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Introduction Générale 

Depuis Vinvention du premier transistor en 1947, puis celle du circuit intégré en 1958, 

Vindustrie des semi-conducteurs cherche toujours comment faire évoluer les technologies 

des semi-conducteurs vers des géométries de plus en plus fines. Les circuits plus petits réduisent 

la surface globale de la puce électronigue et permettent donc augmentation de la densité 

d'intégration (produire plus de transistors sur un même substrat), et Vamélioration des 

performances électrigues. Ceci est rendu possible par la diminution de la taille des transistors; 

la longueur caractéristigue d'un transistor gui distingue une génération de transistor de la 

suivante est la longueur de grille La [1]. 

La diminution des dimensions des composants de la microélectronigue a pour effet la 

diminution du co@t et |'amélioration des performances des composants, mais ceci conduit 

cependant a lapparition d'effets néfastes tel gue [effet DIBL (Drain Induced Barrier 

Lowering), les effets canaux courts, les phénomênes de nature guantigue, le courant tunnel 

de grille, etc. 

Pour minimiser ces effets, [une des solutions consistant 4 modifier architecture des 

composants actuels, notamment Vaugmentation du grilles afin d'avoir un meilleur contrêle du 

flux de courant, parait une solution de choix pour I'avenir de la microëlectronigue, il est 

interessant de se tourner vers de nouvelles architectures de transistors pour atteindre les 

prochains objectifs fixés par la feuille de route internationale des semi-conducteurs (ITRS:: 

International 'Technology Roadmap of Semiconductor), Vutilisation d'architectures 

MOSFET multi grille sur SOI (Silicon On Tnsulator : Silicium sur ITsolant) est três 

sérieusement envisagée. Ces architectures sont, en effet, particuliërement prometteuses en 

termes de contrêle électrostatigue de canal [2]. 

Dans ce contexte, ce mémoire a été consacré d Pétude des transistors MOS ultracourts 

a grilles multiples par simulation particulaire Monte Carlo sur SOI (Silicium sur Isolant). 
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Le premier chapitre de ce mémoire décrit la structure des transistors & effet de champ de 

type MOS Bulk, et leur principe de fonctionnement, ainsi gue les problêmes engendrés par sa 

miniaturisation. Nous exposerons ensuite la technologie SOT & une grille, & savoir les technologies 

SOI multiple grille. La description du transport électronigue et la présentation des éguations 

régissant le fonctionnement de composants ultracourts est présentée dans le chapitre deux. II s'agit 

des éguations de Poisson et de Schrêdinger. 

Dans le dernier chapitre, nous présentons les résultats de simulation de la solution 

numérigue des éguations de Poisson et Schrêédinger. 

Nous terminerons, enfin, notre étude par une conclusion générale et guelgues perspectives. 

 



  

CHAPITREI: 

Généralités et État de Part sur les 

Transistors MOSFET 

 



Chapitre I Généralités et Flat de Vart sur les transistors MOSFET 

L1 Introduction: 

Ce chapitre a pour but de poser la problématigue des défis de [industrie de la 

microëlectronigue. Nous rappelons, dans un premier lieu la structure MOS, le principe et les 

différents régimes de fonctionnement d'un transistor ê effet de champ. 

Nous présenterons ensuite les effets de la miniaturisation sur les transistors MOS, et nous 

exposerons [une des solutions prévues pour minimiser ces effets. 

1.2 Structure du transistor MOS bulk : 

Le nom du transistor MOS découle de sa structure verticale : MétaVOxyde/Semi- 

conducteur. Cette structure, présentée sur le schéma de la Figure (1-1), est celle d'une capacité 

Conducteur/lsolant/$emi-conducteur. 

Le transistor MOS bulk (ou standard) est constitué d'un substrat semi-conducteur sur 

leguel repose une fine couche d'oxyde isolant ($;O5) d'épaisseur t.. Une couche conductrice 

(métal ou poly silicium fortement dopé), appelde électrode de grille, est aussi dopée sur 

Voxyde. Enfin, deux régions fortement dopées de profondeur X,, appelées source et drain. En 

raison de procédé de fabrication, la grille -de longueur L- recouvre |égêrement les régions de 

source et de drain. La région entre les jonctions de source et de drain est appelde canal et est 

définie par sa longueur L et sa largeur W. Nous nous limiterons pour [instant & cette 

description succincte du dispositif MOSFET bulk [2] 

Vas 

Source Grille Drain     

    

  

Vps 

    

Tsolant 

  

Substrat type-P 

    

Vas 
Figure L1 : représentation schématigue dun transistor MOS bulk 
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1.3 Principe de fonctionnement : 

Le principe de fonctionnement d'un tel dispositif est schématisé en Figure (1.2). La 

tension de grille crée un champ vertical gui, par Vintermédiaire de la capacité MOS, module 

localement la densité de porteurs libres 4 Vinterface Substra/Oxyde permettant ainsi de 

commander sa conductivité. Ce phénoméne est appelé & effet de champ”. 

    

Vas € Vr Vas? Vr 

b) 

So D S D 
— ee — —NENEEEEN —e 

N Vps OV In Vps 27 0 V 

Figure 12 : principe de fonctionnement d'un MOSFET. a) Etat blogué. b) tat passant 

Lorsgue la tension de grille ne permet pas de charger gconvenablements les électrodes 

de la capacité MOS, aucun courant ne peut circuler entre la source et le drain guelle gue soit 

la tension appliguée sur [`électrode de drain; c'est V'état blogué. Comme illustré en Figure (I- 

2.a). pour le type de transistor éfudié, la tension de grille Vas appliguée doit rester inférieure 4 

une tension de seuil notée Vr. Ces transistors blogués 4 tension de grille nulle sont dits 

“normally off” (par opposition & “normally on”) [3]. 

Lorsgue Vas devient supérieure a4 Vr, le nombre de porteurs libres 4 Vinterface 

Substrat/Oxyde est suffisant pour gu'ils forment un & canal y conducteur (si et seulement s'ils 

sont du même type gue ceux des réservoirs de source et drain). Si, comme illustré sur la 

Figure (1-2.b), les porteurs du canal sont des électrons, le transistor est dit 4 canal N et est 

appelé NMOS. Lorsgue la tension de drain devient positive, un courant de drain Ip peut 

circuler dans le canal, c'est V'état passant. 
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1.3.1 Régimes de fonctionnement du MOSFET : 

T1 existe principalement trois régimes de fonctionnement électrigue du MOSFET selon 

la polarisation de grille. Le régime sous le seuil, le régime d'inversion faible et le régime de 

forte inversion [4]. Pour comprendre leurs origines, commencons par décrire le diagramme de 

bandes d/une structure MOS & substrat de type P (de concentration en dopants accepteurs NA) 

en condition de bandes plates Figure (-3). 

  

  

      
      
  

            
      

  

  

Ea F A A E.. 

si ds 

du s E, 

EF 
Eag H--sek- sd drs sss EE E - 

IT WT d 

E, 
v] Mêétal Oxyde Semi-conducteur Métal Oxyde Semi-conducteur 

Figure 13 : Structure de bandes d'un NMOS (substrat de type P), 4 gauche en régime de 

bande plate, 4 droite dans un régime d'inversion faible. 

Le niveau de Fermi est donné par Er—E; —- gr, avec Dr donné par éguation : 

ay — PT al) ED 
d Pu 

  

kg €tant la constante de Boltzmann, T la température, g la charge élémentaire et n; la 

concEntration intrinségue des porteurs du matériau. 

La tension de bande plate Vr * Ou, - Ds est la tension gu'il faut appliguer sur la 

grille pour ague le potentiel & [interface oxyde/semi-conducteur Ws soit nul. La 

différence de potentiel Vs, appelée potentiel de surface, représente la courbure de bande 

enter la surface et le volume du semiconducteur. 
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Selon la valeur de Vs, guatre régimes peuvent être définis [4] (appligué ici an cas 

du transistor NMOS): 

      

ET aa 

* aa TE -daYs 

aas ses ke dae, 
-a Vs ds od 

es 1 -afs 
-aV; Ee 

ss 

b) Régime de déplétion 

  

            
c) Régime d'inversion faible d) Régime de forte inversion 

Figure 1.4 : Différents régimes de fonctionnement dun MOSFET (canal N). 

a) Régime d'accumulation Ws € 0 soit Vs * Vrp : Les porteurs majoritaires du substrat 

sont attires a Vinterface diélectrigue grille/semiconducteur. Le transistor est & [état blogué 

(régime sous le seuil). 

b) Régime de déplétion 0 € Ps € Dr (VG ” Vra) : les porteurs majoritaires sont repoussés 

de I'interface. 11 se crée alors une zone de charge d'espace dépourvue des porteurs libres, le 

transistor est toujours blogué (régime sous le seuil). 

c) Régime de faible inversion OD; € Vs € 26: soit Vra € Va € Vr les concentrations de 

porteurs majoritaires et minoritaires sont égales en surface. 
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d) Régime de forte inversion Ts * 2; soit V; Vr: la concentration en surface de 

porteurs minoritaires devient supérieure & la concentration de porteurs majoritaires dans le 

volume de semi conducteur. Un grand nombre de porteurs libres sont présent dans le canal : le 

transistor peut alors conduire. 

1.4 Principales caractéristigues dun MOSFET long : 

Dans le régime de faible inversion (régime sous le seuil), le courant de drain, dominé 

par un courant de diffusion dans les jonctions, est donné par: 

  

    

Is—h exp ( LmY) (- ep (4 se”) ) 2) 

Ou Var—- Va — Vr. Le courant ly donné par: 

ln — P EE EE — Mo (es ET ) d.3) 

OG Mg représente la mobilité du porteurs, D le coefficient de diffusion, Cagep la capacité 

de déplétion, donnée par #s T., aVvee Taep la profondeur maximale de la zone de déplétion, 
ep 

égalea: 

  

        

ED 

“ GNa AR 

W et L sont respectivement la largeur et la longueur du canal. 

La pente sous le seuil $, s'exprime en V/déc, est donnée par: 

log Dp T kaf OVs kaf Cap FC ia 
S — Lan( PA lH—— IS 

OVc ) ik ) d OwWs d Core ) ) 

Cx représente la capacité de Poxyde et C, la capacité liée aux états d'interface 
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—l 
Olog Jp kaf OVa kaf Cap Cu 

Ee — sd. AE EER IS S BV ) “RAY age AG E C.G a) 
  

      

C.x représente la capacité de Voxyde et C, la capacité liée aux états d'interface 

De plus, pour une tension Va nulle, un courant três faible circule dans le composant 

appelé courant de fuite dont expression est donnée par [5]: 

((.6) le - luexp (“EP 

Is * courant correspondant ê la tension de seuil Vr 

Dans le régime de forte inversion, on distingue deux régimes principaux de 

fonctionnement du MOSFET selon la polarisation de drain. Pour Vp € VG - Vr. On se trouve 

dans le régime dit hormigue, c'est-A-dire gue le canal se comporte comme une résistance dont 

la valeur est modulée par la polarisation de la grille. Pour des tensions de drain faibles, c'est-ê- 

dire Vp €€ VG - Vr, on se trouve dans le régime dit linéaire. Dans ce cas, le courant de drain 

est directement proportionnel & la tension de drain. Pour des tensions |égérement plus fortes, 

Vévolution du courant de drain est guadratigue avec Vp, L'expression du courant de drain 

dans le régime hormigue (linéaire puis guadratigue) est donné par: 

  Bos EE Ver: -e) Vo Ln) La 2 

Pour Vp2 Va - Vr, on se trouve dans le regime dit de saturation. 11 se crée un point de 

pincement cété drain ot la charge d'inversion s'annule; lorsgue Vp augmente, le point de 

pincement se rapproche de la source. Toute tension additionnelle sera répercutée dans cette 

zone libre de porteurs mobiles. Ainsi le courant de drain devient indépendant de la polarisation 

de drain et son expression prend la forme: 

We 
Isa —E 

2 Te 

  Car ar Her (Ve Vry (1.8) 
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1.4.1 Tension de seuil : 

La tension de seuil est un des paramêtres les plus important dans |'étude de transistor 

MOS, est définie comme étant la tension 4 appliguer sur la grille pour obtenir la forte 

inversion, oest-a-dire [2]: Vs: — 2.6r 

Ou Wys :potentiel de surface 

7 est le potentiel correspond au déplacement de niveau de Fermi 

Dans le cas idéal, Vexpression de la tension de seuil est donnée par: 

Vrede vig-Na Es dr (19) 
Cor 

Ou NAreprésentele dopage de substrat. 

Mais lorsgu'on incorpore les effets de charges fixes dans Voxyde et la différence des 

travaux de sortie (du métal et du semi-conducteur), il apparait un décalage de la tension de 

seuil d'une guantité égale 4 la tension de bande plate Vr; donc la tension de seuil devient: 

TT. (119) 
OX 

L4.2 Caractéristigue courant- tension: 

A partir des expressions du courant de drain en fonction des tensions drain - source 

et grille- source, on représente alors les caractéristigues de sortie et de transfert du 

MOSFET agui est donnée sur la figure (1.5). 
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Figure 1.5 : Réseau de la caractéristigue du MOSFET a) caractéristigue de sortie 

b) caractéristigue de transfert. 

