ee, .

En effet, dans |l a techniqgue doéanal jatmle ddBrBs | e
important (Causé par la distribution radiale des électrons Auger émises par les électrons
rétrodiffusés), nécessitant des outils théoriques rigoureux décrivant le phénoméne de transport des

électrond9].
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Pour | 6i nj e c tdited' faible "llorsgue je @ambreé de paireslectirdrou créées dans

le semiconducteur est inférieur & la densité de porteurs majoritaires a I'équilibre. La durée de vie
d'une paire électretrou est alors déterminée par celle des porteurs minoritdidass le cas
contraire, l'injection est dite " forte " et il faut alors tenir compte, dans l'expression de la
recombinaison, des deux types de porteurs. Le taux d'injection est donc un paramétre déterminant
dans linterprétation des résultats obtenus BICEou en cathodoluminescence. Il s'exprime, dans le

cas d'une génération homogene, par la relg§®pn

V.2 La cathodoluminescence
La cathodoluminescend€L) dans un microscope électronique a balayage (MEB) est une technique
de caractérisation non destructive qui utilise I'émission de photons d'un échantillon (solide organique,
isolant ou semiconducteur) soumis au bombardement d'un faisceau électroniquperBlt
l'observation de défauts présents dans les matériaux et composants de l'optoélectronique. Plus qu'un
simple technique d'observation, c'est un outil analytique tres utile pour la compréhension des effets
de ces défauts sur les propriétés électriqgtekiminescentes du matérid@our cela, la méthode
Monte Carlo est trés utile pour comprendre le phénoméne de CL et pour reproduire un spectre de CL
de fa-on pr®cise. Son wutilisation -paateumeds d o

différentesbandes de luminescence. Cette méthode consiste a calculer une valeur numeérique en

utilisant des proc®d®s al ®at oires, et dans

do®l ectrons do®nergie de | 6ordre cede diflasion a v e «
(trajectoire des ®lectrons donn®e par | d6expre
photons ®mis apr s chaque collision. Ce nombr
recombinaisonnon radiative.L.a somme su | 6 ensembl e des trajectoli
i ncident s, des photons g®n®r ®s par | 6ensembl
spectre de CL en allouant des nombres de phot

simulatbn de spectres de CL obtenus pour plusieuks dévrait pouvoir fournir une information
physiqué) [52].
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Intensité CL(u.a)

Figure (I .19 Si gn all

(0]

x=0(GaAs

x=0.2

—x=03
= x=04

0 1 1 1 1
0 10 20 30 a0

Energie d'accéleration E (keV)

Intensite CL(u.a)

cathodol uminescence en
valeurs de la fraction molaire[£3].
Ryo (M)
04 08B 13 20 27 36 45 55
. GaN
., emissions
/"'_-"4‘-..
/ T
<N -
f R, 5 1015 20 25 30 35
. A .
oy el e T T e s m s s m e
L_"‘-___‘__
.y

f\@an, Astpouodifférene | 6 ®n

Figure (11l .20) Profils simulées et mesurées de signal de cathodoluminescence @&2kaN

Comme cela est illustré

sur lagure (111.20), pour une

tensik=hkVv,de8acc ®

profondeursmaximales de pénétration d'électrons pour le GaN et AIN sont 250 et 350 nm,

respectivement. Par conséquent, I'épaisseua @égion activedoit étre> 350 nm, afin de couvrir

toute la profondeur de pénétration des électrons, et donc de maximiser I'éohésplmoton$52].

Intensité CL(u.a)

7 e = QDs
i ol l‘\'-k * AlGaM
\ MC fits
- ."}
i y N |

8 1JD '1l2 1I4 1.6 'IIB
Energie d'accélération E (keV)

20

Figure (Ill .21) Rendements de cathodoluminescence (échelle linéaire) du GaN QDs (carrés noirs), les
couches de AlGaN (gris) et des courbes fité par la méthode de Monte Carlo (lignes droites) pour

e0p=56.5AIGaN[53].

101



Pour 4 keWdodo®®ke®gati on, l es intensit®s de | L
sont comparables, mais pour une énergie de 5 keV, la luminescence de QD devient dominante parce
que les électrons pénétrent plus profondément dans la structure. Le rendementqde &3t le

rapport de l'intensité CL a la puissance d'excitation, a été trouvé pour un maximud électfons

keV (figurelll .21) [53].

IV.2.1.Dépendance en température de la cathodoluminescence

La luminescence est dépendante de la température comme toutes les autres propriétés électronique
et optiques des sernonducteurs. En général, il existe deux modeéles: le modeéle thermique et le
modéele non thermiquig4]. Dans le modéle thermiquyB5], I&rergie du photon ou électron incident

est transformée directement en chaleur. Le modéle non thermique consiilére grande densité

de plasma @lectron trou a été formée, et a cause de cette densité lesce@nhicteurs covalents,
deviennent instableg56]. L'intensité de cathodoluminescence,. Ipeut étre affectée par la

température T de I'échantillgh7] qui fait varier k. suivant la relation

1 Bgap T
o 5 e = (111.393)
Avec
Egap T = Egap T= 0 T+ g (- 390)
40+ = expérience
236 modéle a T+AT(K) -
ap| - modéle a T=300(K)
28_
241
20_

Intensité CL(u.a)

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45
Energie d'accelération(ke\v/)

Figure (Ill .22) Signal de la cathodoluminescengg dn fonctiondé 6 ®ner gi e @&b6acc ®l ®r
(Comparaison des r®sultats obtefpe)s par si mul

La chaleur induite par le faisceau d'électrons a montré une dépendance linéaire entre I'élévation de la
température (T) sous le bombardemeétedtronset e s ni v e a u Poudl'éta tymquetdgh t i o n

= 10° A, Eo = 40KeV et ¢ le rayon du faisceau égal a 0,1 m, I'élévation de la température (T) est
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d'environ 20 K. L'objectif de la comparais¢figure (111.23)) entre les résultats théoriques et les
données expérimentales n'est pas seulement d'enquéterlauwdédité des études théoriques, mais

aussi d'estimer certains paramétres quantitatifs des porteurs excédentaires et des centre de

recombinaiso59].

o = ]
! el ™ B
[ L
= -
s 0§ L .
E o
S o4 ﬂ‘
°g
02
[all |
n] = &0 [=] =0 {fnn] 120

Temparatura(k)

Figure (111 .23) Signal de la cathodoluminescencg dn fonction de la témperatui@0].
La variation de l'intensité CL, qui dépend des conditions d'injectigreg), est importante si la
température est inférieure a 200kg@re (111.23)) et surtout easse température. Dans la plage de
température, la température de moritdedoit ne pas étre négligé. Le but de la comparaison entre
les résultats théoriques et les données expérimentales est non seulement d'étudier la validité des
etudes théoriques maagissi d'estimer certains paramétres quantitatifs des excédents de porteurs et

du centre de recombinaison.

V.3 Synth se sur |l es effets secondaires du f
temperature pendant le bombardement)
Les mécanismes de perte d'énergie des électrons qui ont lieu dans la région de diffusion peuvent
produire un ®chauffement | ocal de | 6®chant il
produit en particulier sur les sewwnducteurs et des isol®, métaux, avec une conductivité

thermique élevée, subissent rarement effet de chayBdgieca dans le cas des échantillons massifs,

mais dans | es nanostructures ce nobest pas | e
danslesnanostcut ur es i ndi spensabl e, car doébun cot® | a
sbav rent cCo%t euses, difficiles, voire m° me
| 6®chauffement doébun ®chantillon bosusbhard® par

Etant donné que les faisceaux d'électrons utilisés dans les SEM sont finement concentrés, I'énergie
est concentrée sur une trés petite zone. Si I'échantillon est incapable de mener loin cette chaleur

supplémentaire, il peut localement fondre, bauiliu cuire (dans le cas des échantillons
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biologiques). Lorsque électrons incidents pénétrent dans un matériau a I'énergie utilisée pour le
SEM, leurs interactions avec les électrons atomiques dans le matériau provoquent I'excitation et
lionisation des atme s de | a <ci bl e, |l a conversion doune
énergie thermiqufg2]. D6 ap r e al[63) awcoursides interactions électr@thantillon (les

collisions inélastiques) une partie importante de I'énergie de faiscéleatibns reconvertira en

chaleur ° | '"int®rieur de | '"'"®chantillon, a tra
|l a chal eur produite dans | e volume d'interac

faisceau, et avec une déissante de la conductivité thermique.

