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Introduction générale

L'industrie des semi-conducteurs a connu une évolution spectaculaire ces derni¢res années,
avec les géométries nanométriques devenant un €lément clé dans la quéte de cette industrie pour
améliorer les performances des appareils électroniques et réduire leur consommation d'énergie.
Avec la réduction continue des tailles des composants, il est devenu essentiel d'adopter des
modeles physiques plus précis pour comprendre le comportement de ces matériaux, car les
modeles analytiques traditionnels ne sont plus suffisants pour traiter les effets secondaires qui
apparaissent avec la miniaturisation continue des composants, tels que les réponses temporelles
et fréquentielles, les profils de dopage, ainsi que les modeles de mobilité et de génération-
recombinaison des électrons et des trous. L'industrie des semi-conducteurs est constamment
confrontée a un défi majeur pour gérer ces effets secondaires. Cette nécessité de modélisation
précise et fiable a conduit a une transition vers des modeles numériques qui reposent sur des
solutions numériques des équations fondamentales des semi-conducteurs. L'un de ces modeles
repose sur les équations de Schrodinger et de Poisson, qui sont essentielles pour comprendre les
phénomenes quantiques dans les matériaux nanométriques. Ces modeles permettent également
de traiter les effets dynamiques et interactifs entre les électrons et les trous. Ce travail a pour
objectif de simuler le comportement d'une diode tunnel en utilisant des modeles numériques, et
d'analyser les résultats obtenus a I'échelle nanométrique grace a des techniques telles que la
méthode des différences finies et la méthode de Gummel qui permettent de résoudre les
équations couplées de manicre plus efficace. Cette simulation permet d'étudier la relation
courant-tension d'une diode tunnel, d'analyser la résistance négative, ainsi que d'examiner
l'impact des dopages et des effets nanométriques sur les propriétés du composant. Le travail est

divisé en trois chapitres principaux :

Le premier chapitre présente le fonctionnement de la diode tunnel et ses propriétés physiques de

base.

Le deuxieéme chapitre porte sur la modélisation numérique de la diode tunnel en utilisant
MATLAB, ou un mode¢le sera développé pour calculer la caractéristique courant-tension et la
résistance négative, avec un accent particulier sur les solutions numériques des équations de
Schrodinger et de Poisson, ainsi que sur le traitement des conditions aux limites et 1'utilisation de

la méthode de Gummel.
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Le troisiéme chapitre présente les résultats obtenus a partir de la simulation numérique, ou seront
analysées les fonctions d'ondes pour différentes énergies, ainsi que le distribué de 1'énergie et la

concentration des électrons dans le matériau, dans le but de tirer des conclusions quantitatives

sur le comportement de la diode tunnel a I'échelle nanométrique.
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I. 1. Introduction

Les semi-conducteurs jouent un role fondamental dans la conception des dispositifs
¢lectroniques modernes. Parmi eux, la diode tunnel se distingue par son mode de fonctionnement
bas¢ sur l'effet tunnel quantique. Contrairement aux diodes conventionnelles, cet effet permet
aux ¢€lectrons de traverser une barriere de potentiel sans apport d'énergie supplémentaire, grace

au principe du tunneling quantique.

Cette caractéristique confere a la diode tunnel des propriétés uniques, notamment la présence
d’une zone de résistance négative dans sa courbe courant-tension. Cette propriété est exploitée
dans diverses applications, telles que les oscillateurs haute fréquence, les circuits a8 commutation

rapide, ainsi que certaines technologies de nanoélectronique.

Dans ce chapitre, nous présenterons une étude détaillée de la structure de la diode tunnel, de ses
niveaux d’énergie et de son principe de fonctionnement. Nous explorerons également les
¢quations fondamentales qui régissent son comportement, notamment les équations de Poisson et

de Schrodinger, essentielles pour modéliser les interactions électroniques au sein du dispositif.
I .2. Diode tunnel

La diode tunnel est un dispositif semi-conducteur qui exploite I'effet tunnel quantique pour
permettre un passage rapide des électrons a travers une jonction p-n fortement dopée. Cette
caractéristique lui confére une résistance négative dans une certaine plage de tension, ce qui la

différencie des diodes classiques.

Découverte par Leo Esaki en 1957, la diode tunnel a rapidement trouvé des applications dans
les circuits a haute fréquence et les oscillateurs a cause de sa capacité a commuter a des vitesses
extrémement élevées. Son fonctionnement repose sur le fait que les porteurs de charge traversent
la barriere de potentiel sans acquérir I'énergie nécessaire pour le faire selon la physique

classique, grace a l'effet tunnel [1-2].

Ce composant est fabriqué a partir de matériaux tels que le germanium, l'arséniure de gallium
et le silicium, qui optimisent ses performances. Son utilisation s'é¢tend aux détecteurs de
fréquence, aux convertisseurs et aux systémes ¢€lectroniques de pointe qui nécessitent une

commutation ultrarapide.
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I.2.1. La structure générale d’une diode tunnel

La diode tunnel est composée d’un corps en céramique recouvert d’un capot hermétique assurant
son isolation et sa protection. Une petite pastille d’étain est soit alliée, soit soudée a une puce
semi-conductrice fortement dopée en germanium (Ge) de type n. Cette pastille est fixée avec

précision afin de garantir une conductivité électrique optimale [3].

Le dispositif unidimensionnel se compose de trois régions : deux régions fortement dopées,
[0,a1],et [as,L] avec une concentration de dopage n' »» et une région faiblement dopée, [a1,as],
avec une densité de dopage n’, (voir Figure 1). L'intervalle central contient un double barriére,

décrite par le potentiel de barricre.

