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| ntroduction

Le silicium amorphe hydrogéné (a-Si:H) est un matgissu de la famille des
semiconducteurs amorphes constituée principalemgart les semiconducteurs a
coordination tétraédrique et par les chalcogén[ifeCette forme de semiconducteurs a
été découverte vers le début des années soixaate. Ih premier temps, elle n’était pas
utilisable car elle avait beaucoup trop de défamtsais vers la fin des années soixante,
Chittick [2] observa gu’en déposant le silicium apte a l'aide d'un plasma de silane
(SiH.)), plus de 99.9 % des défauts étaient saturés’ipadrbgéne, ce qui rendait ce
matériau utilisable comme semiconducteur. Des cdtieouverte, il fit I'objet de
recherches intensifiées et il a été montré que atnmau avait de bonnes propriétés de
transport électrique [3] et une forte photoconditétidues aux faibles densités de défauts
[4]. Ainsi, il suscite I'intérét des scientifiquet des industriels, car il présente plusieurs
applications industrielles notamment dans la tekdgie photovoltaique (cellules solaires
en couches minces) et dans celle des écrans plads(liquid crystal display) a cristaux
liquides contrélés par des transistors en couchiesas TFT thin film transistors). Il est
aussi utilisé dans la photodétection et dans lagtéphie (photocopieurs, imprimantes,
imagerie médicale...). Le a-Si:H, comme le siliciumstllin (c-Si), présente d’autres
avantages car il peut étre déposé en couches mgwede grandes surfaces, sur des
surfaces souples non planes, et étre fabriquébdefablt. La recherche de nouvelles
ressources énergétiques ainsi que de nouvelleEafphs technologiques font du a-Si:H
et des semiconducteurs de structures voisines degriaux actuellement en pleine

évolution.

Les propriétés optoélectroniques du a-Si:H dépedrfdetement de sa densité d’états.
Le transport est dominé par les états localiséssdéthergies comprises entre le bas de la
bande de conduction et le haut de la bande de cmldrétude des phénomeénes de
transport doit donc augmenter notre compréhensionoe connaissance de ces états
localisés. L'expérience du photocourant modulé (MP@dulated photoconductivity)
permet d’obtenir une spectroscopie d’'une grandBepde la densité d'états localisés. Elle
offre ainsi la possibilité de caractériser la q@ald’'un dépdt de silicium amorphe

hydrogéné de facon précise.



Introduction

Le présent travail est consacré a la simulationérique du MPC. Nous avons mis
au point un programme permettant de retrouver, réir gy MPC calculé, I'allure de la
densité d’états dans la partie supérieure du gamtdisant des formules analytiques
simples établies a des fréquences suffisammergéédev

Le chapitre A est consacré a la présentation dénmata-Si:H et de ses propriétés
électroniques et structurales. Nous présentons quskjues modeles de densité d’états du
a-Si:H.

Le chapitre B est subdivisé en deux parties. Darmémiere partie nous rappelons
les mécanismes de la recombinaison et de la phudoctivité et dans la deuxiéme partie,
nous présentons quelgues méthodes de caractérisitia densité d’états. En particulier,
nous nous approfondirons sur la méthode du MPG quressur les résultats antérieurs s'y
rapportant.

Le chapitre C est consacré a la modélisation atsinhulation numérique du MPC.
Nous donnerons le modeéle de densité d'états utlés®s le calcul, nous déterminerons les
fonctions d’occupations, et finalement I'analyseédhque du courant MPC. Les
expressions analytiques concernant la reconstructiola densité d'états localisés seront

présentées, explicitées et commentées.

Enfin, le chapitre D est consacré a la simulatiermérique du MPC et a la
reconstruction de la densité d’états en régimeehfsatjuence. Nous décrirons les résultats
obtenus par la simulation numérique et discutelemslomaines d'utilisation des formules
utilisées. L'effet des parametres microscopiquelas significatifs sur les résultats sera

présenté. Nous terminerons par une discussionitélzdive sur les résultats obtenus.



Chapitre A

Généralités sur le matériau

Le silicium amorphe hydrogéné (a-Si:H) est un semducteur amorphe a
coordination tétraédrique. Il a connu un grand essopoint de vue de ses applications
industrielles et il est toujours trés étudié afimnteliorer ses propriétés électroniques. Nous
rappelons brievement dans ce chapitre quelques-dess propriétés structurales et
électroniques du a-Si:H. Nous décrivons ensuite nesdeles de densités d'états,
généralement admis, en introduisant la notion d@ e mobilité". Enfin, nous présentons
le modele standard de la densité d'états qui éisttutlans la simulation numérique de ce

travail.