IV.31Quel ques mod | es existent concernent | 0:
pendant | 6irradiation ®l ectronique
Des mod Il es relatifs 7 | bargeedtmt ®ohantillaorn

radiations doéun faisceau do®l ectron ont ®t ® p
R.Castaing, présenta I€" inicroanalyseur X par sonde électronique appelée ensuite microsonde de
Castaing. Il permet d'effectuer I'analyse du sgedér rayons X généré dans une cible par un faisceau
d'électrons finement focalisé.

Castaing[64], acalculd 6 augment at i on @F ddwempma ta®@ruiraeu | masad i

fai sceau do®l ectrons de pui ssance W est
yr= w11 (111.40a)

2hnJC 1 R
Avec
W = Ej.lg (111.40b)
Avec J le coefficient de conversion (4,18 J%al C la conductivit® thernm
'K'cm), Rl a di mension de | 6 ®c h adefaizdné interagiésanmdvec &t r
faisceau do®l ectrons (cm). Comme R est typi g

micrometre, le terme (1/R) peut étre négligé. On obtient, dans le syist@mmational :

=W l11.40
= 2n.dCr (1t 40c)
Ou bien
. Y
- |.40d
2A.k.r (1l )

Aveck la conductivité thermique du matériau (W-id™).
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Vigne et Einstein[65], ont calcul@'augmentation de températub& dans le centrde spot,avec un

profil gaussiende la densitélectronique du faisceauSi la puissance injectée WSst dissipée

seulement sur lasurfatea | 6 ®1 ®v at i oDlresddonnépar:t emper at ur e
o 0.099W
A.[ 282

Avec a est le diamétre du faisceau (chst la conductivité thermique (cal.2r™) et W est la
puissance ijectée(Watt). Si la rétrodiffusiond'électronsest considérél'équation (11.41a) doit étre
corrigé d'un facteurp; caractéristique duapport de puissanceon rétrodiffusé La montée en
températurest alors donnée par

. 0099w
=P Smra (11l.42)

Un modele a été proposé par Archard pour le calcul de la p.
Cette correction est nécessaire uniqguement pour lagiésgrimaires Esupérieurs a 10 keV et
pour des épaisseuas dessous dertm.

Pittaway [66] A suggéré que la relation de température comprend un parametre de temps:

YA
D.K;

log 1+ 4]

4N
Ou V et | représentent la tension d'accélération et le couramet, B sont la conductivité thermique

YT =

(11l .43)

et I'épaisseurde l'écha i | | o n, respectivement, et & est unc¢
Vassamillet et Caldwell[67], ontétablieune méthode empiriqumur estimeta quantité de chaleur

provoquée par un faiscealectronique :
Wo
2AKrg

Ou W, est la puissance du faisceau (watts); K est la conductivité thermique de la matdoe (

1 °0); 1o (M) est le rayon de I'hémisphére (qui a un volume équivalent a celui du disque irradié, dans
le cas ou le diamétre du faisceau est supérieure a la plage d'élects@ss)afempérature initiale et

la Tyc est la température a la surface de 'hémispéguéralent.

Baker et Sexton[68], ont déterminéla température dansne plaquenfinie ( d 6 apaisseur)
exposeés a umaisceau d'électronsomogene(de diametreégale a2ry). Dansla limite r << L, la
température maximalans le centrdu spotestdonné par la relation :
_ Py

T

Ou Pest lapuissance injecté@Natt), ry est le diamétre du faisau (cm), eb est la conductivité

T (11l .45)

t her mi que. Mai s, l a situation peut °tre tout
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(épaisseur h<<2a) avec une haute conductivité thernsiqdé€posé sur un substrat épais avec une
faible conductivité therngue Q).

Cette situation a été considérée KamRoll [69] qui a proposé : La distribution de température dans

un film métallique mince exposée a un faisceau d'électrons est calculée a partir du bilan du transport
de chaleur a travers le film et le substrat. La dissipation radiale de la chaleur a l'intéréesurdack

de film donne un apport important qui varie avec I'épaisseur du film. En conséquence, la température

dépend de I'épaisseur du film et devient élevé lorsque les films sont tres minces.

P.ro
YT = [ (11l . 46)
1+167 L 1
I To
Avec h est | 6e8papuissmree injacté@iadt), rf est le miamétre du faisceau (cm), et

(cal.cni’.C™) est la conductivité thermique.

Les résultats sonprésentés en termes de variables normalisées qui couvrent une large gamme de
parametres du faisceau et des échantillons. En outre, une formule simple est donnée pour le calcul
approximatif de la température au centre du faisceau. Il peut étre utilisédptarminer la
température au cours d'électrons Auger, la profondeur du profil, ou la température augmente
progressivement au cours de l'expérience, en raison de la réduction de I'épaisseur du film. Les

résultats sont comparés a des estimations expérilegika la températuf€igure (111.24)).

—_——

Figure (Il .24) La variation de la température au centre du faisceau ; courbe pleine: solution correcte selon
I'équation[69].
Y.Talmon and et E.L. Thomas[70], ont proposé un modele mathématique pour traiterdbleme
| 6effet doé®chauffement doédun ®chantillon ®pai s
dans SEMSTEM, une solution analytique de ce probleme a été fournie.
C.Rousseletal[7f7l]]dans | eurs ®tude <coniceerdh@mas ®el eetc alléc
cin®tique dobe®emiertlefMgrEente , d aamg utilis® une m®t
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s®parer dans | 6excitation, l a contribution d
d®t erminer |l es profils de densit® do®nergie d
ont simulé les trajectoires électroniques par une rdéthde MonteCarlo pour des énergies de
faisceau do®l ectrons de 15 keV © 60 keV. Con
en ®vidence un confinement thermique et montr
plus élevé a baess t e mp®r at ur e ediffusidn®r =40 Kedi10meEe t f oqrutée’ h a
temp®r ature cet ® ¢ h a unpdrtantpeun 15 ke)/ equet pous 6D kekf@uree r p |
(111.25)).
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Fig. 9. — Echauffement maximum dans ZnTe (AT, =
Tmax — To)en fonction de T, pour 3 énergies différentes et
2 densités de courant échantillon.

Figure (Il .25) La variation de la température dans le ZnTe en fonctidi II.

Meldrum et al[72], utilisent le modele de Fisher pour étudier les phases de ségrégation dans
l'apatite cristalline et amorphaine étudeavec leMET). Selon ce modele (modéle #esher),

I'élévationde températurd)T, peut étre calculé selon I'équation suivante:

yT= 1 3B ,h .47
" 2nke d T ca (I1.47)
ou e est la charge de I'électrane s t |l a const ant eur dufpbofil Hedaisceaua e s

gaussien,b est le rayon du puits de chaleur (heat sink) est la conductivité thermique de
I'échantillon,l est le courant du faisceaul®f est la perte d'énergie par électron dansamarmillon
ayant une épaisseur d. Jergi@l.(1995)[86] ont démontré que I'équation (KI)) peut étre résolue
pour un profil de faisceau non gaussiens et un échantillon contenant un trou:
YT = | °E In b

nke d ro

(11l .48)

Ou rgest le diameétre du faisceau.
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D 6 a pRiF. Egerton et al[7], dans le cas de MEB, un échantillon en volume est utilisé et le flux de
chaleur est radial en trodimensions, ce qui conduit a une augmentation relativement faible de la
température. Lorsque le diametre de la sonde est inférieure a la profondeur d'électrons R; I'élévation

de température est stationnaire:

2y,

YTg = AkR

Ou | est le courant de sonde etl& tension d'accélération. Poug ¥20 kV et | =1 nA, R <1 mm et

(111.49)

DT < 0.1 K pour les métaux ou de quelques @sgpour un polymére typique (k <1 Wii™).

Avec une sonde de balayage, dont le temps par pixel est typiquement inférieur au temps
d'équilibration thermiqueDT est encore plus faible. Mais si un film mince (sur une grille de TEM)

est examiné dans le SEM si I'énergie incidente est comprise entre 500 eV et 2 keV, I'élévation de
température dans un échantillon biologique peut atteindre quelques centaines de degrés pour une
sondestationnaire. Dans ce cas, la plage d'électrons est inférieure a I'épdis§bur toute I'énergie

du faisceau est déposée dans le film et le flux de chaleur est a deux dimensions. La montée en
température est généralement réduite d'un facteur de dix lorsque le faisceau est balayé au deébit de
vidéo.