V, pour xe[a2,a3]u[a4,a5],

\V/ =
arr (X) { 0 sinon (11)

Le profil de dopage est défini par :

(12)

n', pour xel0,allula6, L
e
n”, sinon

al,a2,a3
Les parameétres sont pris de : a4, a5,a6

1 2
L,n,,n",

Et la hauteur de la barriére esVo=0.3eV



CHAPITRE I : ETAT L’ART SUR LA DIODE TUNNEL
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Figure L1 : profil de barriere et profil de dopage d’une hétérostructure a double barriere [3].
1.2.2. Niveaux d’énergies dans la diode tunnel

Dans un semi-conducteur, les électrons occupent différents niveaux d’énergie organisés en
bandes ¢lectroniques : La bande de valence est la bande énergétique ou les é€lectrons sont
fortement liés aux atomes du cristal et ne peuvent pas se déplacer librement. La bande de
conduction est située juste au-dessus et contient les €lectrons libres responsables du transport de
charge. Entre ces deux bandes se trouve le gap énergétique (Eg), une zone interdite ou aucun état

¢lectronique n’est autoriseé.

Dans une diode tunnel, qui est un semi-conducteur fortement dopé, ce gap €nergétique est tres
réduit, ce qui rapproche fortement la bande de conduction de la région et la bande de valence de
la région. Cette proximité permet aux électrons de traverser la barriere de potentiel par effet
tunnel sans acquérir une énergie suffisante pour atteindre la bande de conduction de maniere
classique. Ce phénomeéne entraine une caractéristique courant-tension unique, ou 1’on observe
une région de résistance négative. Cela signifie que lorsque la tension augmente apres un certain
seuil, le courant diminue temporairement avant d’augmenter a nouveau. Ce comportement est

exploité dans des applications comme les oscillateurs hauts fréquence et les circuits ultrarapides.
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Les électrons traversant la

barriére

barriére par effet tunnel

N~ /

o
o

Figure 1.2 : Transport des électrons a travers la barriere [4].

1.2.3. Caractéristiques de courant-tension

Si la tension appliquée aux bornes du conducteur augmente considérablement, le courant

tunnel devient nul. Dans cette situation, la bande de conduction du c6té N et la bande de valence

du coté P ne se chevauchent plus. La diode se comporte alors comme une diode de jonction PN

classique. Lorsque l'amplitude de la tension dépasse la tension intégrée, un courant direct

traverse la diode.

= Courant direct I en mA ———)

v polarisation inverse
= e ———

Point culminant
p____ 2l
courant
de tunnel

diode

1
1
1
1
! .
!conventionnellesf
1
1
1
1
1
]
1
1

Iv 'Vp i point de vallée
1 i +V

Tension de polarisation directe _—
’ Io

Figure 1.3 : caractéristique courant-tension typique d 'une diode tunnel [5].

Le graphique illustre la relation entre le courant (/) et la tension (V) dans une diode tunnel,

mettant en évidence les trois phases principales du comportement du courant en fonction de la
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tension appliquée. Dans la premicre phase, lorsque la tension augmente de zéro a Vp, le courant
augmente rapidement en raison de l'effet tunnel quantique, atteignant un maximum au point
(Vp,Ip ). Ensuite, la deuxieéme phase commence, correspondant a la région de résistance négative
entre Vp et Vy, ou le courant diminue malgré 1’augmentation de la tension, un comportement
inhabituel dans les circuits électroniques classiques. Dans cette zone, la diode tunnel renvoie de
I’énergie au circuit au lieu de la consommer, ce qui permet de générer des oscillations et
d'amplifier des signaux haute fréquence. Enfin, dans la troisiéme phase, lorsque la tension
dépasse Vu, le courant recommence a augmenter et la diode se comporte comme une diode

conventionnelle.
1.2.4. Comment fonctionne une diode tunnel
Etapel: diode tunnel non polarisée

Lorsqu'aucune tension n'est appliquée a la diode tunnel, on dit qu'elle est non polarisée. Dans
une diode tunnel, la bande de conduction du matériau de type n chevauche la bande de valence

du matériau de type p en raison du dopage élevé [4].

Ec type P type N
Ev — —_
= L >

courant(l)
\
o

pas de courant tunnel

0 =
tension (v)

Figure I .4 : diode tunnel sans polarisation [4].

En raison de ce chevauchement, les électrons de la bande de conduction du c6té n et les trous
de la bande de valence du coté p se trouvent presque au méme niveau d'énergie. Ainsi, lorsque la
température augmente, certains €lectrons traversent par effet tunnel de la bande de conduction de
la région n vers la bande de valence de la région p. De la méme maniere, les trous traversent par

effet tunnel de la bande de valence de la région p vers la bande de conduction de la région n.
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Cependant, le courant net sera nul, car un nombre égal de porteurs de charge (¢électrons libres et
trous) circulent dans des directions opposées.
Etape 2 : Application d'une faible tension a la diode tunnel
Lorsqu’une faible tension est appliquée a la diode tunnel, inférieure a la tension de
construction de la couche de déplétion, aucun courant de conduction ne traverse la jonction.
Cependant, un petit nombre d'électrons dans la bande de conduction de la région n traversent
par effet tunnel vers les états vides de la bande de valence dans la région p. Cela crée un petit
courant tunnel en polarisation directe. Ainsi, un courant tunnel commence a circuler avec une

faible application de tension [4].

type P
Ec
Ev > >
2l _‘jﬁ{ _______
=N
S’
ey
=
=
[l
=
=
=)
/*_____... un faible courant de tunnel

tension (V)

Figure .15 : faible tension directe [4].
Etape 3 : la tension appliquée est Iégérement augmentée

Lorsque la tension appliquée a la diode tunnel est 1égérement augmentée, un grand nombre
d'électrons libres du coté n et de trous du coté p sont générés. En raison de cette augmentation de

tension, le chevauchement entre la bande de conduction et la bande de valence augmente [4].
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Ev

courant(l)

e courant tunnel maximal

o

tension(V)

Figure .1.6 : tension directe maximale [4].

En termes simples, le niveau d'énergie de la bande de conduction du co6té n devient

exactement égal au niveau d'énergie de la bande de valence du coté p. En conséquence, le
courant tunnel atteint son maximum.

