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 e nitrure de gallium (GaN) est un bon candidat pour la réalisation des composants optiques et 

optoélectroniques dédiés aux applications télécoms telles que les diodes électroluminescentes 

et les dispositifs électroniques à haute température/forte puissance, aux transistors à haute 

mobilité électronique (HEMT) et les diodes lasers (LD) [1]. Les nanotubes GaN sont proposés pour 

des applications en électronique nanométrique, en optoélectronique et en détection biochimique [2]. 

Les techniques de microscopie électronique à balayage (MEB) jouent un rôle clé dans la 

caractérisation de divers matériaux semi-conducteurs inorganiques 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 méthodes de cathodoluminescence (CL) et de courant induit par faisceau 

d'électrons (EBIC) ont été largement utilisées pour la caractérisation des phénomènes de génération / 

recombinaison et des propriétés électriques des semi-conducteurs de masse et des structures à semi-

conducteurs. 

La caractérisation de ces semi-conducteurs utilisant des techniques de faisceaux d'électrons basés sur 

l'interaction électrons-matière offrent de nombreux avantages [3]. En générale, les interactions 

électron-matière (événements de diffusion) peuvent être divisées en deux catégories ; interactions 

élastiques et inélastiques [3]. L'énergie transférée d'un faisceau d'électrons incident (interaction 

inélastique) au matériau peut provoquer des vibrations collectives d'atomes (génération de phonons); 

ces vibrations sont équivalentes au flux de chaleur dans l'échantillon. Les mécanismes de perte 

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

local de lô®chantillon [4]. 

Plusieurs travaux sur lôaugmentation de la temp®rature locale (r®elle) dôun ®chantillon soumis aux 

radiations dôun faisceau dô®lectron: Castaing (1951) [5], Vigne et Einstein (1964) [6], Talmon et 

Thomas (1978) [7], Roll (1980) [8], Randolph (2005) [9] et Nouiri (2006 et 2014) [4, 10]. 

Cependant, à l'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 à des tensions d'accélération plus faibles. Enfin, dans le travail récemment réalisé par 

Nouiri [10], il a introduit la dynamique moléculaire avec la méthode de Monte Carlo afin d'estimer 

l'influence de la durée d'analyse sur l'effet thermique. 

Le travail présenté dans cette thèse a eu pour objectifs de mettre en ®vidence et dô®tudier les 

principales propri®t®s de GaN et ses alliages sous le bombardement ®lectronique ¨ lô®chelle 

nanométrique. Donc pour ®lucider les effets de lô®chauffement due au faisceau d'®lectrons, un 

modèle numérique hybride (Monte Carlo-dynamique moléculaire) basé sur les travaux de Nouiri [10] 

a été développé pour calculer la profondeur de pénétration des électrons, le signal 

L 
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cathodoluminescence (ICL), le courant induit par faisceau électronique (IEBIC) et l'élévation de la 

température locale lors de la caractérisation par faisceau d'électrons de GaN et ses alliages, en 

fonction de l'énergie du faisceau, le courant de faisceau et la géométrie de la nanostructure, la chaleur 

produite peut être considérable. 

Dans le premier chapitre, nous rappellerons les principales propriétés de GaN et ces alliages. Dans le 

deuxième chapitre, nous  présentons une brève synthèse sur les techniques de caractérisation des 

semi-conducteurs composée III-V (GaN). Le troisième chapitre sera consacré à la modélisation  de 

lôinteraction electron-matière (la cathodoluminescence, élévation de température locale pendant 

lôirradiation et leur effet  sur les propri®t®s de mat®riau caract®ris®). Dans le quatri¯me chapitre, nous 

présentons les résultats de simulation obtenus, ainsi la comparaison de ces résultats avec les résultats 

expérimentaux disponibles en littérature. 
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I. Les avantages, les intérêts et les applications de GaN et ses alliages  

ans ce chapitre nous allons reporter un résumé sur les principales propriétés de GaN et ses 

alliages. Le GaN poly-cristallin a été synthétisé pour la première en 1932 [11] au début des 

années 1970, la première croissance 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 (AlN) sont actuellement l'objet de beaucoup de recherches concernant les semi-

conducteurs [15].  

La structure de bande interdite directe est mise à profit pour la réalisation de dispositifs optiques 

(GaN et alliages), ce qui autorise un spectre dôapplications du visible aux ultraviolets, en ®mission et 

en détection : le matériau GaN est le seul qui puisse prétendre à des applications optoélectroniques 

aux courtes longueurs dôonde (bleu, ultraviolet, blanc). Les recherches sur le GaN sont commenc®es 

dans les années 60 et la première bleue- LED réalisé à base de GaN en 1971 [16]. Le GaN présente 

les avantages d'une bande interdite directe, d'une grande stabilité chimique, de très bonnes propriétés 

mécaniques, mais également de propriétés physiques intéressantes qui le rendent non seulement 

attractif pour les émetteurs bleus, mais également pour l'électronique haute température, haute 

puissance et haute fréquence. Sa large bande interdite permet également d'envisager son utilisation 

dans des photo-détecteurs UV insensibles au rayonnement visible du soleil. 

Les III-nitrures ont des propriétés intrinsèques supérieures, comme le champ de claquage électrique 

élevée (de 3,3 MV.cm
-1
 pour GaN à 11,7 MV.cm

-1
 pour AIN), la haute mobilit® d'®lectrons (å 2 000 

cm
2
.V

-1
.s

-1
), et une large bande interdite (de 3,4 pour GaN eV à 6,2 eV pour AlN) en comparaison 

avec des matériaux utilisés souvent pour les composants électroniques comme le Si ou GaAs [17]. 

Ainsi la forte conductivité thermique du GaN (1.3 W.cm
-1
.K

-1
 contre 0.5 W.cm

-1
.K

-1
 pour le GaAs) 

et de certains substrats (diamant>9 W.cm
-1
.K

-1
, SiC > 5 W.cm

-1
.K

-1
) est avantageuse pour 

lô®vacuation de la chaleur. Mais, le d®veloppement de GaN a ®t® limit® par la mauvaise qualit® du 

matériau obtenu, et les échecs dans les tentatives de dopage p. Des recherches ont abouti à un 

matériau de bonne qualité, et dans le développement de dopage p [18]. Cependant, les années 1990 

ont apporté des avancées significatives dans la sophistication des techniques de croissance, la pureté 

des produits chimiques utilisés pour le dépôt du film, l'introduction contrôlée et l'activation des 

impuretés sélectionnées, et les progrès dans les techniques de traitement. La plupart des obstacles 

mentionnés ci-dessus ont été suffisamment surmontés, et les dispositifs électroniques et optiques ont 

été démontrés et partiellement commercialisés.  

Autres applications importantes des LED à base de GaN sont de retour éclairage (téléphones 

cellulaires, ordinateurs portables, ...), la lumière blanche (lampes de poche, phares de voiture), 

D 

M.%20Razeghi%20et%20A.%20Rogalski,%20%22Semiconductor%20ultraviolet%20detectors%22,%20Journal%20of%20Applied%20Physics,%20vol.%2079,%20no.%2010,%20p.%207433�7474,%201996.
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l'éclairage général (intérieur et extérieur), des systèmes de purification de l'eau, et médicales 

(capteurs, chirurgicale lunettes) [19].  

Le développement futur dans ce domaine va certainement être alimenté par la demande croissante de 

haute température, applications haute puissance. Pour des applications dans le génie électrique ou 

lô®lectronique, qui n®cessitent a la fois des tenues en tension maximales et des temps de commutation 

les plus courts possibles les propriétés des GaN sont bien supérieures a celles du Si ou de GaAs.  

Dôune fa­on g®n®rale, les nitrures du groupe III-V offrent une combinaison de valeur de 

comportement électrique, optique et piézoélectrique, et permettent la fabrication de diodes 

électroluminescentes, LDs, détecteurs, et des transistors et les principaux domaines actuels 

dôapplication industrielle des nitrures dô®l®ments III, sont en particulier les suivants [20]: 

ü Les diodes ®lectroluminescentes ®mettant dans le violet, le bleu, le vert, lôambre 

(h®t®rostructures GaN/InGaN) et lôultra-violet (hétérostructures GaN/AlGaInN). 

ü Les lasers bleus (hétérostructures GaN/AlGaN/InGaN). 

ü Les transistors ¨ effet de champ ¨ gaz dô®lectrons bidimensionnels (h®t®rostructures 

GaN/AlGaN). 

ü Les photo-d®tecteurs dans lôultraviolet. 

ü Et des transistors ¨ haute mobilit® ®lectronique dôAlGaN/GaN pour lôapplication biocapteur 

[21]. 

II . Propriétés structurales et optoélectroniques 

L'intérêt important et croissant dans les semiconducteurs III-nitrures réside dans la large gamme 

d'applications utiles qui peuvent être obtenus, à partir de transistors de haute mobilité d'électrons 

(HEMT) à de LED et les lasers. Cependant, les matériaux de nitrure III sont généralement obtenues 

par croissance epitaxial sur des substrats étrangers, qui conduisent à la formation d'un grand nombre 

de dislocations et les variations de contraintes significatives dans les couches épitaxiales qui 

affectent sérieusement la performance des dispositifs basés sur eux. Le GaN est un semi-conducteur 

de la famille des «III-V», étant compose d'atomes des colonnes III et V du tableau périodique [20].  

Tableau ( II -1) Les principaux éléments des rangées II, III, IV, V et VI, qui constituent les semi-conducteurs. 
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II .1. Propriétés structurales   

Les semi-conducteurs III-nitrures existent sous deux formes cristallines : la phase wurtzite 

(hexagonale) (figure (I.1) (a)) et la phase blende de zinc (cubique) (figure (I.1) (b)) .Le GaN, AlN et 

ses alliages peut exister dans la phase cubique (zinc-blend) et dans la phase hexagonale (wurtzite), ce 

dernier étant thermodynamiquement favorable. La structure cristalline de type wurtzite, présenté à la 

figure (I.1) (a), appartient au groupe d'espace P63mc dans la notation dôHermann-Mauguin. La 

structure wurtzite se compose de deux sous r®seaux hexagonaux compacts, lôun occup® par lôazote 

(N) et lôautre par lô®l®ment III (Ga, Al, In), d®cal®s de u suivant lôaxe [0001] (u = 3c/8 pour une 

structure hexagonale compacte). Dans la structure de wurtzite idéal c est liée à a une, du côté de 

l'hexagone de base, par (tableau) [22]. 

 

a) Hexagonal                                                        b) Cubique 

Figure (I.1) Structure a) wurtzite et b) blende de zinc des nitrures dô®l®ments III. [22]. 

Tableau ( II -2) Paramètres de maille des trois nitrures [22]. 
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II .1.1. La zone de Brillouin  

De même que la description de la maille élémentaire suffit à décrire tout le réseau cristallin il suffit 

de conna´tre les propri®t®s de la zone de Brillouin pour d®crire tout lôespace r®ciproque. A partir du 

réseau cristallin, on définit le réseau réciproque, qui est le système de coordonnées [énergie - vecteur 

d'onde] dans lequel on représente les variations des fréquences de vibrations du réseau cristallin ou 

de l'énergie des états électroniques en fonction du vecteur d'onde  k caractérisant la propagation de 

1'onde considère. Le réseau réciproque associe a la structure de type zinc-blende est cubique centre. 

Sa maille élémentaire, qui correspond a la première zone de Brillouin est représentée sur la figure 

(I.2). Elle présente un centre de symétrie  G a 1'origine (k =0), et un certain nombre d'axes de 

symétrie : il existe trois axes équivalents <100> coupant le bord de la zone de Brillouin aux points X, 

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

 

 

Figure (I.2) Première zone de Brillouin d'un réseau cubique faces centrées. Zinc blende (Cubic) GaN [23]. 
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Figure (I.3) Première zone de Brillouin d'un réseau cubique faces centrées. Wurtzite GaN (hexagonale) GaN 

[23]. 

II .2. Propriétés optoélectronique 

Les propriétés optiques dôun mat®riau regroupent principalement son indice de r®fraction et son 

coefficient dôabsorption. Ces propri®t®s sont primordiales pour les composants opto®lectroniques 

puisquôelles r®gissent le d®placement de la lumi¯re dans le composant. Par exemple, dans un 

dispositif composé de différents matériaux, la lumière a tendance à se propager dans les matériaux 

ayant le plus fort indice de réfraction. On peut alors confiner la lumière dans une couche particulière, 

comme côest le cas pour les lasers. Cette propriété est aussi très intéressante pour les applications 

cellules solaires afin dôaugmenter lôefficacit® dôabsorption de la lumi¯re. Les nitrures dô®l®ments III 

présentent une grande variété de structure de bande [20].  

II .2.1. Indice de réfraction 

Lôindice de r®fraction est un param¯tre tr¯s utile dans les structures laser, pour cela, la connaissance 

de ce paramètre est indispensable pour le confinement optique, la propagation des photons dans le 

guide dôonde  ....etc. Dans le cas du GaN, lôindice de réfraction est égal à environ 2,3 [24], alors que 

pour lôInN il vaut environ 2,9 dans lôinfrarouge [25]. Anani et al [26] ont estimé expérimentalement 

la variation de lôindice de r®fraction des alliages de nitrures dô®l®ments III en fonction de lô®nergie 

dôun photon absorb® par le mat®riau. Le trac® de lôindice de r®fraction en fonction de la composition 

reporté sur la Figure (I.4) montre que lô®quation qui relie ces valeurs est de type quadratique. La 

variation de lôindice de r®fraction ordinaire n en fonction de la longueur dôonde ɚ, dans la gamme de 

transparence, est décrite par une loi de type Sellmeier [27]:  

 

ἶ = Ἡ+
Ἢ.

Ἣ
                                                                                                                                                  (ἓ. ) 
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Figure (I.4) Indice de r®fraction (ordinaire) pour le GaN et lôAlGaN en fonction de la longueur dôonde [28]. 

II .2.2. Gap dô®nergie interdite dans le GaN 

La nature du gap joue un r¹le fondamental dans lôinteraction du semi-conducteur avec un 

rayonnement électromagnétique (en particulier lumineux), et donc dans le fonctionnement des 

composants utilis®s en opto®lectronique. On peut remarquer, pour lôinstant, que dans un SC ¨ gap 

direct un électron du haut de la BV qui acquière une énergie Eg passe dans la BC sans changer de 

quantit® de mouvement ce qui nôest pas le cas dans un SC ¨ gap indirect. 

La largeur de la bande interdite joue aussi un r¹le important selon lôapplication envisag®e. Les semi 

conducteurs ¨ grand gap permettent dôatteindre des tensions de claquage et des températures de 

fonctionnement assez élevées, ce qui rend possible leur utilisation dans les dispositifs à haute tension 

dôalimentation. III-nitrures présentent toujours une bande interdite directe, qui couvre une large 

gamme d'énergie qui va du mi-infrarouge pour InN à l'UV profond pour AIN (Figure (I.5)). SiC et 

GaN poss¯dent un gap deux ¨ trois fois plus grand et le champ de claquage est de lôordre de grandeur 

plus grand que celles de Si, le GaAs ou InP [29].  
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Figure (I.5) La bande interdite pour le group III nitrides en fonction du paramètre de maille. 

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

Une propriété électrique importante dans les semi-conducteurs est la capacité de déplacement des 

électrons sous l'effet d'un champ électrique, appelée mobilité électronique. La mobilité électronique 

dépend fortement de la qualité cristallographique du matériau. Le GaN possède une mobilité 

électronique satisfaisante, ce qui favorise la montée en fréquence des composants électroniques (les 

HEMTs par exemples). Le champ de claquage d'un matériau représente le champ électrique maximal 

qu'il peut supporter. Comme pour tous les matériaux à large bande interdite, le champ de claquage du 

GaN est très élevé. Les composés III-N sont des matériaux de choix pour la réalisation de dispositifs 

micro®lectroniques hyperfr®quence et de puissance. La combinaison dôun champ de claquage 

important (>3.3 MV.cm
-1 
pour GaN) avec la possibilit® dôatteindre des mobilit®s et des densit®s 

®lectroniques ®lev®es permet ¨ la technologie GaN dô°tre aujourdôhui largement accept®e comme un 

véhicule pour les applications haute fréquence/haute puissance [29].  

II .2.4. Le coefficient dôabsorption 

Dans la figure (I.6), le spectre d'absorption de GaN à la température ambiante est présenté. L'encart 

est une vue agrandie de la structure excitonique à 77
o
K. A température ambiante, les exitons A et B 

se chevauchent en raison de l'élargissement de phonon pour former un pic alors que l'exciton C 

apparaît comme un changement de pente. À 77
o
K, les excitons A, B, et C sont clairement résolus 

montrant l'absorption excitonique en raison des trois bandes de valence [30]. 
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Figure (I.6) Le spectre d'absorption de GaN à la température ambiante [30]. 

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

Les alliages semiconducteurs, avec la richesse de leurs structures électroniques 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 semiconducteurs à leurs constituants, notamment à la température et de a la fraction molaire. 

Lôinfluence de la temp®rature et de la fraction molaire dans des mat®riaux utilis®es (caract®ris®es) se 

traduit par une évolution de leurs propriétés physiques telles que : largeur de la bande interdite, 

concentration intrins¯que de porteurs, longueur de diffusion, coefficient dôabsorption, la conductivité 

thermique, mobilité des porteurs de charges, etc.  Dans cette section nous allons présenter une brève 

®tude de lôeffet de la température et de la fraction molaire sur les paramètres physiques intervenant 

dans les calculs dans le chapitre de mod®lisation (lôintensit® de la cathodoluminescence et 

lôaugmentation de la temp®rature locale  sous lôimpact un faisceau ®lectronique). Pour mieux 

comprendre la dépendance en température et de la fraction molaire, nous utiliserons les expressions 

analytiques propos®es dans la litt®rature qui permettent dôexpliquer dôune mani¯re ad®quate les 

différents comportements liés à ces paramètres caractéristiques.  De plus, il est nécessaire de 

conna´tre lôordre de grandeur pour la compr®hension et lôinterpr®tation des r®sultats obtenus par la 

simulation. Nous allons introduire des variations à certains paramètres tels que la chaleur spécifique, 

la conductivit® thermique, qui sont consid®r®s comme des constantes dans lôancien mod¯le de 

simulation de Nouiri et al [31]. En réalité, ils varient en fonction de la température. Pour améliorer ce 

modèle et pour étudier lôinfluence de la température sur les paramètres physiques tels que la bande 

interdite (Eg), la longueur de diffusion (Ln), la concentration intrinsèque (ni) et autres, ces derniers 

sont exprimés en fonction de la température. 

Energie (eV) 
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III .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 de technologie GaN présentent des effets 

parasites dus aux matériaux et à sa « faible maturité » qui limite leurs caractéristiques 

optoélectroniques. Plusieurs paramètres comme la chaleur spécifique, la conductivité thermique, la 

bande interdite, la température de Debye et la dilatation thermique peuvent définir les propriétés 

thermiques du nitrure de gallium. Des ®tudes ont ®t® r®alis®es pour am®liorer lô®vacuation de la 

chaleur et voire lôeffet de la temp®rature sur ces param¯tres cela implique une limitation importante 

du fonctionnement des composants à base de GaN [32,33], Il est donc primordial dô®valuer 

exactement la température du composant pendant la caractérisation.  

III .1.1. Evolution du gap dô®nergie interdite en fonction de la temp®rature   

La taille de la bande interdite confère des caractéristiques optoélectroniques importantes à chaque 

semi-conducteur. En effet, la largeur de bande interdite fixe la limite en température en dessous de 

laquelle le dispositif peut fonctionner sans détérioration, ainsi que lôaptitude du semi-conducteur à 

résister aux radiations.  

Dôapr¯s [34 ,35], deux mécanismes sont responsables à la diminution de lô®nergie de bande interdite 

d'un semiconducteur lorsque sa température augmente: 

ü la dilatation thermique, qui modifie les positions des bandes de valence et de conduction.  

ü les interactions électron-phonon, qui induisent un décalage des positions relatives des bandes 

de valence et de conduction. C'est ce phénomène qui donne lieu à la plus forte contribution 

dans la variation en temp®rature dôEg. 

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

Varshni qui sô®crit : 

Eg T = Eg T0

ŬT2

ɓ+ T
                                                                                                                                (I.2) 

Où E(T0) est le gap a la température T0, a et b  sont des paramètres ajustables qui dépendent de la 

nature du semi-conducteur.  
Tableau (I-3) Param¯tres de Varshni et gap dô®nergie du GaN et de lôAlN [37] 

Matériau Eg(300K) [eV] Ŭ [eV.K-1] ɓ [K] 

GaN 3.4 9.09 10-4 800 

AlN 6.2 18.0 10-4 1462 
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La variation de la bande interdite avec la température a été mesurée pour le GaN à partir d'analyse 

par photoluminescence du spectre de réflexion de l'exciton du nitrure de gallium massif réalisé par 

Monemar [36] et donne une relation empirique précise de l'évolution de la bande interdite en 

fonction de la température : 

Eg T = 3.503
5,08.10 4T2

T 996
   eV  pour T < 295  ὑ                                                                     (I.3) 

La validité de cette expression est limité a des températures inferieures a la température ambiante 

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

 

Figure (I.7) Evolution du gap dô®nergie de GaN en fonction de la temp®rature. Les courbes A, B et C font 
référence aux excitons du même nom [36]. 

III .1.2. La conductivité thermique de GaN  

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, à cause des 

faibles densit®s dô®lectrons de conduction et de trous, la contribution principale au transport de 

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 

défauts ponctuels. De toutes les propriétés thermiques, la conductivité thermique est la plus affectée 

par les défauts de structure. Concernant le group III -V, la conductivité thermique du nitrure de 

gallium varie de façon significative en fonction de la température (interaction phonon-phonon), de la 

concentration des défauts cristallins dans le matériau et de la concentration des impuretés (Figure 

(I.8)) [38]. Elle a ®t® mesur®e sur diff®rents types dô®chantillons : couche mince sur substrat saphir, 

par la méthode MVPE  [39] et monocristaux de GaN [40]. Les valeurs obtenues sont respectivement 

1.3Wcm
-1

K
-1
 et 1.7Wcm

-1
K

-1
. Dôun point de vue thermique, les composants ¨ base de GaN ont des 



 
 

21 
 

conductivit®s thermiques bien meilleures que les composants ¨ base dôautres matériaux comme 

GaAs, Si par exemple [41].  

 

 

Figure (I.8) Evolution de la conductivité thermique du GaN wurtzite en fonction de la température [38]. 

Soit k(T0) la conductivité thermique à T0. Alors la variation avec la température est [42]: 

k T = k T0 .
T

T0

Ŭ

                                                                                                                                        (I.4) 

Avec k (T0) est la valeur à 300 K. A partir des premières expériences, on a extrait k (T0)= 1,3 

W/cm.K pour le GaN en volume [43]. Cependant, des mesures ultérieures des structures épitaxiales 

ont donné des valeurs plus élevées [44], et une forte dépendance à la densité de dislocation a été 

observée [45]. Le paramètre a, qui modélise la diminution avec la température, est étalonné par 

rapport aux données expérimentales mesurées [46,47]. 

Tableau (I III -4) Résumé de paramètres pour la conductivité thermique [42]. 

Matériau k (W/cm.K) (a T0=300
o
K) a 

GaN 1.30 -0.43 

AlN  2.80 -1.7 

 

III .1.3. La température de Debye et la chaleur spécifique de GaN  

Pour la temp®rature de Debye ɗD, elle caractérise la valeur maximale des énergies des vibrations. 

Elle a été calculée par Polian et al [48] à partir de la chaleur spécifique ou encore par Demidienko et 

al [49] à partir des propriétés élastiques. Les valeurs obtenues sont respectivement de 700
o
K et 

650
o
K. Concernant  la chaleur spécifique, dans les semi-conducteurs, lô®nergie apport®e a pour effet 

une augmentation du nombre de phonons présents, les électrons des bandes de conduction et les trous 

des bandes de valence étant en général en nombre insuffisant pour jouer un rôle 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 rapport à la courbe prévue par la théorie de Debye dans laquelle la 

capacité calorifique suit la formule [50]: 

CL T = CL T0

20 (ʃD/ T)2

20 (ʃD/ 300oK)2
                                                                                                        (I.5)    

Avec CL(T0) est la capacit® ¨ lôambiante (en  cal.mol
-1
.K

-1
), ɗD est la température de Debye et r est la 

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

température [51] pour des températures comprises en 298 et 1773 
O
K. 

  

Figure (I.9) La chaleur spécifique calculée (trait plein) et mesurées (cercles ouverts) par rapport à la 
température [51]. 

III .1.4. La dilatation thermique  

Le coefficient de dilatation thermique est important à connaître pour l'élaboration de couches 

hétéroépitaxiées mais également pour l'étude des propriétés des semi-conducteurs à des températures 

différentes. Il est ainsi très important de connaitre ces coefficients des matériaux épitaxies et des 

substrats afin de connaitre la déformation engendrée dans la couche, et éventuellement dans le 

substrat, mais également pour l'étude des propriétés des semi-conducteurs à des températures 

différentes [52].  

Tout mat®riau soumis ¨ un changement de temp®rature se d®forme : côest le ph®nom¯ne de la 

dilatation thermique. Il convient dôen tenir compte lorsque lôon ®tudie les propri®t®s des semi-

conducteurs à des températures différentes mais également lors de la croissance du matériau car 

celle-ci se fait à haute température. Ainsi, une couche hétéroépitaxiée complètement relaxée à la 

température de croissance peut être contrainte à la température ambiante. Les coefficients de 

dilatation thermique permettent dô®valuer la déformation de la maille cristalline en fonction de la 

variation de température.  Le coefficient de dilatation thermique noté a d®crit la dilatation dôun 
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réseau cristallin suite à une variation de température. Il dépend du matériau mais aussi de la 

stîchiom®trie, des d®fauts ®tendus et de la concentration en charges libres dans le mat®riau. 

ὰὪ ὰ0
ὰ0

= ‌ὰ ὝὪ Ὕ0                                                                                                                                    (I.6a)  

Ou 

Ўὰ

ὰ0
= ‌ὰ ЎὝ                                                                                                                                                       (I.6b)  

Le coefficient thermique volumique : 

Ўὠ

ὠ0
= ‌ὠ ЎὝ                                                                                                                                                     (I.6c) 

Pour un matériau isotrope : 

‌ὰ= 3‌ὠ                                                                                                                                                       I.6d  

III .1.5. La mobilité électronique   

Les électrons et les trous dans les composants électroniques actifs comme pare exemple les HMETs 

sont accélérés par le champ électrique, mais perdent de leur vitesse à la suite de divers processus de 

diffusion. Ces mécanismes de diffusion comprennent des vibrations de réseau (phonons), 

d'impuretés, des surfaces et d'autres imperfections. Puisque les effets de tous ces phénomènes 

microscopiques sont groupés dans 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 la concentration de dopage, etc. Dans ce pr®sent travail on sôint®resse ¨ la d®pendance de 

la mobilit® ¨ la composition chimique (teneur en aluminium ou de lôindium) et  a la temperature. 

Lôaugmentation de la temp®rature engendre des perturbations dans le r®seau cristallin qui affectent la 

mobilité des porteurs. À proximité de la température ambiante (T = 300
O
K) et à des champs 

électriques faibles, la mobilité est souvent considéré comme suivant : 

‘= ‘Ὕ0
Ὕ

Ὕ0

‎1

                                                                                                                                               (I.7a)  

Ou mT0 est la mobilité la température ambiante T0 et d0 un paramètre. 

Aussi, la mobilité des électrons à faible champ  peut être modélisée par une expression similaire à 

celui proposé par Caughey et Thomas [52]: 

‘ὒὍ= ‘άὭὲ+
‘ὒὍ ‘άὭὲ

1 +
ὅὍ
ὅὶὩὪ

‎0
                                                                                                                        (I.7b)  
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Ou CI désigne la concentration d'impuretés ionisées, mL
 est la mobilité dans le matériau non 

dopé,mmin 
est la mobilité dans un matériau dopé, limité par la diffusion des impuretés et (C

ref 
et g0) les 

param¯tres d®crivant la diminution de la mobilit® avec une lôaugmentation de la concentration 

d'impuretés ; Pour modéliser dépendance a la température, les mobilités sont en outre paramétrées en 

utilisant les lois suivant : 

‘ὒ= ‘300
ὒ Ὕὒ

Ὕ0

‎1
(I.7c) ,      ‘άὭὲ = ‘300

άὭὲ Ὕὒ

Ὕ0

‎2
 (I.7d) et  ὅὶὩὪ= ὅ300

ὶὩὪ Ὕὒ

Ὕ0

‎3
                            (I.7e) 

 

Figure (I.10) Mobilité des électrons à faible champ de GaN en fonction de la température [52]. 

Tableau (I III -5) Résumé des paramètres du modèle de mobilité à faible champ pour le GaN [52]. 