Mirkarimi et al . [73], utilisent un modele d'éléments finis pour étudier le chauffage par faisceau
d'électrons induite sur un film plane multicouche Mo/Si. L'augmentation de température calculée est
maximale (~15K) au centre du faisceau d'électrons, et diminue de facomaentin fonction de la
distance radiale a partir de la profondeur ou de la surface d'échantillon.

Des thermocouples en couche mince d'or et de nickel ayant une résolution spatiale de 400 nm ont été
fabriqués, étalonnés et utilisés pour mesurer le profiedgpérature a la surface inférieure d'un film

de réserve pendant I'exposition aux faiscediélectrondDachen Chu et al [74]. Une élévation de

la température a I'état stationnaire de’RCa été observée sous lirradiation d'un faisceau de forme
gaussiene de tension de 15 kV, courant de faisceau de 60Figéré (111.26)). Cette élévation de
température peut provoquer un changement de 36% de la sensibilité PMMA. Les températures
maximales calculées sont environ de 15% plus élevées que les mesurextiaaliférence n'est

pas significative. Des mesures transitoires sont prévues; La résolution temporelle attendue est de

I'ordre de 1 ms.
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Figure (111 .26) Profil de la températur@xpérimental et calcul) a la surface de PMMA, irradié par un
faisceau gaussien de 15 KX4].

S. J. b. Reed75], a déterminé la temperature locale et développer un modeleesgmrique:

YT =48 E;-('jo (111.50)

Avec . e st | 6®nergi e dobéacc®l ®r ation kesd ®loe aitt rean
courmt des ®lectrons incidents exprim®e en ¢gA,
en em et K est |la conductivit®Kther mi que du m

Le modele d'interaction électrosslide de MonteCarlo a été intégré a un modelérékents finis par
Randolph et al[76] ont déterminé la hausse en temperature par un faisceau d'électrons (EBIH) sur
un nanefibres et un film mince de Sigépaisseur 500 nm) en fonction de I'énergie du faisceau et de

la géométrie de I'échantillon. Dans figure (I11.27), pour un courant constant de la sonde, la
température de surface diminue graduellement avec I'énergie du faisceau (maximum de 30 KeV) a
partir d'une température maximale de 304 K initial a la température ambiante. Il apparait claire
aussi, que la variatiode la temperature dans oancfiber est plus grande guwans unfilm. En

fonction de I'énergie de, I'élévation de température peut étre arrivée jusqu'a 50 ° C, comme il ressort

d'un modéle paRandolph et al. [76]sur la base de I'effet suggéré [éeber et al [77].
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Figure (Il .27) Température calculé dans nancfibresde 60 et 100 nm de longueurs respectivement (par
rapport & un film mincg[76].

Nouiri et al. [63], ont proposé une nouvelle approche Monte Carlo basée sur le modéle d'interaction

électronsmatiere, et calculé la hausse de la température dans les@aaicteurs lors de l'analyse

SEM. La montée en température est proportionnelle au niveau du courant absorbé et inversement

proportionnelle a I'énergie d'accélération, ce qui donna @@BK pour une plage de courant absorbé
de 0,1 a 1 nA a l'énergie du faisceau utilisé frequemment de 20(fieVe (111.28)). Cependant,

Nouiri et al démontrent que de petits changements dans le courant du faisceau primaire peuvent

considérablement augmter le degré de chauffage de surface, en particulier a basses tensions

d'accélération. Nous considérons donc qu'il est possible que les cristaux dans cette étude peuven

éprouver une augmentation de> 200 K de la température pres de la surface ddldachant

Depth

GaAs material

l llc“my HL‘;”
‘ !

Figure 1. Schematic representation of Monte Carlo method
used in this model calculation.
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Figure 5. Local temperature nse as a {unction of depth for
different accelerating energies. Solid points are resuits of the
Monta Carlo calculation

Figure (111 .28) variation de temperature locale dans GaAs en fonction de la profondeur de
pénétratiorf63].
Ce modéle a été améliofgl], il a utilisé la dynamigue moléculaire dans les calcules pour faire

appara’tre | o6effet
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l a dur ®e de

h wici guelgugse
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r®sultats de calcules de | 6augment AI](varfiguee | a
(1.29) etfigure (111.30)).
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Tokunaga etal. [78], dans des travaux sl graphite ont utilisé un faisceau d'électrons produit par

un microscope électronique a balayage pour irradier deux échantillons ayant des conductivités
thermiques différentes, les températures résultantes des zones irradiés, ainsi que les distributions de
températire dans les échantillons ont été ensuite mesurées par une thendrgue figure (lll.

3))) Ces mesures ont montr® des augmentations gl
la température dans les zones irradiées qui avaient peu de diféagac I'une des prédictions
théoriques. Les différences entre la valeur réelle et les mesures de température prévues ont éte
analysées en fonction de la précision avec laquelle les paramétres peuvent étre estimés. Les
distributions de température des &gtillons ont été mesurées et, sur la base des résultats obtenus, il

a été émis l'hypothése que l'écart de température sur un échantillon irradié est inversement
proportionnel a sa conductivité thermique.
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Figure (11l . 32 Les relations entre les températures dans la zone irradiée sur un échantillon de graphite et la

tension d'accélération pour différents valeurs de colir&8t
La relation entre les températures dans la zone irradiée et la tension d'accélération dses dive
conditions d'irradiation est représentée laufigure (lll. 32), a partir de laquelle on peut voir que la
température de la zone irradiée augmente avec une augmentatiotedsida d'accélératioet de
courant de faisceau. La température dans la zone irradiée atteint envirofCdeo®Oune irradiation
de 3 10 A & 40 kV. Pour des courants inférieurs a 32 les effets de la tension d'accélération sur
les températures dans la zone irradiage@t tres faibles, et la montée en température est de quelques
degrés de moins. Lorsqu'a la fois la tension d'accélération et le courant de faisceau sont faibles, il n'y
a pas do6o®l ®vation de |l a temp®r at uriee. Irnhersenedt®c h a
lorsque les tensions d'accélération et les courants d'irradiation ont été appliqués pour l'analyse
élémentaire en utilisant des rayons X de haute énergie produite par dispersion d'électrons
spectroscopie (EDS), les températures de l'dédlmandans la zone irradiée directement et ses
environs sont devenues éleyés].
J. Shan et al.[79], ont étudié les effets thermiques de microscopie électronique a balayage sur la
di ffusion de | 6h®l ium dans | 0tempaeraturdDleassoc@aia | a
di sposition des param tres de diffusion | 6h®lI

di ff®rentes di mensi Comseled analyges par ke MEBduventpravagpea t i t €
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des températuresDconsidérable pr s de |l a surface du grain,
grains peut étre modifié de facon significat{figure 111.30).

M.J.Stock et al.[80], ont ®tudi ® | a migration de | 6halog
de I'échantillon et le champ électrique induisent par le faisceau d'électrons. Les résultats de cette
étude suggerent que le faisceau induit une redistribution des halogénedpéteé suffisamment de

temps ou de chauffage de I'échantillon, mais cela est susceptible de nécessiter de trés longues
échelles de temps dans des conditions ambiantes.

Kenieche [81], pour un semiconducteu€dTe, a utilisel 6 e x pr essi on deamindRe i me
I'élévation de la températurigure (Ill. 33), due ° | 6®chauffement pr
do®l ectrons.

1 3R
8 27 . K.Rg

Avec d est | e coef fi coestlapuisshres du®isorautdes @lackons ®t

YTk = (111.51)
incidents (B =Ey .lIp) exprimée en watts, K est la conductivité thermique du matériau exprimée en
W.cnmi.K? et R, est la profondeur de pénétration des électrons exprimée en cm (modéle de Kanaya

et Okayama)Cette derniere relation (I11.51) est la méme présentssus (111.49), mais avec un

facteur pré (4d pourles électrons rétrodiffusés.