Etape 4 : La tension appliquée est encore augmentée

Si la tension appliquée est encore augmentée, un léger désalignement entre la bande de
conduction et la bande de valence se produit [4].

le courant tunnel commence
a diminuer

courant (I)

>

tension (V)

Figure .1.7 : la tension appliquée est encore augmentée [4].
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Comme la bande de conduction du matériau de type n et la bande de valence du matériau de
type p se chevauchent encore, les €lectrons passent de la bande de conduction de la région n a la
bande de valence de la région p, générant un faible courant. Ainsi, le courant de tunnel

commence a diminuer.
Etape 5: la tension appliquée est considérablement augmentée

Si la tension appliquée est fortement augmentée, le courant de tunnel tombe a zéro. A ce
stade, la bande de conduction et la bande de valence ne se chevauchent plus, et la diode tunnel

fonctionne de la méme manicre qu'une diode a jonction p-n normale [4].

type P type N

courant (I)

\ courant tunnel nul, courant
direct maximal

=~
>

tension(V)

Figure. 1.8 : la tension appliquée est fortement augmentée [4].

Si cette tension appliquée est supérieure au potentiel de la couche de déplétion, le courant
direct normal commence a circuler a travers la diode tunnel. La partie de la courbe ou le courant
diminue a mesure que la tension augmente correspond a la région de résistance négative de la
diode tunnel. La région de résistance négative est la caractéristique la plus importante et la plus
largement utilisée de la diode tunnel. Une diode tunnel fonctionnant dans la région de résistance

négative peut étre utilisée comme amplificateur ou oscillateur.

I.2.5. Résistance négative d’une diode tunnel

La diode tunnel se distingue par le phénomene de résistance différentielle négative. Le
courant commence a diminuer apres avoir atteint la valeur de créte (Ip) malgré 1'augmentation

continue de la tension. Ce comportement est di a l'effet de tunnel quantique, qui permet aux

10
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¢lectrons de traverser la barriere au lieu de la surmonter avec de 1'énergie thermique, ce qui
entraine la génération d'énergie plutot que son absorption. Grace a cette propriété, la diode tunnel
est utilisée dans les applications micro-ondes et les communications a haute fréquence. Elle se
caractérise par une vitesse de réponse rapide, une faible consommation d'énergie, une faible
luminosité, une longue durée de vie et une bonne résistance aux conditions environnementales.
Cependant, elle présente certains inconvénients, tels que la réduction du rapport du courant de
créte au courant de vallée et la difficulté¢ de reproduction dans le processus de fabrication, ce qui
peut limiter son utilisation dans certaines applications avancées. Malgré ces défis, la diode tunnel
reste un composant essentiel des circuits électroniques nécessitant des performances élevées, une

grande vitesse et une efficacité énergétique.

e

Co

Figure 1.9 : Circuit équivalent pour une diode tunnel.
1.2.6. Exemple d’utilisation de la diode tunnel (circuit oscillateur)

La diode tunnel est utilisée dans les circuits oscillateurs grace a sa région de résistance
négative, qui permet de compenser les pertes d'énergie dans le circuit. Un exemple typique est
l'oscillateur a diode tunnel, ou la diode est insérée dans un circuit résonant LC (composé d'une
inductance L et d'un condensateur C). Ce montage permet de maintenir des oscillations continues
sans signal d'entrée externe, car la diode fournit I'énergie nécessaire au maintien de l'oscillation.

La fréquence de fonctionnement dépend des valeurs de L et C, et elle est donnée par 'expression

JLe (13)

Ce type de circuit est utilisé dans les systémes a haute fréquence, comme les générateurs de

signaux RF ou les dispositifs radar.

11
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Tank Circuit
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Figure 110 : Oscillateur RLC a base de la diode tunnel [6].
I.3. Systéme d’équations de semi-conducteurs :
L.3.1. Equation de Poisson

L’équation de Poisson est un outil mathématique fondamental permettant de calculer la
distribution du potentiel électrique dans un semi-conducteur. Elle établit un lien entre le potentiel
¢lectrostatique et la densité de charge présente dans le matériau. Cette charge résulte du
déplacement des porteurs libres (€lectrons et trous) ainsi que des impuretés ionisées, supposées
totalement ionisées. L’équation de Poisson en une dimension s’écrit comme suit [7-8].

2 1.4)
e (
VY (x)=—(n(x)-n,)
Cette équation joue un role clé dans 1’é¢tude de la distribution du champ électrique dans les
structures semi-conductrices telles que les diodes et les transistors. Elle est couramment utilisée

dans la simulation et la caractérisation des dispositifs électroniques et nanoélectroniques avanceés.
1.3.2. Equation de Schrodinger

L’"équation de Schrodinger est une "équation fondamentale de la physique quantique, comme
I’est la loi de Newton en physique classique. On la retrouve pour d’écrire des phénomenes assez
variés que ce soit dans 1’optique quantique (propagation d’un faisceau de laser), la physique

atomique (supraconductivité, condensation de Bose-Einstein), la technologie électronique (semi-

12
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conducteurs, transistors, mémoires), la physique des plasmas, I’astrophysique, la microscopie

¢lectronique, la neutronique, la chimie ou encore la biologie, ... [9].

Comme exemple, on va regarder la description du transport électronique dans des dispositifs
semi-conducteurs de taille nanométrique (MOSFET, RTD, guides d’onde,...). Ces dispositifs
sont les composants essentiels de 1’industrie électronique d’aujourd’hui. En raison de leur petite
taille, atteignant des échelles nanométriques, des effets quantiques commencent ‘a jouer un role
important, comme [’effet tunnel, les interférences, la quantification, etc. Les mode¢les classiques
(“équation de Newton entre autres) ne sont plus valables et 1’approche quantique (équation de

Schrodinger) devient nécessaire.

L'équation de Schrodinger est également largement utilisée dans la modélisation des nano
dispositifs, tels que les diodes tunnel. Elle permet de décrire avec précision les phénoménes
quantiques comme I'effet tunnel et les résonances, qui deviennent dominants a I’échelle

nanomeétrique [10].