1.4.3 Fin du CMOS conventionnel : 

L4.3.1 [oi d'échelle : 

Le monde de la microélectronigue est en perpétuelle recherche d'améliorations de la 

rapidité et de la densité d'intégration de ses composants dlémentaires. La réduction de la taille 

du composant, c'est-a-dire de sa longueur de grille La, le rend intrinsêguement plus rapide car 

le temps de transit des porteurs dans le canal diminue : t- L?a/ (ueff. Vs) ê faible Vs. 

Cette miniaturisation doit être effectuée sans dégrader les caractéristigues du transistor. 

Pour cela, il faut adapter les paramêtres géométrigues (épaisseur d'oxyde T.., largeur de canal 

W...), électrigues (Vpp...), et physigues (dopages) en fonction de la longueur de grille visée. 

Ces parametres de dimensionnement suivent ce gue I'on appelle les lois d'échelle. Par 

exemple, afin de conserver le pouvoir de contrêle de la grille identigue guelle gue soit la 

longueur La, il faut travailler 4 capacité d'oxyde de grille par unité de largeur 

Eor 
Er ie —   LG constante (C., capacité surfacigue et &.. permittivité diëlectrigue du SiO5). 

OXx 

Cela impose la reduction de T.. proportionnellement 4 Lc. La diminution de Iépaisseur Ta 

doit entrainer une diminution de la tension d'alimentation Vpp pour gue le champ électrigue 
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maximum dans Ioxyde, gui vaut Vpp/T.,, ne dépasse pas le seuil de claguage. La réduction 

de Vpp doit en outre permettre de mieux gérer le bilan énergétigue d'un circuit CMOS en 

fonctionnement. 

Les lois d'échelle idéales permettent de conserver [éguation de Poisson invariante par 

rapport ê la miniaturisafion, c'est-ê-dire gue les champs électrigues présents dans un transistor 

court sont toujours identigues & ceux apparaissant dans des transistors plus longs. Un 

dispositif ainsi dimensionné bénéficie des bienfaits de la miniaturisation sans subir de 

dégradation de ses caractéristigues. On vérifie facilement gue V'éguation de Poisson: 

2 2 2 

OP AM d ——P (V potentiel électrostatigue, Pdensité de charge) reste 
Br By Oz Es 

invariante si Von substitue les variables par V' & MKXV, v - VO vs UVExy, 

    

z' — VKXz et p' * Kxp. On obtient ainsi les lois d'échelle détaillées au Tableau 1 : si toutes 

les dimensions et les tensions sont réduites d'un facteur 1/K il faut augmenter les dopages des 

Caissons et du substrat dun facteur K. 

  

  

  

  

  

Transistor MOS et circuit Facteur multiplicatif 

K71 
Dimensions du transistor Tox, LG, W UK 

Dimensionnement Tension VK 
du transistor 

Concentrations de dopants K 

Effets sur les Courant [A] UK 
transistors 

Capacité IF] UK 

Effets sur les Temps de retard (CV/]) UK 
circuits 

Puissance dissipée par circuit (VI) UK? 

Densité Puissance (P/Surface) 1       

Tableaul : lois d'échelles des transistors MOS [6] 
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Ces lois d'échelle renforcent le contrêle de la grille, guantifié par la capacité 

Surfacigue C,. - Ed , dui est augmentée d'un facteur K. Elles induisent aussi une 
OX 

diminution proportionnelle au facteur 1/K du courant Ip et de la capacité totale de grille 

si E or 
  Ca LcW .Aimsi, le rapport Iy/Cc reste inchangé par changement d'échelle ainsi gue 

OxX 

le courant normalisé par la largeur Ig, . La charge surfacigue d'inversion Oinv 7 Cox. (Va- 

VT) restant invariante, il est 4 noter gue malheureusement le courant sous le seuil, de nature 

diffusive augmente aussi dun facteur K [6]. Cependant, ce courant reste suffisamment faible 

pour étre négligé dans les dispositifs légérement submicronigues. 

L'utilisation de transistors dimensionnés selon ces lois d'échelle a permis d'améliorer 

les performances des circuits CMOS sans faire aucun compromis. La densité d'intégration est 

augmentée d'un facteur K? (ee WXLG), la puissance surfacigue est diminuée du même 

facteur : P-UXI et la vitesse (ecl/ (CG:V)) progressent d'un facteur K. Cela a, entre autres, 

permis une augmentation exponentielle du nombre de transistors par puce au cours du temps, 

nommée communément loi de Moore (Figure 1.6). 

  1E*09 
` 

Pentium 4 EE Pi) 
1E“08 vr 
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Figure 1.6 : illustration de la loi de Moore 

D'aprés la loi de Moore (figure 16 gui traduit une constatation faite depuis une 

trentaine d'année), la densité des transistors sur une surface donnée peut être doublée ou la 
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taille du transistor MOSFET-Bulk peut être réduite par un facteur de 0.7 tous les deux ans 

(Figure 1.7), c'est ce gu'on appelle le & scaling x CMOS. 

  

Figure 1.7 : Evolution de la technologie silicium 

Mais depuis gue cette technologie est entrée dans ['ére du nanométrigue, de nombreux 

effets néfastes apparaissent et deviennent non négligeables : certains d'entre eux devinent 

difficilement contournables et nous orientent vers des solutions technologigues complexes et 

colteuses. L'ITRS prévoit gu'il ne reste pas plus de cing années de réduction des dimensions 

(d'évolution) de la technologie MOSFET bulk ; ensuite ce transistor ne pourra plus être réduit 

et la technologie des processus permettant de supprimer ces effets néfastes co0tera trop chêre, 

ce gui aura pour effet d'augmenter le prix des puces [7]. 

1.5 Les limites de fonctionnements liés 4 la miniaturisafion : 

Avec la course 4 V'intégration et la réduction d'échelle, des effets parasites apparaissent 

détériorant le fonctionnement du transistor et mettent en défaut le modéle du transistor MOS 

idéal. Ainsi la loi de Moore ne peut plus ëtre appligude & la lettre et il faut introduire une 

nouvelle thématigue dans le travail d'optimisation du transistor : Vintégration de nouveaux 

matériaux. 
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LS.1 Les effets parasites du transistor MOS & canal réduit : 

Les principaux effets parasites liés 4 la réduction de la longueur du canal sont Deffet de 

canal court souvent désigné par le sigle SCE gui provient de Vanglais short canal effect et 

Veffet drain désigné par le sigle DIBL gui provient de drain induced barrier lowering. Ces 

deux effets ont pour conséguence de réduire la tension de seuil Vih du transistor MOS. On 

rencontre également le terme roll-off gui décrit la chute totale de Vth entre le transistor long 

et le transistor court. 

Dans un transistor long (de 5 um par exemple), le potentiel de surface (le long du canal) 

est plat pratiguement sous [ensemble de la longueur de la grille (sauf au voisinage des 

jonctions ou il remonte sur une distance d'une dizaine de nm, dans les zones de charges 

d'espace). Or les expansions des zones de charges d'espaces autour des jonctions ne 

dépendent pas de la longueur du canal. C'est pourguoi dans un transistor court (de longueur 

inférieure 4 0,18 um) le potentiel de surface peut tre complêtement dominé par les zones de 

charges d'espaces. La partie plate peut tre réduite jusgu`ê une disparition totale. La Figure 

I-8.a illustre [évolution du potentiel surfacigue en fonction de la longueur du canal. 

Lorsgu'en plus le drain est polarisé, la barriëre de potentiel se réduit davantage comme le 

montre la Figure I-8.b [8]. 

Du fait de la taille non négligeable des zones de déplétion associées aux jonctions des 

sources et drain par rapport & la longueur du canal, la tension Va nécessaire &4 dépléter le 

substrat et créer la couche d'inversion est plus faible pour un transistor 4 canal court. 
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Figure 1.8 : Evolution du potentiel surfacigue en fonction de : (a) la longueur du canal (effet 

SCE), et (b) du potentiel du drain pour un transistor court (effet DIBL) 

Différents modéles ont été proposés pour expliguer la chute de la tension seuil du 

transistor, dont celui basé sur une transformation tension-dopage [9]. Le principe consiste a 

remplacer le dopage réel par un dopage apparent plus faible, gui prend en compte Pinfluence 

des jonctions source et drain. Intuitivement, une réduction du dopage du substrat induit une 

diminution de la tension seuil du transistor. La tension seuil ainsi calculée s`écrit: 

    Va sVa sege Er -orer 7) (L11) 
Eosk” Earl 

OR scE ( de ) : correspond 4 la chute de tension seuil due 4 Peffet canal court. 
Eosl 

T (id 

7 

Eork” 

  DIBL ( ) : correspond a la chute de tension seuil due &4 Peffet drain, 

Et Vi se estla tension de seuil pour un dispositif & canal infiniment long 

La Figure 1-9 illustre la chute de Vth dans le cas dun transistor court due aux effets 

SCE et DIBL. Cette chute de la tension du seuil s'accompagne d'une augmentation de 1, 
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(courant de drain correspondant a4 I'état & passant s du transistor), mais également d'une 

augmentation de Ig (courant de drain correspondant 4 Vétat & blogué y du transistor) [10]. 

Log (Id) 
A 

L-0.18um 

L-5um 

  

(O)
 
mm

 
m
m
 

am 
EE

 
WE

 

—p Vg   

d Vth 
Toff rd 

Figure 1-9 : Caractéristigues d'un transistor idéal (en ligne pointillé), d'un transistor réel long 

  
(en ligne continue fine) et dun transistor réel court (en ligne continue épaisse). 

D'apres expression (1.11) de Va, il est clair gue limiter la chute de la tension seuil 

revient soit 4 diminuer I'épaisseur T,, Soit 4 augmenter la permittivité diélectrigue or de 

isolant de la grille. 

1.5.2 Courant de fuite a travers Poxyde : 

11 ressort clairement du paragraphe précédent gue réduire Pépaisseur de oxyde Tax 

permet de limiter les effets canal court et ainsi réduire Is tout en augmentant lon (voir Figure 

1-9 et Eguation -11). 

Cependant réduire 'T.. S'accompagne aussi d'effets parasites nuisibles au bon 

fonctionnement du transistor. En effet, un oxyde ultra mince de guelgues monocouches 

atomigues n'est plus parfaitement isolant et le courant de type tunnel gui passe & travers 

Poxyde est de moins en moins négligeable. T1 peut même compromettre certaines applications 

telles gue la basse consommation. Or le problême du courant tunnel est intrinsêgue au 
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matériau et ne pourra tre résolu gue par [intégration de matériaux 4 forte permittivité 

diélectrigue. Ces matériaux permettent d'augmenter la valeur de Cox sans diminuer 

Vépaisseur du diélectrigue, évitant ainsi les pertes par effet tunnel. 

1.53.3 Déplétion de grille et pénétration du bore : 

La deplétion de grille correspond 4 la zone de charge d'espace présente dans le poly- 

silicium de la grille & Vinterface avec Poxyde venant du fait gue la grille est pas dopée & 

dégénérescence. Cette zone de charge d'espace est éguivalente & une capacité gui vient 

S'ajouter en série avec la capacité de Voxyde de grille, réduisant la capacité totale Cox: 

Cu- Eor Avec 1 dep Vépaisseur de la zone de déplétion dans le poly-silicium. 
& 

Ta 4   T dep 
E si 

Pour des oxydes de grille supérieurs 4 50 A d'épaisseur, la zone de déplétion dans la 

grille est suffisamment mince pour ëtre négligée. Mais pour les oxydes minces, V'épaisseur de 

la couche de déplétion devient du même ordre de grandeur gue Pépaisseur de la couche 

d'oxyde et le gain en courant obtenu grêce ê la réduction de Vépaisseur de Poxyde de grille 

est perdu. 

Dans le cas de grilles en matériaux semi conducteurs, minimiser la déplétion de grille se 

résume 4 augmenter la densité de dopants & Vinterface avec Voxyde. Cependant 

Vaugmentation des doses d'implantation est limitée par les problêmes de pénétration de ces 

dopants a travers Voxyde de grille, particuliërement pour les PMOS dopés au bore. Cette 

diffusion 4 travers V'oxyde peut engendrer une dégradation de la gualité de Voxyde et 

augmenter le nombre d'impuretés dans le canal, diminuant ainsi la mobilité des porteurs dans 

le canal. L'utilisation d'oxydes nitrurés est un moyen de réduire cette diffusion. Cependant il 

a été montré [11] gue même pour un dopage élevé, la déplétion ne pourra pas descendre en 

dessous de 4 A” pour les NMOS et 6 A” pour les PMOS avec une grille en poly-silicium du 

fait de la saturation de la concentration active des dopants. Le moyen radical de s'affranchir 

de la déplétion de grille est Vutilisation d'une grille métalligue. 

Ces limitations entrainent de nouveaux challenges pour maintenir Vaugmentation des 

performances demandée par la feuille de route de VITRS (International Technology Roadmap 
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for Semiconductors). Une solution prometteuse est Vutilisation de films minces de silicium 

pour contrêler les effets canaux courts dans les dispositifs de faible longueur de grille. C'est 

pourguoi les technologies FDSOI gui seront décrites dans la partie suivante sont considérées 

comme un des meilleurs candidats pour les fufures générations de technolof ie CMOS. 
ti oe 
n. N ` (Complementary Metal Oxide Semiconductor). De OS N 

Se, 

od 

1.6 Présentation des architectures multigrilles : WNNR AS 

Parmi les alternatives possibles aux transistors MOS massifs “traditionnels', les 

architectures multigrilles sur SOI (Silicon On Insulator : Silicium sur Isolant) sont 

particuliërement prometteuses en terme de contrêle électrostatigue de canal [12]. Aprés avoir 

presente la technologie SOI, différentes technigues permettant de réaliser les architectures 

multigrilles seront décrites et leur performances électrigues actuelles compardes. Enfin, leur 

formidable potentiel d'innovation sera évogué. 