13_
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Figure (Il .33 Var i ation de | a temp®rature en fonction de
calculée pour un matériau de CdBé].
La figure(lll.33 mont r e, |l a variation de | a temp®ratur
de | 6i nt erantdutfaBceall Wles €lectrons incidents calculée pour un matériau de CdTe

(d=0. 43, K48) 025 Wecmst calcul ®eOkdyaraggl]l.” s | e m
Dingetal.[82], ont ®tudi® | 6effet dbébun f ai sciataraided 6 ® |
ZnO. l'l's ont arriv®s 7~ estimédirkradli @av.89)inof Fd g
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La figure (l1l. 34) (a) donne la distribution de températuredte calculée de naraeinture due a un
faisceau d'électrons focalisé sur le petit cercle. L'axe ¢ positif est défini comme pointant vers le haut.
Une augmentation de 30 ° C de la température a été supposée dans le calcul. Un faisceau d'électron
en formerond avec un rayon de 10 nm est placé au centre de la surface Ilum.1lum ZnO et configurée
comme une source de chaleur a température fixe. Quand un faisceau d'électrons a haute énergie
irradiée sur les narceintures ZnO, l'augmentation de la températualéo génere un champ
pyroélectriqgue. Dans la littérature, I'augmentation de la température calculée de composeéssl|

un faisceau d'électrons de 100 keV varie de 16,3 #@220]. Le ZnO a une structure plus proche

par rapport a ZnS. |l devrait y @v une élévation de température similaire a celle de ZnS, qui est

prédite comme 123 ° C et mesuré <210[88].

€))

v

200 nm (k)

Figure (Il . 34 Distribution de la température Calculée dans une-saitiure de ZnO, le cercle central
correspond a la zone dans lageddl faisceau d'électrons est foca|BZ].

I.Utke et al. [84], travaillent sur les effects thermique pendent le bombardment électronique de
nanecomposite de magnetijjceo b a | t . Dét aldeseclsangéhtekisede la morphologie de
surface avec la longueur de tip ou le courant de faisceau sont observés tigneetg$ll . 35 (a) et

(b). lls ont arrivés méme a déterminer la valeur numérique de la conductivité thermique de nano

composite de @/C, utilisant la relation ser@impirique de la température de L. Reimer.

Figure (Il . 35 images MEB des changements de morphologie de surface: (a) des peauese longueur

d'environ 4mm déposés avec des courants 20 pA, 100 pA, 1 nA et 10 nA et 100 nA de gauche a droite ; (B) de

pointes déposé a courant de faisceau fixe & dvec I'augmentation des temps d'exposition comme indiqué
[84].

M. A. Caldwell et al. [85] dans sont travailleus les nanofils de GaN, CdS et CdSe (Preuve

spectroscopigue pour une contribution thermigue exceptionnelle a la fragmentation induite par un
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faisceau d'électrops D 6 MpAr Caklwell et al.[85], dans un MEB, et dans des conditions
d'imagerie normalesy .5 kV, la puissance du faisceau résultante est typiquement inférieure a
10eW (| a p:uPEB.lg).aCea est irdésieur a la puissance nécessaire pour un chauffage
extréme et le potentiel associé pour des dommages graves, mais toujours fdfisamiuire des
charges thermiques de 100 K ou plasit utilisé la dépendance a la température de la bande interdite

de CdS (connue précédemment), puis la température du réseau local peut étre déduite de la positior
du pic de CL et suivie en fonction dwurant du faisceau. L'équation de O'Donnell et Chen est
utilis®e pour d®river | e changement de temp®r
locale, atteinte dans les conditions d'imagerie conventionnelles, des centaines de degP& 1000
(figure (l11. 36)).
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Figure (Il . 36) () Température locale dans le CdS dérivée des spectres CL en fonction de la puissance du
faisceaud'électrons a différentes tensions d'accélération. (b) Température dérivée de trois morceaux de CdS a
I'échelle du micron distincts en fonction de la puissance du faisceau. (c) Comparaison de la température
dérivée de GaN, CdS et CdSe en fonction de Isspnice du faisceda gauche)Spectre CL de microfils de

GaN sur une plage de courants de faisceaux incidents. Les spectres proviennent dfilndeniGaN
supporté (a) sur du cuivre &) (sur un film de carbone (a droite).
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Les données de trois moeeex de CdS, deux morceaux de CdSe et deux microfils de GaN sont
tracés ensemble. Dans tous les cas, I'élévation de température dérivée a été ajoutée a 293 K
(température ambiante approximative) pour donner la température absolue approx8886f

En raison de prédire les mécanismes physiques responsables de la dégradation de HEMT
AlGaN/GaN, Ch-H Lin et al. [87,88], ont démontré I'utilité de la spectroscopie de CL a base de
microscope électronique pour sonder les distributions de température a I'échelle nanométrique a

l'intérieur des HEMT pendant le fonctionnement du dispd$igitire (111. 37)).
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Figure (Il . 37) (Couleur en ligne) La distribution de la température d&8Uonctionnant a ¥s= 3,5 V et
Ves=-2 V. P1 est la plus proche de la grille tandis que P10 est la plus éloignée. La photdaae médtre
l'image MEB de la région sourckain mesurégs7].

Les résultats obtenus sont présentées sur la f{gurég), la température augmente du bord du drain
au borddu la grille dans la zone extrinseque de drain. La distribution de températuréadé@gon
source extrinséque présente une tendance similaire. En outre, la température est plus élevée dans |

région de drain extrinseque par rapport a la région de source extrinseque.
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Figure (Ill . 38 Image MEB de zones de sowgslle-drain de I'échantillon vierge M 01 a travers lesquelles
les températures ont été mesurées. Les rectangles rouges pointillés marguent les zones de drain et de source
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extrinséques. (b) Distribution de la températuredetsala zone de drain et de source extrinsequss& %
V,Ves=-1V,etb=1A/mmavec k= 10 keV. Les lignes noires pointillées sont des guides pour les yeux.
La température augmente de fagon monotone depuis le drain jusqu'au bord de[&Bprille
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Figure (Il . 39 Distribution transversale de la température de I'échantillon (DRCLS),(822tkeV)[88].
Y. Zhang et al [89], (Measuring temperature in Gadsed high electron mobility transistors by
cathodoluminescence spectroscopy), efféctué une mesure a haute résolution de I'élévation de la
température du canal dans les transistors a haute mobilité d'électrons a base de GaN (HEMT). La
spectroscopie de cathodoluminescence dans le microscope électronique a balayage a été utilisée pot
sonder I'élévation de température avec une résolution spatiale et une précision de plusieurs dizaines
de nanométres supérieures a £8°C. lIs ont également déterminé la distribution de la température et le
changement de température de pointe avec la dafesiptliissance dans les HEMT actifs AlGaN /
GaN dans les ouvertures de la source et de la grille. Les résultats mesurés concordent assez bien ave
les simulations électrothermiques 2D physiques et avec la thermographie @goran(lll. 40).
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Figure (11l . 40) Distributions de la température en fonction de la puissance. Trait noire simulation, points
blues fit de signal de la cathodoluminescence, points rouges avec la méthode dé8BRhman

Pour déterminer la température du substrat au cours de la croissance d'épitaxie par un faisceau
moléculaire de nitrure de galliumlLee et Myers [90] ont utilisé le microscope a
cathodoluminescenagigure I11.41). La détermination de I'énergie maximale sphectre CL permet

une détermination non ambigué de la température du substrat. Des probléemes de dérive et de
reproductibilité de la température pendant la croissance du GaN ont été observés a l'aide de la mesure
in situ du CL. La figurglll.41) montre lesspectres CL recueillis & partir d'un échantillon pour les
températures allant de 500°C a 800°C. La longueur d'onde centrale de chaque pic a été décalée ver
une plus grande longueur d'onde lorsque la température augmente. De plus, l'intensité du @L diminu
lorsque la température augmente. La longueur d'onde centrale de chaque pic a été déterminée par |

méthode des moindres carrés non linéaires correspondant a la fonctionlGaeste

Intensité CL(u.a)

BOO

T T v T T
KT IR0 404 420 44403 L i AR

Longueur d’onde {nm)

Figure (Il . 41) Spectres CL in situ a diverses températuresutbstrat: 500 ° C, 600 ° C, 700 ° C et 800 ° C.
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D 6 a pYasuda et al [91], dans un polymérdprsque la densité de courant du faisceau devient
importante dans la lithographie par faisceau d'électrons, la températurePMMA
(Polymethylmethacryla)jeaugmente pendant I'exposition. La distribution spatiale de la température
pendant l'exposition peut étre estimée en résolvant I'équation de diffusion thermique
tridimensionnelle [16]. La distribution d'énergie absorbée obtenue par la simulation de Mdnte C

a été utilisée comme terme de génération de chdlauiigure (lll. 42 montre les distributions de
température dans le PMMA pendant I'exposition d'électranpee  ®ner gi e dk¥etc ®1 ®
I'élévation de la température résultante autousahd du motif de PMMA est d'environ 75 ° C.