1.3.2.1. Présentation de 1'équation de Schrodinger

Nous associons a une particule une quantité iy que nous appelons fonction d’onde
§(x.1) = A" 13)

On considere 1'équation générale du mouvement non relativiste

2
E=Ec+Ep=21v(x)
2m (1.6)
Avec V est énergie potentielle et Ec présente 1’énergie cinétique
On calcule aussi la dérivée de Y (x, t) par rapport au temps :

0 E
Eqé(xat) —E(é(x,t) (17)

Ce qui permet d’écrire finalement

Ed(x,t)= ih§¢(x, ) (1.8)

Pour différent états quantiques, 1’équation 1.6 devient

13
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p2 0 (1.9)
—— (x5, 0)+V(x) §(x,1) = ih—(x,1)
2m ot
Nous calculons alors les dérivées de P (x, t) par rapport a X :
0 ip
—@(x, 1) =—0@(x,t
™ #(x,1) 5 d(x,1)
0’ P’ (1.10)
§¢(xaf) = —?415(?6,0
Alors
2 2 62
1) =—h — P(x,t
P o(x,1) o P(x,1) L1D)

Et enfin en utilisant les résultats précédents, nous allons avoir

K 0 (I.12)

., 0 _ o
zha(/ﬁ(x,t) =T d(x,t)+V (x,0)p(x,1)

Avec h= ko 1.05457 x107* Js
27

Pour calculer I’équation de Schrodinger indépendant du temps On a :

p(x,1) = p(x)e™" (L.13)
Dans ce cas, ih%gé(x,t): E¢(x,t) , Un électron dans un domaine de calcule a une fonction

d'onde qui satisfait I'équation de Schrodinger indépendante du temps

7 &y, _
—o - 0V (04, (0) = E(0)g, () (L14)

1.3.3. Conditions aux limites
Pour les régions p et n, nous pouvons utiliser les solutions standard de particules libres, en
supposant que I'¢lectron est incident depuis la gauche pour k > 0, La fonction d'onde dans les

dérivations est donnée par :

¢, (x)=e" +r(k)e™ x<0 (1.15)

14
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.(6) = 10y exp iy 2m(E () -V (L) / ) o1 (L16)

Avec t(k) et r(k) sont des coefficients de transmission et de réflexion respectivement [11-12].

Et I'énergie totale des électrons est celle de 1’énergie cinétique qui est donnée par :

2k (117)

2m

E(k) =

Pour k <0, les électrons entrent par la droite, 1'énergie totale et la fonction d'onde donnée par :

272 (I1.18)
E(k)=h k —-eU
2m

4,(5) =tk exp(~2mE() [ 7°%)  x<0 (1.19)

. (x) =™ +r(k)e™ x>L (1.20)

1.3.4. La densité des électrons

La densité des électrons est calculée a ’aide de la fonction d’onde, en fonction de la
distribution des électrons selon leur nombre d’onde k. Lorsque k>0, cela représente les électrons
venant de la gauche, tandis que lorsque k<0, cela correspond aux électrons venant de la droite.

Cette distribution est déterminée par la statistique de Fermi-Dirac, qui exprime la probabilité

de présence des ¢€lectrons a une énergie donnée. L’équation qui décrit cette distribution est la

B2 (1.21)
g(k)—rnkBT0 Ln[1+exp£Ef Wk /(2m)j]

suivante.

2 k,T,
Cette relation montre que la densité des électrons dépend principalement du niveau de Fermi
et de la température. Une augmentation de la température entraine un accroissement de I'agitation

thermique des électrons, favorisant leur transition vers des niveaux d’énergie plus ¢élevés et leur

dispersion a travers le matériau. Par ailleurs, la position du niveau de Fermi détermine le nombre

15
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¢lectriques du matériau. Cette relation est essentielle pour 1’étude des solides, notamment des
semi-conducteurs et des métaux, ou elle joue un role clé dans la compréhension du

comportement des €lectrons et de I’effet des facteurs externes sur leurs caractéristiques.
1.4. Conclusion :

La diode tunnel exploite 1'effet tunnel quantique, ce qui lui confeére une grande rapidité de
conduction et une faible consommation d'énergie. Grace a sa région de résistance négative, elle
est utilisée dans diverses applications telles que les oscillateurs, les amplificateurs et les circuits

de commutation haute fréquence.

L'¢tude théorique et numérique du couplage Poisson-Schrodinger permet d'analyser
précisément son comportement électronique, contribuant ainsi a l'optimisation de son design et a
I'amélioration de ses performances, notamment dans les domaines de la microélectronique et des
nanotechnologies. Avec ses propriétés uniques, la diode tunnel reste un élément clé¢ pour le

développement des dispositifs électroniques avancés.
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CHAPITRE II : MODELISATION NUMERIQUE D’UNE DIODE TUNNEL

I1.1. Introduction

La modélisation numérique constitue un outil fondamental pour comprendre et analyser le
comportement des dispositifs €électroniques modernes, en particulier ceux qui reposent sur des
phénomenes quantiques tels que la diode tunnel. Ce type de composant présente des
caractéristiques spécifiques qui ne peuvent étre expliquées uniquement par des modeles
classiques, d'ou la nécessit¢ d'utiliser des approches numériques combinant la mécanique
quantique et la physique classique.

Apres avoir étudi¢ dans le premier chapitre les aspects théoriques expliquant le principe de
fonctionnement de la diode tunnel, ce chapitre sera dédi¢ a la modélisation numérique visant a
simuler le comportement du dispositif et a étudier ses propriétés électriques. Pour cela, nous
allons nous appuyer sur une résolution auto-cohérente de 1’équation de Poisson, qui décrit la
répartition du potentiel €lectrique, et de 1’équation de Schrédinger, qui permet d’analyser le
mouvement des €lectrons au sein de la structure quantique de la diode.

La méthode des différences finies a été choisie comme outil numérique adapté pour
discrétiser et résoudre ce systéme complexe.