16.1 La technologie Silicium sur Isolant (SOD): 

Les substrats Silicium sur Isolant (SOT) sont des substrats dans lesguels un oxyde 

enterré (BOX pour & buried oxide n) sépare la couche de silicium active (0% sont fabrigués les 

transistors) du substrat de silicium massif (figure 1.10). Dans un transistor MOSFET, seule la 

couche supérieure de silicium située entre la source et le drain est vraiment utile pour le 

transport des porteurs. Le reste du substrat de silicium ne sert en réalité gue de support 

mécanigue. Dou ["intérêt du SOI, gui offre une isolation diélectrigue parfaite entre la couche 

active des dispositifs et le substrat de silicium massif [13]. 

  

  

Substrat Si 

  

Figure 1.10 : schéma d'un substrat SOI 
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La trés nette amélioration de cette technologie en gualité et en colt la rend três 

compétitive et ce d'autant plus gu'elle permet une bonne compatibilité avec les technologies 

CMOS actuelles [14]. Par exemple, la méthode révolutionnaire nommée &Smart cubs, permet 

4 Vheure actuelle de fabriguer des substrats SOI dits €Unibondy avec des couches actives de 

silicium ultrafines et de três bonne gualité cristalline [15]. On peut aussi citer la technologie 

SON (Silicon On Nothing) gui permet d'associer des zones & SOI n et & non SOI y sur une 

même puce [16]. 

1.6.2 Transistor MOS sur SOIT : 

Le schéma d'un transistor MOS sur SOI est présenté en Figure 1-11. On constate gue les 

Caissons source et drain et la zone active de silicium, tous d'épaisseur Ts, reposent 

directement sur 'oxyde enterré (“buried oxide' en anglais) d'épaisseur Tbox. 

L”utilisation de substrats SOI permet la réalisation de transistor MOS 4 plus fort pouvoir 

bloguant et plus rapides. Dans un transistor MOS massif, le substrat de silicium est le siëge 

d'un courant de fuite di au percement volumigue. Dans un MOS sur SOT, en lieu et place de 

cette zone de percement, on trouve un isolant : oxyde enterré. Le SOT a donc naturellement 

une action bénéfigue sur les effets de canal court (& condition de bien dimensionner le 

transistor : Tbox faible [17]. 

  

  

Figure I-11 : schéma d'un transistor MOS sur SOI 
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L6.3 Les transistors 4 grille multiples : 

La technologie SOI a4 une grille ne permet pas de réduire les effets canaux courts en 

raison notamment de [influence électrostatigue. Cependant, Vajout de grille autour de la 

couche silicium, nom seulement favorise [isolement du canal de conduction, d'o% sa 

protection, mais offre également un meilleur contrêle sur ce canal. En conséguence nous 

voyons apparaitre des structures SOI avec deux, trois, voire guatre grilles [18]. 

L'évolution des dispositifs SOT avec Vaugmentation de nombre de grilles est illustrée en 

figure 112 et figure 113. 
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Figure 1.12 : MOSFET sur SOI pour différentes configurations de grille,1) Simple Grille,2) 

Double grille,3) Triple Grille,4) Ouadruple Grille et5) une nouvelle structure : &Grille en Pi y 
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Figure 1.13 : évolution de la technologie SOT au fil des années [18] 

  

18



Chapitre I Généralites et Ptat de Part sur les transistors MOSFET 

L'utilisation de plusieurs grilles permet, 4 épaisseur d'oxyde constante, d'améliorer le 

controle électrostatigue du canal et donc de lutter efficacement contre les effets de canal court. 

On espêre ainsi s'affranchir de la nécessité des oxydes de grille ultrafins pour réaliser les 

dispositifs uitimes de la feuille de route de VITRS. 

Conventionnellement, le nombre de grilles indigue le nombre de cêtés de la zone active 

contrêles efficacement par une grille. Ainsi, dans les structures & grilles enrobantes FinFET, 

transistor verticaux... ou I'épaisseur de la zone active tend ê être du même ordre de grandeur 

gue sa largeur (W — Ts), on parle de transistor triple grille si un cété de la zone active mest 

pas recouverte par une grille, ou sinon on parle de guadruple grille (grille complêtement 

enrobante). Ces architectures nécessitent des efforts de réalisation supplémentaires par rapport 

aux dispositifs double grille car Putilisation d'une lithographie trés agressive est 

indispensable guelle gue soit orientation du transistor. 

Les FinFET permettent de réaliser des dispositifs triple grille comme illustré sur la 

Figure 1.14 [19]. On remarguera gw'il y a alors plusieurs canaux de conduction ou &doigtsy en 

paralléle pour augmenter le courant délivré. 

Source 

  

Figure 1.14. Image di MEB, d'une structure FinFET triple grille (W-TS) [19] 

On distingue deux grands types de dispositifs sur substrat SOI (figure L14). Les 

transistors SOI partiellement désertés (PDSOI pour & Partially Depleted SOI ) et les 
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transistors SOI totalement désertés (FDSOI pour & Fully Depleted SOI x). La différence entre 

ces deux types de dispositifs dépend de Pépaisseur de la couche de Si active et de son dopage. 

Dans le cas des transistors FDSOI Iépaisseur de la couche active est inférieure A 

Vépaisseur de la zone de désertion: 

Tdep -y, ME (O% ap est la charge de désertion et N, le dopage du canal). 

a) oxyde de grile b) | oyde de grile 
  

      

      

  

  

tanal avant 

Source - drain source drain 
Canal armere de 

Oxyde enterré 

Oxyde enteré 

silicium 

silicium             

Figure 1.15 : schéma d'un transistor SOT (a)Jentiërement déserté et (b) partiellement déserté. 

L6.3.1 La particularité du transistor SOT partiellement déplété: 

Le transistor SOI partiellement déplété est trés proche du transistor MOS bulk. La 

similitude entre les procédés de fabrication permet la co-intégration des dispositifs sur une 

mêéme puce. De plus, Voxyde enterré isole le canal de conduction du substrat permettant 

d'immuniser le transistor contre les radiations [20] et d“améliorer la densité d'intégration en 

rapprochant les dispositifs. L'oxyde enterré limite également les capacités parasites drain- 

substrat et source-substrat gui sont guatre 4 sept fois plus faible gue sur silicium massif [18]. 

Le transistor SOI partiellement déplété ne permet pas le contrêle du potentiel dans tout le 

film. En plus des effets canaux courts, le transistor SOI partiellement déplété est soumis aux 

effets de substrat flottant gui dégradent le fonctionnement du transistor. Nous pouvons citer 

Veffet Kink dui est [un des principaux effets du substrat flottant est déclenché par 

accumulation de charges produites par ionisation par impact dans le film de silicium. 
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Cet effet se traduit dans les transistors SOI partiellement déplétés par une augmentation 

du courant des drains (Figure 1.16) et du bruit électrigue en saturation. 

       

  

0 Vp 
Figure 1.16 : augmentation du courant de drain résultant de Veffet Kink. 

1.6.3.2 La particularité du transistor SOT entiërement déplété: 

Pour les dispositifs de la taille déca-nanométrigue appelds 4 prendre la relêve du 

transistor MOS bulk, le contrêle des effets canaux courts nécessite une réduction importante 

des Epaisseurs d'oxyde et du film de silicium. En plus le transistor SOI entiërement déplété 

posséde d'autres avantages par rapport au transistor MOS bulk. Tout d'abord, les jonctions 

ultra-minces limitées par |'épaisseur du film t; permettent un bon contrêle des effets de canal 

court. Ce dernier permet également de réduire le dopage du film. L'utilisation dun film 

faiblement dopé et la réduction des champs électrigues dans le transistor SOI permettent 

d'améliorer la mobilité des porteurs. 

Cependant, la fabrication de transistor SOI 4 film de silicium mince présente guelgues 

inconvéninents. La réduction de |'épaisseur t; augmente les résistances parasites des contacts 

source drain. Pour réduire ces résistances, les jonctions de source et de drain doivent être 

fortement dopées, ce gui augmente la diffusion des dopants dans le film et réduit par 

conséguent la longueur effective du canal. Parallêlement, plus les films sont minces, plus les 

fluctuations sur une même plaguette induisent des différences de comportement entre les 

composants, notamment en terme de tension de seuil. La tension de seuil est également 
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modifiée par Vapparition des effets de confinement guantigue des porteurs dans les films três 

minces. Pour finir, Voxyde enterré s'avêre ëtre un obstacle pour Vintégration des transistors 

les plus avancés. Tout d'abord, il empêche Pévacuation de la chaleur par le substrat et le 

phénomêne d'auto-échauffement en résultant dégrade le courant lag, la pente sous le seuil 

ainsi gue la mobilité des porteurs. T1 a aussi été observé gue oxyde enterré ne limite pas 

indéfiniment le couplage lectrostatigue entre la source et le drain et par conséguent les effets 

de canal court. 

1.7 Conclusion: 

La technologie MOS bulk arrivera bientêt la fin de son évolution, et cela & cause 

notamment de nombreux effets de plus en plus néfastes (liés au scaling”) au bon 

fonctionnement des dispositifs. Le SCE et le DIBL sont deux des principaux inconvénients. 

Succédant au MOSFET bulk, la technologie multi-grilles devrait permettre de continuer 

a suivre la loi de Moore. D'aprês la fhéorie du scaling, la technologie multiple grilles 4 une 

longueur naturelle plus courte gue le MOS bulk grêce au contrêle renforcé du canal. 

  

3 f i $ - . 
Scaling : la miniaturisation des composants 
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Chapitre TO Transport électronigue dans les MOSFET ultracourts 

H.1 Introduction: 

La miniaturisation des MOSFET fait apparaitre des phénoménes complexes tels gue les 

effets guantigues, ces derniers deviennent inévitables lorsgue les dimensions de oxyde sont 

de V'ordre nanométrigue. Dans ce cas, le calcul des grandeurs caractéristigues du composant 

tel gue la concentration en porteurs et les grandeurs transportés (vitesse, énergie...) par les 

modeéles classigues (modeles drift-diffusion) ne sont plus valables, il est donc nécessaire de 

faire des calcules guantigues (modéles Poisson-Schrédinger). 

Dans ce chapitre, nous commengons par un rappel théorigue sur le transport 

€lectronigue, ensuite nous présenterons les effets guantigues, ainsi les éguations régissant ces 

phénomeénes et nous exposerons [une des différentes méthodes utilisées pour les résoudre. 

Nous finirons par une partie consacrée 4 Vinfluence de [architecture des MOSFET sur le 

transport. 

I1.2 Description du transport électronigue : 

Le transistor & effet de champ peut se représenter par une résistance modulable (le 

canal) connectée & des réservoirs d'électrons (source et drain). La grille ajuste la résistance du 

canal, alors gue les réservoirs permettent d'y faire circuler un courant. 

L'étude classigue du transport s`effectue 4 travers la connaissance de ['évolution 

temporelle de Iétat des porteurs dans le dispositif. Selon la géométrie du canal du transistor 

MOS, on distingue deux types de transport : 

- Lorsgue le canal est long, il existe un grand nombre d'interactions dans le canal et le 

transport est dit diffusif. 

- Lorsgue le canal court, aucune interaction ma lieu dans le canal et le transport est dit 

balistigue. Entre les deux guelgues porteurs sont balistigues et guelgues interactions, le 

transport est guasi balistigue. 
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I.2.1. Transport balistigue : 

Les premiëres éfudes sur le transport des électrons ont souvent adopté des structures 

métalligues, mais il était difficile d'observer le transport balistigue sur un parcours moyen de 

Velectron dans un métal de taille nanométrigue, sans diffusion. D'autre part, les progrês 

rapides des nanotechnologies des semi conducteurs ont atteint le transport balistigue dans les 

nanostructures semi-conductrices 4 des basses températures [21]. 

Dans les transistors uitimes ou la longueur de grille est fortement submicronigue, et la 

longueur du canal est de V'ordre de la distance moyenne entre deux interactions, appelde libre 

parcours moyen "Ipm” (environ dix nanomêtres dans le Si 4 300 “K). Le nombre 

d'interactions subies par les porteurs lors de leur traversée d'un canal ulitracourt est donc três 

faible. Ce nombre peut même ëtre nul, le porteur est alors gualifié de & balistigue vs [21,22]. 

11.2.2 Notion de la mobilité : 

En physigue, la mobilité d'un électron relie sa vitesse au champ électrigue, dans un 

solide ou dans un gaz, elle est donnée par [24]: Va — MoËy 

  

dT m 
avec Ho — — 

mn 

Oë Tm estle temps de relaxation et 71 `* la masse effective. 

Mais dans le transistor MOS, le champ électrigue transversal accélêre les électrons a la 

surface de la couche d'iinversion et tend a les rapprocher de Vinterface canal/oxyde de grille. 