Distance [nm]

(=)
o0 1440 2880 4a32.0 576.0 720.0
Distance [nm]

Figure (Il . 42 Distributions de la température (a) en surface et (b) en transversale du PMMA pendant
|l 6exposition a un bombardement ®I| edt)roni que (|

Kern et al [92], travaillent surla réduction et la cristallisation locales induites par faisceau
d'électrons des films amorphes d'oxyde de tithagempérature globale du film/substratriesurée

lors de lirradiation présentée darfigure (lll. 43, sans prélcauffage du substrat la températue T
augmente régulierement de 70 a environ 220 ° C pendant lirradiatiom@A 24600 s avec une
®nergie dbédacc®l ®ration de 20 KeV. L'exp®rien
thermoélément. A l'exceptiodes interférences entre le courant du faisceau et le circuit du
thermoélément, conduisant a un décalage réversible instantané au démarrage de lirradiation, la
température Jsuit exactement le méme comportement. Il a été conclu que l'irradiation entnaine
échauffement global du substrat et du film. La méme irradiation provoque une élévation de

température de 250 a 315 °C lorsque le substrat est préchauffé a 250 ° C. Pour les irradiations a 25C
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nA, seule une tres faible augmentation ded@ quelques degs a été observée (non représentée).
L'élévation de température supplément@iieaudessus de la température du substrat en volume au
centre d'un faisceau d'électrons stationnaire avec une tension d'accélération U et un courant de

faisceau | peut étre é@stee par la relation de Reimer.

(a) 1,=10 NA — 24 pA B 15.0
i lee E=20 keV 200 ot
1T mm 2 lese v
o
R Lalles 250 [F i ~ 00 leat!, =30 nA 1149
st | @Ti0..+ Anatase = Y ™ 5 e off
S +(a-Tio,) v ¥ ’ e off
o , Y G200
' wm & Nt
- = =f HU)
4 - §I 150 -
£, ’ TiO _fsteel d
=3 . e~ on 1 Slee
€ ;I 100 Z
W ‘ ' C e“on TE
i} & 1] i - - 250°C + e” on TiD fsteel
" a0 4 T T T T T T -14.6
4 T o 100 200 300 400 500 600 7oOO
t (s)

Figure (Ill . 43 (a gauchefa) Représentation schématique des conditions d'irradiation. L'échantillon est
monté sur I'étage de chauffage. (b) Images AFM et profils de points irradiés: (i) 10 nA/ 1 s, (i) 30 nA/ 3 s,
(iii) 250 nA / 300 s. (a droite) Evolution de la température globale du substrat £&wvet et sans
préchauffage du substrat sous irradiation par un faisceau électroniquedd 8@0 s (TE=thermoélément).
Evolution du courant d'échantilloglors dela réduction au cours de lirradiationsa130 nA[92].

W.F.vanDorpetal[93], ont fait une synth se sur | 6eff et
pour | e d®p!'t des nanostructures, d 0 arpluiteis e u X
eéchauffement, et peut jouer un réle important au cours du dépét. Cette temperature (échauffement)
d®pend de | a densit® de courant, de | ' ®ner gi
| 6®chantillon et d e ffueén lf'élévatom dentémpératlire & la ®diteedtun r o
faisceau do6é®l ectrons dans cas sp®cifiques est
a un changement dans le mécanisme de dissociation. Des effets similaires sont observés dans de
expérences ou I'échantillon est chauffé pendant le dépbt. Si la température atteinte au cours de
| 6exp®rience |l a temp®rature de d®composition
induite thermiquement. Cette situation a été observée pour urincaedmbre de précurseurs
organométalliques. Ceci est la raison pour laquelle des densités de courant élevées sont bénéfique:
pour le dépbt des nanostructures; (1) Un degré plus haut de fragmentation d'électrons induite est
obtenue et (2) le chauffage se@uit. Le taux de croissance latérale est affecté uniquement si la
température conduit a un changement de régime de croissance.

A. V. Krasheninnikov et al. [94], ont résumé les effets dasns et des electrons sur les matériaux

nanostructurée<et aticle de synthése a résumé les progrés récents dans notre compréhension des
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interactions des faisceaux de particules énergétiques avec des matériaux nanostructurées. Basé st
une multitude de données expérimentales et théoriques, on peut conclure gdititimr des
nanostructures ne doit pas nécessairement que des effets indésirables sur le matériau. Comme pot
les matériaux en volume, des nasystémes peuvent étre dopés avec des atomes étrangers, et leurs
propriétés peuvent étre modifiées de man@etrélable. Dans la plupart des cas examinés dans
cette étude, les propriétés électroniques, magnétiques et optoélectroniques se sont révélés étre tre
sensibles a la présence de défauts, mais l'origine de cette sensibilité est une question trés triviale
intéressant. En outre, dans certaines conditions, I'exposition a des faisceaux d'électrons ou d'ions peu
donner lieu & de nombreux phénoménes indésirables et inattendus tels que le recuit des défauts
préexistants, l'apparition de nouvelles phases. @rgu de ces effets peuvent étre utilisés pour
I'ingénierie des différents nargystémes et d'adapter leurs propriétés. Tant ledtoyn" et "bottorn

up" des approches peuvent étre réalisée.

V. Le modek proposé

Dans notre modele, anpropo® une méthode hybride, Monte Cailiynamique Moléculaire (ME

DM) basée sur d'autres travajid],lor squdéun faisceau de (®lectro
par un grand nombre de centres diff us antbns, i
des particules éprouvant divers processus de collisions inélastiques et élasgguesllisions
inélastiques sont a l'origine de la création de palestrontrou dans un semiconducteur, qui est un
processus indispensaldans la génération deggsaux E.B.I.C et CLNous proposons un modéle
collectif de pénétration diffuse des électrons dans une cible. Les calculs sont menés en utilisant des
hypotheses simplificatrices considérables telles que le fait que les distributions sont
fondamentalementocn s i d ®r ®e s s ui v ant -adre suivantdautondeli zrdans t 1 0
la cible[11].

Faisceau

déel ec
_ Volume de ]
Profondeur de génération L /ics! g
pénétration
AlGai«N l

T

Substrat 100 pm

l

Figure (Il . 44-a) Représentation schématique de la technique de caractérisation éheatiene[95].
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ViMod®l| i sation de |l a structure de | 6®chantil
La trajectoire doun ®l ectron est simul ®e par
différentes interactions élastiquésa figure (Ill. 44b)r e pr ®s ent e | dal l ure de
un électron a incidence normale, qui subit dgsractions élastiques et une réflexion finale vers
| 6ext ®r i eur Poboarl| dr@®d®d ntsielrl ccro.r r ect ement | es pr
de tenir compte de | a structure de | 0®chantil
la couche mise en jeu permet de bien choisir les libres parcours moyens et les sections efficaces
différentielles qui sont la base de notre simulatios.libre parcours moyen est défini comme la
distance entre deux événements (élastigue ou inélastiqd@.ns | 6appr oxi mati on
simple, on suppose que toute particule sortie du faisceau direct est peédbantillon est divisé
par plusieurs zones sous forme de demi cercle, de rayansrs, .., (figurelll. 44).

Faisceau d'électrons incident

* Incident

1, o1 Unit ggll Randgm walk (Monte

Tmax

Figure (Il . 44b) Représentation schématique de la méthode de MC employée dans ce modeéle de calcul
(rayons j).
A chaque zone, une guantité de paires élednaun (Dn) est produite (générée). Cet exces de

porteurs sera transformé sous forme de courant par l'applicationcdamp électrique extérieur
(EBIC), ou transformé en Ilumiére par recombinaison (émission photonique cas de la
cathodoluminescence CL) ou transformé en chaleur.

Concernant la cathodoluminescence, nous nous intéressons a la génération des painsgrélestro
produites pendant la collision des électrons incidents avec les atomes du matériau (marche aléatoire).
Apres chaque collision les électrons perdent une éneggipdtr produire une paire électrtmou,

jusqu'a ce que l'énergie tombe-dessous @ la valeur a laquelle un électron ne peut plus causer
l'lonisation. Pour simplifier le calcul, deux dimensions, X et Z sont considérées. Ainsi on détermine
la profondeur de pénétration comme étantylg.r

E=E(1 r) (111.52)
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Q: | 6®nergie de | 0®l ectron avant | a p®n®tr at i

g: le coefficient de la rétrodiffusion du matériau considéré.