Ce chapitre se concentrera sur la présentation des étapes de mise en place du modéle
numérique, I’explication de la méthode de discrétisation appliquée, puis 1’analyse et

I’interprétation des résultats obtenus a partir de la simulation.

I1.2. La méthode des différences finies

La méthode des différences finies est une technique numérique qui consiste a approximer les
dérivées d'une fonction en les remplagant par des différences discrétes calculées sur un maillage
régulier ou irrégulier. Cette méthode est couramment utilisée pour résoudre des équations
différentielles ordinaires (EDO) et des équations aux dérivées partielles (EDP) dans de nombreux
domaines de I’ingénierie et des sciences appliquées. [13-14].

Elle permet de transformer des problémes continus en systémes linéaires ou non-linéaires plus
simples a traiter numériquement. En pratique, les approximations peuvent se faire selon

différentes schémas : différences avant, arriére ou centrées.

17



CHAPITRE II : MODELISATION NUMERIQUE D’UNE DIODE TUNNEL

I1.3. Le principe des différences finies

Le principe des différences finies est une méthode numérique qui permet d’approcher les
dérivées d’une fonction en remplacant I’opérateur différentiel par des expressions algébriques

utilisant des points discrets sur un maillage. [15].

L’approche repose sur la discrétisation du domaine continu en un ensemble de points espacés
d’ r.. r . 7 . .
un pas constant A x . Les dérivées de la fonction sont alors remplacées par des approximations

basées sur les valeurs de la fonction aux points voisins.
1. Approximation de la dérivée premicre :

Diftérence avant (ForwardDifference) :

. xX+Ax)—- f(x (IL1)
Ax
Diftférence arriére (BackwardDifference) :
, xX)— f(x+Ax (I1.2)
f(x)zf() A )+O(Ax)
Ax
Différence centrée (Central Difference)
, - - I1.3
2Ax
2. Approximation de la dérivée seconde :
La dérivée seconde est approximée par la différence centrée :
" xX+Ax)-2f(x x—AX (I1.4)
i< LEHAO 2 @I A

Ax

Cette méthode est largement utilisée pour résoudre numériquement des équations différentielles

ordinaires ou partielles. [16].
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I1.4. Discrétisation de I’équation de Schrodinger :

Dans le cadre de I’étude de 1’équation de Schrodinger, nous avons appliqué la méthode des
différences finies afin de transformer 1’équation continue en une équation discrétisée pouvant
étre résolue numériquement. L’espace de résolution est représenté sur une grille
unidimensionnelle ou les indices correspondent aux points de discrétisation avec un pasA x .
Equation discrétisée sous forme matricielle
A partir de I’équation de Schrodinger stationnaire :

. k (IL5)
_% d)fi +V (X))@ (x) = E(k)¢k (%)

En utilisant la méthode des différences finies pour approximer la dérivée seconde, on obtient

I’équation discrétisée sous la forme suivante :

2 mAX (IL.6)
¢j+1 +¢j—l +(T(E(K)_Vj)_2j¢j =0
Ce qui permet de représenter le systéme sous une forme matricielle :
Ag=D> (IL.7)

Ou A est une matrice tridiagonale représentant les coefficients du systeme et y est le vecteur

des valeurs propres.

Pour £ >0

19



CHAPITRE II : MODELISATION NUMERIQUE D’UNE DIODE TUNNEL

i ¢

e 1
agl : 1 1_7
: a
() ' gl
h? o : 0
" o 6 | =1 (IL6)
S A T |
h . :
1
1 1
)| 0
Pour k<0
g2 ! ¢ Nx N+l
2mAX2(E-V) . (ad2) _(ad2)
2! 0
| . g b | = : (IL6)
. . f 5
2 .
M‘xhzﬂ)_z 1 :
1 —a;, ¢J 0

IL.5. Conditions aux limites transparentes

En mécanique quantique, la fonction d'onde représente 1'état quantique de la particule, et elle

est écrite comme une combinaison linéaire dans un espace d'état de dimensions infinies.
On distingue deux cas selon la direction d'entrée des €lectrons :
Cas 1 : Les électrons entrent par la gauche (k >0) .

g (x)=e" +r(k)e™ x<0 (I1.7)

4.0 =1(k)exp(i2m(E® VD) /7Px)  x>1

Cas 2 : Les ¢€lectrons entrent par la droite (k< 0)
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8, (x) = t(k)exp(—i\/ZmE(k) / fﬂx) x<0

g.(x)=e"+r(k)e™ x>L

(1L.8)

En approchant I'équation de Schrodinger par la méthode des différences finies, on obtient une

relation sous la forme : ¢, = (a(f, )j

Ce qui conduit a I'équation suivante :

2
aj”+a“+(2n;m (E(k)—V)—Zjaj =0

Pour j=1/ on a:

) [2mAx2
a+

= (E(k)—Vl)—2Ja+1:O

C’est une équation 2™ ordre, avec

A_4m2Ax4 £ 2 8mAY’

Et on général:

L m(E® -V, )Ar .sz(E%)—Vw)sz w (EG)—V,, ) &Y
&y, =1- 2 ti 2 - 4
h h h

Alors les conditions aux limites dans le cas k est
Pour: k>0
x<0:

D’apres 1’équation (I1.7) nous avons

(1L.9)

(IL.10)

(L11)

(IL13)
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¢ =a’ +Ba”’
Alors:
¢ =a +Ba
¢, =1+B
Ce qui permet d’écrire

_0[1¢71 = 1_%
a

x>L

A partir de 1’équation (I1.7) on aura :

¢, =ca’
Alors:

¢ =ca’

G0 =P
Donc:

9, _é¢J+1 =0
Pour k<0
x<0:

D’apres 1’équation (I1.8) nous avons :
¢ =ca”’

Alors:

(IL.14)

(IL.15)

(IL.16)

(IL.17)

(IL18)

(IL.19)

(11.20)
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¢, = ca (I.18)
@ =c
Donc:
¢71 _ a¢0 =0 (I.19)
x>1L

A partir de 1’équation (I1.8) on aura :
¢ =a’ +Ba” (IL.14)
Alors:

¢ =a™ +Ba™

Nx

Do, = ™ 4 Bo (I.15)

Ce qui permet d’écrire

¢Nx_1 _a¢Nx — aNx—l _aNx+1 (1116)

I1.6. Discrétisation de I’équation de poisson

L’équation de Poisson joue un role fondamental dans 1’analyse des semi-conducteurs,

décrivant la répartition du potentiel électrostatique selon 1’expression suivante :

: (IL17)

Ou p représente la charge de I’électron, & est la permittivité du matériau, etz etn, correspondent

respectivement a la densité des €lectrons et des donneurs. En raison du caractére non linéaire de
cette €quation, sa résolution analytique est difficile, nécessitant ainsi I’emploi de méthodes

numériques. [17-18].
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L’application de la méthode des différences finies permet d’obtenir une formulation discrete de

I’équation sous la forme :

éad (n’f” —nd) (IT.18)

Vil +va-2rtt =
J J &

J+l

Pour gérer la non-linéarité de 1’équation, la méthode de Gummel est employée, reposant sur une

mise a jour progressive des valeurs de. Cela aboutit a I’expression améliorée suivante : [19].

202 P 2002 n” IL.19
yet+re! +[2+ﬂ_f]1/j!’“ :—ﬂ[nf +—V! —nd] ( :
e vV £ V.

ref

I1.7. Conditions aux contacts de type Dirichlet :

Lors de 1'é¢tude de la distribution du potentiel électrique dans les semi-conducteurs, il est
possible d'appliquer la condition de Dirichlet aux limites, ou la valeur du potentiel est
directement spécifiée a la surface de contact. Dans ce cas, le potentiel électrostatique est donné

par la relation suivante :

Y oau ln[ n J (I1.20)
- T
n

app
i

Explication des variables :

V., ‘le potentiel appliqué extérieurement a la matiére.

u, : le potentiel thermique, qui dépend de la température.
n : la concentration des électrons libres dans le semi-conducteur.
n, : la concentration intrinseque des porteurs de charge.

Cette relation est utilisée pour déterminer la distribution du potentiel aux frontieres de
contact entre un semi-conducteur et un autre matériau, en particulier dans les zones dopées de
type N. Cela aide a étudier et a caractériser les propriétés électriques des composants

¢lectroniques tels que les transistors et les diodes.
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I1.8. Systéme d’équation obtenue :
La structure étudiée est discrétisée a I’aide d’un maillage composé de n points, chaque point
étant identifié par son indice le long de I’axe x. En appliquant une discrétisation a I’équation de

Poisson, celle-ci peut étre reformulée sous forme matricielle comme suit :

CVM,- =d (I1.21)
1 I/l —eVl
A n” 2.2
H_ n P
1 -2 T 1 V2 _e“Ax [ p, " yr_, ]
ref £ 2 "D;
— ref J
2 2 2 .
| pogAC v
2 I/ref J _eVJ

A partir de cette formulation, on obtient un systtme d’équations couplées et implicites
comportant n inconnues, représentant a la fois le potentiel électrostatique et les fonctions d’onde
aux différents points de I’espace.
I1.9. Méthode de résolution de couple poisson -Schrodinger

Lors de la modélisation de structures nanométriques telles que la diode tunnel, on cherche a
résoudre un systéme mathématique couplé composé de deux équations fondamentales
I’équation de Schrodinger, qui décrit le comportement quantique des électrons a travers la
fonction d’onde, et 1’équation de Poisson, qui permet de calculer le potentiel électrostatique
résultant de la distribution de la charge. L’interdépendance entre ces deux équations chacune
dépendant des résultats de 1’autre rend nécessaire 1’utilisation d’une méthode numérique adaptée
pour résoudre efficacement ce systéme.
Dans ce cadre, la méthode de Gummel a ¢été adoptée. Il s’agit d’une approche itérative visant a
découpler les deux équations et a les résoudre de maniére alternée, en mettant a jour les valeurs a
chaque itération jusqu’a obtention d’une solution stable. Le processus commence par une
estimation initiale du potentiel électrostatique, utilisée pour résoudre 1’équation de Schrédinger
et obtenir la fonction d’onde. Celle-ci permet ensuite de calculer la densité de charge, injectée
dans 1’équation de Poisson pour obtenir un nouveau potentiel. Ces étapes sont répétées de fagon

cyclique jusqu’a convergence.
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La condition de convergence est définie par la relation suivante :

(p+1) _ V(p)

self
V p+l

(11.22)

Norm <0

Ou représente le seuil de tolérance pour le changement de potentiel entre deux itérations
successives. Grace a cette méthode, une convergence rapide et stable vers la solution finale peut
étre assurée, a condition de bien choisir I’estimation initiale.

Pour calculer la densité de courent, nous allons utiliser la formule souvent :

T =] g(k)hn(qﬁ; d—@jdk (I1.23)
m dx

R

La forme discrétiser et approximer comme suite :

_eh . dg, (I1.24)
J e = ” Ay’ g(k) Im((/ﬁk o j

kek
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Définition des constantes et variables
Initialisation des vecteurs

[P
*‘

Résolution du systéme d’équation de
Schrodinger A ¢ = b pour k>0 et k<0

v

Calculer la concentration des électrons en utilisant

n[V,, |=0k> g(k)|g, (x)f

kex

v

- Résolution du systéme d’équation de Poisson

CVp=d
V A I/se[f + Vbarr

Test de Non

convergence

Calculer le courant en utilisant

_ech - dd.
J o = - Ay g(k) Im(@ e j

kek

v

Cm D
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11.10. Conclusion

Dans ce travail, nous avons con¢u un modéle numérique pour simuler le comportement d'une
diode tunnel en régime stationnaire. Le modele repose sur la résolution de deux €quations
fondamentales en physique des semi-conducteurs : 1'équation de Schrodinger, qui prend en
compte les effets quantiques a I'échelle nanométrique, et 1'équation de Poisson, qui lie la
distribution des charges électriques au potentiel électrostatique. Pour résoudre ces deux
€quations, nous avons choisi une méthode auto-cohérente inspirée de celle proposée par Gummel
dans un contexte unidimensionnel. Les équations ont été discrétisées en utilisant la méthode des
différences finies, ce qui nous a permis de les transformer en systémes algébriques linéaires. Ces
systémes ont ensuite été résolus numériquement a l'aide d'une méthode directe sous MATLAB.
Grace a ce modele, nous avons pu calculer avec précision des grandeurs importantes telles que le

potentiel électrostatique et les densités de porteurs libres.
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CHAPITRE III: SIMULATION QUANTIQUE ET RESULTATS NUMERIQUE D’UNE
DIODE TUNNEL