Matériau Porteurs ‘300
ὒ (cm2/Vs) ‘300

άὭὲ(cm2/Vs) ὅ300
ὶὩὪ

(cm-3) ‎0  ‎1 ‎2  ‎3 

 

GaN 

n 

p 

1600 

175 

100 

10 

3 1017 

2.5 1017 

0.7 

1.5 

-1.5 

-3.7 

-0.2 

-1.5 

1.3 

1.0 

 

 

AlN 

 

 

n 

 

 

683 

 

29 

 

5 1017 

 

0.8 

 

-3.21 

 

1.21 

 

-0.18 

 

III .2. Lôeffet de la fraction molaire sur les propri®t®s du AlxGa1-xN  

Lôalliage AlxGa1-xN sert souvent de barrière de confinement dans les structures optoélectroniques à 

base de nitrures. La connaissance de ses propriétés et la maîtrise de sa croissance sont des objectifs 

impératifs, pour développer de nouveaux composants en particulier dans le domaine de lôUV lointain 

[53]. Généralement, les alliages ne sont pas traités comme un nouveau composé à part entière, mais 

comme un composé intermédiaire entre ses constituants ainsi que leurs propriétés qui se déduisent 

par une interpolation linéaire en fonction des deux constituants comme suit [54] : 

Ὂὼ = ὼ.Ὂὃ+ 1 ὼὊὄ                                                                                                                              (I.8) 
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Où F est le paramètre physique (FA et FB étant les paramètres physiques des constituants A et B) et x 

la composition molaire.  Mais, dans le cas dôun alliage ternaire, on le consid¯re compos® de 

molécules AC avec la fraction molaire x et de molécules BC avec la fraction (1-x) tout le 

raisonnement fait pour les binaires sont les mêmes pour les ternaires avec une certaine adaptation 

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

dôun alliage ternaire est comme suit : 

Ὂὼ = ὼ.Ὂὃὅ+ 1 ὼὊὄὅ                                                                                                                          (I.9)  

Où FAC et FBC étant les paramètres physiques des constituants binaires AC et BC.  

III .2.1. Evolution du gap dô®nergie dans lôAlxGa1-xN  

Une des propri®t®s cl®s dôun alliage est la d®pendance du gap sur la composition ; et elle para´t 

contest®e dans le cas de cet alliage. Ainsi en raison de son potentiel dôapplications en 

h®t®rostructures dôAlGaN et ces alliages a re­u le plus d'attention des alliages de la famille des 

nitrures III-V,  de nombreux groupes ont fait la synth¯se dôAlGaN. Lô®volution de lô®nergie de bande 

interdite avec la composition peut être approximée par la relation suivante: 

EAlx Ga1 x N
g

x = x.EAlN
g

+ 1 x EGaN
g

1 x .x.b                                                                      (I.10a)  

Avec b le terme de non linéarité (bowing) représentant la déviation par rapport à la loi linéaire de 

type Vegard. Le gap du composé ternaire nitrure de gallium-aluminium AlxGa1-xN reste également 

direct quelque soit la teneur en aluminium [55].  

En remplaçant Eg (AlN) et Eg (GaN) par leurs valeurs à 300
o
K, b=1, dans la relation (&6), nous 

trouvons les équations suivantes qui donnent le gap du AlxGa1-xN en fonction de x :  

EAlx Ga1 x N
g

x = x.EAlN
g

+ 1 x EGaN
g

1 x .x.b        Cubique                                         (I.10b)

EAlx Ga1 xN
g

x = x.EAlN
g

+ 1 x EGaN
g

1 x .x.b   Hexagonal                                         (I.10c)
 

 

Et la dépendance de lô®nergie de bande interdite avec la composition et avec la temperature en même 

temps  peut être approximée par la relation suivante : 

Eg x,T = Eg x,T = 0
Ŭ(x)T2

ɓ(x) + T
                                                                                                       (I.10d) 

Basé sur des données expérimentales, Nepal et al [56] obtiennent les équations empiriques suivantes 

pour décrire les coefficients a et b: 

ɻx = 1 x ɻGaN + x.ɻAlN + c.x. 1 x                                                                              (I.10e)  

ɼx = 1 x ɼGaN + x.ɼAlN + d.x. 1 x                                                                              (I.10f) 
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Où c et d sont liés aux termes quadratiques de a (x) et b (x), et a (GaN), a (AIN), b (GaN), 

and b (AIN) sont les coefficients Varshni pour les composés binaires, de GaN et AlN.  Ce qui donne 

pour une ternaire AlxGa1-xN en fonction de la fraction molaire de lôAluminium : 

Eg x,T = Eg x,T = 0
( 1 x ɻGaN + x.ɻAlN + c.x. 1 x )T2

1 x ɼGaN + x.ɼAlN + d.x. 1 x + T
                                 (I.10g) 

Les courbes en traits pleins représentés sur la Figure  III 10  les données expérimentales de a (x) et 

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

 

Figure (I.11) La dépendance compositionnelle des coefficients de Varshni a (x) et b (x) dans AlxGa1-xN 
pour 0 <x <1 respectivement [56]. 

EAlx Ga1 xN
g

x,T = x.EAlN
g

T + 1 x EGaN
g

T 1 x .x.b                                                    (I.10h) 

Maintenant, nous considérons le changement dans dô®nergie de gap dans lôAlxGa1-xN avec la 

température [55]: 

Eg x,T = 4.42.x + 0.068
8.73.10 4.T2

830 + T
                                                                                     (I.10i) 

III .2.2. La conductivité thermique                

Les conductivités des alliages sont difficilement interprétables. Liu et al [57], ont rapporté une étude 

expérimentale et théorique de la conduction thermique dans les alliages AlxGa1-xN. Un objet de cette 

étude est sur la compréhension de l'effet de la fraction x de lôaluminium et de la temp®rature sur la 

conductivité thermique dans les couches minces AlxGa1-xN.  

kAlGaN =
1 x

kGaN
+

x

kAlN
+

x. 1 x

cAlGaN
 

1

                                                                                           (I.11) 
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Figure (I.12) La conductivité thermique en fonction de la fraction de mole x (Al) pour l'alliage AlxGa1-xN. 

Les courbes théoriques sont calculées à partir du modèle de cristal virtuel, les points indiquent les données de 

mesure [57]. 

    

Figure (I.13)   a)Simulation de la  conductivité thermique en fonction de la  temperature pour un alliage 

AlxGa1īxN avec x=1.0, 0.9, 0.5, 0.1, et 0.0, b) Mesure  de  la conductivit® thermique dôun GaN (HVPE), 
Al0.09Ga0.91N, Al0.23Ga0.77N, Al0.33Ga0.67N, et  Al0.4Ga0.6N couches minces dans une gamme de temperature de 

80 a 400 
o
K [57]. 

III .2.3. Le coefficient dôabsorption  

Dans ce paragraphe, nous revenons encore une fois pour voir lôinfluence de la temp®rature et de la 

fraction molaire sur le coefficient dôabsorption. Tous dôabord, le coefficient dôabsorption d®pend de 

plusieurs param¯tres qui sont : la longueur dôonde de la radiation incidente, le dopage, la pureté ainsi 

que la temp®rature de lô®chantillon, cette d®pendance est donn®e par la loi dôUrbach [58]. Lô®nergie 

minimale nécessaire au photon incident pour provoquer la transition électronique dépend de la 

largeur de bande interdite du mat®riau, côest la raison pour laquelle on d®termine un coefficient 

dôabsorption intrins¯que. Pour des photons dô®nergie inf®rieure ¨ Eg, le coefficient dôabsorption est 

négligeable et la radiation lumineuse traverse le matériau avec une atténuation quasiment nulle. 
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ŬT  = Ŭ0.exp
hɜ Eg T

kBT
,Pour hɜ< Eg                                                                                      (I.12)  

kB : constante de Boltzmann. 

La figure (I.14) représente des mesures effectuées sur des couches de AlxGa1-xN, pour différentes 

teneurs en Aluminium (x=0ï0,35). La premi¯re caract®ristique de ces spectres dôabsorption est une 

variation abrupte du coefficient dôabsorption pour les ®nergies de photon situ®es au voisinage du gap, 

ce qui met en évidence la qualité optique de ces couches dôAlGaN, où la concentration de niveaux 

dô®nergie profonds est assez faible. 

 

Figure (I.14) Coefficient dôabsorption dôAlxGa1-xN à T=300 K [59]. 

III .2.4. La mobilité électronique  

A faible champ ; la courbe décrivant la mobilité des électrons dans ces alliages, est approchée par 

lô®quation [27]: 

ʈX = a + b.X+ c.X2 + d.X3                                                                                                                  I.13  

Ou a, b et d sont des constantes [27]. 

Energie (eV) 
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Figure (I.15) Mobilité des électrons dans AlxGa1-xN, en fonction de la fraction de mole Al [27]. 
 

III .2.5. La capacité thermique, la densité volumique  et le poids atomique    

La capacité calorifique cp, densité r et poids atomique M des ternaires AlxGa1-xN est interpolées 

linéairement par les relations suivantes [60]: 

ü La capacité calorifique  

cp,AlGaN = 1 x cp,GaN + x.cp,AlN                                                                                                           (I.14) 

Où Cp,GaN et Cp,AIN sont respectivement la capacité calorifique de GaN et AlN. 

ü La masse volumique (la densité)  

ɟ
AlGaN

= 1 x ɟ
GaN

+ x.ɟ
AlN

                                                                                                                 (I.15) 

Où rGaN et rAlN  sont les densités de GaN et AlN respectivement. 

ü Le poids atomique 

MAlGaN = 1 x MGaN + x.MAlN                                                                                                                (I.16) 

Et où MGaN, MAlN sont respectivement les poids atomiques du GaN et AlN. 

ü Le nombre atomique 

ZAlGaN = 1 x ZGaN + x.ZAlN                                                                                                                     (17) 

Où ZGaN, ZAlN sont respectivement les nombre atomiques du GaN et AlN. 
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IV. Les nanostructures  

Lô®tude des nanostructures et nanomat®riaux ¨ base de semiconducteurs est actuellement en plein 

essor en raison des propriétés électroniques et optiques remarquables de ces systèmes, qui permettent 

dôune part, dôenvisager de futurs composants pour la micro- et la nano-opto®lectronique et, dôautre 

part, de permettre une étude expérimentale sur des problématiques jusque là purement théoriques. La 

miniaturisation des composants électroniques est importante pour les technologies nouvelles, et elle 

est également très intéressante de point de vue purement scientifique. Dans ce domaine, les dernières 

années ont été marquées par un effort soutenu dans la croissance et la maîtrise de nouveaux 

matériaux à fortes potentialités technologiques (semiconducteurs à large bande interdite, composés à 

base de nitrure de type GaN). Dans le m°me temps, toute une ing®nierie sôappuyait sur le progr¯s des 

techniques de fabrication et les connaissances acquises sur les propriétés fondamentales des 

semiconducteurs sôest d®velopp®e et a acquis en maturité : réalisation de microcavités, cristaux 

photoniques, émetteurs à un photon, lasers à boîtes quantiques etc [61]. Une nanostructure est une 

structure atomique dont la taille se situe entre celle d'une molécule (de l'ordre de un milliardième de 

mètre, soit un nanomètre) et celle d'un objet microscopique, possédant des propriétés spécifiques 

dues à cette taille réduite. Les raisonnements classiques ne sont plus suffisants pour rendre compte 

des propriétés nouvelles observées : de nouveaux concepts, issus de la mécanique quantique, doivent 

°tre utilis®s. Bien entendu, il ne suffit pas que lôune des dimensions du syst¯me ®tudi® soit 

nanom®trique pour que le ph®nom¯ne observ® soit dôordre quantique [62]. Les structures 

nanométriques permettent alors dôobtenir de nouveaux mat®riaux pr®sentant des propri®t®s 

mécaniques, électriques, magnétiques, optiques particulières ou des combinaisons de propriétés 

originales, diff®rant parfois des propri®t®s du m°me mat®riau ¨ une ®chelle diff®rente. Sôil sôagit dôun 

solide cristallin, la r®duction de la taille du grain conduit ¨ une plus grande interface ¨ lôint®rieur du 

matériau et ainsi peut en modifier les propriétés mécaniques et électriques. Elles permettent une 

miniaturisation des technologies notamment dans le domaine de lôopto®lectronique, et contribuent ¨ 

de nombreuses applications industrielles [63]. 

IV .1. Les procédés de fabrication  

Les nombreuses techniques de création des nanostructures peuvent être classées selon deux 

approches : la voie descendante (top-down) et la voie ascendante (bottom-up). Deux chemins mènent 

en effet au nano-monde : la fabrication mol®culaire, qui passe par la manipulation dôatomes 

individuels et la construction ¨ partir de la base, et lôultra-miniaturisation, qui produit des systèmes 

de plus en plus petits [64,65]. 
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IV .1.1. La voie descendante (top-down) 

Cette méthode consiste à miniaturiser les systèmes actuels. Les structures sont ainsi graduellement 

sous dimensionn®es jusquô¨ atteindre des proportions nanom®triques. Cette m®thode fait appel ¨ des 

procédés principalement mécaniques.  

IV .1.2. La voie ascendante (bottom-up) 

Cette m®thode permet lôassemblage ou le positionnement dôatome ou de mol®cules de fa­on pr®cise 

permettant ainsi la fabrication de matériaux dont la structure est parfaitement maîtrisée. Cette 

méthode fait appel à des procédés dô®laboration principalement physiques et chimiques (voir tableau 

(I III -6) ci-dessous). Il est aussi possible de réaliser des dispositifs micro et nanostructurées utiles 

pour une int®gration ¨ grande ®chelle dans un circuit ®lectronique ou photonique. Lôapproche ç top 

down » sera préférée lorsque les quantités de matières souhaitées sont importantes, mais le contrôle 

de lô®tat nanom®trique sera moins pr®cis. Par rapport aux m®thodes ç top down è, les ç bottom up è 

produisent moins de déchets et consomment moins d'énergie. Ces deux approches ont évidemment 

un grand intérêt pratique puisquôelles permettent de r®aliser, de fa­on collective, des objets 

fonctionnalisés de dimension nanométrique (voir figure (I.16)).  

 

 

 

Figure (I.16) Illustration représentant les approches pour atteindre des nanostructures : la voie descendante 
(top-down) et la voie ascendante (bottom-up) [65]. 

IV .2. Effets de la diminution de la taille sur les propriétés électronique et thermiques    

Lôint®r°t des nanostructures est de pouvoir changer les propri®t®s du mat®riau simplement en 

changeant la taille de la nanostructure. Ce phénomène est dû à la quantification des niveaux 

dô®nergie qui augmente de gap dô®nergie quand la taille de la structure diminue. De plus, ses 

structures contiennent g®n®ralement peu de d®fauts ce qui permet dôobtenir de tr¯s bonne qualit® 

cristalline [66].  
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IV .2.1. Effets sur les propriétés électronique 

La plupart des mat®riaux ¨ lô®chelle du microm¯tre pr®sentent les m°mes propri®t®s physiques du 

mat®riau massif ; par contre ¨ lô®chelle du nanom¯tre ils peuvent poss®der des propri®t®s physiques 

distinctement différentes du matériau massif. Avec les techniques 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 lôespace. Ceci modifie consid®rablement les propri®t®s du 

matériau puisque les effets quantiques, négligeables au niveau macroscopique, deviennent 

déterminants à cette échelle [67].  

Au lieu dôun continuum dô®tats tel quôon lôobserve dans un mat®riau massif, les niveaux dô®nergie 

sont discrétisés (Si on confine les porteurs dans un volume suffisamment petit, typiquement de 

lôordre de la longueur dôonde de de-Broglie du porteur). Leur position dépend de la taille du nano-

cristal et lô®cart entre niveaux augmente ¨ mesure que lôon r®duit la dimension de lôobjet [68]. Le 

confinement entraine la quantification de lô®nergie des porteurs et modifie la densit® dô®tats. 

Lorsquôau moins une des dimensions dôun mat®riau devient nanom®trique, la structure ®lectronique 

et les modes de vibrations des atomes, qui sont des fonctions quantifiées, sont modifiés par la taille 

de lôobjet.  

La figure (I.17) montre une repr®sentation graphique de la densit® dô®tats et de lôËenergie en fonction 

de la dimension. La densit® dô®tats continue en 3D augmente en paliers en fonction de lôËenergie 

pour le cas 2D, en p E pour le cas 1D et est discr¯te en 0D. La quantification de lôËenergie dans la 

direction de confinement affecte les ®tats dô®nergie. La fonction de densit® dô®tats se discr®tise 

progressivement lorsque la dimensionnalité diminue. La largeur de la bande interdite des matériaux 

semi-conducteurs varie avec la taille. Dans le cas dôune nanoparticule sph®rique de rayon r, la 

largeur de la bande interdite est la somme dôun terme constant correspondant au cristal massif et dôun 

terme en 1/r
2
, qui devient non négligeable en-dessous dôune dizaine de nanom¯tres. 
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Figure (I.17) Variation de la densit® dô®tats avec lô®nergie en fonction de la dimensionnalit® de la structure. 

Or, puisque lôeffet de confinement introduit une diminution de la diffusivit® thermique lorsque les 

échelles sont inferieures au micromètre, se référer uniquement aux de la littérature  disponibles pour 

des échantillons massifs conduirait a des erreurs de dimensionnement [69]. Côest pourquoi, mesurer 

les paramètres thermiques de films minces et modéliser le transfert de chaleur dans ces systèmes  est 

important dôun point de vu th®orique pour comprendre les m®canismes physique sous-joints, mais 

®galement dôun point de vu applicatif pour am®liorer le dimensionnement [69]. 

IV .2.2. Effets sur les propriétés thermiques 

Ces dernières années ont connu une croissance rapide de l'intérêt des communautés scientifiques et 

techniques aux propriétés des nanostructures à base matériaux de group III -V, notamment le GaN et 

ces alliages. Les propriétés optoélectroniques, électriques et notamment les propriétés thermiques des 

nanostructures semi-conducteurs et des super-réseaux ont récemment attiré beaucoup d'attention. 

Cela est principalement dû à la réduction de la taille des dispositifs microélectroniques, ce qui 

conduit à une augmentation de la temperature pendant la caractérisation avec des outils utilisent 

g®n®ralement un faisceau dô®lectrons (le MEB ou le MET par exemple). Dans de telles conditions, 

l'influence des effets de taille sur la conductivité thermique devient extrêmement importante pour la 

conception de dispositifs  optoélectroniques  à faibles tailles et la fiabilité [70]. Pour cela, 

l'évacuation  de la chaleur est devenue un enjeu crucial pour la poursuite des progrès dans l'industrie. 

Les recherches des matériaux qui conduisent bien la chaleur est devenue essentielle pour la 

conception des prochaines g®n®rations de circuits int®gr®s et de lô®lectronique en trois dimensions 

(3D) [71]. La capacit® dôun mat®riau ¨ conduire la chaleur est enracin®e dans sa structure atomique, 

et la connaissance des propriétés thermiques peut faire la lumière sur les caractéristiques des autres 

matériaux. Les propriétés thermiques des matériaux changent quand ils sont structurés à l'échelle 
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nanométrique. Les matériaux nanostructurées ne conduisent pas la chaleur comme les matériaux 

épais en raison de l'augmentation de la diffusion des phonons [72] ou des changements dans la 

dispersion des phonons [70]. Dans le même temps, des études théoriques de conduction thermique 

dans deux dimensions (2D) et unidimensionnelles (1D) a révélé un comportement de cristaux 

exotiques, qui conduisent infiniment à une grande conductivité thermique intrinsèque [73,74].  

IV .3. Les procédés de fabrication des nanomatériaux et les techniques de croissance  

IV .3.1. Les procédés de fabrication des nanomatériaux 

Il existe plusieurs méthodes pour obtenir des nanostructures à base de semiconducteurs. La plupart 

de ces méthodes de fabrication sont peu utilis®es aujourdôhui car les r®centes techniques de 

croissance ont permis dôobtenir des nanostructures de meilleures qualit®s. Les proc®d®s actuels 

permettant lô®laboration de nano-objets sont classés en 3 grandes catégories : 

ü élaboration par voie physique. 

ü élaboration par voie chimique. 

ü élaboration par méthode mécanique. 

Tableau (I III -6) Les trois principaux procédés d'élaboration des nanomatériaux [75]: 
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IV .3.2. Les techniques de croissance 

Le terme « épitaxie » a pour origine le mot grec « épi » qui signifie par-dessus et « taxie » qui 

signifie ordre. Il a été proposé en 1928 par le minéralogiste français Royer pour désigner la 

juxtaposition régulière de deux espèces cristallines. De manière g®n®rale, lô®pitaxie consiste ¨ faire 

cro´tre une couche monocristalline dôun mat®riau sur un substrat lui-même monocristallin. Si ce 

substrat est de m°me nature que le d®p¹t, on parle dôhomo-®pitaxie, sôil est de nature diff®rente, le 

terme dôh®t®ro-épitaxie est employ®. Actuellement, le terme dô®pitaxie est utilis® pour tout d®p¹t 

monocristallin dont lôorientation est fix®e par un substrat. Pour fabriquer des dispositifs ®lectroniques 

¨ partir de mat®riaux nitrures, lô®laboration de couches minces de bonne qualité est nécessaire. Mais 

les progr¯s dans lôutilisation des mat®riaux ¨ base de nitrures dô®l®ments III (GaN, AlN et InN) ont 

®t® frein®s par des difficult®s intrins¯ques li®es au mat®riau, et surtout ¨ lôabsence de monocristaux 

ou de substrats adapt®s. G®n®ralement, lô®pitaxie  des structures ¨ base des mat®riaux nitrures se fait 

par diff®rents techniques dô®laboration telles quôEJM (lôEpitaxie par Jets Mol®culaire (MBE)), 

EPVOM (lôEpitaxie en Phase Vapeur dôOrganom®talliques (MOVPE)) et EPVH (lôEpitaxie en Phase 

Vapeur aux Halog®nures (HVPE)). Dans la plupart des cas, lôutilisation des techniques de fabrication 

®prouv®es telles que lô®pitaxie par jet mol®culaire (MBE) ou lôËepitaxie en phase vapeur 

dôorganom®tallique (MOCVD) qui sont  adapt®es aux besoins spécifiques des structures à 

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

applications industrielles c'est-à-dire pour la production des composants optoélectroniques destinés à 

la commercialisation [76].  

Lô®pitaxie s®lective ¨ lô®chelle nanom®trique (NSAG pour Nano-Selective Area Growth) est une 

technique de choix pour lô®laboration de ces nanostructures. Cette technique de d®p¹t particuli¯re 

permet un contrôle parfait du matériau déposé : il est possible de créer des nanostructures aux 

endroits désirés ainsi que de modifier leur géométrie. La nano-hétéroépitaxie, réalisée en utilisant 

lôapproche de lô®pitaxie s®lective sur des substrats partiellement couverts de masques di®lectriques 

contenant des nano-ouvertures, offre des avantages dans lôint®gration complexe de mat®riaux 

hétérogènes. Cette technologie permet de superposer, sans propagation de dislocations, des couches 

minces de matériaux présentant entre eux de très forts désaccords de maille et de coefficients de 

dilatation thermique. La maitrise de la taille, de lôemplacement et de la forme des nanostructures, 

ouvre également de nombreuses applications dans le domaine des nano-composants [77]. 
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IV .4. Les nanostructures à base de nitrure de gallium (GaN) 

Les nanostructures à base de matériaux semiconducteurs à grand énergie de bande interdite en 

nitrures dô®l®ments III sont tr¯s ®tudi®es pour leurs applications aux dispositifs micro®lectroniques de 

puissance ou ¨ lô®mission de lumi¯re dans le domaine spectral visible-UV. Sont de très bons 

candidats pour la réalisation de dispositifs optoélectroniques nouveaux opérant dans la gamme des 

courtes longueurs dôonde. Bien que plus r®cent, lôint®r°t port® au nitrure de gallium (GaN), un autre 

semi-conducteur ̈  grand gap, nôa cess® de cro´tre depuis quôont ®t® montr®es ses remarquables 

propri®t®s dô®missivit® dans lôUV, combin®es ¨ une stabilit® chimique [78]. Il est ainsi devenu 

particulièrement attractif pour différentes applications en microélectronique, électronique mais aussi 

dans le domaine du médical [79]. Les images de MEB illustrés à la figure II.5 (a) - (c) illustrent la 

morphologie de nanofils de GaN. À partir des images au MEB, les longueurs des sections AlGaN 

presque de 200 nm ont été déduites pour tous les échantillons [78]. 

 

 

Figure (I.18) Les images au MEB (a) de GaN NWS et des sections AlxGa1-xN cultivées sur des nanofils GaN 

avec (b) x = 0,21, et (c) x = 0,50 [78]. 

La figure II .5  montre des images MEB en coupe transversale de nano-tiges  de GaN gravées pendant 

10 minutes à une pression de 9 mTorr pour différentes températures. L'augmentation de la 

température de 75°C à 175°C a trois effets sur les caractéristiques de nano-tiges: 1) Une 

augmentation de la profondeur de gravure, 2) Une diminution du diamètre de nano-tiges et 3) Une 

modification de l'angle de la paroi latérale de nano-tige dôun angle conique ¨ un profil vertical [80]. 

 

Figure (I.19) Images MEB : coupe transversale de nano-tiges de GaN gravées à différentes températures en 
utilisant [80]. 
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Quelques valeurs numériques : 

Tableau (I III -7) Propri®t®s physiques compar®es des nitrures dô®l®ments III avec quelques semiconducteurs 

usuels [20]. 

 

Conclusion  

Les matériaux III-V offrent donc de multiples possibilités, aussi bien pour la microélectronique 

rapide que pour l'optoé1ectronique, par la grande variété des composes réalisables et 1'ouverture 

qu'ils donnent sur la conception de dispositifs totalement nouveaux 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 des 

composants optoélectroniques.  
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Chapitre II  

 Quelques techniques de caractérisation des semi-

conducteurs 
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a plupart des techniques physiques d'analyse (et d'observation) utilisent l'interaction d'un 

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

en déduire, à partir des modifications du faisceau primaire et de l'émission de faisceaux 

secondaires, des informations sur la nature, la composition, la structure... de la cible (figure (II.1)). 

Une bonne connaissance de la nature des interactions que subit le faisceau primaire avec la matière 

permet, non seulement de sélectionner le type d'instrument le plus approprié pour résoudre un 

problème 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 traduit par 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 être dévié dans une autre direction, il y a 

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

 

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

 

Dès le début du XVIIème siècle, les scientifiques sont parvenus à observer des échantillons de petites 

tailles à l'aide de lentilles optiques. Puis après les appareils optiques et électroniques à faisceau fixe 

sont apparus les microscopes à balayage en réflexion et en transmission et les microscopes à champ 

proche: à effet tunnel et à force atomique. Aujourd'hui, ces techniques permettent d'observer des 

objets à l'échelle atomique. La caractérisation poussée des matériaux est un besoin permanent dans 

de nombreux domaines et ce nôest pas le d®veloppement des m®thodes de mod®lisation et de 

simulation numérique qui va totalement modifier cet état de fait. Il est en effet bien difficile de 

pr®voir le comportement dôun mat®riau par un code de calcul sans avoir ¨ introduire un certain 

nombre grandeurs physicochimiques adéquates, et la validation des résultats obtenus ne peut se faire 

pleinement sans une comparaison avec lôexp®rience. Avec le d®veloppement de mat®riaux 

optoélectroniques à faibles dimensions, la caractérisation des variations locales de la luminescence a 

une grande  importance [1]; la technique de la cathodoluminescence (CL) à faible énergie à des 

avantages décisifs à cet effet, elle permet la caractérisation des nanostructures qui peuvent être 
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utilisés pour évaluer les matériaux pour plusieurs applications industrielles. Avec la 

cathodoluminescence, on peut également cartographier à la fois la distribution de la luminescence 

latéralement et en profondeur de l'échantillon qui peut fournir des informations précieuses sur les 

mécanismes de croissance [2]. Comme illustré sur la figure (II.2), l'interaction des électrons incidents 

avec la matière peut générer des différents signaux qui fournissent des informations sur les différents 

matériaux. À côté des propriétés optiques obtenus avec de cathodoluminescence, l'information 

structurale peut être obtenue à partir la réflexion (diffraction d'électrons à haute énergie, RHEED) et 

les électrons transmis (microscopie électronique en transmission, MET), la morphologie de surface 

des électrons secondaires (microscopie électronique à balayage, SEM) (Cette technique de 

caractérisation morphologique permettent de visualiser un échantillon (état de surface, défauts, 

structure) et par extension de mesurer des dimensions dôobjets), la structure chimique ®lectrons 

Auger (spectroscopie d'électrons Auger) et les rayons X (spectroscopie à dispersion d'énergie des 

rayons X, EDS) et les propriétés électriques du courant induit en raison de la séparation des paires e-

h générés (courant 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 luminescence [3]. 

 

 

Figure (II .2) Description générale des techniques de caractérisation. 

 

La classification des techniques de caractérisation  

ü Les techniques de « caractérisation morphologique » qui servent à visualiser un échantillon et 

par extension ¨ mesurer les dimensions dôun ®chantillon. 

ü Les techniques de « caractérisation chimique è qui permettent dôidentifier la nature chimique 

des ®l®ments pr®sents dans un ®chantillon et pour certaines de d®terminer lôenvironnement 

chimique dôun ®l®ment pr®sent dans lô®chantillon (type de liaison chimique). 
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ü Les techniques de « caractérisation structurelle è qui mettent en ®vidence lô®ventuel 

agencement ordonné des atomes dans un échantillon. 

ü Les techniques de ç caract®risation fonctionnelle è qui permettent de mesurer la r®ponse dôun 

composant élémentaire à une sollicitation extérieure. 