Dans cette zone, les porteurs minoritaires subissent différents mécanismes d'interactions en 

fonction de Tamplitude du champ appligué [24]. Donc la mobilité de surface dépend de 

interaction des électrons avec ['interface et de champ électrigue vertical. 

La mobilité de surface due au champ électrigue £, dans le canal est donnée par: 

Hno 

O% @ estappelé le facteur de la mobilité. 

Wy) 
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-ELIFED) Le champ moyen dans le canal est donné par : £: ( y ) 5 

O% £so est le champ électrigue a Vinterface silicium-oxyde et £s est le champ vertical ê la 

limite entre la couche d'inversion et la région de déplétion. 

11.2.3 Eguation de transport de Bolfzmann : 

L'éguation de transport de Boltzmann est le point de départ de la majorité des modéles 

classigues. Dans cette approche, une fonction de distribution f (E Ft) déerit la densité de 

particules n (E EF 7) en termes de leur moment k et de leur position r dans Pespace & un 

temps t [3]: 

— 2 mes 3 ED-T (£.F.a)dk (LY) 

Le long de la trajectoire d'une particule, la dérivée par rapport au temps de la fonction 

de distribution doit étre nulle: 

SY (EF) -o (2) 
Pour une structure au repos, la connaissance de k Ft) est importante car elle P p 

permet de déduire toutes les grandeurs caractéristigues du systéme telles gue la concentration 

en porteurs n(7,!) ou la valeur totale de foute autre grandeur transportée 4 (F.£) (vitesses, 

énergie...). 

L'étude du transport consiste 4 déterminer Vévolution des fonctions de distribution hors 

d'éguilibre, c'est-a-dire 4 résoudre V'éguation de Boltzmann. 

Un bilan de variation d'une fonction f (z 1) entre t et t-dt (Figure I1.1) donne : 

ey (x D- (Ex de OG (Ee) 

avec G(x,t) taux net de génération par unité de temps. 
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Figure IL1 Bilan ID de la fonction f(x) entre x et x4-dx durant dtf3] 

E 
sot oa di 23 ),G( n) 

En faisant de même un bilan de variation entre t et trdt de la fonction de distribution 

f (E S 1) selon ses 6 dimensions (Xx, Y, Z, k,, ky, kz), nous obtenons la fameuse éguation de 

Boltzmann [21]: 

of Fry Vf LS m8 
fe] h ot 

  Je *G (E. Ft) (13) 

Ou Fe AE est la force extérieure appliguée. 

Ve SUE (E ) avec E(k) la relation de dispersion de P'énergie. 

G (kr, t) correspond au taux net de génération/recombinaison par unité de temps 

  
ë EE GE SE 
F k décrit la variation de f (€ An) due aux collisions gue subissent les porteurs avec 

le milieu de propagation. 

  A V éguilibre thermigue ( E sg don 4 k — 0) et en négligeant les phénoméênes de 

EE Ee OE. E Fa. gEneration/recombinaison, PEB se réduita: yy VY 4—MVf 20 
h 

E (F.é)-OF 
Les distributions maxwelliennes : fe oautlbre (F. k T Je kaT 
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kk 2 

2m * 

Avec Egc(r) représente |'énergie de la bande de conduction, m* la masse effective et 

  OU E(F,E)- Bel) 

@r niveau de Fermi, sont solutions de cette éguation. On remargue alors gue les distributions 

en vecteur d'onde fsgutibre £ (k) ou en vitesse m *v — jik Sont gaussiennes (si la bande est 

paraboligue). 

I1.2.4 Approximations usuelles de Péguation de Boltzmann : 

L'éguation de Boltzmann est une éguation intégro-différentielle difficile 4 résoudre ou, 

du moins, dont la résolution est mal adaptée & Pétude des dispositifs & plus d'une direction 

dans I'espace réel, c'est pourguoi des approches plus simples, basées sur des dérivations de 

VEB, ont été mises en @euvre en vue de pouvoir analyser, concevoir et optimiser de maniëre 

plus souple les structures des composants [21]. 

On simplifie généralement ['intégrale de collision en écrivant (approximation de 

Boltzmann) : (8 Jeon- Tr avec 7 le temps de relaxation moyen. Ainsi, en 

régime permanend 2-- ) dans un matériau de dopage et de tempêrature uniformes (d'oë 

Vf 0), PEB simplifiée devient: 

AT T — fegulibre —0 (TM.4) 

oe 

Si on considêre un fonctionnement sous faible champ électrigue, les porteurs restent 

constamment dans un état proche de [éguilibre, c'est-A-dire & la température du réseau 

cristallin. Grace & ces simplifications de VEB, on obtient [15] un courant de conduction 

(fonction du champ électrigue) gui suit la relation Veg XE 

En couplant cette relation avec les éguations de diffusion, les éguations de continuité et 

Véguation de Poisson [3], on obtient pour les électrons et les trous le systême d'éguations 

linéaires suivant: 
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KODE IREDIE 

  
  

(5) 

IEDEgDVAELEGPE DUE (6) 

On) e las 
—EE SG N —Vh GE En ET VAED M7) 

Op ,£) N das 
ESE DEVRF BY AG ) g PG ) (T.8) 

VlesE)—sg(p O—Ar END —Na3) (9) 

Avec: DR est Met Dp— kel Up 
g 

Gu(7 1) et Gr(F,£) dépendent des modéles de génération/recombinaison choisis. 

Avec Np et NA dui correspondent respectivement aux dopages en ions donneurs et 

accepteurs d'electrons. Alors gue les guatre inconnues sont respectivement la densité de 

courant et la concentration pour les électrons h(F d)etn(F £). et pour les trous 

b(Fe)ep(F,?). 

A ce jour, la méthode la plus précise pour résoudre Iéguation de transport de 

Boltzmann et donc étudier le transport électronigue dans les dispositifs de taille nanométrigue 

est la méthode particulaire de type Monte-Carlo. Le principe de cette méthode est exposé dans 

le paragraphe suivant. 

I1.2.5 Les approche de type Monte-Carlo semi-classigue 

La methode Monte-Carlo particulaire résout de maniëre statistigue ['éguation de 

transport de Boltzmann. Pour cela, au lieu de calculer de facon déterministe Pévolution de la 

fonction de distribution, le mouvement de chacun des porteurs pris individuellement est 

calculé de fagon probabiliste dans I'espace réel et dans Pespace des vecteurs d'onde. Les 
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principes de la méthode Monte-Carlo ayant été abondamment décrits dans la littérature (citons 

en particulier (25, 26, 27]), nous n'en rappelons gue les grandes lignes. Le mouvement de 

chacun des porteurs est décrit en fonction du temps, dans les espaces réel et réciprogue, 

comme une succession de temps de vols libres soumis au seul effet du champ électrigue local 

et interrompus par des interactions supposées instantandes (cf. Figure II.2). Ces interactions 

peuvent étre dues aux imperfections du réseau cristallin (vibrations des atomes, présence 

d'impuretés) ou & la présence d'interface rugueuse (interface oxyde-silicium). 

  

  

m) ds WESE Esra ie — 
e InNterartion 4 E 

Fo oa 

ka — Ps — Fi sd 

kr He 

b) 
oo Vollibre A” 

ee Interaaction 

— Be 

F tassie es N ee 
mele   

Figure 12 : Principes de la méthode Monte Carlo dans un espace & deux dimensions. 

a) Trajectoire représentative d'une particule dans Despace des vecteurs d'onde. 

b) Trajectoire d'une particule dans un espace 4 2 dimensions x-y 

Dans cet exemple, la particule est soumise & une force orientée le long de Vaxe x:. Les 

fragments paraboligues constituent les vols libres des électrons. Les points noirs représentent 

les interactions subies par la particule [23]. 

Le potentiel €lectrostatigue, et donc le champ électrostatigue, sont calculés par 

résolution de T'éguation de Poisson dans un maillage, & intervalles de temps réguliers. Le 

calcul du mouvement des porteurs et de la distribution de champ électrostatigue sont donc 

découplés temporellement. Ainsi, la résolution de Péguation de Poisson A chague pas sur le 

temps permet d'assurer la cohérence entre le champ électrigue appligué et le mouvement des 

porteurs (cf. Figure IL3). 
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guation de Poisson 

Potentiel électrostatigue 
       
  

Figure I1.3 : Organigramme général de la méthode Monte-Carlo [23] 

II.3 Modélisation physigue du silicium : 

T1.3.1 structure de bande: 

On utilise des relations analytigues de dispersion en énergie E(k) pour décrire les 

extrema (vallées) de la structure de bandes du semiconducteur susceptibles d'être occupés par 

des porteurs. La bande de valence du silicium, présentée en Figure IL4, est modélisée de 

facon simple par deux vallées sphérigues. Chacune est caractérisde par une masse effective 

m* (trous lourds m* - ma, * 1,08xmy et trous |égers m* * my, * 0,24Xxmy, avec my masse des 

€lectrons libres) et éventuellement un coefficient de non-parabolicité a. Les relations de 

hik 2 

  
dispersion associées sont de la forme : g ( 0E ) ss 

2 .m 

La relation de dispersion pour un électron du niveau (appelé aussi sous-bande) numéro 

`n” s`écrit: 

  

2 2 2 

E(IHaE)- BE ) 
2 | me Hy 
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E A 
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p 
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a)- Les bandes de valence b)- Les six vallées &guivalentes 

analyfigues du silicium. de la bande de conduction du silicium. 

Figure I1.4 : Les bandes d'énergie du Silicium. 

Ou ket ky sont les composantes du vecteur d'onde 4 partir du minimum du niveau, m. 

et my celles des masses effectives et E, Dénergie guantifiée du niveau “n”. 

I1.3.2 Concept de masse effective: 

Dans un semi-conducteur, les électrons, de masse my, ne sont pas libres et subissent 

Vinfluence du potentiel du réseau (par opposition au vide), on dit gu'ils sont guasi-libres. 

Cependant, on peut inclure I'effet global du potentiel périodigue cristallin dans la masse 

de Iélectron, alors assimilé & une guasi-particule libre de masse m.* appelée masse 

effective de [électron [4]. De la même maniëre on définit la masse effective dun trou My. 

Cette masse effective est directement proportionnelle & Pinverse de la courbure des bandes 

d'énergie dans Pespace des £ . 

On peut donc définir une masse effective pour chague bande d'énergie et vallée v dun 

matériau semi-conducteur selon chague direction x [34]: 

ia 

OE dy 
Bk” 

* 

My. — 
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II.3.3 densité d'état: 

La densite d'états (DOS) correspond au nombre d'états disponibles pour une énergie 

donnée dans ['espace réciprogue. Son calcul est donc une donnée clé pour obtenir une 

modélisation précise de la densité de porteurs dans le Silicium. 

On a considéré des relations de dispersion paraboligues (a — 0) pour le calcul de la 

densité d'ëtats. La "densité d'états" est une fonction de Iénergie, note D (E) telle gue pour 

toute fonction f ne dépendant gue de Vénergie, on af Ys | f (ED (E VYE . Ainsi, la 

concentration des porteurs libres (par unité de volume) possédant une énergie E est donnée 

par le produit de la densité d'états par la fonction de distribution [1]. 

- Pour les électrons: du — Du (E ) fn (E )dE 

-Pourlestrous: dp-Dr(E)L(E)dE 

La concentration totale des électrons dans la bande de conduction et celle de trous dans 

la bande de valence est obtenue en intégrant 'énergie E sur toute la bande. 

ns | Di(E ) fr (E T )dE (pour les électrons) 
Ec 

Ey 

ps | Dr(E G(E T JE (pour les trous) 

- D (E) * représente le nombre maximum de particules de masses m*, ou 

mp” pouvant être comprises entre les niveaux d'énergies E et E*dE. 

-T(E, T) : fonction de distribution (probabilité doccupation de Vétat dénergie E). 

Cette derniëre obéit a la statistigue de FERMI-DIRAC, et est donnée par Vexpression 

  

suivante: 

- Pour les électrons:: MED) 1 

1-4 exp | E " 
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IL.4 Effets guantigues : 

Les effets guantigues sont dus au puits de potentiel dans leguel sont confinés les 

porteurs entre oxyde de grille et le volume du semiconducteur dans les transistors déca 

nanométrigues. [.a combinaison de ces effets guantigues avec les effets induits par la 

contrainte peuvent donner lieu & une modification profonde des propriéëtés de transport 

électronigue et donc des conclusions gue Von peut tirer en ne considérant gue les aspects 

contrainte dans ces dispositifs. 

La réduction des dimensions des dispositifs jusgu?& des tailles nanométrigues met en 

évidence des phénomênes de nature guantigue, ceci produit une guantification de Pénergie 

des porteurs correspondant au mouvement le long des trois directions spatiales. 

Ouand un électron est confiné dans un espace de dimensions [,, Ly et L, si la longueur 

Ccaractéristigue est 2, on peut avoir les situations suivantes [22]: 

Ass Ls, Ly, Lz: dans ce cas Pélectron ce comporte dans un semi-conducteur massif 

GD). 

AM” Ls, et Ls Ly, Li: dans cette situation, on a un semi-conducteur 2D 

perpendiculaire 4 'axe x. ce systéme est appelé puits guantigue. 

AM” Ly Ly et Ly Lys Lz: ceci correspond & un semi conducteur ID ou un fl 

guantigue. 

A” Ly Ly, Lz : dans ce cas on a un semi conducteur OD ou un point guantigue. 