II1.1. Introduction

Dans ce chapitre, nous présentons les résultats principaux obtenus a partir de notre modele
numérique proposé pour résoudre le couple Poisson-Schrodinger dans 1’espace. La résolution est
basée sur la méthode des différences finies, cette dernicre permet de discrétiser le modele
proposé avec une bonne précision et d’obtenir des résultats fiables.

L'algorithme proposérepose sur la méthode de Gummel. Ce processus itératif garantit
I’obtention de solutions précises tout en respectant les contraintes du modele.

Nous examinerons les fonctions d’onde correspondant a chaque niveau d’énergie. Nous avons
pu calculer avec succes les parametres clé qui sont la concentration des ¢électrons et le potentiel
¢lectrostatique sur tout le domaine de calcule en se basant sur la statistique de Fermi-Dirac.
D’autre part, et a partir de ces parametres clé nous avons calculé la caractéristique J(V). Cette

derniere montre clairement 1’effet tunnel qui est traduit par une résistance négative.
I11.2. Simulation d’une diode tunnel

Le composant considéré dans notre simulation est une diode tunnel de longueur L=135nm
avec un dopage de type N. La géométrie est divisée en sous intervalles et le dopage est divisé sur

trois régions. Les parametres sont tirés a partir des articles [20-21].
I11.2.1. Définition du domaine de calcul

Les dimensions de la diode tunnel sont représentés dans la figure III.1

Figure I11.1:définition du domaine de calcule.

Avec :a;=50nm,a,=60nm , a;=65nm, a,;=70nm, as= 75nm, as=85nm
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II1.2.2. définition du dopage

Le profil de dopage ng est présenté dans la figure I11.2

ndl al nd?2 a ndl .

Figure I11.2:définition du profile de dopage.

Avec :

nD( )_{nlD xe[O,al]u[aﬁ,L]}

n, xe [al,aé]
Les paramétres tirés dans ’article [21] sont :
n,=10"m>et n; =5.10'm™
III .3. Solution de couplepoisson —Schrodinger

Afin de résoudre I'équation de Schrodinger pour différents états d'énergie, il est essentiel de

définir un intervalle pour différent nombre d'ondes qui couvre toutes les configurations possibles.

L'intervalle choisi est exprimé par : k =[ —k, (=k,, +Ak)(~k,, +2Ak).......k, | Pour plus de

détails (Voir le chapitre II).

Dans notre simulation, nous avons déterminé la valeur de Ak comme étantAk =2+*k /300

Cette valeur a été choisie de maniére a assurer un bon compromis entre la précision des résultats

et le colit computationnel. Ce choix d'intervalle permet ainsi de calculer 1'énergie cinétique en

272

utilisant I'expression E (k)= dans I'équation de Schrddinger.

2m
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. /
o\ /

0.05 \ /
N\ /

-2 0 2
Vecteur d'onde k (rad/m) x 10°

Energie cinétique (eV)

8 r 4

Figure II1.3 :L énergie cinétique en fonction de nombre d’onde
III .3.1. Elaboration du maillage spatial

Le maillage constitue une premicére étape essentielle dans toute simulation numérique, en
particulier pour les dispositifs a 1’échelle nanométrique tels que la diode tunnel. Il consiste a
discrétiser I’espace en un réseau de points sur lesquels seront appliqués les calculs numériques.
La qualité de la solution obtenue dépend largement de la finesse du maillage : un maillage tres
fin améliore la résolution spatiale et permet de reproduire avec précision les phénoménes
physiques locaux, tels que I'effet tunnel. Cependant, il entraine une augmentation significative du
temps de calcul ainsi que des ressources mémoire nécessaires. Il est donc crucial de rechercher

un compromis entre les ressources de calcul disponibles et la précision souhaitée.

Dans cette étude, nous avons adopté un maillage uniforme suivant I’axex , avec une marche

spatiale fixée a Ax=10""nm, afin d’assurer une description précise du transport quantique &
I’intérieur de la diode tunnel.
II1.3.2. Résultats de la simulation
II1.3.2.1. Solution finale du couple poisson Schrodinger

Le couple Poisson-Schrodinger a été résolu suivant un processus itératif, premi¢rement nous
avons commencé par la résolution de I’équation de Schrodinger pour différents états d’énergie,
dans cette partie de simulation, nous avons considéré la solution initiale est celle de 1’énergie de
la barriére.

La deuxieme étape est calculer la concentration des ¢€lectrons en utilisant les différents

fonctions d’onde (voire chapitre I).
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La derniére étape est de calculer la potentielle énergie self consistent. Cette opération ce répete
jusqu’a obtenir la solution final avec une bonne convergence.
Pour vérifier la convergence, nous avons calculé 1’erreur Er absolue pour chaque itération en

utilisant cette formule.

Vp+1 —yr
_ self’ self
Er= —

self

Pour la figure La solution stationnaire de la densité électronique et du potentiel d’énergie totale a
¢té obtenue en tenant compte de I’illumination optique. La Fig. 4 illustre la norme de 1’erreur
résiduelle dans la densité électronique pour différentes tensions appliquées. Une bonne
convergence est atteinte apres un faible nombre d’itérations, avec un temps moyen par itération

d’environ 0.6219 s.