 

I. La microscopie électronique à balayage (MEB)  

La microscopie ®lectronique ¨ balayage (MEB) est une technique dôobservation de surface pr®sentant 

une excellente r®solution spatiale, de lôordre de quelques nanom¯tres et une tr¯s grande profondeur 

de champ. Outre lôobservation, elle permet dôobtenir dôautres informations compl®mentaires, telles 

que la composition chimique locale, la structure cristallographique et la texture, etc. Dans un 

microscope électronique ou une microsonde électronique, un faisceau incident dô®lectrons, appel®s 

aussi ®lectrons primaires, interagit avec lô®chantillon. En effet, cette technique consiste ¨ envoyer un 

faisceau accéléré (1 à 40 kV) d'électrons sur l'échantillon à observer. Ce faisceau peut balayer 

suivant deux directions la surface de l'objet. Le signal détecté est transmis à 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 matière. Ceci permet, en sélectionnant les différents types 

d'électrons, d'obtenir soit une image du contraste topographique (électrons secondaires), soit de 

visualiser le contraste chimique (électrons rétrodiffusés) de l'échantillon. Il en résulte des 

modifications internes de la cible (agitation thermique, absorption dô®lectrons, cr®ation de paires 

électron - trou, é) et diverses ®missions dô®lectrons (secondaires, r®trodiffus®s, transmis et Auger) et 

de photons sur un spectre large de longueur dôonde (rayons X, ultra-violet, visible, infrarouge, é). 

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

lô®chantillon : sa morphologie, sa topographie, la nature et le nombre des ®l®ments le composant, sa 

structure cristalline, sa structure ®lectronique, é Chaque particule donne lieu à un signal, analysé par 

un d®tecteur particulier et renseigne sur une des propri®t®s de lô®chantillon, aussi appel® cible. 

Actuellement, les microscopes à balayage peuvent fonctionner avec des tensions d'accélération très 

basses, parfois <1kV, pour étudier des surfaces. Les Applications ne sont pas seulement l'imagerie 

d'objets, mais aussi de la métrologie et de l'analyse de défiance [4]. 

Lôavantage principal de microscope ®lectronique ¨ balayage est l'imagerie des surfaces solides et la 

morphologie avec une résolution spatiale très élevée et grande profondeur de champ.  

ü Il permet de visualiser les échantillons en 3 dimensions. 

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

ü On peut également obtenir une image de composition du matériel étudié. 
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ü Il permet l'observation d'objet macro et microscopiques. 

ü Le détail minimum obtenu dépend de la taille de la sonde. 

En 1942 aux Etats-Unis (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 

électrostatiques. Résolution=50nm. Le canon à électrons se trouvait en bas du microscope pour que 

la chambre d'analyse soit à bonne hauteur pour le manipulateur. Dans les premières versions, le 

balayage ®tait obtenu par d®placement ®lectrom®canique de lô®chantillon [5].  

 

 

 

Figure (II .3) Photographie du premier microscope électronique à balayage commercialise en 1965. 

I .1. Formation de lôimage et la r®solution spatiale  

En microscopie optique classique, la lumi¯re visible r®agit avec lô®chantillon et les photons r®fl®chis 

sont analys®s par des d®tecteurs ou par lôoeil humain. En microscopie ®lectronique, le faisceau 

lumineux est remplac® par un faisceau dô®lectrons primaires qui vient frapper la surface de 

lô®chantillon et les photons r®®mis sont remplac®s par tout un spectre de particules ou rayonnements : 

électrons secondaires, électrons rétrodiffusés, électrons Auger ou rayons X. Ces différentes particules 

ou rayonnements apportent diff®rents types dôinformations sur la mati¯re dont est constitu® 

lô®chantillon [4]. 

I .2. Le pouvoir de résolution  

En 1873, Ernst Abbe montre que le pouvoir de résolution d'un microscope a une limite imposée par 

le ph®nom¯ne de diffraction côest-a-dire Le pouvoir séparateur d'un microscope optique est limité par 

la longueur d'onde de la lumière visible .Pour que deux points distants de d donnent deux images 

distinctes il faut que:  

d 0.6ʇȣ.(II.1) 



 
 

48 
 

Avec n est lôindice de r®fraction du milieu; n (air sous vide) = 1, q  est demi-angle d'ouverture du 

faisceau incident entrant dans l'objectif, q dépend du diamètre de la lentille optique et de sa distance 

focale. Avec le produit (n .sinq) est appelé ouverture numérique [4]. 

 

I .3. Formation de l'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, é). Le balayage du faisceau ®lectronique consiste à asservir la position du point d'impact du 

faisceau sur l'objet à deux rampes en tension. La durée totale du balayage doit être suffisante pour 

former une image de qualit® (pour lôîil), côest-a-dire suffisamment lumineuse, nette et contrastée.  

L'image dans le MEB est une carte d'intensité 2D dans le domaine analogique ou numérique. Chaque 

pixel de l'image sur l'écran correspond à un point sur l'échantillon, qui est proportionnelle à l'intensité 

du signal capté par le détecteur en chaque point spécifique. L'image est générée et affichée 

électroniquement.  

Les images dans le MEB sont formées par la synthèse électronique, aucune transformation optique 

nôa lieu, et aucuns r®els de lôimage optique virtuelle ne sont produits dans la SEM. Dans un syst¯me 

de balayage analogique, le faisceau est déplacé en continu; avec un balayage rapide le long de l'axe 

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 ligne, multiplié par le nombre de lignes dans 

une trame donne le temps de trame. Dans les systèmes de balayage numériques, seuls endroits de 

faisceau discrets sont autorisés. Le faisceau est positionné dans un endroit particulier y reste pendant 

un temps fixe, appelé temps de séjour, puis il est déplacé vers le point suivant [4]. 

I .4. La résolution spatiale 

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

diam¯tre de la sonde ®lectronique et ses caract®ristiques (intensit® etc é), il ne faut pas oublier que 

la résolution spatiale réelle est liée à la dimension de la zone ®mettant le signal donnant lôimage lors 

de lôinteraction avec le faisceau ®lectronique [6]. Les electrons irradiés dans un matériau peuvent 

subir des diffusions élastiques et inélastiques. Le matériau irradié est excité par la diffusion les 

électrons inélastiquement, et cette excitation entraîne la formation de rayons X, d'électrons Auger, 

d'électrons secondaires, les paires électron-trou, et ainsi de suite. CL lumières sont émises par 

l'intermédiaire de la recombinaison des paires électron-trou. La résolution spatiale des mesures CL 

est donc déterminée par la distribution des paires électron-trou. Lorsque 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 façon aléatoire. 

I .5. Conditions de balayage  

La vitesse de balayage est choisie en fonction du grandissement et du rapport "signal/bruit" observé 

exp®rimentalement. En effet, plus lôimage est "bruit®e", plus il faudra accumuler des signaux en 

chaque pixel de lôimage. N®anmoins, pour nos mat®riaux ¨ grand gap, il est n®cessaire de faire un 

compromis puisquôun balayage lent engendre une augmentation des charges accumul®es en surface. 

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

lôabsolu, plus la tension est ®lev®e meilleure est la r®solution. En effet, lôaugmentation de la tension 

dôacc®l®ration am®liore la brillance du canon ce qui permet de r®duire fortement le diam¯tre du 

faisceau incident. Par contre, lôutilisation dôune ®nergie des ®lectrons ®lev®e accro´t leur profondeur 

de p®n®tration et la diffusion lat®rale dans lô®chantillon, ce qui augmente le volume des zones 

dô®mission et r®duit la proportion dô®lectrons secondaires ®mergents [7]. 

I .6. Courant et taille de sonde  

Le diam¯tre du faisceau arrivant sur lô®chantillon agit directement sur la résolution spatiale de 

lôimage. Elle augmente avec lôintensit® du faisceau incident et modifie le "confort" dôobservation ¨ 

vitesse de balayage et grandissement donnés (rapport «signal/bruit»). En effet, plus le courant est 

important, moins lôimage est bruit®e au d®triment de la r®solution  [7]. 

II . La luminescence dans le GaN  

Les propriétés de luminescence des matériaux semiconducteurs peuvent être sondées par diverses 

techniques spectroscopiques apparentées, qui diffèrent par le procédé par lequel des porteurs en 

excès sont introduits dans le matériau. Dans les mesures d'électroluminescence et de 

photoluminescence (en utilisant respectivement l'injection de courant continu et l'excitation optique), 

la diffraction en champ lointain limite la résolution spatiale. En revanche, la résolution de la 

cathodoluminescence (CL) n'est limitée que par la distribution spatiale des porteurs excédentaires qui 

sont générés dans le matériau sous un faisceau d'électrons à haute énergie dans un microscope 

électronique à balayage, permettant de cartographier les propriétés d'émission à l'échelle 

nanométrique [8]. 
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Figure (II .4) Image électrons secondaire du nanorod GaN / InGaN et spectre CL à température ambiante 

extrait de l'ensemble de données hyperspectrales [8]. 
 

II .1. Mécanismes de recombinaison  

Dans ce paragraphe nous allons citer une bref description sur les mécanismes de recombinaison 

.Dans un événement de rayonnement, un photon d'énergie égale à l'énergie de la  bande interdite du 

semi-conducteur est émis, tandis que lors de la recombinaison non radiative, l'énergie des électrons 

est convertie en  énergie vibration d'atomes du réseau, l'émission d'un phonon, l'énergie est ainsi 

convertie en chaleur. Les principaux mécanismes de recombinaison des porteurs de charge libres 

dans les semiconducteurs sont : (i)  les recombinaisons radiatives ou bande à bande, (ii ) les 

mécanismes de recombinaison via les centres profonds (ou recombinaison Shockley-Read-Hall, 

SRH) introduits par les défauts cristallins (ponctuels, linéaires, 2D et 3D) et les atomes impuretés (en 

insertion ou en substitution) et (iii ) les recombinaisons Auger [9].  

II .1.1. Les recombinaisons radiatives ou bande à bande  

Lô®nergie relaxe par ®mission de photon dô®nergie de lôordre du gap, lô®mission est donc le plus 

souvent dans lôUV. Le m®canisme est diff®rent suivant que la transition est verticale ou oblique. 

Dans le second cas, en effet, pour conserver le moment cristallin, il faut quôil y ait absorption ou 

®mission de phonons de vecteur dôonde relativement ®lev®. Or a basse temperature, de tels modes de 

phonons ne sont pas excites, rendant la probabilité de ce mécanisme faible. Pour une transition 

verticale, la paire doit avoir des caractéristiques très 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 temperature [9].  

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

Shockley-Read-Hall, SRH)   

Le processus de recombinaison SRH implique des niveaux d'énergie à l'intérieur de la largeur de la 

bande interdite de semi-conducteur qui sont générés par des défauts cristallins. Ces défauts de niveau 

profond peuvent capturer les porteurs et servir ainsi de centres de recombinaison. Ils sont caractérisés 
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par le coefficient de capture en fonction de la section de capture, la densité de pièges et d'énergie de 

piège. Les porteurs de charge qui se recombinent selon la théorie SRH libèrent leur énergie par 

phonons. Selon la théorie de la SRH, le taux de recombinaison nonradiative est donnée par [9]: 

II .1.3. Les recombinaisons Auger  

Lôelectron et le trou se recombinent en ®tant ®ventuellement assistes par un pi¯ge, lô®nergie de la 

paire est communiquée a un porteur libre (electron ou trou). Le nombre de porteurs étant très faible à 

basse temperature pour un semi-conducteur non dope, ce mécanisme est peu probable [9]. 

II .2. La cathodoluminescence 

Elle est reconnue comme étant un outil efficace pour analyser des matériaux luminescents tels que 

des semi-conducteurs à larges bandes interdites (GaN, ZnO) aussi bien ¨ lô®chelle microm®trique que 

nanométrique [1].La qualité d'un cristal semi-conducteur peut être mesurée en observant la lumière 

émise par le cristal quand il est excité par une source d'énergie. Ceci est appelé luminescence du 

matériau. La luminescence est, à certains égards, le processus inverse de l'absorption. De façon 

g®n®rale, la luminescence est l'®mission de la lumi¯re dôune substance excit®e par une forme ®nergie. 

Lô®mission de lumi¯re ¨ partir de la surface du cristal, et se traduit par un pic d'émission de lumière à 

une longueur d'onde correspondant à l'énergie [1].Lorsque des matériaux semi-conducteurs ou 

isolants sont bombardés par un faisceau d'électrons, des photons de grande longueur d'onde 

(ultraviolet, visible) sont émis. Le spectre obtenu dépend du matériau étudié et de sa pureté.  Le 

bombardement dôun mat®riau par des ®lectrons de haute ®nergie peut provoquer l'®mission de la 

lumière, ce  processus est appelé la  cathodoluminescence (CL). Dans le cas des semi-conducteurs 

l'origine des photons proviennent de la recombinaison radiative des paires électron-trou générées lors 

de l'interaction électron-matière et le spectre obtenu dépend du matériau étudié et de sa pureté. La 

recombinaison directe de ces porteurs avec les porteurs majoritaires dôune jonction p-n permet 

rémission d'un photon dont l'énergie correspond à la bande interdite Eg du semiconducteur [1]. La 

cathodoluminescence côest un outil pour obtenir l'information détaillée des ces émissions et 

d'expliquer l'origine des émissions spécifiques de petite zone spécifique, même à partir de 

nanostructures. 

ʇ=
1.24

Eg
                              (ʈm)                                                                                                                  (II .2) 

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

nanostructures sélectionnée avec une résolution spatiale peut aller jusqu'à plusieurs dizaines de 

nanomètres en fonction de la tension de génération. 
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Figure (II .5) (a) image-CL pour une surface de film GaN, (b) sepctre - pour une surface de film GaN [10]. 

 

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 ensemble de param¯tres comprenant lô®nergie dôexcitation, le semiconducteur, le 

type de porteurs, la dimensionnalité, etc.... Il est donc très important de connaître ces conditions afin 

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

cartographies de CL. On notera quôune haute r®solution spatiale (quelques dizaines de nanom¯tres) 

peut être obtenue pour de faibles tensions dôacc®l®ration et un semi-conducteur massif présentant une 

faible longueur de diffusion. Lôint®r°t de cette technique repose sur sa grande r®solution spatiale 

latérale.  

 

Figure (II -6) a) image de cathodoluminescence dôun ELO de GaN b) lign®es de Figure. II-6.balayage [11]. 
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La r®solution en CL d®pend non seulement de la taille du faisceau dô®lectrons et de lô®talement des 

®lectrons primaires dans le mat®riau, autrement dit de lôextension du volume dôinteraction, mais 

également de la capacité des paires e-h à diffuser au delà de leur point de création. 

II .2.2. Les avantages de la cathodoluminescence  

Pour mieux comprendre lôutilit® de CL comme ®tant un outil dôanalyse quantitative, on va la 

comparer avec la technique de microanalyse par les rayons x. les deux techniques analysent les 

rayons ®lectromagn®tiques ®mis par lô®chantillon suite ¨ lôimpacte dôun faisceau dô®lectrons. La 

différence majeure provient de la nature des rayons analysés où les rayons x émis sont dus à des 

transitions concernant les niveaux atomiques, donc ils renseignent sur la nature chimique des atomes 

particuliers et des défauts (voir figure (II-7)) [12]. 

 

Figure (II -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(D4) [12]. 
 

Par contre la CL analyse des photons émis dans le domaine qui se prolonge du proche ultraviolet, 

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 des 

informations sur la nature électrique des défauts. Mais la technique de microanalyse par les rayons x 

est mod®lis® par une r¯gle g®n®rale pour lôidentification des ®l®ments par la d®termination de leur 

nombre atomique Z en utilisant la loi Moseley (ɡ & Z
2
) qui relie la fr®quence ɡ dôune raie 

caract®ristique au nombre atomique Z, par contre lôabsence dôune r¯gle g®n®rale dôidentification 

pour la CL et le manque dôune th®orie quantitative universelle et applicable sur un large domaine 

font que les d®veloppements de la CL comme outil dôanalyse sont limités[13]. Enfin on peut résumer 

les avantages de la CL en trois points : 
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ü La dynamique des conditions dôexcitation est soit lô®nergie dôacc®l®ration E0 soit lôintensit® 

du faisceau électronique Ip (côest ¨ dire le nombre des ®lectrons Nel).  

ü Une bonne résolution spatiale. 

ü  La facilité de préparation des échantillons. 

Mais lôexploitation des informations rapport®es par la CL n®cessite la mod®lisation de cette derni¯re 

(qui fait une partie de notre travail). Il faudrait que cette modélisation soit aussi réaliste que possible 

pour une meilleure fiabilité des paramètres mesurés (notre but). Ceci prescrit en conséquence une 

bonne conception des phénomènes physiques mis en jeu au cours de l'étude par cette technique, c'est-

à-dire lôanalyse de lôinteraction électron-matière.  

Et l'analyse de cathodoluminescence (CL), l'émission de lumière à partir d'un matériau sous 

irradiation avec un faisceau d'électrons d'énergie, est bien établie comme un outil de caractérisation 

spectroscopique dans l'étude des semi-conducteurs lumineux. Lôavantage principal de la 

cathodoluminescence par rapport aux techniques analogues comme la  photoluminescence et 

lô®lectroluminescence réside dans sa capacité à la résolution spatiale. 

II .2.3. Lôexcitation locale et la distribution  de la profondeur  

Le principal avantage de la cathodoluminescence est lôexcitation locale, ce qui la rende 

particulièrement adapté pour la caractérisation des nanostructures. Un contrôle précis de la taille et 

de la position du faisceau d'électrons dans le microscope électronique permet d'acquérir un spectre de 

CL à partir d'une région à l'échelle nanométrique. La cathodoluminescence a l'avantage de révélateur 

non seulement la présence de centres de luminescence mais également leur distribution spatiale. 

L'utilisation d'électrons en tant que source d'excitation permet une comparaison directe avec d'autres 

techniques à faisceau électronique. Ainsi, CL est une méthode puissante pour corréler luminescence 

avec la structure de l'échantillon et de préciser l'origine de la luminescence. Non seulement la 

distribution latéral de la luminescence mais également la distribution en profondeur est important 

pour la caractérisation de nanostructures. D'ailleurs, toutes les nanostructures peuvent être 

recouvertes par des couches. Il peut également y avoir un certain gradient de concentration de 

défauts, tels que les impuretés entre la surface et le noyau des nanostructures. En modifiant l'énergie 

des électrons, il est possible de faire varier la profondeur pénétration des électrons incidents et 

dôexciter les centres de luminescence à différentes profondeurs. 
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Figure (II -8) Spectres de CL obtenus à partir d'un échantillon de GaN (a) à 300 K et (b) a 77 K dans 
différentes conditions de faisceau d'électrons [14]. 

Sur la figure (II-8), et dôapres Kucheyev et al. [14] la densité d'excitation dépend non seulement des 

paramètres de CL (tels que l'énergie et le courant faisceau), mais aussi de la taille du spot de faisceau 

(à savoir, sur la focalisation du faisceau d'électrons), qui est difficile à mesurer de manière 

quantitative. 

Tableau II .1. Application de CL pour la caractérisation des matériaux semiconducteurs [15]. 
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III . Les courants induits par un faisceau d'électrons (EBIC)  

Des courants induits par un faisceau d'électrons est une technique de microscopie électronique qui 

peut être utilisé pour la caractérisation électrique de matériaux et dispositifs semi-conducteurs. SEM-

EBIC peut fournir des informations sur les défauts électriquement actifs, diffusion des porteurs, 

mécanisme de recombinaison de surface, mécanisme de recombinaison en volume, les centres de 

piégeage, é etc. [16]. Dans un matériau semi-conducteur, le faisceau d'électrons incident génère des 

paires électrons trous ou des porteurs de charge mobiles dans le volume d'interaction. Ces porteurs 

de charge se diffusent, en raison de leur haute concentration localisée, à travers le réseau jusqu'à ce 

qu'un événement de recombinaison ou de piégeage se produit. Si un champ électrique est appliqué 

extérieurement à l'échantillon, ou un champ électrique interne à l'intérieur de l'échantillon existant, 

les paires électrons- trous générés par le faisceau se déplacent en réponse au champ. Les électrons et 

les trous se déplacent dans des directions opposées, en raison du champ électrique, ce qui crée un 

courant qui peut être détecté dans un circuit externe. A cet égard, l'échantillon lui-même est utilisé 

comme un séparateur de charge. Un champ électrique interne est le plus souvent fourni par une 

jonction p-n ou une barrière Schottky, tandis qu'un champ électrique externe est fournie par une 

tension appliquée aux contacts électriques sur le dispositif. La technique impliquant le 

bombardement d'électrons, dans un MEB, sur un échantillon avec un champ électrique interne due à 

électrons barrière effets voltaïques est communément appelé faisceau d'électrons des courants induits 

dans la littérature [17]. Le premier exemple de la technique SEM-EBIC appliqué à un dispositif à 

semi-conducteur avec une jonction p-n a été rapporté par Lander et al [18] chez laboratoire Bell en 

1963. Plusieurs montages expérimentaux de la technique EBIC sont décrits par Leamy [19] bien que 

le principe de fonctionnement de base reste le même. 

 

Figure (II -9) Schéma de principe de la technique EBIC [17] 

 



 
 

57 
 

Pour donner un exemple dôapplication pour la caractérisation de GaN par la technique EBIC, les 

profils EBIC dans LEDs à nanofils coeur-coquille InGaN/GaN pour différentes tensions sont 

montrés dans la Figure (II-10) [20]. Dôapres [20], le signal EBIC à faible tension dôaccélération étant 

fortement sensible ¨ lô®tat de surface de lôéchantillon, et les changements des profils avec la tension 

appliquée ont lieu principalement dans la partie inférieure du fil : lôefficacité de transport augmente 

de façon significative dans cette région lorsque le dispositif est polarisé en inverse.  

 

 

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

mesurées à 3 kV pour différentes tensions U appliquées entre les contacts du fil [20]. 

IV. Microscopie à 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 : scanning tunneling 

microscope). Cette technique utilise les interactions entre les atomes. En effet, lorsque lôaffinit® des 

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

cette attraction est tr¯s faible et nôest perceptible quôa tr¯s faible distance (il sôagit de force de Van 

der Waals). A lôinverse, lorsquôils sont tr¯s proches, les atomes se repoussent du fait de la 

soumission des electrons du cort¯ge ®lectronique au principe dôexclusion de Pauli. Il y a donc une 

sorte de (distance dô®quilibre) : si les atomes sô®loignent, une force les rappelle, et sôils se 

rapprochent, une force les repousse. On mesure la force qui sô®tablit entre lôatome de la pointe et 
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lôatome de la surface (entre 10
-7
 et 10

-11
 N), cette force entraîne un mouvement oscillant de la pointe 

gr©ce au bras de levier (cantilever) en fonction du relief de lô®chantillon et qui est mesur® ¨ lôaide 

dôun miroir fix® sur le cantilever et une double photodiode. Lorsque les atomes se rapprochent, une 

force attractive appara´t entre les noyaux et le nuage ®lectronique de lôautre atome. Cette force cro´t 

jusquô¨ une certaine distance o½ les effets de r®pulsions entre les parties de m°me charge ®lectrique 

apparaissent. La force dôattraction diminue et devient r®pulsive lorsque les nuages sôinterp®n¯trent. Il 

permet d'étudier à l'air libre les matériaux isolants tels que les molécules biologiques. Il possède une 

sonde très fine (2 à 3 nm à son extrémité) placée au contact direct de l'échantillon. Cette pointe suit 

les dénivellations de la surface où elle est promenée.  Son fonctionnement est basé sur la détection 

des forces inter-atomiques entre la pointe et l'échantillon. En mode topographique, trois forces 

s'équilibrent : force de Van der Waals attractive, force coulombienne répulsive, force exercée par la 

pointe.  Les vibrations de la tête (dues aux forces de répulsion) sont transformées en vibrations 

lumineuses, par r®flexion dôun rayon laser sur le bras de levier. L'analyse de ses mouvements 

verticaux, amplifiés par un ressort très sensible et détectés par un dispositif optique, dessine une carte 

du relief à l'échelle nanométrique .L'intérêt de la microscopie à force atomique réside dans son 

aptitude à mettre en évidence des cinétiques de croissance cristalline ou de dissolution, à mesurer les 

forces adhésives résultant des interactions entre deux surfaces en milieu aqueux.  Elle rend les forces 

magnétiques, électrostatiques, adhésives et de friction, accessibles à une échelle non atteinte 

auparavant [21]. 

 

  

 

Figure (II -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 des 

phénomènes liés aux interactions électrons-matière. On peut citer également : 
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V.1. Microscope électronique à transmission (TEM)  

Les principales informations retirées du MET proviennent essentiellement des électrons transmis 

(voir interaction électrons-mati¯re). Ils permettent dôobtenir ¨ tr¯s fort grossissement des images 

(dites haute r®solution) de lôencha´nement des atomes mais aussi des clich®s de diffraction 

®lectronique fonction de la structure cristalline de lô®chantillon ®tudi®. La microscopie électronique 

en transmission (TEM) par rapport au SEM appartient ¨ la deuxi¯me classe dôinstruments. Elle 

analyse des échantillons préparés de façon à pouvoir être transparents aux électrons. Le Microscope 

Electronique à Transmission permet d'accéder aussi bien à la topographie qu'à la structure ou à la 

composition chimique des phases étudiées, et ceci avec une résolution spatiale de l'ordre du 

nanomètre [22]. 

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

En fait, cette technique correspond ¨ lôincorporation dôun balayage dans la colonne du MET. Elle 

augmente consid®rablement les possibilit®s dôacquisition dôinformations. Tr¯s souvent, cet ajout fait 

aujourdôhui partie int®grante des nouveaux MET [22]. 

V.3. Microscope à 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 à une famille plus vaste de microscopes dits "de proximité" ou 

"à sonde locale" ou 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 même des microscopes électroniques. Il est basé sur le déplacement d'une sonde 

de très petite taille (de l'ordre du nanomètre) très près de la surface à étudier. Le vif intérêt suscité par 

ce nouveau type de microscopes provient de leur capacité à réaliser une topographie de la surface 

d'un solide à différentes échelles, y compris celle de l'atome ! (c'est à dire à une échelle de l'ordre de 

10 millionièmes de mm). C'est donc le plus fort grossissement jamais atteint par un microscope. 

Dans ce type microscopie, On mesure le courant ç tunnel è qui sô®tablit entre lôatome de la pointe et 

un atome de la surface. Ce courant varie tr¯s fortement avec la distance (variation dôune d®cade par 

Å). La pointe balaie la surface, soit en maintenant la distance fixe (et on mesure la variation de 

courant) soit en maintenant le courant constant (et en déplaçant en Z). La surface 3D est reconstruite 

par lôordinateur [23]. 

V.4. Spectromètre Auger  

Cette technique est apparue dans les ann®es 80 et sôest d®velopp®e tr¯s rapidement. Comme son nom 

lôindique, elle correspond ¨ la d®tection des ®lectrons Auger ®mis par le mat®riau (voir interaction 
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électrons-matière). Elle constitue un outil puissant pour lô®tude de couches minces et des 

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

micro®lectronique. Cependant, elle n®cessite la technique de lôultravide (10
-8 

Pa) [24]. 

V.5. Lô®lectroluminescence et la photoluminescence 

A. Lô®lectroluminescence et la photoluminescence sont couramment utilis®es pour 

caractériser les spectres d'émission et l'efficacité des échantillons semi-conducteurs. Ces 

techniques, cependant, ont des limites par rapport à la cathodoluminescence, en particulier 

pour fournir des informations concernant la résolution spatiale [25]. 

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

En fait, le probl¯me de lôirradiation des semiconducteurs nôa pas pr®sent® la simplicit® attendue. Si 

tout dôabord lôaccord a sembl® bon entre les r®sultats exp®rimentaux et des mod¯les th®oriques, des 

®tudes plus d®taill®es nôont pas permis de conserver un tel mod¯le simple, peut-être précisément en 

raison du nombre et de la sensibilité des méthodes employées. Actuellement, si lôon ne peut plus 

compter sur un mod¯le th®orique simple, applicable ¨ une vari®t® de corps et de conditions dô®tude, 

on peut chercher à dégager quelques grandes orientations qui guident les travaux dans ce domaine. 

Tout dôabord, L'irradiation d'un matériau par un faisceau d'électrons peut provoquer des 

modifications à travers plusieurs mécanismes impliquant une diffusion élastique et inélastique du 

faisceau d'électrons primaires qui induisent des changements dans les structures électroniques et de 

liaison de l'échantillon. En plus de fournir des informations utiles, le faisceau d'électrons utilisé dans 

un microscope électronique à transmission (MET) ou un microscope électronique à balayage (MEB) 

peut provoquer un changement temporaire ou permanent de la structure en surface ou en volume d'un 

matériau. Une façon de catégoriser cet endommagement est en fonction du type de diffusion 

d'électrons qui en résulte [26]. La diffusion élastique représente la déflexion électrostatique des 

électrons entrants par le champ de Coulomb de chaque noyau atomique. Il donne lieu à des 

diagrammes de diffraction d'électrons et à la diffraction et au contraste de phase dans les images 

MET, ainsi que le contraste d'électrons rétrodiffusés (BSE) dans les images MEB, mais dans 

certaines circonstances peut entraîner un déplacement atomique dans un échantillon cristallin ou une 

pulvérisation par faisceau électronique d'atomes de sa surface. Et la diffusion inélastique représente 

l'interaction coulombienne des électrons entrants avec les électrons atomiques qui entourent chaque 

noyau. Il donne lieu à la production d'électrons secondaires qui fournit des images MEB, à l'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'hydrocarbures ambiants), l'excitation électronique 

provoque également une contamination par les hydrocarbures, qui obscurcit ou déforme l'image 

MET ou MEB [27].  

 

Figure (II -12) Classification des endommagements d'irradiation selon le type de diffusion d'électrons et selon 

les effets produits dans un matériau [26]. 

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

ü Le chauffage de l'échantillon (Les effets thermiques). 