IL.4.1 Effet de confinement guantigue : 

Les épaisseurs de canal des dispositifs MOSFETS sont aujourd'hui proches des 

longueurs d'onde des électrons. En conséguence, les porteurs dans la couche d'inversion sont 

libres de se mouvoir parallëlement au canal de conduction. Par contre, du fait des forts 

champs électrigues, leurs mouvements perpendiculairement & la surface du canal sont 

confinés dans un puits de potentiel étroit, ou puits de confinement. Ces effets de confinement 

se manifestent essentiellement sous deux aspects : 
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- La guantification de la bande d'énergie en sous-bandes (valeurs propres de 

Véguation de Schrédinger) dans le puits de potentiel formé & Vinterface oxyde/silicium. Les 

porteurs dans la couche d'inversion se comportent alors comme dans un gaz & deux 

dimensions (au lieu d'un gaz & trois dimensions ou continuum d'énergie dans le cas 

classigue). 

- La détermination de la distribution des porteurs dans la direction transverse au 

transport par la superposition de fonctions d'ondes (fonctions propres de ['éguation de 

Schrédinger) chacune associde & une sous-bande d'énergie sur lesguelles est appliguée une 

condition aux limites répulsive & [interface oxyde/silicium. Ceci a pour conséguence de 

décaler le maximum de la densité de porteurs A guelgues nanomêtres de [interface 

oxyde/silicium & Vintérieur du silicium (au lieu d'un maximum & [interface oxyde/silicium 

dans le cas d'une approche classigue) comme le montre les figure I.S et IL6). 

Concentration délectrons ( com 3 ) 
  

FT 7 

F ) FEE Classigue 
el se 

Ouaptigue 

    
    

  

] Distance (nm) 

d z 3 d d 
! 
' 

daad. 

Figure I1.5 : Concentration d'électrons dans une capacité MOS en régime de forte inversion 

Dans les composants MOS de dimensions courtes, le déplacement du maximum du 

profd d'électrons de [interface vers le substrat d'une distance de Iordre du nanomeêtre, 

c'est le phénomêne de confinement des porteurs. 
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Figure I1.6 : Ouantification des niveaux d'énergie & Vinterface du au confinement des porteurs 

Les porteurs gui sont confinés dans un puits de potentiel peuvent étre considérés comme 

un gaz bidimensionnel. La statistigue classigue de Fermi-Dirac pour un gaz tridimensionnel 

d'ëlectrons n'est plus valable pour modéliser ce phénomêne. T1 est nécessaire de faire appel a 

des éguations issues de la mécanigue guantigue [23]. Dans ce contexte, nous nous sommes 

interessés & une approche gui consiste a résoudre Iéguation de Poisson et Péguation de 

Schrédinger. 

I.S. Résolution de Véguation de Poisson 4 2 dimensions : 

Pour modéliser les effets `canaux courts”, nous allons résoudre |'éguation de Poisson 

suivant la dimension transversale au canal et la dimension longitudinale & celui-ci [2]. Dans 

cette partie on s'intéresse 4 la résolution approchée, par la méthode des différences finies, 

d'un problême aux limites pour 'éguation de Poisson en dimensions d'espace. 

L'éguation de Poisson 4 deux dimensions s'écrit 
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OV Ey), BY Gy). Ps) MID 
Ox By E si 

OU: (x,y) : potentiel électrostatigue 

s1 

D(x,y ) *Densité de charge 

Esi :Permittivité diélectrigue du silicium. 

La densité de charge totale d'un semi conducteur de type P s'obtient en sommant les 

différentes contributions des charges fixes et des porteurs libres. 

PG.v--alpGE.v ny END (GE ya G,y)y] AD 

Ou Na'"(x,y) et Np'(x,y) sont respectivement la concentration des dopants de type 

accepteurs et dopants de type donneurs. n(x,y) et p(x.,y )sont les densités d'électrons et de 

trous. 

Soit O est le domaine (0, X] x [0, Y], pour cela, et pour construire une solution approchée de 

Véguation (I1.5) on se donne un pas de discrétisation en `X noté a et un pas en Y noté b, définis 

X ds 
m 1 nl 

Par g —   
  

O0 m et n sont respectivement le nombre de points intérieurs de domaine € dans les directions 

X et y respectivement. 

Deux conditions aux limites peuvent #tre appliguées sur le systeme de la figure (1.7) 

i) Condition de Dirichlet correspondent a un contact métalligue (valeur fixe du potentiel), gui est 

perpendiculaire a |'interface silicium / oxyde. 

ii) La condition de Newman correspond ê toutes les fonctions libres régies par la neutralité de la 

dérivée normale de la variable considérée. 
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D 

- N Gille supêrieure 

  

  

      

  
  

  

Figure I1.7 maillage et conditions aux limites de la méthode de différences finis 

L'Eguation de poisson diserétisée selon la méthode de differences finies est [29]: 

Fa 1a EP —La men HE nn HVm.n el pl y) (IL.13) a b F 
  

ad —la Pr, ARE, -A- 
b a b a 

b 
—Vm.n EF la sl (ND — Na —R mn a b E 

Dans le cas de Vapproximation discrête a& interface ot les nceuds sont placés 4 
Vinterface silicium/ oxyde, Péguation (IT.6) devient: 

  

  

  

id tie ep, Er Ee, rele Ee. HI b 2a ETop b a ETop 2a ETop 

aA EBoi ab 
H— Vi Hla — — 

b ETop ETop 

  

  g(ND—Na— n) mn 

OU Ens et Erop SONt les constants diélectrigues pour les matériaux au-dessus de 
Vinterface et au-dessous de Vinterface. 
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Chapitre N Transport €lectronigue dans les MOSFET ultracourts 

L'approximation discrête aux frontiëres représente les conditions aux limites. Parmi 

celle-ci, on distingue deux types des conditions aux limites : les conditions de Dirichlet, et les 

conditions de Newman. 

H.5.1 Condition de Dirichlet: 

Les conditions de Dirichlet sont appligudes sur les contacts métalligues (source, drain 

et les deux grilles) [1]. 

m,n —Vop HUTLn ND 

Fi 

(sur le drain) contact métal / semi-conducteur).   

Vra SVsUrln id (sur la source) contact métal / semi-conducteur). 
Fi 

Vr. —Va  (surlesdeux grilles) contact métal / oxyde). 

I1.5.2 Condition de Newman : 

Sur les autres frontiëres, nous appliguons les conditions de Newman. La considération 

des lignes de champ perpendiculaires & la structure permet d'écrire gue la dérivée selon la 

normale est nulle, alors nous avons: 

OV On 
—EOOS Vat —Va.n —s Os hm ,n 1E Hon ,n —l 

y dy 

IL.é Résolution de Péguation de Schrédinger : 

La résolution de I'éguation de Schrédinger nous permet d'obtenir les niveaux d'énergie 

et les fonctions d'ondes dans la direction du confinement guantigue. On considêre une 

particule de masse effective m* dans un puits de potentiel V(xX) 4 une dimension. L'éguation 

de Schrédinger & résoudre est donnée par: 

2 Oo? 

2m * By? 
    vy) ar FEOSELO) (14) 

VY) est la fonction onde. 

E estlénergie guantifide. 

V (v) est le potentiel électrostatigue. 
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Chapitre T Transport €lectronigue dans les MOSFET ultracourts 

Les fonctions d'ondes sont nulles VO ) —O0) 4 Pinterface oxyde / silicium dans le 

cas ou, la pénétration des électrons dans Voxyde est négligeable. 

La discretisation de I'éguation de Schrédinger consiste & diviser la structure (DG MOS) 

en tranches dans la direction de transport. Celles-ci appeldes tranches de Schrêédinger. La 

resolution est alors réalisée en * pseudo” 2D. 

La figure (T1-8), illustre la structure double grille divisée en tranche de Schrédinger. 

Dans chague tranche (ou même colonne). On connait, le profil du potentiel, donc la résolution 

de V'éguation de Schrêdinger dans la direction de confinement (axes-y) permet d'obtenir les 

niveaux d'énergies et les fonctions d'ondes [23]. 

|  Oxyde || 
      

source '  ' Canal | ' drain 

      

) Ouyde 

  

Figure I1.8 : Schéma d'une structure DGMOS divisé en tranche de Schrédinger [1] 

On peut écrire Véguation de Schrédinger sous la forme:: 

bly) En bely) (TL15) 

    

En discrétisation sur la base des impulsions de Dirac lê ( y—y' ) 

Avec: 

# ye yd Ef..N]), 
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Chapitre OT Transport clectronigue dans les MOSFET ultracourts 

y' et y” limite de la fenêtre de Schrédinger oë #y"*l—6y". En approximant les 

operateurs par les méthodes classigues de différence finie pour la dérivée premiëre et seconde 

Suivantes [3]: 

V; ME vy oo V; —T; —l1 

      

  

  

  

  

ë 1 | 1 1 22 by" Gy' 

sr ss ——— t Ve U—E 
By EIE os) € 7 ) 6y'A 4 6y' 

2 

2 iH i 2 id 
on obtient : HVY—d; ag EE MT, HD My, Ad; ë : —B 

by” my by my 

h? 1 1 [1 1 
AVer ` Asem e , Be EE VI ” (6'” té”) (6x '* ty)" my! 

k? 1 1 1 
t Ds - —— V (vy 

€ RE EE EET EE) (7) 

En considérant des conditions aux limites nulles : Vr! —Y,`—0 , on obtient sous 

forme matricielle : 

    

Di (2 0 0 0 

gm) ga 

H—l0 dl E oa D al ë ”) o| WEE] W 
by My yy Ab TA TT 

0 0 ie " 

0 0 0 AN Dy 

Ou: H est 'Hamiltonien du systême défini par [30]: 

2 1 0 0 0 0] FO) 0 0 0 00 

1-2 1 000 0 FVO3 0 0 0 0 

FO 12100 0 0 0 0 00 
Ar Tg 
M9 0 1210 0 0 0FO)O0 0 

0 0 01-21 0 0 0 0 00 

0 0 0012 0 0 0 0.0FVOY) 

  

40



Chapitre TO Transport €lectronigue dans les MOSFET ulfracourts 

Les niveaux d'énergies Es, (valeurs propres) et les fonctions d'ondes associëes Pn 

(vecteurs propres) de la matrice réelle H sont obtenus par EIG (Eigen value) : étant un sous 

programme MATLAB [31]. 

I1.7 Résolution auto-cohérente des éguations de Poisson et Schrédinger: 

Dans ce paragraphe, nous présentons un modéle auto-cohérent gui permet la résolution 

des éguations couplées de Poisson - Schrédinger. Cette approche est justifiée par plusieurs 

rEsultats présentés dans la littérature [3535-36-37]. 

Le couplage des éguations Poisson-Schrédinger est nécessaire lorsgue I'épaisseur de 

Poxyde est de plus en plus mince et ['épaisseur du canal du dispositif (MOSFET) proche de la 

longueur d'onde des électrons. 

Dans la direction de transport (x), les porteurs dans la couche d'inversion sont libres, 

mais dans la direction perpendiculaire 4 la surface du canal (y) (direction de confinement), les 

porteurs sont confinés dans un puits de potentiel étroit. 

La modclisation du transport des porteurs se fait comme pour un gaz 2D (cas de 

Véguation de Poisson), et comme un gaz 1D (cas de éguation de Schrédinger). 

Pour la résolution de T'éguation de Schrédinger, il faut connattre le potentiel 

électrostatigue [VI]; et pour résoudre [éguation de Poisson, il faut connaftre les 

concentrations des porteurs ou la densité de charge [p(x)]. N y a donc auto cohérence entre les 

résolutions de I'éguation de Poisson 2D, et I'éguation de Schrêdinger 1D. On peut illustrer le 

systéme auto cohérent par le systéme suivant (chague tranche Xx) [30]. 
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Chapitre II Transport électronigue dans les MOSFET ultracourts 

  

  

Eguation de Poisson non linéaire ) 

  r 

Eguation de Schrédinger — 

  ` 

Potentiel, Concentration   
  

Eguation de Poisson linéaire 
        

  

Figure I-11: Les séguences de la résolution couplée des éguations de 

Poisson et de Schrédinger 

II.$ Nouvelles lois de réduction d'échelle : 

Les modéles analytigues permettant de dimensionner les dispositifs massifs ont di être 

adaptés pour décrire les nouvelles architectures multi grilles sur SOI. T1 faut ainsi ajuster de 

nouveaux facteurs de formes ou longueurs caractéristigues pour optimiser les caractéristigues 

électrigues et assurer Vimmunité vis-A-vis des effets de canal court. 

Ces régles de dimensionnement sont généralement obtenues par résolution de V'éguation 

de Poisson pour une structure 2D (SGMOS ou DGMOS) en faisant hypothêse d'un canal 

complêtement déserté : 

  

ov(r.y), Pty) gN (IL16) 
By? Oy Esi 

ou Na est le dopage (en ions accepteurs d'électrons dans les transistors & canal N) de la zone 

active, @ est le potentiel électrostatigue et es; permittivité diélectrigue du silicium. 