10 ‘
—Vr=0V
—Vr=0.1V
—Vr=0.2V
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g
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5
104 2 3 4 5

Itérations
Figure I11.4 : Erreur en fonction des itérations
I11.3.2.2. Fonctions d’ondes
La figure IIL5 représente la distribution de la fonction d’onde pour différents états
d’énergies. Les figures III.5.a et b présentent le cas ou 1’onde arrive de la droite £ <0, par

contre les figures II1.5.c et d présentent le cas ou 1’onde arrive de la gauche k >0
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Figure IIL5 : Fonctions d’onde pour différent valeur de k, (a : k=-k,,,b :k=-k,/2, ¢ :k=k,/2, d :k=k,, )
I11.3.2.3. Concentration des électrons
La figure III.6 présente la concentration des €lectrons pour différentes tensions appliquées.
On observe que la densité électronique dans le puits quantique commence a décroitre a partir
d’une tension de 0.23 V. Il est a noter que toutes les fonctions d’onde n'ont pas le méme impact,

celles est associées a des énergies plus élevées modifient la densité des électrons.
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Figure I11.6 : Distribution de la concentration des électrons sur toute la structure.

I11.3.2.4. Energie potentielle

La figure III.7 montre le potentiel d’énergie totale pour différentes tensions appliquées. Dans nos
calculs, le nombre de points de maille peut étre réduit a 1000 lorsque la tension maximale reste
inférieure a 0.8 V. Si cette valeur est dépassée, la longueur d’onde des électrons diminue, ce qui
nécessite un raffinement du maillage spatial. En résumé, la solution stationnaire auto-cohérente

du systeme Poisson-Schrodinger a ¢ét€ obtenue avec succes pour des tensions appliquées

importantes.
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Figure IIL.7: Energie potentielle

111.3.2.5. Densité de courant

Pour compléter ’analyse, les caractéristiques courant-tension (I-V) en fonction des tensions
appliquées sont illustrées dans la figure II1.8. Les courbes obtenues sont en bon accord avec les

résultats expérimentaux rapportés dans .A partir de ces courbes, on voit clairement une région
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avec résistance différentielle négative (NDR), caractérisée par un pic a 0.2/V et un creux a 0.26V

et un rapport pic-a-creux (PVR) de 2.08.
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Figure IIL8 : caractéristique densité de courante tension (J (V))
I11.4. Conclusion
Dans ce chapitre, nous avons traité le systeéme couplé formé par les équations de Poisson et
de Schrodinger afin de simuler une diode tunnel a I’échelle nanométrique.
Nous avons adopté un algorithme numérique avancé permettant une convergence efficace
vers la solution finale.
Nous avons également étudié les fonctions d’onde correspondant & différents états d’énergie,

analysé la répartition des électrons dans la structure, ainsi que représenté le potentiel €lectrique et

son influence sur les propriétés électroniques du dispositif.
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Conclusion générale

Ce travail s’est inscrit dans le cadre de I’étude théorique et numérique du couple Poisson-
Schrédinger appliqué a la simulation d’une diode tunnel, un composant électronique dont le
comportement est fortement influencé par les effets quantiques, notamment a I’échelle

nanométrique.

Dans un premier temps, nous avons présenté un état de 1’art détaillé sur la diode tunnel. Cette
partie nous a permis de mieux comprendre ses propriétés physiques et électriques, son principe
de fonctionnement, ainsi que ses principales applications dans les circuits de commutation,

d’amplification et d’oscillation.

Dans le deuxiéme chapitre, nous avons ¢laboré un modele numérique basé sur les équations
couplées de Poisson et de Schrodinger, décrivant avec précision le transport quantique dans les
semi-conducteurs. La discrétisation de ces équations a été réalisée a 1’aide de la méthode des
différences finies. Pour la résolution, nous avons adopté la méthode de Gummel pour 1’équation
de Poisson, tandis que I’équation de Schrodinger a été traitée par la méthode des valeurs propres,

garantissant ainsi une approche auto-cohérente robuste.

Enfin, la derniere partie a été réservée a la simulation numérique de la diode tunnel au niveau
nanométrique. Les résultats obtenus, tels que le profil du potentiel électrostatique, la distribution
de la densité électronique et la fonction d'onde, ont permis de valider la méthodologie proposée

et d'analyser en détail le comportement quantique du dispositif.

En résumé, cette étude constitue une contribution pertinente a la modélisation numérique des
dispositifs semi-conducteurs a 1'échelle nanométrique. Elle ouvre également la voie a des
recherches futures visant a optimiser la précision des simulations, en intégrant par exemple les
effets dynamiques, les conditions de non-équilibre ou des approches multi-échelles adaptées aux

technologies émergentes.
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Abstract

This work presents a theoretical and numerical study of a tunnel diode, based on the coupling of
Schrédinger and Poisson equations.

The quantum behavior of electrons is modeled at the nanometer scale, in a stationary and
ballistic regime.

The equations are discretized using the finite difference method with the application of
transparent boundary conditions.

The Gummel method is used to iteratively handle the Schrédinger—Poisson coupling and
accelerate convergence.

This modeling allows the simulation of the potential, electron density, and quantum current.
The obtained results highlight the influence of doping on the device structure and confirm the
presence of the negative resistance characteristic of tunnel diodes.

Résumé

Ce travail porte sur 1’étude théorique et numérique d’une diode tunnel, en s’appuyant sur le
couplage des équations de Schrodinger et de Poisson. Le comportement quantique des électrons
est modélisé a I’échelle nanométrique dans un régime stationnaire et balistique. Les équations
sont discrétisées a I’aide de la méthode des différences finies, en appliquant des conditions aux
limites transparentes. La méthode de Gummel est employé€e pour traiter le couplage entre
Schrodinger et Poisson de manicre itérative et accélérer la convergence. Cette modélisation
permet de simuler le potentiel, la densité €électronique ainsi que le courant quantique. Les
résultats obtenus permettent d’analyser I’effet du dopage sur la structure et de mettre en évidence
la résistance négative caractéristique de la diode tunnel.