ü Excitation électronique des atomes de surface provoquant ou adsorption des atomes de la 

phase gazeuse. 

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

ü Formation de défauts ponctuels par déplacement des atomes à partir de leurs sites de réseau. 

ü Accumulation de charge provoquant des champs électriques qui conduisent à 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 l'énergie interne dans 

un système, et ils peuvent être regroupés en naturelles et artificielles [28]. Plus souvent, cependant, 

au lieu de considérer un système générique hors d'équilibre, on suppose un système à l'équilibre et on 

comprend les effets thermiques comme ceux causés par une variation de température forcée de 

l'extérieur ou due à des processus internes.  La plupart du temps, les effets thermiques (c.-à-d. la 

réponse thermique) et les «causes» thermiques (c'est-à-dire la charge thermique) sont inclus dans 

ól'®tude le comportement thermique des mat®riauxô est un sujet plus large, plus directement lié à 

leurs propriétés thermiques générales qu'aux effets thermiques d'intérêt particulier; par exemple. Les 

processus de transfert de chaleur, ou le fait que lorsque l'énergie est ajoutée à un matériau, il devient 
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plus chaud, sont le comportement thermique général de la matière, habituellement pas inclus dans 

l'analyse des effets thermiques. Les effets thermiques sur les matériaux peuvent être utilisés de façon 

avantageuse (tout type de thermomètres relais aux eux), ou une nuisance (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 sur 

les matériaux (compris comme matériaux 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 matières. Parfois, il est 

également dit «l'effet de la chaleur sur les matériaux», ce qui signifie l'effet du chauffage afin 

d'augmenter l'énergie interne. Bien entendu, les effets du refroidissement sont également des effets 

thermiques pertinents.  

VI .1.1. Lô®chauffement de l'®chantillon 

Dôapr¯s R.F. Egerton et al [26], parce que la diffusion inélastique implique une «collision» entre les 

électrons entrants et les particules (électrons atomiques) de masse similaire, une énergie appréciable 

peut être transférée 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 déterminer lô®chauffement des matériaux par  un faisceau d'électrons 

ont été développées par plusieurs chercheures [29, 30, 31]. Nous citons par exemple le modèle 

développée par Ludwig Reimer [26]. Dans ce modèle, l'augmentation de la température de surface 

d'un échantillon en volume  peut être estimée en supposant que l'énergie calorifique fournie par un 

faisceau d'électrons de puissance P = f.Ib.V est dissipée uniformément dans un hémisphère de rayon 

R/2, où R est la gamme d'électrons dans l'échantillon et (1-f) est l'énergie perdue comme électrons 

secondaires 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 l'échantillon, en particulier avec de grandes zones de balayage à faible grossissement. 

Pour la plupart des semi-conducteurs et des métaux ayant une bonne conductivité thermique, le 

chauffage par faisceau électronique ne jouera pas un rôle significatif et n'influencera pas les mesures.  

Mais  dôapr¯s toujours R.F. Egerton et al, si un film mince (sur une grille MET) est examiné dans le 

MEB et si l'énergie incidente est entre 500 eV et 2 keV, l'élévation de température dans un matériau 

organique peut atteindre quelques centaines de degrés pour une sonde stationnaire [26, 32]. Dans 

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

l'énergie du faisceau est déposée dans le film et le flux de chaleur est bidimensionnel. L'élévation de 
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température est typiquement réduite d'un facteur de dix si le faisceau est balayé à la vitesse de la 

vidéo [26]. 

Conclusion 

Le but de ce chapitre était de donner un aperçu sur les évolutions à la fois sur techniques 

dô®laboration et de caract®risation des semi-conducteurs notamment le nitrure de galium et ces 

alliages. Dans le chapitre suivant, nous présenterons la  modélisation de lôinteraction ®lectrons-

matière  dans le GaN et ses alliages. Pour les effets indésirables des méthodes de caractérisation, au 

cours du bombardement électronique de l'échantillon à l'intérieur du microscope, il se produit une 

variété de changements structurels et chimiques du fait de l'effet combiné du chauffage, de 

l'irradiation, de la contamination de surface par le craquage des vapeurs d'hydrocarbures et 

l'adsorption des gaz résiduels. 
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Chapitre III  

Mod®lisation de lôinteraction ®lectrons-matière (GaN et 

ses alliages) 
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omprendre le comportement dôun semiconducteur soumis ¨ une irradiation demeure encore 

aujourdôhui un souci majeur pour la communaut® scientifique. Quôil soit de nature 

électromagnétique, électronique ou ionique, un rayonnement induit dans la matière des dépôts 

dô®nergie parfois tr¯s importants et extr°mement localis®s. De plus, lôinteraction dôun rayonnement 

avec le milieu étant par nature non déterministe (stochastique), les prévisions peuvent devenir très 

délicates. L'objectif principal lors de la mod®lisation de processus lôinteraction electron-matière est le 

calcul de la répartition spatiale de l'énergie absorbée. Il existe deux types de méthode pour calculer 

l'énergie déposée dans la matière: méthodes analytiques et des méthodes numériques [1, 2, 3, 4, 5]. 

La méthode d'analyse est basée sur des approximations particulières qui simplifient la nature du 

processus réel (petite-angle et la diffusion des particules de diffusion, les objectifs à composant 

unique, source de source ponctuelle ou de section homogène, etc). Ces hypothèses ne correspondent 

pas au processus réel de la diffusion du faisceau à l'intérieur de la cible. Néanmoins, la simulation du 

d®p¹t d'®nergie dans lô®chantillon motifs sur des substrats rev°tus ¨ l'aide de m®thodes d'analyse est 

très difficile. 

La simulation num®rique sôav¯re un outil incontournable pour pr®dire le comportement de ces 

matériaux localement, globalement et sur de courtes ou très longues périodes. Pour couvrir ces 

®chelles de temps et dôespace, les outils de mod®lisation des mat®riaux se classent en quatre 

catégories qui concernent : la modélisation de la liaison chimique (modèles de cohésion), la 

mod®lisation ¨ lô®chelle atomique des ®v®nements rapides (dynamique mol®culaire), la mod®lisation 

des cinétiques lentes de vieillissement (méthodes déterministes ou de Monte-Carlo) et le passage de 

la microstructure aux propri®t®s dôemploi. Pour expliquer et ®claircir les résultats expérimentaux 

lôhors de caract®risation de GaN, nous allons procéder dans ce chapitre à une étude de modélisation 

basée sur des processus stochastique pour décrire les conséquences de lôinteraction electron-matière, 

pour d®terminer la profondeur p®n®tration, simuler le ph®nom¯ne de lô®mission de la lumi¯re (la 

cathodoluminescence) et aussi pour d®terminer lô®l®vation de la temperature (Les effets secondaires 

du faisceau électronique) . La simulation ¨ laquelle nous proc®dons ne donnera quôune ç image è 

approximative des observations exp®rimentales. Dôailleurs, il faudra tenir compte du fait que la 

procédure de simulation est faite sur quelques hypothèses simplificatrices. 

I. Rappels sur les interactions électrons-matière  

Nous revenons encore une fois au processus de lôinteraction electron-matière, cette fois pour le 

model physique trait® dans ce travail, ce quôest bas® essentiellement sur ce processus. La pr®diction 

du comportement des mat®riaux sous irradiation, quôils soient isolants ou semiconducteurs, constitue 

un v®ritable d®fi. Lô®tude de lôinteraction des ®lectrons avec la mati¯re solide a d®but® vers la fin de 
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lôavant dernier si¯cle (Lenard en 1895). Les premi¯res th®ories Bothe (1933) et (1949), Bethe (1933) 

et (1938) sôint®ressaient au domaine des hautes ®nergies [6]. Dans un microscope électronique ou 

une microsonde ®lectronique, un faisceau incident dô®lectrons, appel®s aussi ®lectrons primaires, 

interagit avec lô®chantillon. Il en r®sulte des modifications internes de la cible (agitation thermique, 

absorption dô®lectrons, cr®ation de paires ®lectron - trou, é) et diverses ®missions dô®lectrons 

(secondaires, r®trodiffus®s, transmis et Auger) et de photons sur un spectre large de longueur dôonde 

(rayons X, ultra-violet, visible, infrarouge, é).La vari®t® des signaux qui sont produites au cours des 

interactions electron-matière (figure (III.1)) dans un SEM peut fournir des informations sur 

lô®chantillon : sa morphologie, sa topographie, la nature et le nombre des ®l®ments le composant, sa 

structure cristalline, sa structure ®lectronique, éetc. Certains ®lectrons sont diffus®s de mani¯re 

élastique, c'est-à-dire en conservant leur énergie cinétique ; se sont les électrons dits "rétrodiffusés" 

(back-scattered electrons). Au cours du choc, certains électrons primaires cèdent 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 (typiquement quelques dizaines d'eV), 

seuls les électrons venant des couches superficielles ressortent de la matière. L'atome ainsi ionisé se 

désexcite ; un électron d'une couche supérieure descend occuper la place laissée vide, ce qui 

provoque soit l'émission d'un photon X (émission secondaire), soit d'un électron Auger. Il est 

commode de diviser la collision en deux catégories: élastique et inélastiques. Les interactions entre 

les électrons et les matières solides ont été étudiés dans la littérature à la fois théoriquement et 

expérimentalement [7,8]. Les interactions dôun rayonnement avec la mati¯re peuvent modifier lô®tat 

du rayonnement et aussi lô®tat de la mati¯re. 

 

Figure (III .1) M®canismes de dispersion des ®lectrons incidents, (dôapr¯s A. Nouiri 2000) [9] 

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 matière. L'importance de ces deux catégories d'interactions dépend 

essentiellement de la distance d'interaction r entre l'électron primaire et le centre de l'atome visé de 

rayon r0 (Figure (III.2)). 

 

Figure 2.1 : distance dôinteraction entre un ®lectron incident et un atome 

 

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

I .1. Les collisions élastiques  

Un électron primaire du faisceau incident entre en collision avec l'échantillon. Il ressort sans perte 

d'énergie, en gardant son énergie cinétique et sa quantité de mouvement. Il n'a pas échangé d'énergie 

avec les atomes de l'échantillon. Il a subi une interaction coulombienne avec les atomes "diffuseurs". 

C'est le processus d'interaction ou diffusion élastique. L'électron incident est rétrodiffusé 

élastiquement (figure 4). En outre, la diffusion élastique qui se passe si l'électron est dévié de sa 

trajectoire par l'interaction de Coulomb avec le potentiel positif à l'intérieur du nuage d'électrons. 

Avec ca, l'électron primaire ne perd pas d'énergie ou - pour être précis - seulement une quantité 

négligeable d'énergie. Ces signaux sont principalement exploités dans les méthodes de TEM et 

diffraction d'électrons [10]. 

I .2. La collision inélastique  

 

Les électrons pénètrent dans le matériau et perdent leur énergie lors de collisions successives avec 

les atomes du matériau. Les événements inélastiques impliquent un transfert d'énergie des électrons 

primaires à des électrons d'une couche atomique interne ou externe des atomes de l'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 atomes) est 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 
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®nerg®tique se manifeste par un chauffage de lô®chantillon [11]. (Ce phénomène fait lôobjet de notre 

travail). Au cours de la diffusion inélastique il existe une perte d'énergie en cas de diffusion par 

lequel l'énergie est transférée à partir du faisceau d'électrons incident a l'échantillon tel que 

mentionné précédemment. Les plus importantes de ces pertes est l'excitation d'un plasma d'électrons, 

ou la production de plasmon. Dans ce mécanisme, l'électron entrant amène les électrons dans la 

bande de valence du matériau de cible à osciller ensemble (à comprendre !!!). La production 

d'électrons dispersés de manière inélastique peut être réduite en augmentant l'énergie du faisceau 

d'électrons ou bien nous utilisons des échantillons plus minces [12]. L'énergie transférée à 

l'échantillon peut provoquer des signaux différents tels que les rayons X, électrons Auger ou 

secondaires, plasmons, phonons, les quanta UV ou cathodoluminescence. Les signaux provoqués par 

des interactions électrons-matière inélastiques sont principalement utilisés dans les procédés de 

microscopie électronique analytique. 

 

Figure (III .3) Organigramme des différentes interactions possibles et des signaux émis lors de la pénétration 
dôun ®lectron primaire dans la mati¯re [13]. 

I .3. Cons®quences dôinteraction ®lastique 

L'interaction élastique produit tout de même certains effets sur le matériau car une toute petite partie 

de l'énergie de l'électron est transférée [10]: 

ü Effets thermiques  Si l'énergie transférée est de l'ordre de 10
-2
 à 10

-1
 eV, les atomes sont 

soumis à des oscillations autour de leur position d'équilibre. Ces oscillations peuvent se faire 

individuellement (effet Debye) ou collectivement, pour des états d'énergie quantifiés appelés 

phonons. La vibration des atomes (phonons)  se traduit par un dégagement de chaleur. Cet 

effet est utilisé industriellement dans les fours à bombardement électronique. Ceci représente 
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un phénomène parasite pour les appareils à faisceau intense d'électrons comme les 

microscopes électroniques et les tubes à rayons X. 

ü Effets chimiques (3 à 5 eV) : une liaison faible se rompt à cause de l'apport d'énergie. Cet 

effet a peu de conséquence. 

ü Effet de déplacement atomique (10 à 30 eV) : l'atome reçoit une énergie suffisante pour être 

déplacé ; la structure du matériau s'en trouve modifiée. C'est un problème en microscopie. 

I .4. Cons®quences dôinteraction in®lastique  

ü Excitation d'un électron  L'électron acquière une énergie suffisante pour aller dans une 

orbitale plus haute en énergie. Pour revenir à sa position d'origine, l'électron émet un photon, 

le plus souvent un photon X. L'énergie de ce photon ne prend alors que des valeurs précises, 

caractéristiques de l'élément des atomes du matériau. On peut alors faire une analyse 

qualitative et semi-quantitative en détectant ces photons [10]. 

ü Éjection d'un électron secondaire  Lorsqu'un électron est peu lié, celui-ci peut acquérir une 

énergie cinétique suffisante pour être 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 peuvent être éjectés de la 

surface du matériau. Ces électrons permettent d'observer le relief en microscopie électronique 

à balayage [10]. 

ü Ionisation  Lorsqu'un électron est éjecté de son cortège, l'atome est sous forme ionisée. Pour 

revenir à son état normal, un électron peut récupérer sa place par émission d'un photon X. 

Celui-ci peut aussi être utilisé à des fins analytiques. L'atome peut aussi récupérer son état en 

éjectant un électron peu lié, appelé électron Auger. Dans certaines spectroscopies, on détecte 

ces électrons pour identifier les éléments du matériau [10]. 

I .5. La cathodoluminescence et le signal EBIC  

Pour un semi-conducteur bombardé par un faisceau d'électrons, des paires électron-trou sont 

générées par l'énergie obtenue à partir de l'électron incident, un électron dans la bande de valence 

peut être favorisée à la bande de conduction (figure 2&8). Le résultat est une un paire électron-trou. 

Cet état excité du semi-conducteur est énergétiquement 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 à l'émission d'un photon portant la différence d'énergie E = 

h . Cette énergie correspond à celle de la bande interdite [9].  

Pour les semi-conducteurs, l'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 la 
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lumière blanche [14]. 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 moyen 

pour déterminer des bandes interdites [15]. Il convient de noter que le paire électron-trou peut être 

stabilisée par l'application d'une polarisation à la sorti de semi-conducteur. De plus, dans une diode 

comprenant une jonction p-n ou une barrière de Schottky, la recombinaison des électrons et des trous 

peut être inhibée. En mesurant le courant appelé courant induit par faisceau d'électrons (EBIC) après 

mise à la masse de l'échantillon, le nombre générés de paires électron-trou peut être déterminée [16]. 

I .6. La section efficace de lôinteraction et le libre parcours moyen 

I.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, il 

aura une certaine probabilité d'interagir avec les noyaux ou avec les électrons présents dans ce 

matériau. Le concept de la section efficace d'interaction est basé sur le modèle simple d'une surface 

effective. Si un électron passe dans cette zone, une interaction va certainement se produire. Si la 

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 

l'augmentation de section transversale. La probabilité qu'un certain électron interagit avec un atome 

de quelque façon que possible dépend de la section efficace s. Dans le cas le plus général la section 

efficace de diffusion comprend les processus élastiques (particule diffusée défléchie, mais cible et 

particule gardant leur nature), in®lastiques (la cible peut °tre dans un ®tat excit®) et dôabsorption de la 

particule. Bien que la diffusion des électrons se produit probablement dans la direction vers l'avant, il 

ya même une petite chance pour rétrodiffusion [13].  

„Ὕ= „Ὡὰὥίὸ+ „ὭὲὩὰὥίὸ                                                                                                                                   III .1  

I .6.2. La section efficace différentielle  

La distribution angulaire des particules diffus®es peut apporter des informations sur lôinteraction qui 

a eu lieu entre le faisceau et le noyau cible (par exemple sur la forme du potentiel dôinteraction). De 

plus, en général, les détecteurs ont une certaine granularité et sont donc capables de mesurer le 

nombre de particules diffusées dans une direction définie par (q,j) dans un angle solide élémentaire 

dW (coordonnées sphériques). Nous revenons maintenant aux notions statistiques qui doivent nous 

permettre de prévoir la probabilité d'observer une déviation angulaire ɗ donnée - après diffusion 

coulombienne sur un noyau. Lôangle de diffusion ɗ est déterminé par la valeur du paramètre 
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dôimpact et dɋ repr®sente lôangle solide de diffusion sur le disque de surface dS=2́ r
2
sinɗdɗ situé à 

la distance r du centre diffuseur (figure). La valeur de la déviation ɗ est liée à celle du paramètre 

d'impact b (ceci reste d'ailleurs vrai même pour un potentiel non coulombien). A une variation db de 

b correspond une variation dɗ de ɗ. A cause de la symétrie cylindrique du problème, toute particule 

passant à l'intérieur de la couronne comprise entre les cercles de rayons b et b+db sera déviée d'un 

angle compris entre ɗ et ɗ+dɗ (avec dɗ < 0 pour db > 0 dans le cas coulombien, mais les signes 

importent peu ici) [17]. 

 

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

Cette déviation correspond aussi à des particules incidentes qui sont passées à l'intérieur de la 

couronne de surface. Lôangle solide est d®termin® par dɋ=dS/r
2
 de sorte que la section efficace est 

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

ds = 2ʌbdb  et   ds = dʎ                                                                                                                          (III .2a)  

ů= ʌb2 ᵼdʎ= 2ʌbdb                                                                                                                           (III .2b)  

dɱ= 2ʌsinʃdʃ                                                                                                                                           (III .2c) 

Et  

dS= 2ʌr 2sinʃdʃ                                                                                                                                        (III .2d) 

Donc on a le rapport : 

 

dʎ

dɱ
=

ds

dS
r 2                                                                                                                                                (III .2e)  

Le rapport ds/dS d®fini la probabilit® dôobserver une particule ¨ une distance r dans une direction ɗ et 

on appelle section efficace différentielle angulaire le rapport : 

dʎ

dɱ
=

2ʌbdb

2ʌr 2sinʃdʃ
                                                                                                                                       (III .2f) 

La valeur dôune section efficace ne d®pend pas seulement des particules incidentes et cibles et de leur 

vitesse relative mais aussi du type dôeffet physique ®tudi®. Des sections efficaces de diffusion, 

dôabsorption, dôionisation, dôexcitation. 
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Ces ph®nom¯nes r®sultent de lôinteraction de lô®lectron incident (primaire) avec les constituants de 

lôatome. Ces interactions sont de natures Coulombienne : 

f =
Z1Z2e2

4ʌʀ0r 2
                                                                                                                                                      (III .3) 

 

 

Figure (III .5) lôinteraction de lô®lectron incident (primaire) avec les constituants de lôatome. 

Les param¯tres caract®ristiques de lôinteraction : 

ü le param¯tre dôimpact 

ü la distance minimale dôapproche 

ü les angles de diffusion 

I .6.3. Formule de Rutherford  

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

r®solvant les ®quations de mouvement, lôangle de d®viation q(E,b) et dôinverser cette relation pour 

trouver b(E,q). En effet, les particules détectées apr¯s la collision dans lôanneau dôangle solide 

2ˊsinɗdɗ sont celles qui sont pass®es par lôanneau de surface 2ˊ b(E,q)db(E,q)  avant la collision. On 

a donc [17] : 

 

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

dʎ

dɱ 
E,ʃ =

2ʌb E,ʃdb E,ʃ

2ʌsinʃdʃ
=

b E,ʃ

sinʃ

Ћb E,ʃ

Ћʃ
                                                                              (III .4) 
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Appliquons cette formule au cas du potentiel coulombien électrostatique entre deux charges 

ponctuelles e Z1 et e Z2, ou e est la charge élémentaire : 

VC r =
Z1Z2e2

4ʌʀ0r
                                                                                                                                             (III .5) 

Ou e0 est la permittivité électrique du vide.  

tan
ʃR E,b

2
= ȿZ1Z2ȿ

e2

8ʌʀ0Eb
                                                                                                              (III .6) 

Dont on remarque quôil ne d®pend pas des signes relatifs des charges ®lectriques. Ce r®sultat fut en 

fait obtenu pour la première fois par Rutherford en 1911. Cet angle de déviation mène à la section 

efficace différentielle : 

dʎR

dɱ 
E,ʃ =

Z1Z2e2

4ʌʀ0r

1

16E2sin4 ʃ
2

                                                                                                   (III .7)  

Qui est elle aussi indépendante du signe relatif des charges. Cette section efficace différentielle est 

repr®sent®e en fonction de lôangle pour diff®rentes valeurs de lô®nergie ¨ la figure 1 ; on remarque 

quôelle diverge lorsque q tend vers 0, ce qui est du a la longue port®e de lôinteraction. 

Selon (III.7), la dépendance de la section efficace différentielle en 1/(sin
4
(q/2)) indique quelles 

déviations de trajectoire les plus probables sont les petites déviations. De même, la dépendance en 

(1/E
2
) montre que le nombre de diffusions élastiques augmente quand l'énergie diminue, la charge 

prise en compte est la charge totale du noyau. Cette équation ne tient donc pas compte de l'écrantage 

électronique du nuage d'electrons liés au noyau. Une adaptation de cette équation avec effet 

d'écrantage est donnée dans [18]. La section efficace différentielle élastique est ici exprimée en 

cm
2
.sr

-1
. 

I .6.4. Le libre parcours moyen 

Eu égard à la diversité des interactions et des caractéristiques des particules, on pourrait penser à 

priori que la question traitée dans ce chapitre est complexe et requiert un exposé long. En réalité, un 

examen rapide des libres parcours moyens dans la mati¯re caract®risant chaque type dôinteraction, va 

permettre de simplifier grandement la suite.  

La probabilit® de diffusion ®lastique est g®n®ralement beaucoup plus grande que celle dôun 

événement inélastique. La probabilité qu'un électron est dispersé peut être décrite soit par la 

probabilit® dôun ®v®nement de diffusion, tel que d®termin® par l'interaction de section efficace, ou 

par la distance moyenne un électron se déplace entre deux interactions, La distance moyenne entre 

deux collisions élastiques est le libre parcours moyen élastique est défini par Bauer [19], tel que : 
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ʇ=
1

ʎ.n
                                                                                                                                                            (III .8)  

O½ ů est la section efficace du (ou des) processus considérés ; n est le nombre de centres diffuseurs 

(atomes, noyaux...) par unit® de volume de mati¯re.  Exemple : n=ɟ N/M repr®sente le nombre 

dôatomes ou de noyaux par unit® de volume pour un corps monoatomique ; N ®tant le nombre 

dôAvogadro et M la masse molaire. 

II . Transfert de la chaleur et les vibrations de réseau  

En effet, la g®n®ration de chaleur est souvent une source ind®sirable dô®nergie en industrie, 

notamment associ®e ¨ lôeffet Joule et a une diminution du rendement énergétique. Il reste cependant 

délicat de contrôler efficacement les transferts de chaleur notamment par conduction causé, par 

exemple (comme le problème traité  dans ce travail)  par une irradiation électronique (utilisé souvent 

en microscopie électroniques ¨ balayage). La chaleur se propage dans lôensemble des mat®riaux du 

système et nous ne pouvons tenter que de limiter sa progression dans certaines parties des matériaux. 

En effet, comme nous le verrons dans la section suivante, les phonons contribuent significativement 

¨ la capacit® thermique. De plus, lorsque les dimensions sont petites, la conductivit® thermique nôest 

plus une caractéristique intrinsèque du matériau mais dépend fortement de sa géométrie. En effet, les 

phonons subissent très peu de collisions dans ce régime et se propagent directement de la source 

chaude vers la source froide [20]. Plusieurs paramètres sont affectes par un changement de la 

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

II .1. Transfert de la chaleur dans les solides  

La chaleur est lô®nergie cin®tique d®sordonn®e totale (rotationnelle, transrationnelle et vibratoire) 

associée à un groupe de particules (habituellement des atomes, des ions et des électrons) à lôint®rieur 

du corps. Les porteurs de chaleur dans les solides sont de trois types : photons, phonons et électrons. 

Les photons transportent la chaleur dans les milieux semi-transparents, comme le verre, par 

rayonnement ; les électrons sont majoritairement responsables de la conduction dans les métaux et 

les phonons permettent dôexpliquer la plupart des comportements thermiques des semi-conducteurs 

et isolants [22]. Considérons par exemple un système chauffé, la réaction directe du système est 

d'augmenter sa température de manière à ce que la chaleur soit ensuite évacuée. Au niveau 

microscopique, la température est une mesure de l'énergie cinétique, ou la vitesse moyenne de 

mouvement, d'une molécule. Dans le cas de deux substances ou corps à des températures différentes, 

la chaleur ira du plus chaud au le plus froid jusqu'à ce que leurs températures soient identiques et 

l'équilibre thermique est atteint. Quand la chaleur va d'un objet chaud à un plus froid, la température 
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du premier diminue tandis que la température du dernier augmente. Quand l'équilibre thermique est 

atteint, la température des deux objets sera identique [21].  

 

Figure (III .7) Principe de la conduction thermique [23]. 

 

Un transfert dô®nergie par chaleur peut se manifester par : 

ü Une variation de température des systèmes concernés. 

ü Un changement dô®tat physique (liquide , solide et gaz). 

Les différents modes de transfert de la chaleur sont : la conduction thermique, la convection 

thermique, et le rayonnement thermique .Dans la pratique, on a en général une combinaison de ces 

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

 

Figure (III .8) Les modes de transfert de chaleur par conduction, convection et rayonnement. 

II .1.1. Transfert de chaleur par convection 

Ce mode de transfert a lieu dans les fluides. Des quôun liquide ou un gaz sô®chauffe, il se dilate, 

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 macroscopique de matière [21]. 

II .1.2. Transfert de chaleur par rayonnement  
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Ce transfert a lieu par ondes ®lectromagn®tiques dans le domaine de lôinfrarouge. On ressent cet 

apport de chaleur devant un radiateur ®lectrique ou en ®t® au soleil. Ce transfert dô®nergie ne 

nécessite pas de support pour se propager (la chaleur solaire traverse le vide pour nous atteindre) 

[21]. 

II .1.3. Transfert par conduction  

Lô®tude de ce mode de transfert ¨ lô®chelle microscopique a permis de comprendre comment la 

chaleur se transmettait dans les milieux conducteurs comme les métaux. La conduction implique le 

transfert d'énergie thermique par une combinaison de diffusion des électrons et des vibrations de 

phonons (applicables aux matières solides). Ce mode de transfert thermique tend à uniformiser la 

r®partition dô®nergie cin®tique des particules qui constituent le corps. Lô®nergie interne dôun corps 

solide, liquide ou gazeux correspond ¨ lô®nergie cin®tique de ses ®l®ments constituants qui sont en 

mouvement permanent (atomes, molécules, électrons libres) [21]. La conduction [24], représente le 

processus de propagation de la chaleur par contact direct entre les particules dôun corps ou entre des 

corps ayant des niveaux dô®nergie (donc des temp®ratures) diff®rents en raison du mouvement de ces 

particules élémentaires (les différentes parties ne sont pas isothermes). Quand il existe un gradient de 

température dans un corps, un transfert d'énergie de la région à plus haute température à la région 

ayant la plus basse température s'établit afin de réduire l'entropie du système [25]. 

II .2.  Vibrations de réseau  

Le transport de chaleur dans les matériaux solides généralement est assuré par les vibrations 

®lastiques du r®seau cristallin dont lôamplitude augmente avec la temp®rature [26]. Le confinement 

modifie aussi la propagation de la chaleur. Les phonons sont des oscillations collectives des atomes 

dans un réseau cristallin et peuvent être engendrés par l'énergie du faisceau d'électrons. Si un 

électron incident frappe un atome et transfère une partie de son énergie à, cet atome se met à vibrer. 

Les vibrations du réseau peuvent jouer un rôle dans la réponse d'un solide en présence d'une 

radiation (X, visible, electrons, neutronsé). £tant donn® que tous les atomes sont li®s ensemble dans 

un cristal, la vibration d'un atome est ressentie par d'autres qui commencent également à vibrer. Par 

cela, l'énergie absorbée est répartie sur un grand volume. Les vibrations collectives sont équivalentes 

¨ lô®chauffement de l'®chantillon [13]. Une propriété clé de phonons est celle de la dualité onde-

particule; les modes normaux ont des phénomènes comme les ondes dans la mécanique classique, 

mais gagnent le comportement des particules comme dans la mécanique quantique. La chaleur peut 

être considérée comme une mesure de l'énergie des vibrations des atomes dans un matériau. Dans les 

systèmes macroscopiques, les seuls modes de phonons sont des modes de propagation, parce que la 
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taille du syst¯me est tr¯s sup®rieure ¨ celle de la longueur dôonde des porteurs dô®nergie majoritaires. 