V.2.La diffusion desélectrons (la marche aléatoire)
La méthode Monte Carlo consiste a déterminer la probabilité d'un événement a l'aide de nombres
al ®atoires. L'exc s de phonons (@ph) est g®n®]
atomes du matériau de déble par l'intermédiaire de processus de marche aléatoire. Aprés chaque
collision, I'électron perd une certaine quantité d'énergig,Xl§enérant un phonoirigure Il .36).
La distanceSs 6 ®c r i t
S= 1.In(R) (111.53)
OuR est un nombre aléatoire entre 0 et &st le libre parcours moyen du matériau.
Pour déterminer la distance entre deux collisions successives (s), le libre parcours rdeyen
I'electron dans le matériau doit étre détermindaetlistance le long de la trajectoire entre les
evenements de diffusion élastique est donnée par le libre parmoyes de diffusioh qui peut étre
obtenu a partir de la section efficace totale de diffusiond®lyr ce faire, la formule suivante est
utilisée :

A
A.Na.Mm

Ou A est la masse atomique, 8kt le nombre d'Avogadro,est la masse volumique du matériau, et

]l =

(11l .54)

s est la section efficace totale de diffusion.

La section efficace de collision élastique est dékeypour I'énergie de I'électron (E) pour tous les
éléments contenus dans la région ou s'est produite la collision. La diffusion élastique des électrons
parles noyaux deatomes qui sont partiellement projetés par les électrons liés, peut étre analysée en
utilisant le modele de Rutherford, tausectionefficacerelativistede diffusion totalede Rutherford

exprimée comme suit:

Z2 E+myc® ? 4

K= (521.10 21)E E+ 2mo. 2 1(1+7) (111.55)

O% Z est |l e nombre atomique de | ' at ogetcsdnt f f us

respectivement | a masse ®| ®me n tdarsteeided3elnish ®1 e c

et U est un param tre donn® par | a relation:
70.67

1= (111.56)
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V.3.Calcul du la profondeur de pénétration dans la matiere

On consid re un f ai genenaidencd ib @it rapport & la mosmale a la suréacer e

du cristal. Chaque ®l ectron va faire | 6olmjet
de son parcours jusqgu' "™ ce ppauddeln il fauticbnsidéerdeux n e
facteurs |l a d®t er mi nat i-aevis dedlae strdctare qusalidetet la n d

génération des interactions liées aux distancesti@lie et inélastique. Aprés chaque interaction on

devra connaitre:

u la nature de | 6interaction ;

U en cas de processus ®lastique, l a nouve.l

u l e parcours de | 0®l ectron avant quodoil s
1l =AR ety =2A.R (11.57)

R est un nombre aléatoire entre 0 et 1, donc les coordonnées cartésiennes d'un électron "i" peuven
étre exprimes:

La d®finition de | a dicéeotci ®i1 ade i lqR®@l, e pter one t a
setrouve dansle solidecegstli re connaitre | a position de | 6¢
composent. A partirdescoordee s de | 6®l ectron, il est alors

ressorti du matériau et de connaitre sa profondeur atteinte. Les électrons sont repérés dans une bas
de coordonn®es sph®riques. Au d ®b wsttdéfidieeparlles s i r

conditions initiales=0,1 6 ®1 ect r on aur ag=p=O)era ladid colisibo dastigue,s

les coordonnées seron,(ra,by) . Nous pouvons d®finir | a®posit
+1) par :
a & a
6 = "%sin| Cos o,0x =  "%sin| oSinf o D& =  "%cos (111.58)
@1 |1 ®1

Ou m représente le nombre de pas (collisions) a l'intérieur du matériau (a partir de la surface jusqu'a
ce que l'extrémité de I'énergie des électraBgns l'expérience SEM, un faisceau d'électrons est
utilisé qui correspond a N électrons, les distances moyennes projetées a x, y, et z coordgnnées (S
Sy, &) pour ces électrons est calculé comme suit:

_ BiNzlxi _ BiN=lyi _ Bg\l:lzi
Sz — . §= et = — (111 .59)

La profondeur de pénétration maximalgeBt calculée comme suit:
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R, = S+S§+S (111.60)

Une fois que la trajectoire est entierement simulée, elle est ensuite analysée pour produire les
différents résultatdl est nécessaire de spécifier que les échantillons a analyser dans le programme
sont modékés par des formes géométriques simples. Ainsi, une région est définie comme une forme
géométrique. Dans cette région, la composition chimique est fixée au début de la simulation. Une
région comporte donc un ou plusieurs éléments chimiques différentscéioparer le maximum de

la profondeur de pénétration avec autres modeles, notre calcul a trois modeles :Glemgiaa,
Wittry-Kyser et EverhartHoff [48,49,50].

V.4.La détermination de la concentration des porteurs minoritaires

Dans unsemiconducteur soumis a une excitation extérieure, les deux processus en compétition sont
la diffusion des porteurs excédentaires et leur recombinaisomn3® nous | 6avons
chapitrell, les recombinaisons radiatives de porteurs libres (recommbirsabande a bande) ont lieu

a des énergies supérieures ou égales au gap du semiconducteur. Elles nécessitent la proximité
do®l ectrons et de trous | ibres. Le taux de
populations hors équilibre des deutxy pes de porteurs de charges.
cathodoluminescenceg |l due aux transitions radiatives barsbande a la température ambiante
dépend des concentrations des électrons dans la bande de conduction et des trous dans la bande
val ence. L a mod®l| i sati on de | 6intensit® de
concentration de porteurs minoritaires cr ®®s

électronigue.Le f act eur de g®n®r at pares de étedretmu gérérgpari r e,

lefaisceaud 6 ® ect rons i n¢lljdent) est donn® par
Q

G=—1 7 .61
o (I11.61)

Ou K est I'énergie de faisceau d'électronsdt I'énergie d'ionisation (éd., '€énergie requise pour
la formation d'une paire électrdnr o u ) et O repr®sente | a perte
d'électrons di aux électrons rétrodiffusés. L'émekgd'ionisation, est reliée au gap du matériau [9].
Pour calculer le profil de distribution on a poursuivi les étapes suivantes :
0 calcul de no mbgéeerédamschague zonee s ( gn
U nous introduisons la correction due a la diffusion des portews) (@race au gradient de
concentration).

La probabilité pour que un électron traverser une distarc®z® c r i t
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5
P8 exp O—Q (111.62)

13

Z;: distance traversé par un électron dans le semiconducteur.
Ln : longueur de diffusion de | 6®l ectron dans
-Calculer la surface rectangulalepour chaque zone.
La concentration dans la zone i sera :
_ N IIl.63
G = S '

V.5.Le signal de lacathodoluminescence ed'EBIC
Léointensit® de | 0®&mi ssion CL est calcul ®e de
|l a r®gion neutre (zone de volume). Les photon
recombinant radiativeent.L'échantillon est divisé par plusieurs zones sous forme de demi cercle, de
rayons i, rp, rs, .., Iy (figure Ill. 44-b). A chaque zone, une quantité de paires élednaun On) est
produite (générée). Cet excés de porteurs sera transformé sous derrphotecourant par
l'application d'un champ électrique extérieur (cas d'EBIC Electron Beam Induced Current), ou

transformé en lumiéere par recombinaison (émission photonique casathdaloluminescence CL)

et coOest nUme foie lesiconte®trating de porteurs minoritaires créés lors du
bombar dement de | 6®chantil |l on ,ipestrpossie déd calcuterc e a u
| 6intensit® totale de | a cathodoluminescence
lcL © Fbynzexp l.zdz (11.64)

0
O% U est |l e coefficient d'absorption.
Not ant gudun nombre de couches ®gale ° di x e
(méme onaessayé jus@ ~ 60 et 100 couches). Dans |l e pro

gue toutes les porteurs générés dans chaque région sont localisés a une profondeur d, tel que : d :
Rmax/ 2 . Dans ce cal cul nNnous e€essayon shodaduminasc@mce r mi
en fonction de | 6 ®roearpdNousi etd al.a 84, ®llinemsiéét deo fa .
cathodoluminescence:l, vient seulement de la recombinaison des porteurs en exces dans ces
régions. En utilisant les couches proposées dans notreeruatéd intégrale devient une sommation

sur le nombre de couches et on a alors:

loL = Bl Yeexp | .0

=Ve,exp | .0 +E+YEexp | .G

60, + 60, + E +60; (I111.65)
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Utilisant | 6®kquation (I .5) de chapitre 1, gui
température.