Si Von suppose en outre un potentiel de forme paraboligue dans la direction de [effet 

de champ (axe y), il vient [32] 

py sed Hel) tEAr xx y? 
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Chapitre T Transport €lectronigue dans les MOSFET ultracourts 

En considérant des conditions aux limites plus ou moins raffinées, et en posant 

gNa 
or )- ese )- 

E si 

la forme: d'g(x) gtx). 0 
Gr” 

, On peut réécrire Téguation de Poisson sous Poxyde (y * 0) sous   

Ad” 

Ceci conduit 4 la définition d'un paramêtre essentiel &4 [analyse des effets canaux 

courts, 4 savoir A. Le paramétre 2. est appelé la distance caractéristigue ou longueur naturelle 

(Natural length) du dispositif; il est fortement dépendant de P'épaisseur de Poxyde t. et de 

Vépaisseur du film de silicium t;. Ce paramêtre contrêle la répartition du potentiel dans la 

direction perpendiculaire au canal. Pour chague architecture multi grilles, la solution de 2. est 

obtenue en adaptant les conditions aux limites définies lors de la résolution de Iéguation de 

Poisson suivant la géométrie de la structure schématisée dans la figure (I1.7). L'analyse des 

résultats de simulation a montré gue pour réduire les effets canaux courts et maintenir des 

valeurs de la pente sous le seuil raisonnable avec la miniaturisation [3], cette longueur 

caractéristigue doit être plus petite gue la longueur effective de la grille (c.-a-d. la longueur du 

canal). Ce gui conduit 4 un dimensionnement précis de facteur L /2. 

Le tableau IL.1 regroupe les différentes longueurs caractéristigues de différentes 

structures multi grilles. 11 convient de noter 2 diminue lorsgue le nombre de grilles croit. Ceci 

expligue lintérêt des technologues pour ces architectures de plus en plus complexes 

  

  

  
    

SOI & une grille(SG) SOI double SOIT guadripule 

grille(DG) grille(O0G) 

Longueur Es Es Esi 
caractéristigue (A) —kk dor si dor dsi 

IF 2.Eax A .Eor         

Tableau I.1 : Expression de la longueur caractéristigue 2 en fonction de architecture: 

Simple, Double ou Ouadruple Grille. 
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Chapitre N Transport €lectronigue dans les MOSFET ultracourts 

I.8.1 La technologie MOSFET double grille: 

Les transistors MOS double grille (DG) sont regroupés en trois catégories suivant la 

direction du transport électronigue et la direction du champ de grille par rapport au plan du 

champ du substrat gui est le plan horizontal. Ainsi, nous pourrons distinguer: 

v Le double-grille planaire : oë le transport électronigue s'effectue parallélement au 

plan de substrat et le champ de grille est perpendiculaire au substrat. 

  

Figure I1.10 : Orientation du transport électronigue et effet de champ sur le MOSFET 

double grille planaire [2] 

La flêche indigue Iorientation du transport, alors gue la position des grilles indigue la 

direction de I'effet de champ par rapport au plan supérieur du substrat gui correspond au plan 

horizontal. 

v Le double-grille guasi-planaire : o% le transport électronigue et le champ de grille 

sont paralleles au plan de substrat. 

  

Figure IL11 : orientation du transport électronigue et effet de champ sur le MOSFET double 

grille guasi-planaire [2] 

 



Chapitre IT Transport électronigue dans les MOSFET ultracourts 

  

La fléche indigue Vorientation du transport, alors gue la position des grilles indigue la 

direction de I'effet de champ par rapport au plan supérieur du substrat gui correspond au plan 

horizontal. 

v Le double-grille verticale : o le transport électronigue est perpendiculaire au plan de 

substrat et le champ de grille est parallêle au substrat. 

  

Figure IT. 12 : orientation du transport électronigue et effet de champ sur le MOSFET 

double grille guasi-planaire [2] 

H.d1 Conclusion : 

Ce chapitre précédent a permis de donner un apercu sur le transport électronigue dans 

les transistors MOS dont des dimensions ultracourts, ces derniers font apparaitre des effets 

guantigues. La résolution des problêmes liés & ces effets guantigues conduit ê la résolution des 

éguations de Poisson et de Schrédinger. Nous avons utilisés la méthode de différences finies 

pour résoudre ces éguations avant de les discrétiser. 
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Chapitre II Résolution de Féguation de Schrédinger et résultats de simulation 
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HI.1 Introduction: 

Dans ce chapitre nous commencons par un petit rappel historigue sur les méthodes 

Monte-Carlo guantigues, Nous raconterons les principes et les fondements de ces méthodes. 

Ensuite, nous présenterons comment les méthodes de Monte-Carlo classigues ont été 

appliguées a [éguation de Schrédinger. Enfin, nous exposerons les résultats de simulation de 

la solution numérigue des deux éguations, Poisson et Schrédinger. 

H1.2 Présentation des méthodes Monte-Carlo guantigues : 

IN1.2.1 Mouvement brownien et calcul stochastigue : 

La notion de mouvement brownien a été annoncée par le botaniste Robert Brown. Cette 

notion de mouvement brownien pour décrire le mouvement aléatoire de grains de pollen en 

suspension dans I'eau. Cependant, il utilise le mouvement brownien pour le domaine de la 

finance et ne le connecte pas avec les phénomênes physigues de propagation des particules. 

Ce problême sera redécouvert guelgues années plus tard par Albert Einstein. T] résoudra le 

problême en 1905 en décrivant le mouvement brownien comme un processus gui sera appelé 

plus tard “processus de Wiener”. En 1908, Paul Langevin proposera un autre moyen 

d'appréhender le mouvement brownien en le considérant du point de vue des trajectoires des 

particules. T1 appligue les éguations de mouvement de Newton en considérant gue la particule 

de masse m est soumise &4 deux forces : une force visgueuse f — —k.v et un terme de bruit 

blanc gaussien 71(1): T1 établit ainsi V'éguation dite de Langevin, point de départ de la théorie 

de la diffusion [38]: 

m PES O-4a0) MLD) 

Les points de vue d'Einstein et de Langevin seront réunis par Adrian Fokker gui dans sa 

thêse décrira ['évolution d'une densité de probabilité p. T1 établira Véguation de Fokker- 

Planck gui généralise les deux processus précédents. 

Par exemple, pour une densité p(x,£) unidimensionnelle, cette éguation est de la forme: 

— aI YET 3 elD ETER) (1.2) 
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Chapitre II Résolution de Véguation de Schrédinger et résultats de simulation 
ERENS ed 

Di est le vecteur de dérive (drift Victor) et D. le tenseur de diffusion. La théorie des 

probabilités sera €tendue par Kiyoshi Ito gui publie sa théorie de Vintégrale stochastigue, elle 

permet d'étudier les phénoménes aléatoires ê travers le temps. Cette théorie permet d'intégrer 

le mouvement brownien et de calculer directement des trajectoires stochastigues. En 1949, 

Mark-Kac établira une formule gui permet de faire le lien entre la résolution d'une éguation 

de Fokker-Planck et la résolufion d'une intégrale stochastigue [39]. 

IT1.2.2 Principes et fondements du simulateur Monte Carlo: 

La méthode de simulation Monte Carlo est devenue un outil de simulation des 

dispositifs semi-conducteurs indispensable. Cette meéthode considére un modele physigue 

particulaire pour les porteurs mis en jeu. Le transport électronigue y est traité de maniëre 

exacte mais les formules donnant les probabilités d'iinteractions proviennent du calcul de la 

mécanigue guantigue. Ainsi les simulations Monte Carlo sont des simulafions microscopigues 

dites semi classigues. La méthode de Monte Carlo fut pour la premiëre fois appliguée a Vétude 

du transport électronigue par Kurosawa en 1966 [41]. 

Le principe de la méthode consiste 4 suivre au cours du temps un ou plusieurs 

électrons dans Vespace réel et dans Iespace réciprogue des vecteurs dondek. Chague 

électron, caractérisé par son énergie E et son vecteur d'ondek, subit Veffet du champ 

€lectrigue existant dans le matériau. T1 s'agit d'un processus itératif constitué de série de vols 

libres entrecoupés d'interactions [42]. Lors d'un vol libre, Vélectron n'est soumis gu'au champ 

électrigue 'E dont Veffet est de modifier le vecteur donde & par la relation suivante [43]: 

— % (TIL.3) 

Ou a représente la charge élémentaire de Iélectron et h la constante de Planck réduite. 

L'intégration de cette éguation fournit Vévolution temporelle du vecteur d'onde &, et la 

connaissance de la structure de bande & @ ) permet de déduire Iénergie du porteur tel gue: 

od 

" 2m 
  & lae) —YK) (IL4) 
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Oë a; est le coefficient de non parabolicité et m' la masse de Vélectron au fond. T1 est 

alors possible de déterminer la vitesse et la position des particules grêce aux expressions : 

  GP - 
Fe var (IL6) 

IN1.2.3 Les méthodes de Monte-Carlo appliguées a Péguation de 

Schrêdinger : 

C'est dans un deuxiëme temps gue s'est développée Iutilisation des méthodes Monte 

Carlo pour résoudre I'éguation de Schrêédinger, on parle alors de méthodes Monte Carlo 

guantigue. Des 1931, Schrédinger soulignait la possibilité d'associer son éguation en temps 

imaginaire & un processus de diffusion. Ces méthodes sont basées sur [idée originale de 

Schrêdinger, et par la suite d'autres chercheurs, soulignant le lien formel entre mécanigue 

guantigue en temps imaginaire et processus de diffusion. En 1982, Ceperley, Rey-nolds, 

Alder et Lester [45] présentent la méthode Diffusion Monte-Carlo dans Vapproximation des 

noeuds fixes (Fixed-Node DMC). A partir de ce moment, les mé€thodes Monte-Carlo 

guantigues pour le calcul des structures électronigues prendront leur essor, permettant des 

applications varides. 

HI.3 Les orbitales atomigues : 

IU.3.1 Elémeat de mécanigue guantigue : 

A une particule en mouvement est associée une onde dont Vamplitude VY dépend des 

coordonnées d'espace et de temps de la particule. “Wy (x Y,Z f) est appelde fonction 

d'onde de la particule. W ma pas de sens physigue mais elle contient toute [information 

concernant la particule. 

  

47



Chapitre II Résolution de Véguation de Schrêdinger et résultats de simulation 
  

I1.3.2 Probabilité de présence: 

Contrairement & la mécanigue classigue déterministe, la mécanigue guantigue est dite 

probabiliste. En effet, la position exacte d'une particule n'est pas directement calculable. Par 

contre, on peut facilement exprimer la probabilité de la trouver dans un volume dv centré sur 

un point de coordonnées (x, y, Z) 4 un instant t. 

* 

dPEY (,y,zEYE,v,z dv (LT) 

Le produit P” est appelé densité de probabilité de présence. La particule devant se 

trouver dans I'espace, Vintégration des probabilités de présence sur tout I'espace doit ëtre 

égale 4 1. La fonction V doit donc vérifier la relation (1.4): 

fi] TV Vdy —1 (TL$) 
espare 

Dans la suite, nous mutiliserons gue des fonctions réelles, c'est pourguoi nous noterons 

cette condition : f Vdy —1 
espace 

Cette relation est appelée condition de normalisation. 

IT1.3.3 Eguation de Schrêdinger: 

L'évolution des fonctions d'onde est régie par I'éguation de Schrédinger, gui joue un 

réle éguivalent a la relation fondamentale de la dynamigue en mécanigue classigue : 

Og 

Dans cette éguation, H est Vhamiltonien du systême. Cet opérateur représente 'énergie 

du systême, gui se décompose en deux termes : T représentant I'énergie cinétigue, et V son 

énergie potentielle : 

HT -HV (TT.10) 

Nous admettrons gue Vopérateur hamiltonien est linéaire. On a donc les relations suivantes: 

HOUSAA (Va HOUSE (EDE (EG) (ML1D) 
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Nous ne nous intéresserons, dans la suite, gu'aux solutions stationnaires dui ne 

dépendent pas du temps. 

Dans cette hypothêése, on considéêre gue Ihamiltonien ne dépend pas du temps, la 

s€paration des variables spatiales et temporelles conduit 4 Iéguation de Schrédinger 

indépendante du temps s'écrit : 

HAY—EW (TL12) 

La resolution de cette éguation revient 4 trouver les valeurs propres E de Vhamiltonien 

H, gui correspondent aux énergies possibles du systéme, et les fonctions d'onde W gui leur 

SONnt associëes. 

L'ensemble des solutions de ['éguation de Schrédinger constitue une base de 'espace 

des fonctions d'onde du systême. 

HI.4 Atome d'hydrogêne: 

L'atome d'hydrogéne est constitué d'un électron et d'un noyau comportant un seul 

proton, compte tenu du fait gue |'électron est beaucoup plus léger gue le proton, le centre de 

masse sera confondu avec le noyau gui est alors immobile. Nous considêrerons gue le noyau 

fixe constitue Vorigine du repêre (Iénergie cinétigue du noyau est ainsi nulle). Dans ces 

conditions, I'électron est soumis 4 un champ électrostatigue central créé par le noyau. Dans ce 

référentiel, Vutrlisation des coordonnées sphérigues (z.@.@ ) définies sur le schéma suivant 
s 3 

est plus adaptée a ['étude d'un tel systême. 