Lorsquôune ou plusieurs des dimensions de lôobjet devient proche des longueurs dôonde des phonons 

thermiques, les densit®s dô®tats et la vitesse de groupe des phonons peuvent °tre modifi®es. Par 

ailleurs, la conductivit® thermique de r®seau d®pend de la densit® dô®tats des phonons et celle-ci 

décroît lorsque la dimensionnalité diminue [27], dôo½ une r®duction suppl®mentaire du transfert 

thermique dans des nanostructures.  L'étude des phonons est une partie importante dans la physique 

du solide, parce qu'ils contribuent à plusieurs des propriétés physiques des matériaux, tels que : 

ü la capacité calorifique, ou capacité à magasiner la chaleur.  

ü la conductivité thermique, ou capacité à conduire la chaleur. 

ü la conductivité électrique, ou capacité à conduire le courant électrique.  

ü la capacité à propager le son.  

De façon 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). 

II .2.1. Modèle classique de vibrations  

Etant donné que cet atome est relié aux autres par les forces électrostatiques qui agissent entre eux, 

les autres atomes du cristal se mettront eux aussi à vibrer, d'où le nom de vibration cristalline; Il y 

aura alors propagation 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 l'état solide". 

L'origine de ces vibrations peut être thermique (l'effet de la température) ou encore sous forme 

d'excitation électromagnétique (rayonnement infrarouge par exemple). Sous lôeffet de la temp®rature 

ou dôune excitation ®lectromagn®tique, ils oscillent par rapport ¨ une position dô®quilibre (stable). Si 

un noyau se déplace, il en résulte une modification du nuage électronique qui est due à un effet 

dô®cran (force de rappel de la part des atomes voisins pour le ramener ¨ cette position). Si les 

amplitudes dôoscillation sont faibles, on dit quôelles sont harmoniques côest-à-dire que les forces sont 

proportionnelles aux déplacements (loi de Hooke) [28]. 

Nous avons supposé que les atomes étaient au repos à leur position d'équilibre, cela ne peut pas être 

tout à fait correct; les atomes vibrent autours de leur position d'équilibre. Ces forces interatomiques 

jouent les mêmes rôles que les ressorts dans un système "masse- ressort". Par conséquent, si on 

déplace légèrement un atome de sa position initiale et qu'on le relâche, il se mettra à osciller, comme 

un pendule.  Nous étudierons les modes de vibration ɤ (k) dôun cristal et lô®nergie de ces modes. On 

parle dôonde polaris®e longitudinalement lorsque le mouvement des atomes est parall¯le ¨ la 
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direction de propagation de lôonde. Mais lorsque les mouvements des atomes est 

perpendiculairement ¨ la direction de propagation, lôonde est dite polaris®e  transversalement.  

Cas dôun atome par maille ®l®mentaire (Cha´ne monoatomique). 

ü Le cristal le plus simple est une chaîne unidimensionnelle d'atomes identiques (un seul atome 

par la maille élémentaire). 

ü La chaîne se compose d'un très grand nombre d'atomes identiques de masses identiques m.  

ü Les atomes sont séparés par une distance "a" : distance inter-atomique entre les plus proches 

voisins. 

a) Chaîne linéaire monoatomique  

On consid¯re donc une channe dôatomes avec, au repos, une distance entre atomes a. A lô®quilibre, 

les positions des atomes sont donc données par na (n = 0, 1, ..., N-1). Côest la configuration qui 

minimise lô®nergie potentielle totale des atomes. Lorsque la température T > 0, les atomes peuvent se 

d®placer, au prix dôune augmentation de leur ®nergie potentielle. On cherche ¨ ®tablir lô®quation du 

mouvement des atomes. Consid®rons dôabord une paire dôatomes proches voisins. Nous appelons un 

et un+1 les déplacements du nième atome et de son voisin par rapport à leurs positions dô®quilibre 

[28].  

 

Figure (III .9) Modèle monodimensionnel du système masse-ressort [28]. 
 

La distance entre les deux est changée de (un+1īun). En supposant que lô®nergie potentielle a une 

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

en d®duire une force de rappel, On appliquant le principe fondamental de la dynamique sur lôatome n 

on aura: 

F = m
Ћ2un

Ћt2
                                                                                                                                                  (III .9a) 

F = K un+ 1 un + K un 1 un = K un+1 2un + un 1                                                              (III .9b)  

La constante de raideur K, qui est la d®riv®e seconde de lô®nergie potentielle, a une valeur plus ou 

moins importante selon la composition chimique, la structure du compos®, etc. Lô®quation de 

mouvement du nième atome sera (en tenant compte des mouvements de ses deux voisins) : 

m
Ћ2un

Ћt2
= K un+ 1 2un + un 1                                                                                                             (III .10) 
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Ou m est la masse dôun atome. Lô®quation  (III.10) est une version discr¯te de lô®quation des ondes 

(®quation  de dôAlembert). Tous les atomes oscillent avec m°me amplitude et fr®quence ɤ. On peut 

donc écrire des solutions de la forme : 

un = Aei kna ʖt                                                                                                                                          (III .11) 

Ou A est lôamplitude de lôonde, k le vecteur dôonde (k =
2ʌ

ʇ
 ou  est la longueur dôonde, et ʖk  est la 

pulsation de lôonde. Les valeurs de k permises sont d®termin®es ¨ partir des conditions aux limites. 

Pour une chaine de longueur L = Na répétée de façon périodique, on doit avoir un+N = un, ce qui 

donne : 

kn =
2nʌ

L
,n = 0,± 1,ȣ,                                                                                                                          (III .12)  

Etant donné la périodicité de la solution 1&1, il y a exactement N solutions distinctes possibles, 

côest-a-dire, autant de valeurs distinctes de kn que dôatomes. Noter aussi que lorsque N tend vers  Њ, 

k devient une variable continue dans lôintervalle 
ʌ

a
,+
ʌ

a
 (la premiere zone de Brillouin).  

On peut déterminer la valeur de ʖk : 

ʖ=
K 2 2 cos kna

m
 = 2 sin

1

2
kna

K

m
                                                                           (III .13a)  

La valeur maximale est : 

sin
1

2
kna = 1                                                                                                                                     III .13b   

 Et  

  ʖ= 2
K

m
                                                                                                                                                  (III .13c) 

 

 

Figure (III .10) Courbe de dispersion du réseau linéaire avec un atome par maille élémentaire [28]. 
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a) Chaîne linéaire diatomique  

Considérons une chaîne diatomique, de paramètre de réseau a, avec deux atomes de masses 

respectives M1 et M2 (M1>M2). On suppose que chaque atome interagit avec ses proches voisins 

avec la même constante de rappel K, on note u le d®placement de lôatome de masse M1 et v le 

d®placement de lôatome de masse M2. On suppose quôune onde ®lastique de vecteur dôonde k  se 

propage dans la chaîne. Le paramètre de maille a de la chaîne passe ainsi à deux fois la distance entre 

voisins. Les équations de mouvement pour tous les atomes de la chaine [28]: 

M1

d2us

dt2
= K Vs t + Vs 1 t 2us(t)                                                                                                (III .14a)  

M2

d2Vs

dt2
= K us+1 t + us t 2Vs(t)                                                                                                (III .14b) 

Les solutions sont de types : 

us t = u.ei ksa ʖt       et       Vs t = V.ei ksa ʖt                                                                             (III .14c) 

   ʖ2M1u = K.V 1 + e ika 2K.u                                                                                                (III .14d) 

                              

ʖ2M2u = K.u 1 + eika 2K.V                                                                                                     (III .14e)  

   ᵼʖ4M1M2 2K M1+ M2 ʖ
2 = 2K2 1 coska                                                                      (III .14f) 

Comme il existe deux valeurs de pour chaque valeur de k, la relation de dispersion est dite à (k)‫ 

deux branches distinctes avec une bande interdite en fréquence. La relation de dispersion donne (k)‫ 

deux branches. Lôune se nomme "branche optique" et lôautre se nomme "branche acoustique". Le 

nombre de ces branches va d®pendre du nombre dôatomes présents dans la maille élémentaire. Si la 

maille contient N atomes, alors le nombre de branches sera 3N, avec 3 branches acoustiques et 3N-3 

branches optiques. 

ü Lôexpression ‫  avec le signe (ī) traduit la relation de dispersion pour la branche acoustique. 

Au voisinage de 0, la vitesse de groupe est constante et égale à la vitesse du son. 

ü Lôexpression de ‫  avec le signe (+) traduit la relation de dispersion pour la branche optique. 

ʖ+
2 = 2K

1

M1
+

1

M2
                                                                                                                              (III .14g)  

ʖ2 =
K

2

a2q2

M1 + M2
                                                                                                                                (III .14h) 
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Figure (III .11) Branches optique et acoustique pour une chaîne linéaire diatomique [29]. 

 

b) Vibration s collectives et modes normaux  

Les vibrations des divers atomes dôun cristal sont ®videmment coupl®es : lorsque lôun des atomes 

sô®carte de sa position dô®quilibre, il exerce des forces sur ses voisins, repoussant ceux dont il 

sôapproche et attirant ceux dont il sô®loigne ; ceux-ci agissent à leur tour sur leurs proches voisins, et 

ainsi de suite de proche en proche. Les vibrations du cristal sont donc collectives : elles intéressent 

non pas chaque atome ind®pendamment des autres, mais lôensemble des atomes constituants le 

r®seau. En outre, elles se propagent sous forme dôondes, puisque chaque atome transmet le 

mouvement à ses voisins [28].  

II .2.2. Chaleur spécifique des solides  

La notion de temp®rature est dôabord une notion subjective. Par le sens du toucher, nous constatons 

que certains corps sont plus ou moins chauds, c'est-à-dire que leur température est plus ou moins 

®lev®e. Historiquement, ce nôest quôau XIXe siècle que les notions de température et de chaleur ont 

été progressivement expliquées de manière satisfaisante au niveau microscopique1. En fait, la 

chaleur dôun corps mat®riel sôinterpr¯te comme ®tant la somme des ®nergies dôagitation d®sordonn®e 

des molécules (ou atomes) qui le composent. La temp®rature, elle, mesure le niveau dôagitation : plus 

lôagitation mol®culaire cro´t, plus la temp®rature est ®lev®e [30]. La temp®rature dôun objet nôest pas 

®quivalente ¨ son ®nergie! La chaleur est lôautre nom de lô®nergie thermique.  

II .2.2.1. Quantification de l'énergie  

Pour calculer lô®nergie associ®e aux modes de vibration il faut faire le traitement quantique du r®seau 

dôoscillateurs harmoniques coupl®s que constitue le r®seau cristallin. Lô®nergie de chaque mode de 

vibration est donc quantifi®e ; le quantum dô®nergie hw qui sépare deux niveaux consécutifs est 

appelé phonon par analogie avec le photon qui désigne le quantum dô®nergie lumineuse. Les 
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phonons sont des particules (bosons) indiscernables auxquelles il faut appliquer une statistique 

quantique (la statistique de Bose-Einstein).  La fonction dôoccupation du niveau hw est donc [28]: 

f ʖ =
1

e
ᴐʖ
kBT 1

                                                                                                                                         (III .15) 

II .2.2.2. Conservation de lô®nergie  

Lô®nergie thermique est l'®nergie ¨ l'®chelle atomique ou mol®culaire. Cette ®nergie peut °tre une 

énergie cinétique ou énergie potentielle. Parce qu'il ya des forces entre les atomes et les molécules 

dans une substance, le mouvement contre ces forces peut stocker de l'énergie sous forme d'énergie 

potentielle. La connaissance de la temp®rature implique la connaissance de lô®nergie contenue dans 

le volume de cristal. R®ciproquement, la connaissance de lô®nergie permet dôacc®der ¨ la 

temp®rature. Ainsi lô®nergie re­ue par le corps se retrouve dans lô®nergie cin®tique de d®placement 

dô®lectrons et dans lô®nergie dôoscillation des ions plac®s aux nîuds du r®seau. Le premier principe 

de la thermodynamique est donc essentiellement l'expression du principe de la conservation 

d'énergie. Comme tel, il peut être exprimé en posant que la variation de l'énergie interne d'un 

système au cours d'une transformation quelconque, est égale à la quantité d'énergie que le système a 

reçu de l'extérieur sous forme de chaleur dQ ou de travail dW. Conformément au premier principe de 

la thermodynamique nous avons [21]: 

dU = ɿQ+ ɿW                                                                                                                                          (III .16a) 

Si les objets sont indéformables donc on a : 

ɿW = 0                                                                                                                                                       (III .16b) 

Et  le système isolé  donc : 

dU = 0                                                                                                                                                        (III .16c) 

La chaleur absorb®e par un corps, quôil soit solide, liquide ou gaz, verra sa temperature augmenter. 

Cette énergie dôorigine microscopique, que lôon appelle ®nergie interne U, sôajoutera a son ®nergie 

cin®tique ou (et) potentielle dôorigine macroscopique. Lô®nergie totale dôun syst¯me est donc la 

somme de ses énergies microscopique et macroscopique : 

E = U+ EC + EP                                                                                                                                      (III .16d) 

On constate que certains corps absorbent plus la chaleur que dôautres. On caract®rise cette aptitude ¨ 

emmagasiner lô®nergie calorifique par la capacité thermique de ce corps, notée C. Pour une variation 

de temperature ȹT, lô®nergie interne dôun corps de capacit® thermique C augmentera de ȹU selon la 

relation : 

ЎU = C ЎT                                                                                                                                                  III .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 à absorber de la 

chaleur à partir de l'environnement extérieur; elle représente la quantité d'énergie nécessaire pour 

provoquer lô®l®vation de temp®rature locale. Lorsquôun solide absorbe une quantit® de chaleur DQ, 

par exemple a volume constant, lô®l®vation de temperature associ®e ¨ DQ d®pend dôune grandeur 

thermodynamique Cv appel®e capacit® thermique. La chaleur sô®coule sous lôinfluence dôun gradient 

(hausse ou baisse) de température par conduction des hautes vers les basses températures. La 

quantité de chaleur d'un corps dégagée ou absorbée lors d'une variation de température DT est reliée 

à la chaleur spécifique c par [21]: 

ЎQ = m c ЎT                                                                                                                                              (III .17) 

Où m est la masse du corps et c la capacité thermique. 

Il ya vraiment deux façons dont cette propriété peut être mesurée, selon les conditions 

environnementales qui accompagnent le transfert de la chaleur. La première est la capacité de 

chaleur tout en maintenant le volume de l'échantillon constant, l'autre est pour la pression externe 

constante, qui est désignée Cp. Il existe également d'autres mécanismes d'absorption d'énergie qui 

peut ajouter à la capacité totale de la chaleur d'un solide. Dans la plupart des cas, cependant, ceux-ci 

sont mineures par rapport à l'amplitude de la contribution de vibration. Il est une contribution 

®lectronique, ou les ®lectrons absorbent l'®nergie en augmentant leur ®nergie cin®tique. Dô©pres la 

th®orie cin®tique de la chaleur: La chaleur est lô®nergie cin®tique du mouvement des atomes dans la 

mati¯re. La variation totale de lô®nergie interne et de lôenthalpie : 

dU =
ЋU

ЋT V
dT +

ЋU

ЋV T
dV                                                                                                                 (III .18a)  

dH =
ЋH

ЋT P
dT +

ЋH

ЋP T
dP                                                                                                                 (III .18b) 

On distingue en général la capacité calorifique à volume constant CV et la capacité calorifique à 

pression constante Cp : 

ü La capacit® thermique ¨ volume constant dôun corps est la grandeur d®finie ¨ partir de son 

énergie interne U, i.e. son énergie totale lorsque le corps est macroscopiquement au repos et 

soumis à aucune action extérieure : 

CV =
ЋU

ЋT V
                                                                                                                                        (III .19a) 

ü La capacit® thermique ¨ pression constante va se d®finir ¨ lôidentique et : 

CP =
ЋH

ЋT P
                                                                                                                                        (III .19b) 
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La thermodynamique classique, qui permet de traiter   des matériaux massifs à la température 

ambiante, nôest pas capable de d®crire le comportement de phonons [29]  ¨ lô®chelle nanom®trique. 

Dans un modèle classique la chaleur spécifique d'un solide est une constante, l'expérience montre 

cependant qu'elle décroit à basse temperature. Ce comportement ne peut être compris que si l'on 

introduit la quantification des vibrations se propageant dans un solide. Ce problème est très proche 

de celui de la quantification des niveaux d'énergie et des amplitudes de vibration d'un oscillateur 

harmonique. La m®canique statistique classique permet dôexpliquer la loi que Dulong et Petit ont 

d®crite empiriquement, ¨ partir du th®or¯me dô®quipartition de lô®nergie. Mais la d®croissance de la 

chaleur sp®cifique vers les basses temp®ratures est un ph®nom¯ne dôorigine quantique. Côest ce quôa 

montr® Einstein, dans le cadre dôun mod¯le tr¯s simple, dés 1907, alors que les idées quantiques en 

étaient à 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 chaleur 

spécifique des solides.  

A T > 0, le mouvement des atomes est le résultant des différents modes de vibration qui sont excités, 

correspondant ¨ des longueurs dôonde et fr®quences diff®rentes, Dans la th®orie harmonique, valable 

a basse température, ces ondes se propagent 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 réseau [31]. On peut associer cette propagation à un transfert de phonons par paquets 

d'énergie se déplaçant à travers le matériau. Chaque atome du réseau cristallin est un oscillateur 

harmonique dont les vibrations peuvent °tre d®crites comme celles dôune onde plane progressive 

transportant de lô®nergie.  

a) Le modèle de Dulong et Petit  

Dulong et Petit ont considéré chaque atome comme un oscillateur isolé auquel on appliquait le 

principe de lô®quipartition de lô®nergie. Un solide est compose d'atomes arrangés en un réseau 

cristallin. La chaleur Q emmagasinée dans un réseau cristallin correspond à l'énergie d'agitation des 

atomes du r®seau autour de leur position d'®quilibre. Lô®nergie dôun atome comprend six termes (3 

de translation, 3 de rotation). Pour chaque atome, à chaque degré de liberté correspond (kBT)/2 joules 

(ou kB est la constante de Boltzmann ; donc, lô®nergie interne dôun solide contenant  N atomes 

sô®crit [28]:  

U = 6N
kBT

2
= 3NkBT                                                                                                                        (III .20a) 

Dôo½ la chaleur sp®cifique :      
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CV =
ЋU

ЋT V
= 3NkB                                                                                                                               (III .20b) 

Cette loi, dôorigine empirique, est assez v®rifi®e ¨ la temp®rature ordinaire, mais elle est 

complètement fausse à très basse température ; côest ce qui a amen® Einstein en 1907 ¨ corriger ce 

modèle classique. 

b) Le mod¯le dôEinstein  

En 1907, Einstein a proposé un modèle du solide capable d'expliquer le comportement de la capacité 

calorifique aux basses températures où les données expérimentales montraient un désaccord 

important avec la loi empirique de Dulong et Petit. Dans le modèle d'Einstein le solide est considéré 

comme une collection d'oscillateurs indépendants (ce qui revient à négliger les interactions entre 

particules !) ayant tous la même pulsation naturelle et dont l'énergie est quantifiée. Dans un solide, 

les interactions entre particules ne sont jamais n®gligeables. Le principal int®r°t du mod¯le dôEinstein 

réside dans sa très grande simplicit® mais, de fa­on plus pr®cise, la possibilit® de ramener lô®tude 

dôun solide ¨ celle dôun syst¯me de particules ind®pendantes d®coule de ce que lôon nomme 

approximation de champ moyen [28].  

 

 

Figure (III .12) Vibrations de réseau : capacité thermique [29]. 
 

Lôhypoth¯se de d®part est la suivante : les mouvements de chacun des atomes dôun solide sont 

complètement indépendants de ceux de ses voisins et les mouvements selon x, y et z sont 

indépendants les uns des autres. Chaque atome se comporte comme un oscillateur harmonique à trois 

dimensions. Le solide est ainsi constitué de N oscillateurs à une dimension (ou de N/3 atomes), que 

lôon suppose °tre tous identiques. Comme lôatome sôen ®carte peu, on peut d®velopper le potentiel 

moyen U(x) au voisinage de x = 0, ce point correspondant a un minimum du champ moyen, de sorte 

que : 
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U x = U x + Uᴂ0 .x + Uᴂᴂ0 .
x2

2
+ Uᴂᴂ0 .

x3

6
+ Ễ                                                                  (III .21a) 

Dans lôapproximation de lôoscillateur harmonique, on ne conserve que le premier terme non nul: 

Ὗὼ
ά‫2

2
ὼ2 ὥὺὩὧ  =‫

Ὗᴂᴂ0

ά
                                                                                                 (III .21b) 

A cette approximation, chaque atome ou ion du réseau constitue un oscillateur harmonique à trois 

dimensions, puisque son énergie sô®crit, m ®tant sa masse. 

E =
P2

2m
u0 +

K

2
r 2 =

1

2m
px

2 + py
2 + pz

2 u0 +
K

2
x2 + y2 + z2                                            (III .22) 

En conséquence, ils vibrent tous à la même fréquence indépendamment les uns des autres. Cette 

fréquence sera notée ɤE : 

ʖE =
K

m
                                                                                                                                                   (III .23a)  

La loi de variation de ɤE en fonction de V sera supposée telle que : 

dʖE

ʖE
=

dV

3V
                                                                                                                                                 III .23b                         

Considérons à une dimension N oscillateurs de même fréquence w0. La densité d'états d'Einstein est : 

D ʖ = N < ὲ> ᴐ=‫
.ᴐʖ

e
ᴐʖ
kBT 1

                                                                                                          (III .24) 

La capacité calorifique de ces oscillateurs est : 

U = 3Nn ʖᴐʖ=
.ᴐʖ

e
ᴐʖ
kBT 1

                                                                                                                  (III .25) 

CV =
ЋU

ЋT V
= 3NkB

ᴐʖ

kBT

2 e
ᴐʖ
kBT

   e
ᴐʖ
kBT 1

2                                                                                     (III .26a)  

A basse temp®rature, la capacit® thermique sô®crit : 

CV = 3NkB

ᴐʖE

kBT

2

e
ᴐʖE
kBT                                                                                                                         (III .26b)  

Lôimportance du mod¯le dôEinstein est consid®rable du point de vue historique : il a montr® que la 

décroissance de la chaleur spécifique des solides vers les basses températures, inexplicable dans le 

cadre des consid®rations classiques, est un ph®nom¯ne dôorigine quantique. En outre, la courbe 

représentant Cv en fonction de la température est semblable à celle de la figure donnée a titre 

dôexemple (pour lôargent), qui donne lôallure des r®sultats exp®rimentaux : en ajustant pour chaque 
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corps la température dôEinstein TE, on reproduit approximativement la variation de sa chaleur 

spécifique avec la température. 

c) Le modèle de Debye  

En 1912, Debye a proposé une amélioration du modèle d'Einstein qui tient compte du fait que les 

atomes ne sont pas indépendants car chacun est influencé par le mouvement des autres. En revanche, 

les modes normaux sont indépendants à l'approximation harmonique. Dans le modèle de Debye on 

considère le solide comme une collection d'oscillateurs indépendants dont les pulsations 

caractéristiques sont celles des modes normaux. Le nombre d'oscillateurs étant très grand ces 

pulsations sont très nombreuses et remplissent pratiquement un continuum. Pour prendre en compte 

le couplage, Debye a proposé en 1921 de modéliser le cristal par N atomes reliés à leurs plus proches 

voisins par des ressorts identiques de raideur k et de longueur au repos, a est  la distance 

interatomique. Pour calculer la chaleur spécifique à volume constant cv on cherche tout d'abord la 

densité de modes D(w) qui correspond au nombre de modes (d'états) qu'il y a entre w et w+dw. Dit 

autrement, il s'agit de compter le nombre de valeurs de k différentes que l'on a pour des valeurs de 

w comprises entre w et w+dw. Dans ce modèle, la relation de dispersion w(k) est supposée 

linéaire =‫ ὺὯ, où v correspond ¨ la vitesse du son dans le cristal, dans lôapproximation classique des 

milieux continus. La relation donnant la densité de modes (1&.7) devient alors [28]: 

D ʖ =
V

2ʌ2
k2 =

V

2ʌ2v3
ʖ2                                                                                                                (III .27) 

Ensuite on cherche l'énergie thermique U du système définit par : 

U = ᴐʖf ʖD ʖdʖ                                                                                                                            (III .28)  

Et  

n =
kD

3

6ʌ2
                                                                                                                                                        (III .29) 

Pour évaluer l'intégrale (III28), il est pratique de définir une fréquence de Debye par : 

ʖD = kD.c                                                                                                                                                    (III .30) 

Et une température de Debye par : 

ʃD =
ʖD.ᴐ

kB 
=

v.ᴐ

kB 

6ʌ2N

V

1
3

                                                                                                                    (III .31) 

Où kD est une mesure de l'inverse de la distance entre particules, wD une mesure du maximum de la 

fréquence des phonons, et qD une mesure de la température au-dessus de laquelle tous les modes 

commencent à être excités, et au-dessous de laquelle certains modes commencent à geler. En 
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supposant que la vitesse des phonons est indépendante de la polarisation, et tenant compte des 3 

types de polarisation (2 transversales et 1 longitudinale) on obtient : 

U = 3 ᴐʖf ʖD ʖdʖ= 3
V

2ʌ2v3
ʖ2

ʖD

0

ᴐʖ

e
ᴐʖ
kBT 1

dʖ                                                      (III .32a) 

                                               = 3ᴐ
V

2ʌ2v3

ʖ3

e
ᴐʖ
kBT 1

ʖD

0

dʖ                                                           (III .32b)  

On pose :  

      x =
ᴐʖ

kBT
     et     xD =

ᴐʖD

kBT
=
ʃD

T
                                                                                                    (III .32c) 
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U = 9NkBT
T
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0

dx                                                                                                          (III .32e)  

La capacité calorifique en est tirée en dérivant  U  par rapport à T : 

CV =
ЋU

ЋT V
= 9NkB

T

ʃD

3 x4ex

ex 1 2

xD

0

dx                                                                                   (III .32f) 

Lôapproximation de Debye donne des r®sultats en bon accord avec les données expérimentales.  

 

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

 

II .2.2.4. Contribution des phonons à la chaleur spécifique et la conductivité 

thermique 

Avec la miniaturisation des composants, et à l'échelle du nanomètre, l'élasticité, l'extensibilité, la 

température de Debye, et la capacité thermique spécifique du solide ne sont plus constante, elles se 

changent avec la variation de la taille [32]. Pour des échantillons nanométriques, lorsque les 

dimensions caract®ristiques avoisinent  ou deviennent  inferieurs ¨ longueur de dôonde dominante  

des phonons, de profondes perturbations du transport dô®nergie apparaissent par rapport  au model 

standard  adapt® a lô®chelle macroscopique [33].  
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Dans la th®orie des vibrations du r®seau, lôexpression de lô®nergie potentielle a ®t® limit®e aux termes 

quadratiques par rapport au déplacement relatif des atomes. Ceci constitue la théorie harmonique, 

dont les principales conséquences sont les suivantes [29] : 

ü il nôy a pas de dilatation thermique. 

ü les constantes dô®lasticit® adiabatiques et isothermes sont ®gales. 

ü les constantes élastiques sont indépendantes de la pression et de la temperature. 

ü la capacité calorifique devient constante aux températures  élevées. 

ü deux ondes ®lastiques nôinteragissent pas ; une onde unique ne sôamortit pas et ne 

change pas de forme au cours du temps. 

Mais, nous avons mentionne le fait que, lorsque la temp®rature augmente, lôamplitude des vibrations 

augmente. A partir dôune certaine temperature, lôapproximation harmonique ne sera plus bonne, et 

les forces de rappel seront, en général, non-linéaires en fonction des déplacements. Il faut alors 

prendre en compte des interactions anharmoniques entre atomes. Lorsque ces interactions sont 

petites, on peut considérer que les modes restent proches des phonons que nous avons déjà décrits. 

Cependant, les phonons ne sont plus indépendants les uns des autres, et il y a des collisions entre 

phonons (interactions phonon-phonon), qui ont pour effet de d®truire le phonon au bout dôun temps 

t caractéristique [34]. 

a) Contribution à la chaleur spécifique 

Un mat®riau gagne ou perd de la chaleur en gagnant ou perdant des phonons. Lô®nergie ou le nombre 

de phonon requis pour augmenter la température du matériau de 1 degré est exprimé par la capacité 

thermique ou la chaleur spécifique. Ces dernières sont moins influencées par les défauts du matériau 

(densité de dislocation, taille des grains ou  proportion de lacunes) mais dépendent fortement de la 

vibration interatomique. La capacit® calorifique volumique ®tant la d®riv®e de lô®nergie thermique 

volumique par la température, dôpr¯s la relation (III.33d)  de  mod¯le de  Debye on a la capacité des 

phonons : 

Cph =
3kB

2T3

2ᴐ2ʌ2v3

exx3

ex 1 2

ʃD / T

0

dx                                                                                                 (III .33) 

Cette loi en T
3
 pour la chaleur sp®cifique a basse temperature peut cependant ne plus sôappliquer 

pour des ®chantillons de basse dimensionnalit®, lorsque la longueur dôonde d®montante des phonons 

devient du m°me ordre de grandeur quôune dimension caract®ristique  de lôobjet [35].  

b) Contribution à La conductivité thermique 

La conductivit® thermique est une mesure de la capacit® quôa un mat®riau ¨ conduire la chaleur 

lorsquôil est soumis ¨ une diff®rence de temp®rature. Une conductivit® nulle correspond ¨ un 

matériau qui ne conduit 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 ondes 

élastiques de vibration des ions). Les matériaux à faible conductivité thermique sont appelés isolants 

(thermique).  

kph =
1

3
Cph vphɤ                                                                                                                                         (III .34) 

Où Cph est la chaleur spécifique,  désigne le libre parcours moyen élastique et vph la vitesse des 

phonons. 