n
lcc=  Ynjexp 1 T .z

i=1

Yni.exp | T.zz +E+Yn,exp | T .z,

= ClL + ClL, + E +CL, (111.66)
Avec
ha E4 T
1 T =lo.exp TR ,Pourht < Ey (111.67a)
Si on tient compte da diffusion,] 6i nt ensi t ® de | a cat Hagedatohu mi n e ¢
suivante:
I A (8 B
E

Et la dépendance de la longueur de diffusion a la température

— &T .kg.T.U
L=WDU= ———— (11.67¢)

Avec n(T) est la mobilité des electrons; la constante de Boltzman, T la témperature, e la charge
elémentaire et t la durée de vie des porteurs de charge.
Etl 6i ntensit® de I(ralatiendlt6Thievierines mi nescence

¢ ,
| .G

lcL®  YEgex I1.67d
e EXP L(T ( )
@1
Et pour calculer le courant EBIGous allons considérer la relation suivante
lec = Bg@ly‘s"ﬁeXp %Q
s h = Qo
= Ye.exp — + E + Yegexp —
L L
= ooy + lecy + E +lee; (111.68)

127


https://www.linguee.es/frances-espanol/traduccion/si+on+tient+compte+de.html

V6Cal cul de | 6augmentation de | a temp®rature

La mod®lisation de | interaction doéun fai scea

vol um®t rique n®cessite de d®crire | elapetie der t it
I'énergie le long de la pénétration

Al (11l.69)

Yt X

Ou DQ/Dt est la vitesse d'écoulement de lalebn k est la conductivité thermique, A est l'aire de la

H=

section transversale totale de |l a surface <col
I'épaisseur de la surface conductrice séparant les 2 températures. Elle est définie comntiééla quan
de chaleur @Q, transmise pendant | e temps ot
surface de surface A, par unit® de surface de
conditions stables et lorsque le transfert de chalewtépend que du gradient de température.

Suite " | daugmentation de temp®rature doéun ma
travail) due a le bombardement électronique utilisé souvent dans des outils de caractérisation comme
le MEBoule MET( un gain doé®nergie cin®tique des ®I| ec
vers les régions plus froides du matériau et transférent leur énergie aux autres atomes par de
multiples collisions. La vibration atomique agite les électrons de la zorde fogui a leur tour

mi grent dans | a zone plus chaude et | e proces
transmise est fonction du nombre doé®l ectrons

fonctions du type de matériau, des imfpetions dans la maille et de la température. De méme, la

vi bration provenant de | éagitation thermique
matériau.
A la base de récent model amélioré de Nguifij, enc al cul ant | Olatergperatured a t |

locale das le nitrure de galium GaN et ses alliages. Revenant a la diffusion inélastique ou
I'excitation de phonons est le mécanisme de perte d'énergie le plus fréequent. Ce type de transfert
énergétique se manifeste par un chauffage de I'échantillon. Ce type id®rcale modifie pas
considérablement la trajectoire des électrons, mais il est responsable de toutes les pertes énergétique

des électrons primaires.
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Figure (lll . 45 Représentation schématique dadale[11]

Lorsqu'on écrit la loi de Fourier, on suppose implicitement que le champ de temperature T est connu
partout dans le matériau. Cela permet ensuite de déterminer le flux de chaleur en tout point. Pour
cela on va établir I'equation de la diffusida la chaleur ou simplement I'équation de la chaleur en
utilisant le principe de base de conservation de I'énergie. Dans le présent travail, On considéere un
solide (dans notre cas coest | e GaN) ind®for m
En général, la capacité C et la conductiitédépendent des variables de l'espace et de la
température, mais dans ce présent travail, nous supposons que les propriétés physiques du solide n
dépendent que de La conservation de I'énergie implique quesidélément de volume considéré,

la quantité d'énergie qui entre plus celle qui sort plus celle qui est créée par les sources internes es
égale a la quantité d'énergie emmagasinée dans le volume. La chaleur emmagasinée dans le volum

s'écrit :

30 = "6, X (11.70)

®

Pour un milieu homogene, isotrope dont les coefficients (conductivité et la capacité thermique) ne
d®pendent pas de |l a temp®rature, | 6expression
position est donn®e parchlhd®guat iLen tdeandif ef &1 s
transmission de | 6®nergie cin®tique dbéagitati
plus grande dans les régions a température élevée vers les régions a température plus faible.

Pour détermine | 6 augment ation de temp®ratur e, on su

produit une paire (@) et crée un phonon. Dans ce modele, la température est considérée comme la

129



"température ambiante”, de sorte que le défaut dues aux phonons et lionigghohorphonon sont
n®gl i g®s. Apr s chaque collision, | " ®l ectron
réseau. Selon le modele d'Einstein, la perte d'énergie est un phonon, est calculée a partir de I'énergie
thermique moyenne de l'ator&gy:
_ (3kgT)
oy — 2
kg est la constante de Boltzman, avec T 2800

(111.72)

Le flux de chaleur est proportionnel atadient de température, pour la conduction simple: Apres
chaque pas S, sh(podr@énérerune pairemdpet B, dpolE générer un phonor)a
di ffusion de | a chaleur se fait sui vant | 6ax
I'échantillon figure 111.45).
A la fin de |l a trajectoire des ©®| glAatchaquazone | e
peut °tre calcul ®. L ' ¢ pacunit dadvol@ne ¢par@xempledcentinpetreo n o
cube) est calculé comnsaiit:
V0o Qs’@-?’n’d@

Col
Ou V; est le volume de la zone "i". Cet excés d'énergie est transformé en unentatggm de

(111.72)

t e mp ®r a(t chagee zap@) en utilisant la relation suivante:

. YQ

YT, = 7 (1.73)
NGy

Our ed la densité (masse en centimétre cube) estcla chaleur spécifique.

La température réelle au niveau de chaque zone est calculée :

T, = Ty + YT, zone 1 (111.74)

T, =T, + ¥T, zone 2 (111.75)

T=T 1+ YT zone i (111.76)

Ou Ty est la température avant irradiation (la température ambiante).
La diffusion de | a g¢dedalzena Hl" a(ld Zone Xi" ddeea lacchneulctioru r )

thermique entre diffrentes zones est décrite comme
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o k.a
D

YH; = 1 T (m.77)

k est la conductivité thermique (pour GaN, K=1.3 w'tl), a est b surface de la zone ())est la

distance entre les milieux des deux zones (i}¢j.(lest ®gal ~ | 6®pai sseur
toutes |l es zones ont | a m°me ®paisseur). ; Db6a
en utilisantl 6 ®qu #d.¥6) onpOl s nous | 0empl oyongT)pwsera c al

inject ®e dalh.§7) | p®guatciad ude ¢garchaleue. Albrs la rouve exces
dé®nergi e @scaputonon @Q

YQ Vipew = (YQ.M) + YHi  YHiuy (l1r.78)
pHe st l a chaleur transf ®re8tda chialeur mansieréends la(zand (i) ( e r
(sortie). Nous c o@yarcipmesident. i las deuw valauss sapt@ifféerentes

(plus grand quodune pr ®ci sion iidmpos Eed @lg’rBhattuiso nr.
un nouveeaua ptial cul ®. Le proc®d®®galnd jipatdeqi® u s q

(plus petitque la précision imposée) dans chaque zone (convergence de calcul).
V6lLO6influence de | a dur®e de balayage (dyt

En se basant sur feodelede Nouiri[11], deux approches ont été envisagées: la plus simple consistait

a résoudrd'équation de la chaleur stationnaire de la température indépendante au temps. Cette
approche est couramment utilisée pour estimer la hausse de température due a lirradiation du
faisceaulLe plus grand probleme de6i nf | uence de dstasrtaditue fSteuedes b a |
électrons pénetrent individuellement dans le matériau et que leurs temps de relaxation sont trés

courts compareés au temps entre deux impacts d'électrons.