  

X 

Figure TI.1 : définition des cordonnés sphérigue 
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TII.4.1 Hamiltonien du systême : 

L'opérateur hamiltonien du systéme est composé de |'F#c(noyau), de V Ec(électron) et de 

VI Ep(électron). Le premier terme est nul car le noyau est immobile dans le référentiel 

barycentrigue. T1 ne reste plus gue les termes relatifs & Vélectron : Vénergie cinétigue de 

[électron (de masse 1) et Vattraction coulombienne entre Iélectron (de charge —e) et le noyau 

(de charge re): 

hi” 1 ea 
—— — — TIT.13 

H ne Are0 Fr dIL1S) 
    

RA lt. , (hz6.64.10%).S). 
27 

m : masse de Vélectron (9.1.10 kg). 

r : distance séparant Télectron du noyau. 

H1.4.2 Résolution de Péguation de Schrêdinger : 

L'éguation de Schrédinger HY -— EWVadmet un nombre infini de solutions. Chague 

fonction propre W caractérise un état de Vélectron appelée orbitale atomigue. A chacun de ces 

états (orbitales atomigues) est associée une valeur propre E représentant Vénergie de Vélectron 

décrite par la fonction donde WY correspondante. 

La résolution de T'éguation de Schrédinger de ce systéme simple est possible mais 

n'apporterait rien de nouveau. Nous ne nous intéresserons donc pas & cette résolution mais 

aux principaux résultats gui en découlent. 

a) Fonctions d'onde : 

L'énergie des éfats stationnaires ne peut prendre gue certaines valeurs discrétes. Les 

fonctions d'onde associées & la situation d'un électron dans un atome d'hydrogéne sont ainsi 

guantifiëes. Flles sont définies par trois nombres guantigues z, / et m définis de la facon 

Suivante: 

n: nombre guantigue principal, n est un entier strictement positif. Ce nombre définit 
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Vénergie de Iélectron et correspond & la couche électronigue. 

1: nombre guantigue secondaire ou azimuthal, c'est un entier positif gui ne peut prendre 

gue des valeurs strictement inférieures & n. il est définit les sous couche électronigue. 

m : nombre guantigue magnétigue, m peut prendre toutes les valeurs entiëres comprises 

entre -1 et H. Pour une valeur de 1 donnée, il y a donc (211) valeurs de m possibles. Ce 

nombre définit orientation de orbitale atomigue. 

—l sms] 

S : Le nombre guantigue de spin, C'est un demi-entier, la valeur pouvant tre 1/2 ou —1/2 

pour les €lectrons. Ce nombre définit la rotation de V'électron sur lui-même (moment cinétigue 

intrinsêgue). 

Ces trois nombres guantigues permettent de définir une orbitale Wu, m.1 (r ; 0,6) . 

Plutét gue de désigner les orbitales atomigues par le triplet (n, #, m), Dusage veut gue Von 

ufilise les notations s, p, d... (d'origine spectroscopigue) précédées du nombre guantigue 

principal n. Ces lettres correspondent aux différentes valeurs de 4 Le tableau ci-dessous 

présente les premiëres fonctions donde:: 
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Couche Sous couche Fonction Orbitale 

d'onde (case guantigue) 
N 1 M T 

n] 1—0 mM—0 kid 0.0 is 

m2 1—0 m—0 Tv 0.0 2s 

1E1 m—-1 Pi 

26. 2Dy, 2. 

m—0 7 1.0 

m1 To LI 
HE 0 m0 VY o.0 AS 

1-1 m—-1 P; 1 

m—0 V; 10 3Ps, 3Py, 3P2 

m—l 7, LI 

I- M-2 D. 3.9 

Mm Ta 2 

m—O0 Ts. 2,0 Sid. dr, jr; 

m1 Vs o.1 3d ys, 3d*, 

m—2 Vs 22           
L'expression de |'hamiltonien d'un systéme hydrogénoide montre gu'il est possible de 

séparer les variables 

va,l,m (6,6) Rn.l(r) yn (6,6) 

Le premier terme est Rn,l () appelé partie radiale de la fonction propre car elle ne 

dépend gue de la seule variable 7. Le second terme 7n,/ (6.2) est la partie angulaire de la 

fonction d'onde. Chague terme est normalisable ce gui assure la normalisation de la fonction 

totale. 
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b) Energie : Les valeurs propres de Véguation de Schrédinger forment un ensemble de 

niveaux d'énergie discrets E, gui ne dépendent gue du nombre guantigue principal n (nombre 

entier gui varie de 1 & V'infini) : 

  - (HL114) 

avec R,, constante de Rydberg, gui a la dimension d'une énergie et vaut 13,6 eV. 

Par convention, & — (0 correspond 4 I'énergie associée & un électron libre de vitesse 

nulle dans le référentiel choisi. Ainsi, lorsgue T'électron est lié au noyau, son énergie est 

négative. Lorsgue n tend vers [infini, £ tend vers ]0 comme le montre le schéma de la figure 

(TM.2). 

  

EccV VA 

() N] — oo 

n — 4 (3s; Ap: Ad) 

n — A (As; Ap) 

-13OH — NET OS]   
Figure 11.2 : schéma illustrant les trois premiers niveaux d'énergie 

Dans |'état fondamental, atome d'hydrogéne possêde un dlectron dont I'énergie est 

-13,6 eV. L'énergie minimale gu'il faut fournir pour arracher cet électron est donc de 13,6 eV 

gui correspondent 4 la valeur expérimentale du potentiel d'ionisation de Vhydrogëne. 
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TI.S Configuration électronigue d'un atome: 

UOI.S.1 Principe d'exclusion de Pauli: 

En 1925, Wolfgang Pauli stipule gw'il est impossible gue deux électrons aient le même 

état guantigue a I'état fondamental, c'est-a-dire gu'ils ne peuvent posséder les guatre mêmes 

nombres guantigues (n, 1 et m; pour décrire orbitale et ms pour le spin de I'électron). Ainsi, 

si deux électrons se trouvent dans la même orbitale et gue Vun des électrons posséde un 

moment magnétigue (un spin), le second aura systématiguement un moment magnétigue 

opposé. Pour bien mettre en évidence cette différence dans le systéme codé des cases 

guantigues, "une des flêches pointe vers le haut et autre vers le bas (le sens de la flêche 

représente les moments magnétigues distincts de Délectron ou plus simplement le sens de 

rotation de |'électron sur lui-même). 

Par exemple, les électrons dun même atome ont des énergies (liées & leurs orbites) 

différentes. Chague particule possêde ainsi un certain nombre de propriétés propres gui 

forment "Tétat de la particule". Parmi ces propriétés citons: 

e la masse au repos (identigue pour chague type de particules) 

e la charge électrigue O aui vaut 41 pour le proton, -1 pour Iélectron, 0 pour le 

neutron. 

e le spin (de Fanglais "to spin" — faire toumer) gui correspond au moment cinétigue 

inteme, c'est-a-dire en gros 4 la rotation de la particule sur elle-même. 

II.5.2 prineipe de Aufbau : 

Mot allemand signiftant construction par empilement précise gue les orbitales de plus 

faible Energie doivent ëtre remplies en premier. Cela est fort logigues d'un point de vue 

€nergetigue puisgue si I'on place des dlectrons sur le premier niveau énergétigue, ils seront 

plus prés du noyau et subiront une plus forte aftraction. Les électrons dans une orbitale 1s sont 

donc plus stables gue ceux disposés dans une orbitale 2s. Le principe de Aufbau indigue gw'il 

faut absolument remplir orbitale 1s avant de placer des électrons dans orbitale 2s et ainsi 

de suite. 
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O 
Figure IL3 : diagramme de Klechskowski 

.S.3 Principe d'incertitude de Heisenberg : 

Le principe d'incertitude (ou principe d'indétermination) énonce aue, pour une 

particule massive donnée, on ne peut pas connaitre simultanément sa position et sa vitesse. Ce 

principe fut énoncé en 1927 par Heisenberg lors des balbutiements de la mécanigue 

guantigue. Le terme ” incertitude ” est le terme historigue pour ce principe. Le nom de 

théoréme dindétermination est parfois préféré car le principe ne porte pas sur [ignorance 

"subjective" de grandeurs par Vexpérimentateur, mais bien sur une impossibilité fondamentale 

de les déterminer, et même sur le fait gue le concept de grandeur précise n'a pas de sens 

physigue. De plus, ce principe étant démontré par les éguations, il devient un théorême. 

La formulation mathématigue donne : Ap.Ag `h/(2 pi) 

Ou: p - mesure du mouvement et g - mesure de la position. 

Dans son deuxiëme énoncé Heisenberg vas plus loin, son éguation nous apprend gue 

Vincertitude sur la mesure de I'énergie d'un corps est inversement proportionnelle 4 la durée 

de la mesure. 

Ce gui nous donne : AE. A T 2 h/ (2 pi) 
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I.5.4 Relations de Planck-Einstein : 

Les deux relations de Planck-Einstein, montrent [existence d'un passage entre des 

notions corpusculaires, 1`'energie E et la guantité de mouvement p, et ondulatoires, la 

UP 

h—hl(27) estla constante de Planck normalisée (h divisée par 2z) avec: 

pulsation et le vecteur d'onde k: 

(TL15) 
k w 
hek II

 

hee 6, 6210 tr 

C'est la présence de cette constante gui fait gue ces relations appartiennent au domaine 

de la mécanigue guantigue. Nous verrons gue I'énergie E est 4 la fois D 'energie dune onde et 

[energie mécanigue dun corpuscule. 

Donc on peut constater une relation entre |'énergie potentielle et la longueur d'onde, 

(TL16) 

elle est exprimée : 

E —hw 

re SE — RE 
id — af Sy 

I1.6 Particule dans un puits de potentiel : 

Soit une particule de la masse m confinée pour se déplacer & Vintérieur dun puits de 

potentiel V(x) décrit sur la figure II.4. 
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VR Yt 

Zone Zone N Zone HI 

Particule Confinement 

de la Particule 

0) L —- 

Figure IIL4 : Représentation des limites dun puits de potentiel 

L'énergie potentielle de la structure représentée sur la figure T1.3.a est donnée par: 

oo], 0O€sxsL 

di P.E GIL I7) 

L'éguation de Schrédinger stationnaire est: 

s EE v 

2m dx? 

T1 faut résoudre I'éguation de Schrédinger dans les trois zones. Dans la zone II, 

4 VY — EEYU (IL18)   

VO) - 0 et Véguation de Schrédinger devient: 

  

2 2 

RA dV Eg (IL19) 
2m da? 

La solution, exprimée avec les fonctions cosinus et sinus, est : 

V —Asin(kx) TT Bcos(kx) (11.20) 

hik? L'énergie gui lui correspond est: Et — 5 (21) 
m 

Dans les zones 1 et TT, I'énergie potentiel V est infini. On peut déduire, selon la forme 

de |'éguation de Schrédinger, si V est infini, V doit tre nul. 
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A ce stade, nous avons donc: 

0 si xs0 

V(x) - 14 sin(kx )- B .cos(kx) si O0sxsL (TI1.22) 

0 si XL 

On sait gue la fonction V(x) est une fonction continue en x — 0, ceci impligue gue B 

égal zéro. La condition de continuité en x—L impligue gue: 

Hmm ks (ML23) 

Le vecteur k ne peut prendre gue des valeurs discretes nmm/l. L'impulsion 

correspondante p vaut: 

p-pn - hik - er (124) 

On dit alors gue k et p sont guantifiés. La guantification de k impligue donc aussi la 

Guantification de ['énergie E de la particule : 

2 2 2a Ta? 

E- EE — SE (IL25) 

L'énergie d'une particule dans un puits de potentiel de longueur L et de profondeur 

  

$ ` fi . f 2 2 $ infinie consiste en des niveaux diserets (An z” 212m ). Notons gue E varie comme n”, on 

dit gue |'énergie est aussi guantifiée. 

Dans la zone IT la fonction d'onde devienne : V (* ) —A sin ) 

En utilisant la condition de normalisation, on peut calculer A:: 

Tu I sin? Es —1 (M26) 

La fonction d'onde solution de T'éguation de Schrédinger s`écerit : 

0 si ad 

TE- 2e) si 0O€xsL (ML27) 

0 si X70 
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H1.6.1 Effet tunnel:: 

Soit un faisceau de particules de masse m envoyées de la gauche vers la droite sur une 

  

  

    

  

  

      
    

  
  

barriëre de potentiel comme illustré sur la figure (TI.5). "OE 

di3) f 

EEEEdEEEEEE E F F 0 
AM EE N E 

Be—ik D —ikax Be kr Celz* 
(a) Eg d 3 

Adel Cell” Eelki* Aelki Dek Eelk* 

—eeeel. ke X EE my NE 

0 L 0 Ë 

EE wEP 

(b) 

X | mm X 

0 L 0 L 
EV E sVy 

Figure NIS : (a) barriëre de potentiel et direction de propagation d'une onde incidente, 

refléchie et transmise. (b) Densité de probabilité guand E * Vy et E € Vy [46] 

0 S1 % s0 

VOE FO si 0€xsL (1.28) 

0 si XOL 

On peut résoudre ce problême dans le cadre de la mécanigue guantigue. On peut 

distinguer deux cas: 

Cas E * Vy: Véguation de Schrédinger admet une solution: 

Vi(x)—A.explik ix 4 B.expl(—ik ix) X€O 

VIVO .explik 2 )H Dexplik ax) 0sxsL (111.29) 
EL Vix)— E.explik mv) 

Les constants B, C, D et A' sont obtenus en fonction de A 4 partir de conditions de 

continuité de 'P et sa dérivée premiëre en x—0 et x—L. 
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NO) — 92(0), Es Ps (TL.30) 

s dtdL) dY(L) 
LEV), Er (L31) 

Donc: 

ATB CD, ik(A-BSIKANC —D) (1.32) 

C explik 2L)4D expl—ik LS E explik LL) et ik (C e” —Da rs ikiE ef 

E Ë —l 

E — akade EL (6, HEa) ed —(Ei—kafelk sl 

  

    

  

    

  

  

(11.33) 

sak ad e E U ap  acos(k al) — 4 (EP KP )sink ar)” 

Le coefficient de transmission est donné par: 

— 
Ela! 3 LEV 

oo ' | re HE ka sin*(E al) 
k F Al kik2 

(TL34) 

EE” Vo IE 
— HE Pe 

AF E —V oa Vo 

3 3. 2 
Puisgue:: N (TL.35) 

kk EE —Vo9) 

En utilisant les notations : A—, sd “L et ws on peut écrire T sous la forme : 
0 

1 
H—E—P Ne — TI1.36 

| dy (w —N) '| ) i ) 

e CasE Vo: 

Soit une particule arrivant sur la barriëre de potentiel (figure TIT.4) depuis x s 0. En 

mécanigue classigue, la particule est réfléchie par la barriëre de potentiel. 