Ce le libre parcours moyen dans les structures nanométriques va dépendre des dimensions de 

lô®chantillon, et av donc influer sur la conductance thermique. Aux ®chelles nanom®triques, le 

transport des phonons va dépendre de la géométrie des échantillons et rendre caduque cette notion de 

conductivité thermique intrinsèque u matériau, il sera préférable de parler de conductance [33]. 

III . La méthode de Monte Carlo  

La nature de ce processus est utile lorsquôon ®tudie les syst¯mes qui ont un grand nombre de 

variables, en particulier les systèmes complexes impliquant des variables interdépendantes qui sont 

très difficiles à résoudre analytiquement.  

Les méthodes numériques, 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® pour l'optimisation des r®sultats de lôinteraction electron-matière obtenus. 

L'objectif de la simulation par ordinateur des processus de lôinteraction electron-matière est la 

prédiction de profil de la profondeur de pénétration. La précision des profils de la profondeur de 

pénétration dépendent fortement de la connaissance des processus physiques ainsi que de la précision 

des paramètres du procédé. Pour réaliser un modèle informatique qui puisse simuler le processus de 

lôinteraction electron-matière c'est-à-dire de simuler les trajectoires des électrons dans la matière, il 

est nécessaire de bien connaître les phénomènes physiques mis en jeu. Certains électrons sont 

diffusés de manière élastique, c'est-à-dire en conservant leur énergie cinétique ; se sont les électrons 

dits "rétrodiffusés" (back-scattered electrons). Au cours du choc, certains électrons primaires cèdent 

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 (typiquement quelques 

dizaines d'eV), seuls les électrons venant des couches superficielles ressortent de la matière. L'atome 

ainsi ionisé se désexcite ; un électron d'une couche supérieure descend occuper la place laissée vide, 

ce qui provoque soit l'émission d'un photon X (émission secondaire), soit d'un électron Auger. Les 
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interactions electron-mati¯re sont li®es au transfert dô®nergie de la particule vers les atomes de la 

matière[35] : 

ü pour une particule massive, par la perte dô®nergie cin®tique et ®ventuellement lôabsorption ou 

lôannihilation. 

ü Pour les photons, par la diffusion ou lôabsorption. 

ü Pour la mati¯re, par lôabsorption dô®nergie qui conduit ¨ lôexcitation ou lôionisation des 

atomes. 

Les méthodes de Monte Carlo ont été utilisées pour modéliser ces interactions depuis les ordinateurs 

personnels sont devenus disponibles pour le grand public. Les lois régissant les interactions 

élémentaires des électrons et des photons avec la matière sont bien connues. Cependant il est difficile 

dô®valuer les r®sultats dôun grand nombre dôinteractions successives. G®n®ralement Il existe 2 

catégories de méthode : 

Les méthodes déterministes et les méthodes Statistiques. Les trajectoires des particules sont simulées 

individuellement ¨ partir dôune s®rie de nombre al®atoire et de sections efficaces.  

Pour simuler les interactions électrons-matière, il est nécessaire de posséder un modèle de diffusion 

constitu® principalement dôun ensemble de sections efficaces diff®rentielles qui d®terminent les 

distributions de probabilité des variables aléatoires représentant une trajectoire (§paragraphe : la 

section efficace de lôinteraction et le libre parcours moyen) [35].  

Une des premières analyses des interactions electron-matière utilisant la méthode de Monte Carlo a 

été par M. Green à [37]. 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 phénomène 

pouvant être modélisé par des probabilités d'événements. Cette méthode consiste à déterminer la 

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

 

Figure (III .14) Vue sch®matique de la relation entre la th®orie, l'exp®rience et la simulation par lôordinateur 
[44]. 

Aujourd'hui, Dans le monde et avec la grande prévalence (!!!) de nouveaux langages et outils de 

programmation, la croissance rapide de la puissance de calcul et la disponibilité du matériel de plus 

Théorie Expérimentale 
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en plus avancé et puissant, le besoin aux solutions de calcul complexe tels que la simulation Monte 

Carlo est en croissance de façon exponentielle. L'utilisation de la méthode Monte Carlo, simulations 

et applications, se trouve dans des domaines d'application très vaste tels que la physique nucléaire, la 

fiabilité, des réseaux, de la finance, ingénierie, économie, analyse des risques, l'étude du transfert de 

chaleur, analyse dynamique moléculaire, sciences de l'environnement, la chimie, les 

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

III .1. Génération de nombre aléatoire  

Pour effectuer les simulations, il faut générer des nombres aléatoires uniformément distribues 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 déterministes, de façon à ce que cette 

séquence puisse être appelée: suite de nombres aléatoires [44]. 

III .1.1. Générateurs pseudo-aléatoires  

Xi+1 = aXi + c modm                                                                                                                             (III .35) 

La plupart des algorithmes pseudo-aléatoires essaient de produire des sorties qui sont uniformément 

distribuées. Une classe très répandue de générateurs utilise une congruence linéaire. D'autres 

s'inspirent de la suite de Fibonacci en additionnant deux valeurs précédentes ou font appel à des 

registres à décalage dans lesquels le résultat précédent est injecté après une transformation 

intermédiaire. Certains générateurs pseudo-aléatoires sont dits cryptographiques quand certaines 

contraintes sont satisfaites. Citons entre autres Fortuna, Yarrowou Blum et Blum Shub [36,44]. La 

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

séquence des nombres aléatoires générée est toujours la même si le 1er nombre aléatoire est imposé. 

III .2. La marche aléatoire  

Plusieurs processus physiques tel que le mouvement Brownien, le transport des électrons à travers 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 à travers un 

solide, et les erreurs achever dans un ordinateur sont modelés comme une marche aléatoire. Dans ce 

model, plusieurs marches sont prises avec lôind®pendance de la direction de chaque marche avec 

celle qui pr®c¯de. On part de lôorigine et on prend des marches de longueur (non coordonn®es) dans 

les directions x et y comme suit [44]: 

Ўx1,Ўy1 , Ўx2,Ўy2 ,ȣ, ЎxN,ЎyN                                                                                                    III .36a  

Où il y a un total de N marches. La distance du point de départ R est relier à ces marches par : 
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R2 = Ўx1 + Ўx2+ .. .+ЎxN
2 + Ўy1 + Ўy2 + ȣ+ ЎyN

2                          (III .36b)  

Maintenant tandis que cette derni¯re relation est tout ¨ fait g®n®rale pour nôimporte quelle marche 

prise, si elle est marche al®atoire lors côest ®quivalent ¨ un d®placement en avant ou en arrière, ou 

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

termes mixtes dans lô®quation vont sôannul®s et on a : 

R2 Ўx1
2 + Ўx2

2 + Ễ+ ЎxN
2 + Ўy1

2 + Ўy2
2 + Ễ+ ЎyN

2                                 (III .36c)  

 R2 ЍN  ộv2Ớ                                                                                                                                           (III .36d) 

R2 ЍNr rmc                                                                                                                                               (III .36e)  

Où rrmc est la racine carrée de la moyenne carrée de la grandeur de marche ou, la racine moyenne 

carrée de la grandeur de marche.  

Not®, quôon obtient les m°mes r®sultats pour des marches ¨ trois dimensions. Dôapr¯s la relation bien 

que la distance totale marchée soit Nrmc dans la moyenne, la distance de départ est 

seulement ЍNr rmc  . 

III .3. Exemple dôapplication de la m®thode de monte Carlo  

Soit M(x,y) avec 0 < x < 1 et 0 < y < 1. On tire aléatoirement les valeurs de x et y. M appartient au 

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

 

ὼὭ
2 + ώὭ

2 1                                                                                                                                            ὍὍὍ.37ὥ 

La probabilité que M appartienne au disque est : 

En faisant le rapport du nombre de points dans le disque au nombre de tirages, on obtient une 

approximation du nombre si le nombre de tirage est grand. 

Calcul de la valeur de nombre p 

Nous consid®rons un rectangle (ou un carr®e) quôenglobe un cercle.  Soit un rectangle. 

La surface de cercle= p(1)
 2
 = p et la surface of the square = 2 × 2 = 4. On a la valeur approximative 

de p est : 

ʌ= 4
(la surace de cercle) 

( la surace de carré) 
=
ʌ.(1)2 

2 .2 
=
ʌ

4 
                                                                                     (III .37b)  

Une simulation Monte Carlo simple pour approximer la valeur de p  implique la sélection aléatoire 

de n points (xi,yi) à la place de l'unité de (carrée) et la détermination du rapport r= m / n, où m est le 

nombre de points satisfait : 

xi
2 + yi

2 1 ȣ(III .37c) 
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Figure (III .15) simulation Monte Carlo simple pour approximer la valeur de p.     

 

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

ὼὭ
2 + ώὭ

2 1                                                                                                                                             (III .37d) 

Montré dans la figure (III .15) et grâce à ces données, on peut obtenir : 

ʍ= 4
787 

1000
= 0.787 donc   ʌ= 4. 0.787 = 3.148                                                                      (III .37e) 

IV . La m®thode de Monte Carlo pour lôinteraction electron-matière 

Plusieurs modèles de simulation Monté Carlo sont alors proposées et utilisés pour simuler 

lôinteraction electron-matière, basées sur différente approches de traitement des diffusions (élastiques 

et inélastiques) des électrons. La dissipation d'®nergie d'un faisceau dô®lectrons dans un ®chantillon 

est le premier paramètre responsable de la génération des signaux utilises pour la caractérisation de 

l'échantillon étudie. Les descriptions semi-empiriques du profil de dissipation d'énergie 

communément utilisées, mais il y a des limitations dans le cas de conditions expérimentales 

particulières telles que les échantillons multicouches ou une variation de l'angle d'incidence du 

faisceau rendent nécessaires l'évaluation des paramètres d'interaction faisceau-matière par des 

méthodes telles que la simulation Monte-Carlo [45]. En utilisant un modèles de simulation basé sur 

la méthode de Monte Carlo et la dynamique moléculaire [11], nous simulons des interactions 

dô®lectrons avec des nanostructures de GaN, et calculer lô®l®vation de la temperature locale des 

systèmes irradiés.  

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

générées 

IV .1.1. La profondeur de pénétration 

Par définition la trajectoire d'un électron dans un milieu donné peut être très 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 dans la direction incidente initiale est inférieure à la 

longueur de sa trajectoire. Il existe plusieurs modèles permettant de décrire le trajet des électrons 

dans le mat®riau jusquô¨ la perte totale de leur ®nergie cin®tique. Ces mod¯les prennent en compte 

les interactions de type élastiques et inélastiques. En 1961, Archard proposa un modèle basé sur la 

th®orie de perte dô®nergie de Bethe (1940) [46] et la th®orie des collisions ®lastique dôEverhart 

(1960) [47]. Wittry et Kyser [48], ont proposé dans une étude sur l'émission X dans le cuivre une 

expression de la profondeur de pénétration. Par la suite, Everhart et Hoff ont proposé une expression 

de profondeur de pénétration obtenue à partir d'une étude de la génération des paires électron-trou 

dans le silicium [49]. En 1972, Kanaya et Okayama démontrèrent les Limitations du modèle 

dôArchard en proposant leur mod¯le semi-empirique qui avait un domaine de validité assez large (10 

¨1000 KeV) et qui pouvait °tre affin® afin dôapporter une approche globale du probl¯me de 

lôinteraction ®lectron-matière [50]. Les formes les plus courantes dans la littérature sont (avec E, est 

exprimée en keV) : 

a) Modèle de Wittry-Kayser 

    Re ʈm = 25.6ʍ.E0
1.7                                                                                                               (III .38a) 

b) Mod¯le dôEverhart et Hoff 

       Re ʈm = 0.398 ʍ.E1.7                                                                                                             (III .38b) 

c) Modèle de Kanaya et Okayama 

          Re ʈm = 0.276.Aʍ.Z0.889E0
1.75

                                                                                            (III .38c) 

Avec A le poids atomique en g /mol. 

Comme il est énoncé ci-dessus, le but de la méthode de Monte Carlo est de simuler plusieurs 

trajectoires afin de réduire les fluctuations statistiques et l'effet des nombres aléatoires provenant de 

chacune des trajectoires. Il est ensuite possible d'analyser les trajectoires d'électrons pour en retirer 

les informations pertinentes. La profondeur de pénétration augmente avec lô®nergie et diminue avec 

le poids atomique. (Résultats, interprétation) coïncidence avec la littérature. D'après les simulations 

de Monte-Carlo, un électron peut subir de nombreuses diffusions élastiques/inélastique avant de 

ressortir sous forme rétrodiffusée et les informations apportées par l'électron rétrodiffusé peuvent 

provenir de toute une zone de profondeur (figure (III.16))  [13].  
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Figure (III .16) Profondeur de pénétration R. dans divers semi-conducteurs en fonction de l'énergie du 

faisceau d'électrons E0 calculé à partir des modèles Kanaya-Okayarna et Everhart-Hoff, b) Profondeur de 
pénétration en fonction de E0 pour le GaAs [13]. 

IV .1.2. Le volume de génération 

G®n®ralement, deux mani¯res permettent dôestimer le volume g®n®ration ou dôune autre fa­on le 

volume de dissipation dô®nergie du faisceau dô®lectrons dans le mat®riau, soit de mani¯re semi-

empirique [49,50], soit de manière statistique en utilisant les simulations Monte-Carlo [51,18] ; cette 

dernière se révèle être plus précise et a été adoptée. Pour avoir une idée sur la façon dont la 

dispersion prend part à un certain solide, la simulation de Monte Carlo peuvent être performer. 

Comme son nom l'indique, côest une m®thode statistique utilisant des nombres al®atoires pour 

calculer les trajectoires des électrons. Cependant, la probabilité de diffusion est prise en compte dans 

les programmes de calcul come un paramètre très importants tels que la tension, le nombre atomique, 

l'épaisseur et la densité du matériau.  La pénétration des électrons primaires dans la matière 

sôaccompagne dôun ®largissement du faisceau en m°me temps quôune perte progressive dô®nergie. Le 

volume affecté est appelé familièrement "poire dôinteraction" (figure III.17). Sa forme et sa taille 

sont commandés par les deux interactions élastiques et inélastiques. Les dimensions de cette poire 

(Figure 2) d®pendent de lôangle dôincidence, de lôintensit® du courant re­u par lô®chantillon, de 

lô®nergie du faisceau ainsi que du nombre atomique moyen de la cible. Sous incidence oblique, la 

forme de la poire tend ¨ sôallonger dans la direction du faisceau primaire. 
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Figure (III .17) Maximum de dissipation de lô®nergie (model de Kanaya-Okayama) [50] b) Volume de 

génération. 

 

Figure (III .18) La poire de génération de 50 électrons pénétrants dans le Al0.55 Ga0.45 As/GaAs pour : E0 = 10, 

15, 20 et 25 keV [13]. 

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

La mod®lisation de lôintensit® de cathodoluminescence en fonction de lô®nergie dôacc®l®ration 

nécessite de connaître la concentration de porteurs minoritaires créés lors du bombardement de 

lô®chantillon par le faisceau ®lectronique. L'électron incident excite (en perdant une partie de son 

énergie) un électron de la cible. Généralement les électrons excités sont ceux des couches externes 

des atomes de la cible qui sont faiblement li®s. La g®n®ration dô®lectrons secondaires se fait le long 

du parcours des électrons primaires dans le volume d'interaction. La totalit® de lô®nergie de lô®lectron 

incident a été utilisée dans les collisions successives pour créer des paires électron-trou. Dans ce cas, 

le nombre de charges ne-h cr®®es lors dôune collision est donc déterminé comme étant le rapport entre 

lô®nergie perdue entre deux collisions successives DEi et lô®nergie dôionisation (ou de cr®ation dôune 

paire électron-trou) Ee-h . 

En effet, dans la technique dôanalyse MEB, le probl¯me de la baisse de la r®solution latérale est très 

important (Causé par la distribution radiale des électrons Auger émises par les électrons 

rétrodiffusés), nécessitant des outils théoriques rigoureux décrivant le phénomène de transport des 

électrons [9].   
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Pour lôinjection, l'injection est dite " faible " lorsque le nombre de paires électron ï trou créées dans 

le semiconducteur est inférieur à la densité de porteurs majoritaires à l'équilibre. La durée de vie 

d'une paire électron-trou est alors déterminée par celle des porteurs minoritaires. Dans 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 paramètre déterminant 

dans l'interprétation des résultats obtenus en EBlC  ou en cathodoluminescence. Il s'exprime, dans le 

cas d'une génération homogène, par la relation [9]. 

IV .2. La cathodoluminescence 

La cathodoluminescence (CL) dans un microscope électronique à balayage (MEB) est une technique 

de caractérisation non destructive qui utilise l'émission de photons d'un échantillon (solide organique, 

isolant ou semiconducteur) soumis au bombardement d'un faisceau électronique. Elle permet 

l'observation de défauts présents dans les matériaux et composants de l'optoélectronique. Plus qu'une 

simple technique d'observation, c'est un outil analytique très utile pour la compréhension des effets 

de ces défauts sur les propriétés électriques et luminescentes du matériau. Pour cela, la méthode 

Monte Carlo est très utile pour comprendre le phénomène de CL et pour reproduire un spectre de CL 

de fa­on pr®cise. Son utilisation permet dôobtenir les positions et largeurs ¨ mi-hauteur des 

différentes bandes de luminescence. Cette méthode consiste à calculer une valeur numérique en 

utilisant des proc®d®s al®atoires, et dans notre cas pour calculer lôinteraction dôun faisceau 

dô®lectrons dô®nergie de lôordre de keV avec le mat®riau, et en d®duire lôangle de diffusion 

(trajectoire des ®lectrons donn®e par lôexpression de Rutherford. Lôid®e est de d®duire un nombre de 

photons ®mis apr¯s chaque collision. Ce nombre d®pend de la perte dô®nergie et de la probabilit® de 

recombinaison non radiative. La somme sur lôensemble des trajectoires des diff®rents ®lectrons 

incidents, des photons g®n®r®s par lôensemble des collisions devrait permettre de reproduire un 

spectre de CL en allouant des nombres de photons ¨ chaque bande de luminescence. Lôanalyse de la 

simulation de spectres de CL obtenus pour plusieurs Vacc devrait pouvoir fournir une information 

physique() [52]. 
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Figure (III .19) Signale cathodoluminescence en fonction de lô®nergie dôacc®l®ration dans lôAlxGa1-x As pour différent 
valeurs de la fraction molaire x [13]. 

 

 

Figure (III .20) Profils simulées et mesurées de signal de cathodoluminescence de GaN [52]. 

Comme cela est illustré sur la figure (III.20), pour une tension dôacc®l®ration Eb=5kV, les 

profondeurs maximales de pénétration d'électrons pour le GaN et AlN sont 250 et 350 nm, 

respectivement. Par conséquent, l'épaisseur de la région active doit être> 350 nm, afin de couvrir 

toute la profondeur de pénétration des électrons, et donc de maximiser l'émission de photons [52]. 

 

Figure (III .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 
eQD=56.5AlGaN [53]. 
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Pour 4 keV dô®nergie dôacc®l®ration, les intensit®s de luminescence de QD et des couches AlGaN 

sont comparables, mais pour une énergie de  5 keV, la luminescence de QD devient dominante parce 

que  les électrons pénètrent plus profondément dans la structure. Le rendement de CL, qui est le 

rapport de l'intensité CL à la puissance d'excitation, a été trouvé pour un maximum de  7-8 électrons 

keV (figure III .21) [53]. 

IV .2.1. Dépendance en température de  la cathodoluminescence 

La luminescence est dépendante de la température comme toutes les autres propriétés électroniques 

et optiques des semi-conducteurs. En général, il existe deux modèles: le modèle thermique et le 

modèle non thermique [54]. Dans le modèle thermique [55], lôénergie du photon ou électron incident 

est transformée directement en chaleur. Le modèle non thermique considère quôune grande densité 

de plasma dôélectron- trou a été formée, et à cause de cette densité les semi-conducteurs covalents, 

deviennent instables [56]. L'intensité de cathodoluminescence ICL peut être affectée par la 

température T de l'échantillon [57] qui fait varier ICL suivant la relation : 

ICL

1

T3
exp

Egap T

kBT
                                                                                                                    (III .39a) 

Avec  

Egap T = Egap T = 0
ɻgT2

T + ɼg
                                                                                                       (III .39b) 

 

Figure (III .22) Signal de  la cathodoluminescence  ICL en fonction de lô®nergie dôacc®l®ration E0, 
(Comparaison des r®sultats obtenus par simulation avec ceux de lôexp®rience [59]). 

 

La chaleur induite par le faisceau d'électrons a montré une dépendance linéaire entre l'élévation de la 

température (T) sous le bombardement d'électrons et les niveaux dôexcitation. Pour l'état typique d'Ip 

= 10
-8
 A, E0 = 40KeV et d0 le rayon du faisceau égal à 0,1 m, l'élévation de la température (T) est 
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d'environ 20 K. L'objectif de la comparaison (figure (III.23))  entre les résultats théoriques et les 

données expérimentales n'est pas seulement d'enquêter sur les la validité des études théoriques, mais 

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

recombinaison [59]. 

 

Figure (III .23) Signal de  la cathodoluminescence  ICL en fonction de la témperature [60]. 

La variation de l'intensité CL, qui dépend des conditions d'injection (Ip, E0), est importante si la 

température est inférieure à 200K (figure (III.23)) et surtout à basse température. Dans la plage de 

température, la température de montée DT doit ne pas être négligé. Le but de la comparaison entre 

les résultats théoriques et les données expérimentales est non seulement d'étudier la validité des 

études théoriques mais aussi d'estimer certains paramètres quantitatifs des excédents de porteurs et 

du centre de recombinaison. 

IV .3. Synth¯se sur les effets secondaires du faisceau ®lectronique (lôaugmentation de la 

temperature pendant le bombardement)  

Les mécanismes de perte d'énergie des électrons qui ont lieu dans la région de diffusion peuvent 

produire un ®chauffement local de lô®chantillon (®l®vation de la temperature locale), cet effet se 

produit en particulier sur les semi-conducteurs et des isolants, métaux, avec une conductivité 

thermique élevée, subissent rarement effet de chauffage [61], ca dans le cas des échantillons massifs, 

mais dans les nanostructures ce nôest pas le cas. Qui rende la  mod®lisation du transfert de chaleur 

dans les nanostructures indispensable, car dôun cot® la mesure exp®rimentale de certaines grandeurs 

sôav¯rent co¾teuses, difficiles, voire m°me impossible, et dôautres cot®s le ph®nom¯ne de 

lô®chauffement dôun ®chantillon bombard® par des electrons affecte plusieurs processus.  

Étant donné que les faisceaux d'électrons utilisés dans les SEM sont finement concentrés, l'énergie 

est concentrée sur une très petite zone. Si l'échantillon est incapable de mener loin cette chaleur 

supplémentaire, il peut localement fondre, bouillir ou cuire (dans le cas des échantillons 
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biologiques). Lorsque électrons incidents pénètrent dans un matériau à l'énergie utilisée pour le 

SEM, leurs interactions avec les électrons atomiques dans le matériau provoquent l'excitation et 

l'ionisation des atomes de la cible, la conversion dôune partie de la perte d'®nergie incidente en 

énergie thermique [62]. Dôapres Nouiri et al [63], au cours des interactions électrons-échantillon (les 

collisions inélastiques) une partie importante de l'énergie de faisceau d'électrons reconvertira en 

chaleur ¨ l'int®rieur de l'®chantillon, a travers lôexcitation des oscillations de r®seau et la quantit® de 

la chaleur produite dans le volume d'interaction augmente avec lôaugmentation de puissance du 

faisceau, et avec une décroissante de la conductivité thermique.  

IV .3.1. Quelques mod¯les existent concernent lôaugmentation de la temp®rature locale 

pendant lôirradiation ®lectronique 

Des mod¯les relatifs ¨ lôaugmentation de la temp®rature locale (réelle) dôun ®chantillon soumis aux 

radiations dôun faisceau dô®lectron ont ®t® propos®s par plusieurs auteurs :  

R.Castaing, présenta le 1
er
 microanalyseur X par sonde électronique appelée ensuite microsonde de 

Castaing. Il permet d'effectuer l'analyse du spectre de rayons X généré dans une cible par un faisceau 

d'électrons finement focalisé.  

Castaing [64], a calculé lôaugmentation de temp®rature locale DT,  dôun mat®riau massif soumis ¨ un 

faisceau dô®lectrons de puissance W est gouvern®e par la formule suivante :  

ЎT =
W

2ʌ.J.C

1

r

1

R
                                                                                                                          (III .40a)  

Avec  

W = E0. I0                                                                                                                                                   (III .40b) 

Avec J le coefficient de conversion (4,18 J.cal
-1
), C la conductivit® thermique de lô®chantillon (cal.s

-

1
.K

-1
.cm

-1
), R la dimension de lô®chantillon (cm) et r la dimension de la zone interagissant avec le 

faisceau dô®lectrons (cm). Comme R est typiquement de lôordre du centim¯tre et r de lôordre du 

micromètre, le terme (1/R) peut être négligé. On obtient, dans le système international : 

ЎT =
W

2ʌ.J.C.r
                                                                                                                                          (III .40c) 

Ou bien  

ЎT =
W

2ʌ.k.r
                                                                                                                                             (III .40d) 

Avec k la conductivité thermique du matériau (W.m
-1

.K
-1
). 
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Vigne et Einstein [65],  ont calculé l'augmentation de température DT dans le centre de spot, avec un 

profil gaussien de la densité électronique du faisceau.  Si la puissance injectée W est dissipée 

seulement sur la surface la lô®l®vation de la temperature DT est donné par: 

ЎT =
0.099W

ʌ.ɼ2a2
                                                                                                                                      (III .41) 

Avec  a est le diamètre du faisceau (cm), b est la conductivité thermique (cal.cm
-1

.C
-1
) et W est la 

puissance injectée (Watt). Si la rétrodiffusion d'électrons est considéré, l'équation (III.41a) doit être 

corrigé d'un facteur p; caractéristique du rapport de puissance non rétrodiffusé. La montée en 

température est alors donnée par: 

ЎT = P.
0.099W

ʌ1/ 2.ɼ.al
                                                                                                                                   (III .42) 

Un modèle a été proposé par Archard pour le calcul de la p.  

Cette correction est nécessaire uniquement pour les énergies primaires Ep supérieurs à 10 keV et 

pour des épaisseurs au dessous de 1 mm.  

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

ЎT =

V.I
D.K1

log 1 + 4ʇ

4ʌ
                                                                                                                        (III .43) 

Où V et I représentent la tension d'accélération et le courant, K1 et D sont la conductivité thermique 

et l'épaisseur de l'échantillon, respectivement, et ɚ est une variable d®pendant du temps. 

Vassamillet et Caldwell [67], ont établie une méthode empirique pour estimer la quantité de chaleur 

provoquée par un faisceau électronique : 

TVC T0 ḙ
W0

2ʌKr0
                                                                                                                                      (III .44) 

Où Wo est la puissance du faisceau (watts); K est la conductivité thermique de la matrice (W.cm
-

1
.°C); ro (m) est le rayon de l'hémisphère (qui a un volume équivalent à celui du disque irradié, dans 

le cas où le diamètre du faisceau est supérieure à la plage d'électrons); T0 est la température initiale et 

la TVC est la température à la surface de l'hémisphère équivalent. 

Baker et Sexton [68], ont déterminé la température dans une plaque infinie (dôune épaisseur L) 

exposés à un faisceau d'électrons homogène (de diamètre égale a 2r0). Dans la limite r << L, la 

température maximale dans le centre du spot est donné par la relation : 

T =
P.r0

ɼ
                                                                                                                                                       (III .45) 

Où P est la puissance injectée (Watt), r0 est le diamètre du faisceau (cm), et b est la conductivité 

thermique. Mais, la situation peut °tre tout ¨ fait diff®rente si lô®chantillon est un film mince 
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(épaisseur h<<2a) avec une haute conductivité thermique a déposé sur un substrat épais avec une 

faible conductivité thermique (b). 

Cette situation a été considérée par K. Roll  [69] qui a proposé : La distribution de température dans 

un film métallique mince exposée à un faisceau d'électrons est calculée à partir du bilan du transport 

de chaleur à travers le film et le substrat. La dissipation radiale de la chaleur à l'intérieur de la surface 

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

dépend de l'épaisseur du film et devient élevé lorsque les films sont très minces. 

ЎT =

P.r0

ɼ

1 + 1.67
ɻ
ɼ

h
r0

                                                                                                                        (III .46) 

Avec h est lô®paisseur de film, est la puissance injectée (Watt), r0 est le diamètre du faisceau (cm), et 

(cal.cm
-1
.C

-1
) est la conductivité thermique. 