Pour <calculer |1 6influence de | a dirala@®&hodbeleld 6an
dynamique mol ®cul air e. L6i d®e principale cobdoes
chaque collision dans Edomat ®r eaturobhdé@ner g®e "

peut calculer par la relation suivante :

1
Eo= E = zmovg (11.79)
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Oukbest | 60®nengske Iiai maasepqedseh [IGa®lveicttersosne edte vl O

Apr s caque collision, | a vy) peuteésescalculéeepar laGe®tioa c t r
suivante:
o .
o= 2% @ (111.80)
Uo

Ou E et .1 représentent les énergies des électronsla éf des positions «j» successivement. Selon
I'équation (11180), la distance entre deux collisions estSsec une hypothése que le mouvement

entre deux collisions est rectiligne (avec une vitesse constante), la relation suivante peut étre établie:

S = vit; (111.81)

Ou § est la durée entre deux collisions (j €t)ja la fin de la trajectoire d'électrons, le temps de

dispersion totale (t) est calculé comme suit:

t= t (111.82)

j=1
O% m repr®sente | e nombre d' ®tapes 7 lp)peatt ®r i
étre estimé en multipliant par un temps de fraction t

_ tempsde balayage
b= temps de diffusion (Ill.83)
LO®quat3)devient( I 1 | . 7
. YQ
YT, = &tf (111.84)

NGy

Ou k désigne la conductivité thermique.

V.7.Programmation
Au d®part de |l a simulation, | 6ordinateur <cal c

distances élastiques et inélastiques. Cette opération correspond en fait a la simulation du premier

®v®nement de | 6®l ectrontsurl ¢é apsagfamme ®E®t dre
interaction ®|l astiqgue ou iIin®lastiqgue. Si Il 61 n
Sinon, un tirage des angl es apadis el dibdnatnegrl aec tpia

132



la normale & la surfaceEnsui t e, S i l a profondeur est pos
interaction ®l astique ou In®lastiqgqgue dans | e
d®t ect ® ou p aAsdépurde cdptésentardvai s ¢ wrai travaill ® sur
déja existant en langage fortran. Nous avons réfléchi a le faire évoluer tout en conservant des parties
déja mises en plac&€e programme de simulation a pour objectifs de calculer la trajectoire des
électronsdane n ®c hantill on semiconducteur cbest | e
de |l a temperature de | 06®chantillon pendant | e
cathodoluminescence. Ces trajectoires sont représentés dans une prejeddgian (x,z) normal a

|l a surface (x,y) de Il a cible et contient |e f
oblique dans | e plan (x,z) mais dans nos cal c

V.7.1. Exécution et Rendement d'un progamme MC-Dynamique moléculaire(MC-
DM)

Ce programme per met doact iCivlawqg ueet |dodoenx ®ac umiesr al
I

S

ex®cuter i faut fournir des param tres doce

(@}

rface, |l es ®l ®ment s pr ®sent s dans | e mat ®

c

do®l ectr ons | eparcodremoless irglastiggd qu e |

Notre modele MC est basé sur l'algorithme suivant :

1 On prend un ®l ectron dé®nergi e E.

2. On donne la valeur du germe n (valeur initiale)reggénere le un nombre aléatoRgo,1].

3. Si R = 0 on génére un autre nomiziapn on calcul le vole libre§ 4 In( R) et | dangl
d.

4 On d®termine | a position (x,y).(x = S sin
5 On Calcule | a variation d'®nergie (la pert.
6. Si (E > k) | 6essali est accept fareaéledrosisou (etlon nevie a f o r |
| 6®t ape 2). Sinon on refuse | 6essai et on ret
7. On <cal cul |l a profondeur dec, psRe®t rl adtaiuogmme ne
temperature.

8. Affichage ds résultats.
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A 4

|l njection des param
Eo, Nei, Een, Z, M, t(durée de balayage)

v
Collision (Sq)

l

Production de paire electrdrous
E=Eo-Een

l

Calcul de (X,Y,Z) par Monté Carlo

autre
electron

Oui Non
E>En? >
Calcul deDn
v v v
Profondeur v Calcul de signal
d@let g@d 0
La temperatureDT
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Conclusion

Ce chapitre a d'abord trait® | a mod®Ilisation
théoriques sur la simulation de trajectoires d'électrons dans un solide. Ceci a permis de présenter
toutes les étapes nécessaires a |'élaboration d'un progrgmermettant la simulation de trajectoires
d'électrons. Utilise différents modeles physiques pour simuler linteraction avec la matiére de
I'électron accéléerelUn avantage important des simulations est celui que les différents effets
physiques qui sont simultanément présents dans certains systémes peuvent étre isolés, et pa
conséquence cette séparation fourni bien une meilleure compréhessi@tude des phmns prend

une part importante dans la physique de la matiére condensée, c'est qu'ils jouent un réle important
dans un grand nombre de propriétés des solides dont : La capacité calorifique ou capacité a échange
la chaleur ; la conductivité thermique, oapacité a conduire la chaleur ; la conductivité électrique,

ou capacité a conduire le courant. Les vibrations du réseau peuvent jouer un role dans la réponse d'ur
solide en pr®sence d' une r ales qadlgues axenfpled peéses r o n s
démontrent la variété des applications ou un programme de Monte Carlo permet de meilleures
analyses. Que ce soit pour comparer les résultats expérimentaux ou tout simplement pour établir a

| 6avance |l es conditions optimales d'observati
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Chapitre IV

Résultats etdiscussions
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e chapitre traite de plusieurs exemples représentatifs des résultats de simulation obtenus par
| e mo d e | d ®v e | o pap &termination tquantitaiive bdes phramétres des
matériaux nécessiteagh calcul fiable de signatathodoluminescencdc() et le courant
induit par faisceau électronique-€) en fonction des parametres de faisceau électronique. Mais le
bombardement par un faisceat®®d ect r ons doéun mat ® i au semicon
GaN et ses alliages damotre cas) augmente la température du ce matériau, cette augmentation de
température influe sur les propriétés du matériau généralement,tatnment sur les propriétés

optoélectroniquesOn présentera les résultats obtedescalcul des trajectoires siélectrons, la

profondeur de pénétratioR. et le volume de génératioN,,: S 0o us | 6 i ndiffdremtesn c e
paramétres du de faiscealy, (Eo, 1) et déautre param tres intri
diffusion Ly, | e coef fi ca etlaftactiahdnaldrexq%)petonétudieral 6 i nf | uenc

tous ces parametres sker signaleCL dansle GaN et ses alliages. On présentera par la suite les
résultats de calcul concernant la répartition de la température due au bombardement du faisceau
délections suivant la profondeur de pénétratipaur différentes intensités incidentes et une plage

d 6 ® n e taccéléeasion dinsi pour différents durées de bombardement utilisées généralement dans
des outils de caractérisation comme le MEBe foislavaleud e | 6 ® ®vation de |
d®t er mi n®e , on tentera de vqgoelques prapiietés exmmnsagues d-
comme par exemple la longuewle diffusionLy, la mobilité électroniquen (indice n pour les
electronsp pour les trais) la conductivité thermique J'énergie de gag.

|. Trajectoire des électrons

Quand un flux d'électrons pénetre dans un matériau solide, les électrons peuvenbiéuiae
diffusion élastique ou inélastique. La diffusion élastique réalise un faisceau d'électrolesdemigr
de sa direction initiale, ce qui entraine la diffusion des électrons a travers le matériau. Les trajectoires
des électrons dans un matériau ayamtnumeéro atomique élevé ont tendadcé ° dévieele leur

direction d'origine plus rapidement, la profondeur de pénétration étant rgduite
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Figure (IV. 1) Les trajectoires del00électrons pénétrants dates GaNpour:a) E; =5 keV, b) E; =10keV,
C)Ey, =20 keV respectivement.

La simulation présentée sur la figure.l¥ modélise les trajectoires dd$)0 électrons dans un
®chantillon de GaN. On remarque quel3dnmspourr aj e
une énergigy =5 keVet pour une énergie, =10keVl es trajectoires maxi ma
500 nm, alors que celles obtenues pooe énergid, =20keVv o nt 2008 gnullutilité d'un
programme basé sur le modele Monte Carlo est justifiée par la possibilité d'effectuer une simulation
compléte pour les chemins des électro@s peut remarquer facilement que la trajectoire de

| 6®l ectronegset ab®at dependence de |l a trajecto
débacc®l ®ration des ®l ectrons. Ai nsi IDans des | u me

études précédentes la trajectoire des électrons a été bien éflad ¢
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