L'éguation de Schrédinger dans les trois régions aux lesguelles être semblable & (I1.29). 

Sauf gue : W2(x )—C.explik ax )H D.explik ax ), devrait être remplacée par: 

VC ep 1 DexplEa) : 
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Mix) A.-explik ir 4 B.exp(—ik vr) x 0 

VIE) —C.explk 2 TH Dexplk ax) Geel (TIL37) 
Vai(x )—E .explik mx) EL 

mE sk ss AE vi) 

h h 

correspondant & la fonction d'onde est prévu, comme illustré dans la figue(ITI.4) pour ëtre 

  Ouand k1 — , le comportement de la densité de probabilité 

oscillant dans les régions x “0 etle x -L , et décroit fortement dans la région O s x €L. 

Pour trouver les coefficients de réflexion et de transmission, nous devons calculer 

seulement B et E en termes de A. Les conditions de continuité de la fonction d'onde et de son 

dérivé 4 x—O et x—L: 

AB — CD (111.38) 

KAB) K(C-D) (TIT.39) 

CekL 4 Dek — EelkL (TL40) 

KO ek —DeK 2) 1 (LA1) 

Les deux derniëres guations mêénent aux expressions suivantes pour C et D: 

C -Ele La! (ki—kaL D— El kr Fo 
2 2 

En remplagant ces deux expressions dans les deux éguations(IT1.27) et (IL28) et en 

divisant par A, on obtient deux éguations réduisent suivantes : 

  

1- B — EE ik cosh(k 2. )—i Es skep af, ) (TT.42) 
A ko 

1E elf di COSh(k 2L)—i sind 2L ) (11.43) 
1 

  

Dans ce cas le coefficient de transmission est donné par: 

— 

El. 
MF 

2. EV 
tr] (TM.44) 

kk? 

  

A|4cosh?(k DI 
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Ona : cosh*(ka2L) — 1-4 sinh?(k 2L), donc, nous pouvons réduire (111.33): 

—f 2 

' sinh`(k aL) (TL45) 
2 

T — sis kn 

Al kik?: 

Le fait gue T soit non nul montre gu'il y a une probabilité non nulle gue la particule 

traverse la barriëre de potentiel et ressorte dans la zone TT. C'est ce gw'on appelle Peffet 

tunnel. 

Pour KL 2—1 et aprés un réarrangement mathématigue, on peut faire un approximation pour T 

1E K.E. d TLA46 F eia epEK n) (TI1.46) 

Ave K&K— ad dae 

L'effet tunnel décroit exponentiellement avec L et m 

  

2. Les particules |égéres comme 

les lectrons ont une probabilité plus grande de causer un effet tunnel gue les particules plus 

lourdes. 

HOI.7 Résolution de Péguation de Schridinger spatiale a 2D : 

On considére le potentiel 4 deux dimensions illustré dans la figure (IL6). 

VET 

  Lo B 

Zonel 

  A 
0 T; 
    pl
ig
 

Figure HI.6 : Potentiel rectangulaire en deux dimensions 
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Le potentiel V est donné par: 

y— 0 pour OS x €lLiet OS ys La 
Too ailleurs 

Nous définissons donc la zone 1 comme le rectangle délimité par 0, A - (L: 0), 

B - (LiL2) et C - (0;L2) et la zone IT par le reste du plan (figure TI.4). Donc: 

| dans la zone 

Co allieurs 

D'une maniëre classigue, la particule est confinée dans la zone I. 

Dans le cas guantigue, |'éguation de Schrédinger est: 

EE 

Am 

dv, dV — TILA7 ST ED (x,y) (TIL47)   

  

Cette guation est résolue par la technigue de la séparation des variables. 

Posons Vs ,y)- XE)T (7) 

L'éguation de Schrédinger devient: 

  AR” ' OSTEEG ST EX) Y() (M.48) 

Divisons par X(X)et Y(Yy): 

    

OR 1 dW, MAW) Eg (ML.49) 
2m IX dr? VY dy: 

3 2 

Notons due d ë (respectivement ee T ne dépend gue de x (respectivement de 
X y 

y). alors gue le membre de droite E est indépendant de x et y. T1 faut donc:: 
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ORE 1 Ad 
2m X dr? ” 
ar rd (TIT.50) 

Amy dy 7 
EE: HE, -E 

Nous nous retrouvons dans le cas bien connu d'un puits de potentiel &4 une dimension. 

C'est un problême gue nous avons déjê résolu: 

  

  

Er N ss [sin Em z) (I.S 1) 

r Ge JE sREEEy) (IT. 52) 

,) (ML.53) 
    Vi ,yI— sin x )sin (EE 

UI. Résultats de simulation : 

HT.8.1 Résolution numérigue de Péguation de Poisson : 

Les figures (IN1.7 a-e) représentent les résolutions numérigues de Péguation de Poisson 

& deux dimensions pour différentes distributions et pour différents intervalles. 

solution numêrigue de Iéguation de Poisson 

| f2-E*pi*sinh(pi“).“Cosh(Z'pi'y) ad . N 

| g-sinh(pi)."Gosh(2pry) ede, ER 
a-0, b-1, ne39 ' ' RE   

UX
y)
 

Im
V]
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Solution numêrigue de Féguation de Poisson 

39 1ns 

Résolution de Véguation de Schrédinger et résultats de simulation 

exp(pi'X?)*cos(2Z*pi*y) 
0,b 

f “f -5*pE*exp(PIA*cos(2*pi'y) 
g 
a oo 

 
       
 
 

(Al 
(ASYN 

Chapitre II  
 

Solution numêrigue de Féguation de Foisson, h20.025 

     

SiN(pi*X).*cos(2*pi*y) 
 
 

fs-B*piZ*siN(PIRO*.*CoS (2“pi*y) 

g 

[Au] 
(
A
n
 

(e) 

Figure 1.7: solution numérigue de 'éguation de Poisson pour différents distribution   
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HII.8.2 Puits de potentiel infini : 

D'aprés I'éguation (111.23), on peut représenter les fonctions d'onde pour un puits de 

potentiel infini comme le montre la figure (IT1.8). 

Dans un intervalle L allant de 0 42 A, on remargue gue la longueur d'onde et V'énergie 

potentielle du puits sont inversement proportionnelles, guand I'énergie potentielle augmente 

la longueur d'onde diminue. Dans le cas limite, guand I'énergie tend vers Pinfini la longueur 

d'onde tend vers zéro, ce résultat peut tre confirmé par expression de Dénergie potentielle E 

en fonction de la longueur d'onde 2. 

18r 
E4 ea ma 

16— ed el - |nea   
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E1 Er ei " OE gees Es na1       0 | ! 1 ! 1 1 1 1 1 
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largeur du puits 

  

Figure HT.8 : niveaux d'énergie en fonction de la largeur dun puits de potentiel infini 

HII.$.3 Barriëre de potentiel : 

Nous avons simulé la résonance de diffusion et Ieffet tunnel comme le montre la 

figure (INI.9). On remargue une décroissance forte de énergie entre 0 et 1.2 A. L'énergie est 
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stable 4 partir de 1.2 A. Ce résultat est expligué par le fait gue la largeur de la barriëre 

représentée sur la figure (IT1.5) est trés importante pour du'une particule puisse la traverser.d 

Si on considêre une largeur allant de 0 jusgu'& 2 A, on peut constater gue 'énergie de 

la particule ne s`annule pas mais par conséguent la particule peut franchir une telle barriëre. 

On remargue gue les valeurs de |'énergie dans le cas de la résonance de diffusion 

varient au ryfhme d'une sinusoide, on remargue aussi gue la période de I`énergie devient plus 

large comme le confirme la théorie, cette variation de la période peut être expliguée par la 

variation de |'énergie de la particule gui devient E-V, selon éguation de Planck-Einstein. 
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Figure II.9: variation de V'énergie potentielle en fonction de la largeur de potentiel (L— 2 A). 

  

68



Chapitre NI Résolution de Véguation de Schrédinger et résultats de simulation 
EET EERDER EE RD EER GE EE EE RE EE EE EE EE EE EE EE EE EDE EE Eg 

  

0.9F 

résonnance de diffusion 

AE 
F 

Fi 

A 
0.76 

0.6 

0.5 

0.4 f 

én
er
gi
e 

po
te

nt
ie

ll
e 

V(
x)

 
en

 
eV

 

0.3 

ool iet tunnel 

0.16     D i ! ma E EE ee EA Lo seel saamneem —— 

0 1 2 3 d 5 6 T 8 9 10 

largeur du puits 

  

Figure NI. 10: variation de I'énergie potentielle en fonction de la largeur de potentiel (1-10 A) 

1.8.4 Résolution numérigue de Péguation de Schrêédinger aA 2D : 

D'aprés Véguation (IT.53), nous avons simulé la variation de la fonction d'onde en 

fonction de la largeur de confinement en deux dimensions x et y pour une distribution donnée 

& une largeur de confinement Li et L: et pour des nombres guantigues ni “ 1 et m — 1 

comme le montre la figure (IL11). La figure (IM1.12) et (MI.13) représentent la même 

distribution de la fonction d'onde pour n; * 2m (fig. II1.12) et pour n: * 2n, (fig. NI.13). 
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Figure (J.11) : variation de la fonction d'onde en fonction de la largeur de confinement en 

deux dimensions Li“ D-1A,n nm 
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Figure (111.12) : variation de la fonction d'onde en fonction de la largeur de confinement en 

deux dimensions Li “DT 1A, n 72m 
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Figure (H1.13) : variation de la fonction d'onde en fonction de la largeur de confinement en 

deux dimensions Li -D-1A, m- 2n, 

TIL.9 conclusion : 

Dans ce présent chapitre, nous nous sommes intéressés 4 la résolution numérigue de 

Péguation de Poisson & deux dimensions, nous avons explicité des exemples de solutions 

numérigues de |"'eguation de Schrédinger & une dimension dans un certain nombre de cas : 

puits de potentiel infini et barriëre de potentielle. 
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Conclusion Générale 

Afin de continuer la course effrénde a& la miniaturisation des composants, la 

microëlectronigue ne cesse, depuis ses débuts, de surmonter des obstacles considérés 

initialement comme infranchissables. Néanmoins, le nombre de défis & relever actuellement 

pour lutter contre les effets de canal court, entre autres, dans les prochaines générations de 

transistors MOS est particuliërement impressionnant comme il a été détaillé dans le premier 

chapitre de ce mémoire. 

Dans ce contexte, le travail présenté dans ce mémoire est consacré essentiellement 4 

Vétude par simulation Monté Carlo d'un transistor MOS a& effet de champ ultracourt en 

technologie SOIË. 

Dans le premier chapitre, nous avons présenté les défis de [industrie de la 

microëlectronigue. Nous avons rappelé par la suite la structure MOS, le principe et les différents 

régimes de fonctionnement d'un transistor 4 effet de champ. Le transport électronigue dans les 

transistors MOS a été décrit dans le deuxiëme chapitre. 

Dans le dernier chapitre, nous nous sommes intéressés & la simulation de éguation de 

Poisson et celle de Schrédinger et de leur résolution pour différents cas de figure. En effet, 

('éguation unidimensionnelle de Schrédinger a été couplée & celle de Poisson pour prendre en 

considération les phénomênes guantigues, d'ailleurs, les niveaux d'énergie guantifiés dans un 

puits guantigue ainsi gue les fonctions d'onde éguivalentes représentent respectivement les 

valeurs propres et les vecteurs propres de Vopérateur Hamiltonien de la résolution numérigue 

de |'éguation de Schrédinger. 

Comme perspective & cette modeste contribution, nous proposons [exploitation de 

résolution, en premier lieu, de 'éguation de Poisson et en second lieu celle de éguation de 

Schrédinger pour tirer les expressions (analytigues et numérigues) des potentiels, champs 
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électrigues et notamment les concentrations des porteurs libres tout en prenant en compte les 

différents effets guantigues dui régissent le transport électronigue dans les transistors 

MOSFET ultracourts. 
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