Les résultats sont présentés en termes de variables normalisées qui couvrent une large gamme de 

paramètres 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 être utilisé pour déterminer la 

température au cours d'électrons Auger, la profondeur du profil, où la température augmente 

progressivement au cours de l'expérience, en raison de la réduction de l'épaisseur du film. Les 

résultats sont comparés à des estimations expérimentales de la température (Figure (III.24)). 

 

Figure (III .24) La variation de la température au centre du faisceau ; courbe pleine: solution correcte selon 

l'équation [69]. 

Y.Talmon and et E.L. Thomas [70], ont proposé un modèle mathématique pour traiter le problème 

lôeffet dô®chauffement dôun ®chantillon ®pais irradi®e par un faisceau d'®lectrons dans la phase froide 

dans SEM/STEM, une solution analytique de ce problème a été fournie.   

C. Roussel et al. [71] dans leurs ®tude concernant  le calcul de lô®nergie d®pos®e et lôanalyse de la 

cin®tique dô®chauffement dans le ZnTe et le MgZnTe, ont utilis® une m®thode dôanalyse permet de 
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s®parer dans lôexcitation, la contribution de lô®nergie et celle de la densit® de courant. Pour 

d®terminer les profils de densit® dô®nergie d®pos®e et les profondeurs de p®n®tration des ®lectrons, ils 

ont simulé les trajectoires électroniques par une méthode de Monte-Carlo pour des énergies de 

faisceau dô®lectrons  de 15 keV ¨ 60 keV. Concernant lô®chauffement, leurs r®sultats obtenus mettent 

en ®vidence un confinement thermique et montrent en particulier que lô®chauffement superficiel est 

plus élevé à basse temp®rature en d®pit dôune forte diffusion (DT =40 K en 10 ns) et quô¨ haute 

temp®rature cet ®chauffement peut sôav®rer plus important pour 15 keV que pour 60 keV (figure 

(III .25)). 

 

Figure (III .25) La variation de la température dans le ZnTe en fonction T0 [71]. 

 

Meldrum et al [72], utilisent  le modèle de Fisher pour étudier les  phases de ségrégation dans 

l'apatite cristalline et amorphe (une étude avec le MET).  Selon ce modèle (modèle de Fisher), 

l'élévation de température, DT, peut être calculé selon l'équation suivante: 

ЎT =
I

4ʌ.k.e

ɝE

d
 ɾ+ 2

b

a
                                                                                                            (III .47) 

où e est la charge de l'électron, g est la constante dôEuler, a est la largeur du profil de faisceau 

gaussien, b est le rayon du puits de chaleur (heat sink) , k est la conductivité thermique de 

l'échantillon, I est le courant du faisceau et DE est la perte d'énergie par électron dans un échantillon 

ayant une épaisseur d.  Jencic et al. (1995) [86] ont démontré que l'équation (III.47) peut être résolue 

pour un profil de faisceau non gaussiens et un échantillon contenant un trou: 

ЎT =
I

ʌ.k.e

ɝE

d
 ln

b

r0
                                                                                                                    (III .48) 

Ou  r0 est le diamètre du faisceau. 
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Dôapr¯s R.F. Egerton et al [7], dans le cas de MEB, un échantillon en volume est utilisé et le flux de 

chaleur est radial en trois dimensions, ce qui conduit à une augmentation relativement faible de la 

température. Lorsque le diamètre de la sonde est inférieure à la profondeur d'électrons R; l'élévation 

de température est stationnaire: 

ЎTR =

1.5
ʌ I.V0

k.R
                                                                                                                                    (III .49) 

Où I est le courant de sonde et V0 la tension d'accélération. Pour V0 =20 kV et I = 1 nA, R <1 mm et 

DT < 0 .1 K pour les métaux ou de quelques degrés pour un polymère typique (k <1 W.m
-1
.K

-1
). 

Avec une sonde de balayage, dont le temps par pixel est typiquement inférieur au temps 

d'équilibration thermique, DT est encore plus faible. Mais si un film mince (sur une grille de TEM) 

est examiné dans le SEM et si l'énergie incidente est comprise entre 500 eV et 2 keV, l'élévation de 

température dans un échantillon biologique peut atteindre quelques centaines de degrés pour une 

sonde stationnaire. Dans ce cas, la plage d'électrons est inférieure à l'épaisseur du film, toute l'énergie 

du faisceau est déposée dans le film et le flux de chaleur est à deux dimensions. La montée en 

température est généralement réduite d'un facteur de dix lorsque le faisceau est balayé au débit de 

vidéo.  

Mirkarimi et al . [73], utilisent un modèle 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 (~15 
o
K) au centre du faisceau d'électrons, et diminue de façon continue en fonction de la 

distance radiale à 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 profil de température à la surface inférieure d'un film 

de réserve pendant l'exposition aux faisceaux d'électrons Dachen Chu et al. [74]. Une élévation de 

la température à l'état stationnaire de 70 
o
K a été observée sous l'irradiation d'un faisceau de forme 

gaussienne de tension de 15 kV, courant de faisceau de 600 nA (figure (III.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 mesures, mais cette différence n'est 

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

l'ordre de 1 ms. 
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Figure (III .26) Profil de la température (expérimental et calcul) à la surface de PMMA, irradié par un 
faisceau gaussien de 15 kV [74]. 

S. J. b. Reed [75], a déterminé la temperature locale  et développer un modèle semi-empirique : 

ЎT = 4.8
E0. I0

k.d
                                                                                                                                            (III .50) 

Avec : E0 est lô®nergie dôacc®l®ration des ®lectrons incidents exprim®e en keV, I0 est lôintensit® du 

courant des ®lectrons incidents exprim®e en ɛA, d est  le diam¯tre du faisceau ®lectronique exprim® 

en ɛm et K est la conductivit® thermique du mat®riau exprim®e en W.cm
-1
.K

-1
. 

Le modèle d'interaction électrons-solide de Monte-Carlo a été intégré à un modèle éléments finis par 

Randolph et al [76] ont déterminé la hausse en temperature  par un faisceau d'électrons (EBIH) sur 

un nano-fibres et un film mince de SiO2 (épaisseur 500 nm) en fonction de l'énergie du faisceau et de 

la géométrie de l'échantillon. Dans la figure (III .27),  pour un courant constant de la sonde, la 

température de surface diminue graduellement avec l'énergie du faisceau (maximum de 30 KeV) à 

partir d'une température maximale de 304 K initial à la température ambiante. Il apparait claire  

aussi, que la variation de la temperature  dans un nano-fiber est plus grande que dans un film. En 

fonction de l'énergie de, l'élévation de température peut être arrivée jusqu'à 50 ° C, comme il ressort 

d'un modèle par Randolph et al. [76] sur la base de l'effet suggéré par Weber et al. [77]. 
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Figure (III .27) Température calculé dans un nano-fibres de 60 et 100 nm de longueurs respectivement (par 
rapport à un film mince) [76]. 

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

électrons-matière, et calculé la hausse de la température dans les semi-conducteurs lors de l'analyse 

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

proportionnelle à l'énergie d'accélération, ce qui donne 0,3 à 20 K pour une plage de courant absorbé 

de 0,1 à 1 nA à l'énergie du faisceau utilisé fréquemment de 20 KeV (figure (III.28)). Cependant, 

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

considérablement augmenter le degré de chauffage de surface, en particulier à basses tensions 

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

éprouver une augmentation de> 200 K de la température près de la surface de l'échantillon.  

 

Figure (III .28) variation de  temperature locale dans GaAs en fonction de la profondeur de 

pénétration [63]. 

Ce modèle a été amélioré [11], il a utilisé la dynamique moléculaire dans les calcules pour faire 

appara´tre lôeffet de la dur®e de balayage sur lôaugmentation de la temperature locale ; voici quelques 
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r®sultats de calcules de lôaugmentation de la temperature locale de model de Nouiri [11] (voir figure 

(III .29) et figure (III.30)). 

 

Figure (III .29) la temperature locale dans lôapatite en fonction de la profondeur de p®n®tration : a) 

pour une durée de t=26.6min, b) pour une durée de t=6.4 min [11]. 

 

Figure (III .30) la temperature locale dans lôapatite en fonction de la : a) pour une dur®e de t=26.6, b) 

pour une durée variée [78]. 
 

Tokunaga et al. [78], dans des travaux sur le graphite, ont utilisé un faisceau d'électrons produit par 

un microscope électronique à balayage pour irradier deux échantillons ayant des conductivités 

thermiques différentes, les températures résultantes des zones irradiés, ainsi que les distributions de 

température dans les échantillons ont été ensuite mesurées par une caméra thermique (figure (III. 

31)). Ces mesures ont montr® des augmentations globales des temp®ratures dô®chantillons, ainsi que 

la température dans les zones irradiées qui avaient peu de différence avec l'une des prédictions 

théoriques. Les différences entre la valeur réelle et les mesures de température prévues ont été 

analysées en fonction de la précision avec laquelle les paramètres peuvent être estimés. Les 

distributions de température des échantillons ont été mesurées et, sur la base des résultats obtenus, il 

a été émis l'hypothèse que l'écart de température sur un échantillon irradié est inversement 

proportionnel à sa conductivité thermique. 

 

Profondeur de pénétration (10-6m) Profondeur de pénétration (10-6m) 

Profondeur de pénétration (10-6m) 
Profondeur de pénétration (10-6m) 
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Figure (III . 31) Images de distribution de la temp®rature dôun ®chantillon de graphite, (a) avant l'irradiation et 

(b) au cours de l'irradiation [78]. 

 

Figure (III . 32) Les relations entre les températures dans la zone irradiée sur un échantillon de graphite et la 

tension d'accélération pour différents valeurs de courant [78]. 

La relation entre les températures dans la zone irradiée et la tension d'accélération dans diverses 

conditions d'irradiation est représentée sur la figure (III. 32), à partir de laquelle on peut voir que la 

température de la zone irradiée augmente avec une augmentation de la tension d'accélération et de 

courant de faisceau. La température dans la zone irradiée atteint environ de  70
Ǔ
C sous une irradiation 

de 3 10
-7
 A à 40 kV. Pour des courants inférieurs à 310

-9
 A, les effets de la tension d'accélération sur 

les températures dans la zone irradiée étaient très faibles, et la montée en température est de quelques 

degrés de moins. Lorsqu'à la fois la tension d'accélération et le courant de faisceau sont faibles, il n'y 

a pas dô®l®vation de la temp®rature de lô®chantillon dans ou autour de la zone irradiée. Inversement, 

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'échantillon dans la zone irradiée directement et ses 

environs sont devenues élevés [78]. 

J. Shan et al. [79], ont étudié les effets thermiques de microscopie électronique à balayage sur la 

diffusion de lôh®lium dans lôapatite. Sur la base du profil simul® de la temperature DT associé à la 

disposition des param¯tres de diffusion lôh®lium (He), la perte de lôh®lium a ®t® calcul®e pour les 

diff®rentes dimensions de grains de lôapatite. Comme les analyses par le MEB peuvent provoquer 

Energie dôacc®l®ration (keV) 
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des températures DT considérables pr¯s de la surface du grain, le profil de lôh®lium inject® dans les 

grains peut être modifié de façon significative (figure III.30). 

M.J.Stock et al. [80], ont ®tudi® la migration de lôhalog¯ne caus® par la combinaison de chauffage 

de l'échantillon et le champ électrique induisent par le faisceau d'électrons. Les résultats de cette 

étude suggèrent que le faisceau induit une redistribution des halogènes, étant donné suffisamment de 

temps ou de chauffage de l'échantillon, mais cela est susceptible de nécessiter de très longues 

échelles de temps dans des conditions ambiantes.  

Kenieche [81], pour un semiconducteur CdTe, a utilisé lôexpression de Reimer pour d®terminer 

l'élévation de la température (figure (III. 33)), due ¨ lô®chauffement produite  par le faisceau 

dô®lectrons. 

ЎTR = 1 ʂ
3P0

2ʌ.k.Re
                                                                                                                           (III .51) 

Avec : ɖ est le coefficient des ®lectrons r®trodiffus®s, P0 est la puissance du faisceau des électrons 

incidents (P0 =E0 .I0) exprimée en watts, K est la conductivité thermique du matériau exprimée en 

W.cm
-1

.K
-1
 et Re est la profondeur de pénétration des électrons exprimée en cm (modèle de Kanaya 

et Okayama). Cette dernière relation (III.51)  est la même présente ci-dessus (III.49), mais avec un 

facteur pré (1-ɖ) pour les électrons rétrodiffusés. 

 

Figure (III . 33) Variation de la temp®rature en fonction de lô®nergie dôacc®l®ration des ®lectrons incidents 

calculée pour un matériau de CdTe [81]. 

La figure (III . 33) montre, la variation de la temp®rature en fonction de lô®nergie dôacc®l®rations et 

de lôintensit® du courant du faisceau des électrons incidents calculée pour un matériau de CdTe 

(ɖ=0.43, K=0.075 W.cm-1.K
-1
) et Re est calcul®e dôapr¯s le mod¯le de Kanaya-Okayama [81].  

Ding et al. [82], ont ®tudi® lôeffet dôun faisceau dô®lectron de haute ®nergie sur une nano-ceinture de 

ZnO. Ils ont arriv®s ¨ estimer lô®l®vation de la temperature pendant lôirradiation (Figure (III. 34)).  
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La figure (III. 34)  (a) donne la distribution de température locale calculée de nano-ceinture due à un 

faisceau d'électrons focalisé sur le petit cercle. L'axe c 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'électrons 

en forme rond avec un rayon de 10 nm est placé au centre de la surface  lµm.1µm  ZnO et configurée 

comme une source de chaleur à température fixe. Quand un faisceau d'électrons à haute énergie 

irradiée sur les nano-ceintures ZnO, l'augmentation de la température locale génère un champ 

pyroélectrique. Dans la littérature, l'augmentation de la température calculée de composés II-V sous 

un faisceau d'électrons de 100 keV varie de 16,3 à 123 
o
C [20]. Le ZnO a une structure plus proche 

par rapport à ZnS.  Il devrait y avoir une élévation de température similaire à celle de ZnS, qui est 

prédite comme 123 ° C et mesuré <210 ° C [83]. 

 

Figure (III . 34) Distribution de la température Calculée dans une nano-ceinture de  ZnO, le cercle central 

correspond à la zone dans laquelle le faisceau d'électrons est focalisé [82]. 

 

I.Utke et al. [84], travaillent sur les effects thermique pendent le bombardment électronique de 

nano-composite de magnetique-cobalt. Dôapres Utke et al, des changements de la morphologie de 

surface avec la longueur de tip ou le courant de faisceau  sont observés dans les figures (III . 35) (a) et 

(b). Ils ont arrivés même à déterminer la valeur numérique  de la conductivité thermique de nano-

composite de Co/C, utilisant la relation semi-empirique  de la température de  L. Reimer. 

 

Figure (III . 35) images MEB des changements de morphologie de surface: (a) des pointes avec une longueur 

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

pointes déposé à courant de faisceau fixe de 3 mA avec l'augmentation des temps d'exposition comme indiqué 
[84]. 

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

spectroscopique pour une contribution thermique exceptionnelle à la fragmentation induite par un 
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faisceau d'électrons). Dôapr¯s M.A. Caldwell et al. [85], dans un MEB, et dans des conditions 

d'imagerie normales, Vacc~5 kV, la puissance du faisceau résultante est typiquement inférieure à 

10ɛW (la puissance est : P=E0.Ib). Ceci est inférieur à la puissance nécessaire pour un chauffage 

extrême et le potentiel associé pour des dommages graves, mais toujours suffisant pour induire des 

charges thermiques de 100 K ou plus ; ont utilisé la dépendance à la température de la bande interdite 

de CdS (connue précédemment), puis la température du réseau local peut être déduite de la position 

du pic de CL et suivie en fonction du courant du faisceau.  L'équation de O'Donnell et Chen est 

utilis®e pour d®river le changement de temp®rature. Les r®sultantes pour lô®l®vation de la temp®rature 

locale, atteinte dans les conditions d'imagerie conventionnelles, des centaines de degré  1000 
o
K 

(figure (III. 36)). 

 

 

Figure (III . 36) (a) Température locale dans le CdS dérivée des spectres CL en fonction de la puissance du 

faisceau d'électrons à différentes tensions d'accélération. (b) Température dérivée de trois morceaux de CdS à 

l'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 la puissance du faisceau (à gauche), Spectre CL de microfils de 
GaN sur une plage de courants de faisceaux incidents. Les spectres proviennent d'un micro-fil de GaN 

supporté (a) sur du cuivre et (b) sur un film de carbone (à droite).  
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Les données de trois morceaux de CdS, deux morceaux de CdSe et deux microfils de GaN sont 

tracés ensemble. Dans tous les cas, l'élévation de température dérivée a été ajoutée à 293 K 

(température ambiante approximative) pour donner la température absolue approximative [85,86]. 

En raison de prédire les mécanismes physiques responsables de la dégradation de HEMT 

AlGaN/GaN, Ch-H Lin  et al. [87,88], ont démontré l'utilité de la spectroscopie de CL à base de 

microscope électronique pour sonder les distributions de température à l'échelle nanométrique à 

l'intérieur des HEMT pendant le fonctionnement du dispositif (figure (III. 37)).  

 

Figure (III . 37) (Couleur en ligne) La distribution de la température de U-08 fonctionnant à VDS = 3,5 V et 

VGS = -2 V. P1 est la plus proche de la grille tandis que P10 est la plus éloignée. La photo en médiane  montre 

l'image MEB de la région source-drain mesurée [87]. 

 

Les résultats obtenus sont présentées sur la figure (III .38), la température augmente du bord du drain 

au bord du la grille dans la zone extrinsèque de drain. La distribution de température dans la région 

source extrinsèque présente une tendance similaire. En outre, la température est plus élevée dans la 

région de drain extrinsèque par rapport à la région de source extrinsèque. 

 

 

Figure (III . 38) Image MEB de zones de source-grille-drain de l'échantillon vierge M 01 à travers lesquelles 

les températures ont été mesurées. Les rectangles rouges pointillés marquent les zones de drain et de source 
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extrinsèques. (b) Distribution de la température à travers la zone de drain et de source extrinsèque à VDS = 6 

V, VGS = -1 V, et ID = 1 A / mm avec E0 = 10 keV. Les lignes noires pointillées sont des guides pour les yeux. 
La température augmente de façon monotone depuis le drain jusqu'au bord de la grille [88]. 

 

 

 

Figure (III . 39) Distribution transversale de la  température de l'échantillon (DRCLS) (8 <Eb <22 keV) [88]. 

Y. Zhang et al. [89], (Measuring temperature in GaN-based high electron mobility transistors by 

cathodoluminescence spectroscopy), ont effectué une mesure à haute résolution de l'élévation de la 

température du canal dans les transistors à haute mobilité d'électrons à base de GaN (HEMT). La 

spectroscopie de cathodoluminescence dans le microscope électronique à balayage a été utilisée pour 

sonder l'élévation de température avec une résolution spatiale et une précision de plusieurs dizaines 

de nanomètres supérieures à ±8°C. Ils ont également déterminé la distribution de la température et le 

changement de température de pointe avec la densité de puissance dans les HEMT actifs AlGaN / 

GaN dans les ouvertures de la source et de la grille. Les résultats mesurés concordent assez bien avec 

les simulations électrothermiques 2D physiques et avec la thermographie Raman (figure (III. 40)). 
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Figure (III . 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 de Raman [89]. 

 

Pour déterminer la température du substrat au cours de la croissance d'épitaxie par un faisceau 

moléculaire de nitrure de gallium, Lee et Myers [90] ont utilisé le microscope à 

cathodoluminescence (figure III.41). La détermination de l'énergie maximale du spectre CL permet 

une détermination non ambiguë de la température du substrat. Des problèmes de dérive et de 

reproductibilité de la température pendant la croissance du GaN ont été observés à l'aide de la mesure 

in situ du CL. La figure (III.41) montre les spectres CL recueillis à partir d'un échantillon pour les 

températures allant de 500°C à 800°C. La longueur d'onde centrale de chaque pic a été décalée vers 

une plus grande longueur d'onde lorsque la température augmente. De plus, l'intensité du CL diminue 

lorsque la température augmente. La longueur d'onde centrale de chaque pic a été déterminée par la 

méthode  des moindres carrés non linéaires correspondant à la  fonction Gausse-Lorentz. 

 

Figure (III . 41) Spectres CL in situ à diverses températures de substrat: 500 ° C, 600 ° C, 700 ° C et 800 ° C. 
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Dôapres Yasuda et al. [91], dans un polymère, lorsque la densité de courant du faisceau devient 

importante dans la lithographie par faisceau d'électrons, la température du PMMA 

(Polymethylmethacrylate) augmente pendant l'exposition. La distribution spatiale de la température 

pendant l'exposition peut être estimée en résolvant l'équation de diffusion thermique 

tridimensionnelle [16]. La distribution d'énergie absorbée obtenue par la simulation de Monte Carlo 

a été utilisée comme terme de génération de chaleur. La figure (III. 42) montre les distributions de 

température dans le PMMA pendant l'exposition d'électrons à une ®nergie dôacc®l®ration de 10 kV et 

l'élévation de la température résultante autour du bord du motif de PMMA est d'environ 75 ° C. 

 

Figure (III . 42) Distributions de la température (a) en surface et (b) en  transversale du PMMA pendant 

lôexposition a un bombardement ®lectronique (la taille du motif est de 200 Ĭ 200 nm) [91]. 

 

Kern et al. [92], travaillent sur la réduction et la cristallisation locales induites par faisceau 

d'électrons des films amorphes d'oxyde de titane. La température globale du film/substrat TS mesurée 

lors de l'irradiation présentée sur la figure (III. 43), sans préchauffage du substrat la température TS 

augmente régulièrement de 70 à environ 220 ° C pendant l'irradiation à 24 mA / 600 s avec une 

®nergie dôacc®l®ration de 20 KeV. L'exp®rience a ®t® r®p®t®e en rep®rant directement sur le 

thermoélément. À l'exception des interférences entre le courant du faisceau et le circuit du 

thermoélément, conduisant à un décalage réversible instantané au démarrage de l'irradiation, la 

température TS suit exactement le même comportement. Il a été conclu que l'irradiation entraîne un 

échauffement global du substrat et du film. La même irradiation provoque une élévation de 

température de 250 à 315 °C lorsque le substrat est préchauffé à 250 ° C. Pour les irradiations à 250 

 

http://www.makeitfrom.com/material-properties/Polymethylmethacrylate-PMMA-Acrylic
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nA, seule une très faible augmentation de TS de quelques degrés a été observée (non représentée). 

L'élévation de température supplémentaire DT au-dessus 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 I peut être estimée par la relation de Reimer. 

 

 

Figure (III . 43) (à gauche) (a) Représentation schématique des conditions d'irradiation. L'échantillon est 
monté sur l'étage de chauffage. (b) Images AFM et profils de points irradiés: (i) 10 nA / 1 s, (ii) 30 nA / 3 s, 

(iii) 250 nA / 300 s. (à droite) Evolution de la température globale du substrat /film TS avec et sans 

préchauffage du substrat sous irradiation par un faisceau électronique à 24 mA / 600 s (TE=thermoélément). 
Evolution du courant d'échantillon IS lors de la réduction au cours de l'irradiation à IP = 30 nA [92]. 

 

W. F. van Dorp et al. [93], ont fait une synth¯se sur lôeffet du faisceau dô®lectrons focalis®s utilis®es 

pour le d®p¹t des nanostructures, dôapres eux le faisceau d'®lectrons pendant lôirradiation induit un 

échauffement,  et peut jouer un rôle important au cours du dépôt. Cette temperature (échauffement) 

d®pend de la densit® de courant, de l'®nergie de dôacc®l®ration, de la conductivit® thermique du 

lô®chantillon et de confinement  des ®lectrons diffusé. L'élévation de température à la suite d'un 

faisceau dô®lectrons dans cas sp®cifiques est estim®e ¨ environ de 50 Á C. En outre, elle peut conduire 

à un changement dans le mécanisme de dissociation. Des effets similaires sont observés dans des 

expériences où l'échantillon est chauffé pendant le dépôt.  Si la température atteinte au cours de 

lôexp®rience la temp®rature de d®composition thermique du pr®curseur, la dissociation peut °tre 

induite thermiquement. Cette situation a été observée pour un certain nombre de précurseurs 

organométalliques. Ceci est la raison pour laquelle des densités de courant élevées sont bénéfiques 

pour le  dépôt des nanostructures; (1) Un degré plus haut de fragmentation d'électrons induite est 

obtenue et (2) le chauffage se produit. Le taux de croissance latérale est affecté uniquement  si la 

température conduit à un changement de régime de croissance. 

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

nanostructurées. Cet article de synthèse a résumé les progrès récents dans notre compréhension des 
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interactions des faisceaux de particules énergétiques avec des matériaux nanostructurées. Basé sur 

une multitude de données expérimentales et théoriques, on peut conclure que l'irradiation des 

nanostructures ne doit pas nécessairement que des effets indésirables  sur le matériau.  Comme pour 

les matériaux en volume, des nano-systèmes peuvent être dopés avec des atomes étrangers, et leurs 

propriétés peuvent être modifiées de manière contrôlable. Dans la plupart des cas examinés dans 

cette étude, les propriétés électroniques, magnétiques et optoélectroniques se sont révélés être très 

sensibles à la présence de défauts, mais l'origine de cette sensibilité est une question très triviale et 

intéressant. En outre, dans certaines conditions, l'exposition à des faisceaux d'électrons ou d'ions peut 

donner lieu à de nombreux phénomènes indésirables et inattendus tels que le recuit des défauts 

préexistants, l'apparition de nouvelles phases. Beaucoup de ces effets peuvent être utilisés pour 

l'ingénierie des différents nano-systèmes et d'adapter leurs propriétés. Tant le "top-down" et "bottom-

up" des approches peuvent être réalisée. 

V. Le modèle proposé  

Dans notre modèle, on a proposé une méthode hybride, Monte Carlo-Dynamique Moléculaire (MC-

DM) basée sur d'autres travaux [11], lorsquôun faisceau de (®lectrons) traverse un milieu constitu® 

par un grand nombre de centres diffusants, il sôaffaiblit progressivement en raison de lô®limination 

des particules éprouvant divers processus de collisions inélastiques et élastiques. Les collisions 

inélastiques sont à l'origine de la création de paires électron-trou dans un semiconducteur, qui est un 

processus indispensable dans la génération des signaux E.B.I.C et CL. Nous proposons un modèle 

collectif de pénétration diffuse des électrons dans une cible. Les calculs sont menés en utilisant des 

hypothèses simplificatrices considérables telles que le fait que les distributions sont 

fondamentalement consid®r®es suivant une seule direction, côest-à-dire suivant la profondeur z dans 

la cible [11].   

 

Figure (III . 44-a) Représentation schématique de la technique  de caractérisation électron-matière [95]. 
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V.1. Mod®lisation de la structure de lô®chantillon 

La trajectoire dôun ®lectron est simul®e par une succession de lignes bris®es qui correspondent aux 

différentes interactions élastiques. La figure (III. 44-b) repr®sente lôallure de la trajectoire suivie par 

un électron à incidence normale, qui subit des interactions élastiques et une réflexion finale vers 

lôext®rieur de lô®chantillon. Pour mod®liser correctement les processus dôinteraction, il est important 

de tenir compte de la structure de lô®chantillon. Au moment des tirages al®atoires la connaissance de 

la couche mise en jeu permet de bien choisir les libres parcours moyens et les sections efficaces 

différentielles qui sont la base de notre simulation. Le libre parcours moyen est défini comme la 

distance entre deux événements (élastique ou inélastique).  Dans lôapproximation de la diffusion 

simple, on suppose que toute particule sortie du faisceau direct est perdue. L'échantillon est divisé 

par plusieurs zones sous forme de demi cercle, de rayons r1, r2, r3, .., rn (figure III. 44).  

 

Figure (III . 44-b) Représentation schématique de la méthode de MC employée dans ce modèle de calcul 
(rayons ri).  

A chaque zone, une quantité de paires électron-trou (Dn) est produite (générée). Cet excès de 

porteurs sera transformé sous forme de courant par l'application d'un champ électrique extérieur 

(EBIC), ou transformé en lumière par recombinaison (émission photonique cas de la 

cathodoluminescence CL) ou transformé  en chaleur.  

Concernant la cathodoluminescence, nous nous intéressons à la génération des paires électrons-trous 

produites pendant la collision des électrons incidents avec les atomes du matériau (marche aléatoire). 

Après chaque collision les électrons perdent une énergie Eé-t pour produire une paire électron-trou, 

jusqu'à ce que l'énergie tombe au-dessous de la valeur à laquelle un électron ne peut plus causer 

l'ionisation. Pour simplifier le calcul, deux dimensions, X et Z sont considérées. Ainsi on détermine 

la profondeur de pénétration comme étant le r max. 

E = E0(1 ɾ)                                                                                                                                              (III .52) 
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Ὁ0 : lô®nergie de lô®lectron avant la p®n®tration. 

g : le coefficient de la rétrodiffusion du matériau considéré. 

V.2. La diffusion des électrons (la marche aléatoire) 

La méthode Monte Carlo consiste à déterminer la probabilité d'un événement à l'aide de nombres 

al®atoires. L'exc¯s de phonons (ȹph) est g®n®r® au cours de la collision de l'®lectron incident avec les 

atomes du matériau de la cible par l'intermédiaire de processus de marche aléatoire. Après chaque 

collision, l'électron perd une certaine quantité d'énergie (Emoy) générant un phonon (Figure III .36). 

La distance S sô®crit: 

S= ʇ.ln(R)                                                                                                                                              (III .53) 

Ou R est un nombre aléatoire entre 0 et 1, ‗ est  le libre parcours moyen du matériau. 

Pour déterminer la distance entre deux collisions successives (s), le libre parcours moyen l de 

l'électron dans le matériau doit être déterminé et la distance le long de la trajectoire entre les 

événements de diffusion élastique est donnée par le libre parcours moyen de diffusion l qui peut être 

obtenu à partir de la section efficace totale de diffusion [9], pour ce faire, la formule suivante est 

utilisée : 

ʇ=
A

ʎ.NA.ʍ
                                                                                                                                                  (III .54)  

Où A est la masse atomique, NA est le nombre d'Avogadro, r est la masse volumique du matériau, et 

s est la section efficace totale de diffusion.  

La section efficace de collision élastique est calculée pour l'énergie de l'électron (E) pour tous les 

éléments contenus dans la région où s'est produite la collision. La diffusion élastique des électrons 

par les noyaux des atomes, qui sont partiellement projetés par les électrons liés, peut être analysée en 

utilisant le modèle de Rutherford, ou la section efficace relativiste de diffusion totale de Rutherford, 

exprimée comme suit: 

ʎ= (5,21.10 21)
Z

E

2 E + m0.c2

E+ 2m0.c2

2
4ʌ

ɿ(1 + ɿ)
                                                                               (III .55) 

O½ Z est le nombre atomique de l'atome diffus®, E est lô®nergie des ®lectrons en KeV, m0 et c sont 

respectivement la masse ®l®mentaire de lô®lectron et la vitesse de la lumi¯re dans le vide (3.10
8
m.s

-1
), 

et ŭ est un param¯tre donn® par la relation: 

ɿ=
Z0.67

E
                                                                                                                                                       (III .56) 
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V.3. Calcul du la profondeur de pénétration dans la matière  

On consid¯re un faisceau dô®lectrons primaire E0 en incidence in par rapport à la normale à la surface 

du cristal. Chaque ®lectron va faire lôobjet dôun traitement individuel qui consiste ¨ suivre lô®volution 

de son parcours jusqu'¨ ce quôil subisse une interaction in®lastique ; pour cela il faut considérer deux 

facteurs : la d®termination de la position de lô®lectron vis-à-vis de la structure du solide et la 

génération des interactions liées aux distances élastique et inélastique. Après chaque interaction on 

devra connaitre: 

ü la nature de lôinteraction ; 

ü en cas de processus ®lastique, la nouvelle direction prise par lô®lectron ; 

ü le parcours de lô®lectron avant quôil subisse un autre choc. 

 

ɻ= ʌ.R   et ɼ= 2ʌ.R                                                                                                                               (III .57) 

 

R est un nombre aléatoire entre 0 et 1, donc les coordonnées cartésiennes d'un électron "i" peuvent 

être exprimés: 

La d®finition de la direction de lô®lectron apr¯s le n
ième

 choc ®lastique, permet de savoir o½ lô®lectron 

se trouve dans le solide c'est-à-dire connaitre la position de lô®lectron par rapport aux couches qui le 

composent. A partir des coordonn®es de lô®lectron, il est alors possible de d®terminer si lô®lectron est 

ressorti du matériau et de connaître sa profondeur atteinte. Les électrons sont repérés dans une base 

de coordonn®es sph®riques. Au d®but de la simulation, la position de lô®lectron est définie par les 

conditions initiales r= 0, lô®lectron aura pour coordonn®es : (r,q=j=0) et à la n
ième

 collision élastique, 

les coordonnées seront (rn, an ,bn). Nous pouvons d®finir la position de lô®lectron ¨ la collision (n
ième

 

+1) par : 

ὼά = ὛὭ.

ά

Ὥ=1

sin‌Ὥ.cos‍Ὥ  ,ώά = ὛὭ

ά

Ὥ= 1

.sin‌Ὥ.sin‍Ὥ  Ὡὸ  ᾀά = ὛὭ.cos‌Ὥ

ά

Ὥ=1

            (III .58)  

Ou m représente le nombre de pas (collisions) à l'intérieur du matériau (à partir de la surface jusqu'à 

ce que l'extrémité de l'énergie des électrons) .Dans l'expérience SEM, un faisceau d'électrons est 

utilisé qui correspond à N électrons, les distances moyennes projetées à x, y, et z coordonnées (Sx, 

Sy, Sz) pour ces électrons est calculé comme suit: 

Sx =
В xi

N
i= 1

N
 ,  Sy =

В yi
N
i= 1

N
  et   SZ =

В Zi
N
i=1

N
                                                                            (III .59) 

La profondeur de pénétration maximale Re est calculée comme suit: 
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RZ = Sx
2+ Sy

2+ Sz
2                                                                                                                                          (III .60)  

Une fois que la trajectoire est entièrement simulée, elle est ensuite analysée pour produire les 

différents résultats. Il est nécessaire de spécifier que les échantillons à analyser dans le programme 

sont modélisés 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 différents. Pour comparer le maximum de 

la profondeur de pénétration avec autres modèles, notre calcul a trois modèles ; Kanaya-Okayama, 

Wittry-Kyser et Everhart-Hoff  [48,49,50].  

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

Dans un semiconducteur soumis à une excitation extérieure, les deux processus en compétition sont 

la diffusion des porteurs excédentaires et leur recombinaison. Comme nous lôavons vu dans le  

chapitre II , les recombinaisons radiatives de porteurs libres (recombinaisons bande à bande) ont lieu 

à des énergies supérieures ou égales au gap du semiconducteur. Elles nécessitent la proximité 

dô®lectrons et de trous libres.  Le taux de recombinaison est donc proportionnel au produit des 

populations hors équilibre des deux types de porteurs de charges. Ainsi, lôintensit® int®gr®e de 

cathodoluminescence, ICL, due aux transitions radiatives bande-à-bande à la température ambiante 

dépend des concentrations des électrons dans la bande de conduction et des trous dans la bande de 

valence. La mod®lisation de lôintensit® de cathodoluminescence n®cessite de conna´tre la 

concentration de porteurs minoritaires cr®®s lors du bombardement de lô®chantillon par le faisceau 

électronique.  Le facteur de g®n®ration (côest ¨ dire, le nombre de paires de électron-trou généré par 

le faisceau dô®lectrons incident) est donn® par [11]: 

G=
Ὁ0

ὉὭ
1 ‎                                                                                                                                           (III .61) 

Où E0 est l'énergie de faisceau d'électrons, Ei est l'énergie d'ionisation (c.-à-d., l'énergie requise pour 

la formation d'une paire électron-trou), et ɔ repr®sente la perte d'®nergie fractionnaire du faisceau 

d'électrons dû aux électrons rétrodiffusés. L'énergie Ei d'ionisation, est reliée au gap du matériau [9]. 

Pour calculer le profil de distribution on a poursuivi les étapes suivantes : 

ü calcul de nombre des paires (ȹni) généré dans chaque zone. 

ü nous introduisons la correction due à la diffusion des porteurs (e -h) (grâce au gradient de 

concentration).  

La probabilité pour que un électron traverser une distance zi sô®crit : 
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Pᶿexp
ὤὭ
ὒὲ

                                                                                                                                          (III .62) 

 

Zi : distance traversé par un électron dans le semiconducteur. 

Ln : longueur de diffusion de lô®lectron dans un semiconducteur. 

-Calculer la surface rectangulaire Si pour chaque zone. 

La concentration dans la zone i sera : 

Ci =
Ўni

Si
                                                                                                                                                      III .63  

V.5. Le signal de la cathodoluminescence et d'EBIC   

Lôintensit® de lô®mission CL est calcul®e de la concentration de lôexc¯s de porteurs minoritaires dans 

la r®gion neutre (zone de volume). Les photons sont g®n®r®s dans le GaN lorsque lôexc¯s de porteurs 

recombinant radiativement. L'échantillon est divisé par plusieurs zones sous forme de demi cercle, de 

rayons r1, r2, r3, .., rn (figure III. 44-b). A chaque zone, une quantité de paires électron-trou (Dn) est 

produite (générée). Cet excès de porteurs sera transformé sous forme de photo-courant par 

l'application d'un champ électrique extérieur (cas d'EBIC Electron Beam Induced Current), ou 

transformé en lumière par recombinaison (émission photonique cas de la cathodoluminescence CL) 

et côest notre int®r°t. Une fois les concentrations de porteurs minoritaires créés lors du 

bombardement de lô®chantillon par le faisceau ®lectronique d®termin®es, il est possible de calculer 

lôintensit® totale de la cathodoluminescence ¨ lôaide de lô®quation : 

ICL ᶿ
Ўn z

ʐn

Њ

0

exp ɻ.z dz                                                                                                                 (III .64) 

O½ Ŭ est le coefficient d'absorption. 

Notant quôun nombre de couches ®gale ¨ dix est suffisant pour lôobtention des r®sultats fiables 

(même on a essayé jusquô¨ 60 et 100 couches). Dans le programme de simulation nous supposons 

que toutes les porteurs générés dans chaque région sont localisés à une profondeur d, tel que : d = 

Rmax /2. Dans ce calcul nous essayons de d®terminer lôallure de lôintensit® de la cathodoluminescence 

en fonction de lô®nergie dôacc®l®ration. Dôapr¯s Nouiri et al. [87], l'intensité de la 

cathodoluminescence ICL, vient seulement de la recombinaison des porteurs en excès dans ces 

régions. En utilisant les couches proposées dans notre modèle cette intégrale devient une sommation 

sur le nombre de couches et on a alors: 

  ICL = В ЎὲὭexp ‌.ᾀὭ
ὲ
Ὥ= 1  

         = Ўὲ1.exp ‌.ᾀ1 + Ễ+ Ўὲὲ.exp ‌.ᾀὲ  

         = ὅὒ1 + ὅὒ2 + Ễ+ὅὒὲ                                                                                                                  (III .65) 
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Utilisant lô®quation (I.5) de chapitre I, qui d®crit la d®pendance de coefficient  dôabsorption  ¨ la 

température. 

ICL = Ўni exp ɻT .zi

n

i= 1

                                                                                                           

         = Ўn1.exp ɻT .z1 + Ễ+ Ўnn .exp ɻT .zn  

         = CL1 + CL2 + Ễ+ CLn                                                                                                                   (III .66)  

Avec  

ɻT  = ɻ0.exp
hʉ Eg T

kBT
,Pour hʉ< Eg                                                                                  (III .67a)  

Si on tient compte de la diffusion, lôintensit® de la cathodoluminescence est donn®e par la relation 

suivante: 

ἓἍἘᶿ Ў▪░ἭὀἸ
♪.◑░
Ἐ

▪

░=

                                                                                                                 (ἓἓἓ. Ἢ) 

 

Et la dépendance de la longueur de diffusion à la température : 

L = ЍDŰ=
ɛT .kB.T.Ű

e
                                                                                                                     (III .67c) 

Avec m(T) est la mobilité des electrons, kB la constante de Boltzman, T la témperature, e la charge 

élémentaire et t la durée de vie des porteurs de charge. 

Et lôintensit® de la cathodoluminescence (relation III.67b) devienne: 

ICL ᶿ ЎὲὭexp
‌.ᾀὭ

L(T)

ὲ

Ὥ=1

                                                                                                                 (III .67d) 

Et pour calculer  le courant EBIC nous allons considérer la relation suivante : 

  Icc = В ЎὲὭ.exp
ᾀὭ

L

ὲ
Ὥ= 1  

         = Ўὲ1.exp
ᾀ1
L

+ Ễ+ ЎὲὭ.exp
ᾀὭ
L

 

         = Icc1
+ Icc2

+ Ễ+ Iccὲ
                                                                                                                  (III .68) 

 

 

 

https://www.linguee.es/frances-espanol/traduccion/si+on+tient+compte+de.html
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V.6. Calcul de lôaugmentation de la temp®rature  

La mod®lisation de l'interaction dôun faisceau d'®lectrons avec un solide comme source de chaleur 

volum®trique n®cessite de d®crire la r®partition de lô®nergie du faisceau sur la surface et la perte  de 

l'énergie le long de la pénétration 

H =
ЎQ

Ўt
= k.A.

ЎT

x
                                                                                                                                      (III .69) 

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

section transversale totale de la surface conductrice, ȹT est la diff®rence de temp®rature, et x est 

l'épaisseur de la surface conductrice séparant les 2 températures. Elle est définie comme la quantité 

de chaleur ȹQ, transmise pendant le temps ȹt par une ®paisseur x, dans une direction normale ¨ une 

surface de surface A, par unit® de surface de A, due ¨ une diff®rence de temp®rature ȹT, dans des 

conditions stables et lorsque le transfert de chaleur ne dépend que du gradient de température.   

Suite ¨ lôaugmentation de temp®rature dôun mat®riau semiconducteur (GaN comme dans le pr®sent 

travail) due a le bombardement électronique utilisé souvent dans des outils de caractérisation comme 

le MEB ou le MET (un gain dô®nergie cin®tique des ®lectrons), les ®lectrons de valence se d®placent 

vers les régions plus froides du matériau et transfèrent leur énergie aux autres atomes par de 

multiples collisions. La vibration atomique agite les électrons de la zone froide qui à leur tour 

migrent dans la zone plus chaude et le processus se poursuit de fa­on continue. La quantit® dô®nergie 

transmise est fonction du nombre dô®lectrons excit®s et de leur mobilit® relative qui eux sont 

fonctions du type de matériau, des imperfections dans la maille et de la température. De même, la 

vibration provenant de lôagitation thermique des atomes transfert elle aussi de lô®nergie ¨ travers le 

matériau.   

A la base de récent model amélioré de Nouiri [11], en calculant lôaugmentation de la temperature 

locale dans le nitrure de galium GaN et ses alliages. Revenant a la diffusion inélastique ou 

l'excitation de phonons est le mécanisme de perte d'énergie le plus fréquent. Ce type de transfert 

énergétique se manifeste par un chauffage de l'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.  
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Figure (III . 45) Représentation schématique du modèle [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 l'équation de la diffusion de la chaleur ou simplement l'équation de la chaleur en 

utilisant le principe de base de conservation de l'énergie. Dans le présent  travail, On  considère un 

solide (dans notre cas côest le GaN) ind®formable de volume V.  

En général, la capacité C et la conductivité ɚ dépendent des variables de l'espace et de la 

température, mais dans ce présent travail, nous supposons que les propriétés physiques du solide ne 

dépendent que de x. La conservation de l'énergie implique que dans l'élément de volume considéré, 

la quantité d'énergie qui entre plus celle qui sort plus celle qui est créée par les sources internes est 

égale à la quantité d'énergie emmagasinée dans le volume. La chaleur emmagasinée dans le volume 

s'écrit : 

 

ɝὗ= ”.ὅὴ.ὨὝὨὠ
ὠ

                                                                                                                            (III .70) 

 

Pour un milieu homogène, isotrope dont les coefficients (conductivité et la capacité thermique) ne 

d®pendent pas de la temp®rature, lôexpression de la temp®rature en tout point localis® par son vecteur 

position est donn®e par lô®quation de diffusion de la chaleur. Le transfert dô®nergie se fait par 

transmission de lô®nergie cin®tique dôagitation thermique des particules qui ont une ®nergie cin®tique 

plus grande dans les régions à température élevée vers les régions à température plus faible.  

Pour déterminer lôaugmentation de temp®rature, on suppose quôapr¯s chaque collision lô®lectron 

produit une paire (é-h) et crée un phonon. Dans ce modèle, la température est considérée comme la 

Profondeur de 

pénétration Volume de génération 



 
 

130 
 

"température ambiante", de sorte que le défaut dues aux phonons et l'interaction phonon-phonon sont 

n®glig®s. Apr¯s chaque collision, l'®lectron produit un phonon par lôexcitation des oscillations du 

réseau. Selon le modèle d'Einstein, la perte d'énergie est un phonon, est calculée à partir de l'énergie 

thermique moyenne de l'atome Emoy: 

Emoy =
(3kBT)

2
                                                                                                                                           (III .71)  

kB est la constante de Boltzman, avec T =300
o
K. 

Le flux de chaleur est proportionnel au gradient de température, pour la conduction simple: Après 

chaque pas S, lô®lectron perd Eé-h (pour générer une paire é-h) et Emoy (pour générer un phonon). La 

diffusion de la chaleur se fait suivant lôaxe du faisceau incident perpendiculaire ¨ la surface de 

l'échantillon (figure III.45).  

A la fin de la trajectoire des ®lectrons, le nombre total des phonons engendr®s (ȹph) à chaque zone 

peut °tre calcul®. L'exc¯s d'®nergie de phonons (ȹQi) par unité de volume (par exemple, centimètre 

cube) est calculé comme suit: 

 

ЎὗὭ=
Ὁάέώ.ЎὴὬ(ὠὭ)

ὠὭ
                                                                                                                                 (III .72) 

Où Vi est le volume de la zone "i". Cet excès d'énergie est transformé en une augmentation de 

temp®rature ȹTi (à chaque zone) en utilisant la relation suivante: 

 

ЎTi =
ЎQi

ʍcp
                                                                                                                                                     (III .73) 

 

Où r est la densité (masse en centimètre cube) et cp est la chaleur spécifique.  

La température réelle au niveau de chaque zone est calculée :  

 

T1 = T0 + ЎT1 zone 1                                                                                                                           (III .74) 

T2 = T1 + ЎT2 zone 2                                                                                                                           (III .75) 

Ti = Tj 1 + ЎTi zone i                                                                                                                          (III .76) 

 

Où T0 est la température avant irradiation (la température ambiante). 

La diffusion de la chaleur (flux de chaleur) ȹHi de la zone "i-1" à la zone "i" due à la conduction 

thermique entre différentes zones est décrite comme:  
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ЎHi =
k.a

l
Tj 1 Tj                                                                                                                                 (III .77) 

 

k est la conductivité thermique (pour GaN, K=1.3 w cm
-1

K
-1
), a est la surface de la zone (i), l est la 

distance entre les milieux des deux zones (i) et (i-1). (l est ®gal ¨ lô®paisseur de la zone (i), parce que 

toutes les zones ont la m°me ®paisseur).  Dôabord, nous calculons lôaugmentation de temp®rature ȹTi 

en utilisant lô®quation (III.76), puis nous lôemployons pour calculer la diff®rence (Ti-1ïTi) qui sera 

inject®e dans lô®quation. (III.77) pour calculer le flux ȹHi de la chaleur. Alors le nouvel excès 

dô®nergie de phonon ȹQi est calculé : 

 

ЎQi .Vi ,new = (ЎQi .Vi ) + ЎHi ЎHi+1                                                                                                (III .78) 

 

ȹHi est la chaleur transf®r®e ¨ la zone (i) (entr®e) et ȹHi+1 est la chaleur transférée de la zone (i) 

(sortie). Nous comparons le nouveau ȹQi avec ȹQi précédent. Si les deux valeurs sont différentes 

(plus grand quôune pr®cision impos®e), nous rempla­ons le nouveau ȹQi dans lô®quation. (III.73) et 

un nouveau ȹHi sera calcul®. Le proc®d® continue jusquô¨ la nouvelle ȹQi ®gale au ȹQi précédent 

(plus petit que la précision imposée) dans chaque zone (convergence de calcul).  

V.6.1. Lôinfluence de la dur®e de balayage (dynamique mol®culaire) 

En se basant sur le modèle de Nouiri [11], deux approches ont été envisagées: la plus simple consistait 

à résoudre l'équation de la chaleur stationnaire de la température indépendante au temps. Cette 

approche est couramment utilisée pour estimer la hausse de température due à l'irradiation du 

faisceau. Le plus grand problème de lôinfluence de la dur®e de balayage est surtout le fait que les 

électrons pénètrent individuellement dans le matériau et que leurs temps de relaxation sont très 

courts comparés au temps entre deux impacts d'électrons. 

Pour calculer lôinfluence de la dur®e de lôanalyse, nous somme oblig®s ¨ introduire la méthode de la 

dynamique mol®culaire. Lôid®e principale côest de calculer vitesse de lôelectron et le temps apr¯s 

chaque collision dans le mat®riau. Lô®nergie cin®tique Ek dôun electron arriv® ¨ la surface de mat®riau 

peut calculer par la relation suivante :  

 

E0 = Ek =
1

2
m0v0

2                                                                                                                                      (III .79) 
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Ou E0 est lô®nergie initiale, m0 est la masse de lô®lectron et v0 est la vitesse de lôelectron ¨ la surface. 

Apr¯s caque collision, la vitesse de lô®lectron ¨ la position ójô (vj) peut être calculée par la relation 

suivante : 

 

ὺὮ=
2(ὉὮ1 ὉὮ)

ά0
                                                                                                                                   (III .80) 

 

Où Ej et Ej-1 représentent les énergies des électrons à "j-1" et des positions «j» successivement. Selon 

l'équation (III.80), la distance entre deux collisions est Sj. Avec une hypothèse que le mouvement 

entre deux collisions est rectiligne (avec une vitesse constante), la relation suivante peut être établie: 

 

Sj = vj t j                                                                                                                                                          (III .81) 

 

Où tj est la durée entre deux collisions (j et j-1) a la fin de la trajectoire d'électrons, le temps de 

dispersion totale (t) est calculé comme suit: 

 

t = t j

m

j=1

                                                                                                                                                       (III .82) 

 

O½ m repr®sente le nombre d'®tapes ¨ l'int®rieur du mat®riau. Enfin, le nombre de photons (ȹph) peut 

être estimé en multipliant par un temps de fraction tf : 

t f =
temps de balayage

temps de diffusion
                                                                                                                           (III .83)  

Lô®quation (III.73) devient: 

ЎTi =
ЎQi

ʍcp
t f                                                                                                                                                 (III .84) 

Où k désigne la conductivité thermique.  

V.7. Programmation  

Au d®part de la simulation, lôordinateur calcule, ¨ partir du tirage de deux nombres al®atoires, les 

distances élastiques et inélastiques. Cette opération correspond en fait à la simulation du premier 

®v®nement de lô®lectron sur la surface. En les comparants, le programme d®termine sôil y a eu une 

interaction ®lastique ou in®lastique. Si lôimpact est in®lastique, lô®lectron est d®finitivement perdu. 

Sinon, un tirage des angles apr¯s lôinteraction a lieu. Pour lôangle q, c'est-à-dire lôangle par rapport ¨ 



 
 

133 
 

la normale à la surface. Ensuite, si la profondeur est positive lô®lectron peut subir une autre 

interaction ®lastique ou in®lastique dans le mat®riau. Sinon lô®lectron ressort de la surface et est 

d®tect® ou pas par lôanalyseur. Au début de ce présent travail, jôai travaill® sur un programme de MC 

déjà existant en langage fortran. Nous avons réfléchi à le faire évoluer tout en conservant des parties 

déjà mises en place. Ce programme de simulation à pour objectifs de calculer la trajectoire des 

électrons dans un ®chantillon semiconducteur côest le GaN (nitrure de Gallium), calculer lô®l®vation 

de la temperature de lô®chantillon pendant le bombardement ®lectronique (MEB par exemple) et la 

cathodoluminescence. Ces trajectoires sont représentés dans une projection sur le plan (x,z) normal à 

la surface (x,y) de la cible et contient le faisceau dô®lectrons incident. Lôimpacte peut °tre normal ou 

oblique dans le plan (x,z) mais dans nos calculs on constate quôil est normal. 

V.7.1. Exécution et Rendement d'un programme MC-Dynamique moléculaire(MC-

DM) 

Ce programme permet dôactiver et dôex®cuter la simulation MCï DM que lôon a mis au point. Pour 

lôex®cuter il faut fournir des param¯tres dôentr®e la composition de lô®chantillon, la g®om®trie de 

surface, les ®l®ments pr®sents dans le mat®riau, lô®nergie, lôangle dôincidence et le nombre 

dô®lectrons incidents ainsi que le parcours moyens inélastique l.  

Notre modèle MC est basé sur l'algorithme suivant : 

1. On prend un ®lectron dô®nergie E. 

2. On donne la valeur du germe n (valeur initiale) et on génère le un nombre aléatoire R[0,1]. 

3. Si R = 0 on génère un autre nombre, sinon on calcul le vole libre S = -l ln(R) et lôangle al®atoire 

ɗ. 

4. On d®termine la position (x,y).(x = S sin ɗ et y = S cos ɗ). 

5. On Calcule la variation d'®nergie (la perte dô®nergie) 

6. Si (E > Ee-h) lôessai est accept® alors il y a formation dôune paire électron-trou (et on revient à 

lô®tape 2). Sinon on refuse lôessai et on retourne ¨ lô®tape 1(choie dôun autre ®lectron). 

7. On calcul la profondeur de p®n®tration, et par la suite lôintensit® ICL, IEBIC et lôaugmentation 

temperature. 

8. Affichage des résultats. 
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Conclusion 

Ce chapitre a d'abord trait® la mod®lisation de lôinteraction electron mati¯re  ainsi des notions 

théoriques sur la simulation de trajectoires d'électrons dans un solide. Ceci a permis de présenter 

toutes les étapes nécessaires à l'élaboration d'un programme  permettant la simulation de trajectoires 

d'électrons. Utilise différents modèles physiques pour simuler l'interaction avec la matière de 

l'électron accélère. Un avantage important des simulations est celui que les différents effets 

physiques qui sont simultanément présents dans certains systèmes peuvent être isolés, et par 

conséquence cette séparation fourni bien une meilleure compréhension.  Si l'étude des phonons prend 

une part importante dans la physique de la matière condensée, c'est qu'ils jouent un rôle important 

dans un grand nombre de propriétés des solides dont : La capacité calorifique ou capacité à échanger 

la chaleur ; la conductivité thermique, ou capacité à conduire la chaleur ; la conductivité électrique, 

ou capacité à conduire le courant. Les vibrations du réseau peuvent jouer un rôle dans la réponse d'un 

solide en pr®sence d'une radiation (®lectrons, X, visible, éetc).  Les quelques exemples présentes 

démontrent la variété des applications où un programme de Monte Carlo permet de meilleures 

analyses. Que ce soit pour comparer les résultats expérimentaux ou tout simplement pour établir à 

lôavance les conditions optimales d'observations.  
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Chapitre IV  

Résultats et discussions 
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e chapitre traite de plusieurs exemples représentatifs des résultats de simulation obtenus par 

le model d®velopp®. Tout dôabord, la détermination quantitative des paramètres des 

matériaux nécessite dôun calcul fiable de signal cathodoluminescence (ICL) et le courant 

induit par faisceau électronique (ICC) en fonction des paramètres de faisceau électronique. Mais le 

bombardement par un faisceau dô®lectrons dôun mat®riau semiconducteurs (comme par exemple le 

GaN et ses alliages dans notre cas) augmente la température du ce matériau, cette augmentation de 

température influe sur les propriétés du matériau généralement, et  notamment sur les propriétés 

optoélectroniques. On présentera les résultats obtenus de calcul des trajectoires des électrons, la 

profondeur de pénétration Re  et le volume de génération Vtot sous lôinfluence de différentes 

paramètres du de faisceau (Ip, E0, t) et dôautre param¯tres intrins¯ques comme la longueur de 

diffusion Ln, le coefficient dôabsorption a  et la fraction molaire  x (%) et on étudiera lôinfluence de 

tous ces paramètres sur le signale CL dans le GaN et ses alliages. On présentera par la suite les 

résultats de calcul concernant la répartition de la température due au bombardement du faisceau 

dôélectrons suivant la profondeur de pénétration, pour différentes intensités incidentes et une plage  

dô®nergies dôaccélération ainsi pour différents durées de bombardement utilisées généralement dans 

des outils de caractérisation comme le MEB. Une fois la valeur de lô®l®vation de la temperature est 

d®termin®e, on tentera de voir lôinfluence de la temp®rature sur quelques propriétés extrinsèques 

comme par exemple la longueur  de diffusion Ln, la mobilité électronique mn (indice n pour les 

electrons, p pour les trous)  la conductivité thermique k, l'énergie de gap Eg. 

I . Trajectoire des électrons   

Quand un flux d'électrons pénètre dans un matériau solide, les électrons peuvent être subir une 

diffusion élastique ou inélastique. La diffusion élastique réalise un faisceau d'électrons pour le dévier 

de sa direction initiale, ce qui entraîne la diffusion des électrons à travers le matériau. Les trajectoires 

des électrons dans un matériau ayant un numéro atomique élevé ont tendance dô°tre dévié de leur 

direction d'origine plus rapidement, la profondeur de pénétration étant réduite [1]. 
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Figure (IV . 1) Les trajectoires des 100 électrons pénétrants dans  le GaN pour :a) E0 =5 keV, b) E0 =10 keV, 

c)E0 =20 keV respectivement.  

 

La simulation présentée sur la figure IV. 1 modélise les trajectoires des 100 électrons dans un 

®chantillon de GaN. On remarque que les trajectoires maximales sôarr°tent ¨ environ 130 nm, pour 

une énergie E0 =5 keV et pour une énergie E0 =10 keV les trajectoires maximales sôarr°tent ¨ environ 

500 nm, alors que celles obtenues pour une énergie E0 =20 keV vont jusquô¨ 2 000 nm. L'utilité d'un 

programme basé sur le modèle Monte Carlo est justifiée par la possibilité d'effectuer une simulation 

complète pour les chemins des électrons. On peut remarquer facilement que la trajectoire de 

lô®lectron est al®atoire, et une dependence de la trajectoire  et de volume de g®n®ration a lô®nergie 

dôacc®l®ration des ®lectrons. Ainsi le volume de g®n®ration prend une forme de poire.  Dans des 

études précédentes la trajectoire des électrons a été bien éclaircie [1,2 ,3]. 

 