A.l. Le matériau a-Si:H

A. I. 1. Arrangement atomique du silicium amorphe

Le silicium cristallin (c-Si) est décrit par un eés dont la maille fondamentale est
de type diamant. Les atomes sont arrangés périedigat aux sommets de cellules
tétraédriques d'arréte 2.35A et d’angle de liaisd®°28' (Figure A.1). Toutes ces liaisons

sont équivalentes. Nous avons dans ce cas unatdriis & courte et a longue distance.

o;

Figure A.1l: Maille cubique conventionnelle de lausture diamant

montrant les cellules tétraédriques.



Chapitre A: Généralités sur le matériau

Dans le silicium amorphe (a-Si), I'ordre a longistahce n'existe plus: nous n'avons
plus de périodicité du réseau mais la cellule éétriggue élémentaire est conservée. Le
désordre provient a la fois de la désorientatios tiraédres de silicium (variation
d’angles) et de la variation des distances entven@s$. Les contraintes dans la structure

cause la rupture des liaisons faibles entrainampdirition de liaisons pendantes.

Le désordre structural du silicium amorphe (vapiatiles longueurs et des angles de
liaison) et la concentration importante de liaisgrendantes donnent lieu & des états
localisés dans la bande interdite. Des mesureggimance paramagnétique électronique
(RPE) montrent que la densité d'états est de éatdr16’ a 1G° cm® eV™. Par conséquent
les propriétés électroniques du a-Si sont peudasamtes, rendant inutilisable ce matériau
dans les applications industrielles et en pargécubour la fabrication de dispositifs

électroniques.

A. |. 2. Silicium amorphe hydrogéné (a-Si:H) et effet degstlhogénation

Une méthode pour diminuer la quantité de défautssiste en I'hydrogénation du
silicium amorphe lors de sa fabrication (Figure )AIZhydrogéne passive une partie des
liaisons pendantes d’'une part et casse des liaisdies d’autre part. Ceci permet une
relaxation du réseau et réduit ainsi la densitéaidéui décroit & 1810 cm®eV* pour

des échantillons de a-Si:H de bonne qualité élecjue.

AN

Hydrogéne
(a) (b)  Liaison pendante

Figure A.2: lllustration schématique de l'arrangemteatomique

du silicium cristallin (a) et du silicium amorphgdrogéné (b).



Chapitre A: Généralités sur le matériau

A. Il. Modéles de densité d’états des semiconducteurs [@mnesr

Les propriétés électroniques d'un semiconducteur orphe dépendent
principalement de ses défauts car ils introduisengrand nombre d’états localisés dans la
bande interdite. Ces états sont caractérisés paddémnsité N(E) par unité de volume et par
unité d'énergie. lls peuvent étre soit occupéq, \8des. Le nombre d’états occupés par
unité de volume ayant une énergie comprise ente¢ E+dE est donné par I'expression
N(E)f(E)dE, ou f(E) est la fonction de distribution

L’interaction des fonctions d’ondes des électrongcaun potentiel périodique
(théoreme de Bloch) conduit a la notion de bandemises et de bande interdite. Aux
bords de la bande de conduction (BC) et de val@B¥d®, la densité d’états électroniques
varie de facon parabolique avec I'énergie. Ce ocagespond aux semiconducteurs
cristallins (Figure A.3). La présence de défautssdia structure amorphe tétracoordinée
engendre les états d’énergie. Elle se manifesteafarmation d’un profil d’états localisés
a l'intérieur de la bande interdite. Cette situatiend difficile la définition exacte d'une
bande interdite séparant les états étendus dentielde conduction et de ceux de la bande

de valence.

Anderson aborde pour la premiere fois le conceptodalisation en 1958 [5]. Il
considere dans son modéle un réseau périodiqueuile ge potentiel de profondeur
aléatoire. En se basant sur les premiéres idéasddi&on, Coheat al [6], puis Mott [7],
ont développé un modele pour la structure éleajtendes semiconducteurs amorphes. lls
montrent que la structure avec les bandes de ctioduet de valence persiste et
introduisent le concept d’états localisés sous édiun continuum d'états dans toute la

bande interdite.
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Bande interdite

Densité d’états

»
»

E E Energie

Figure A.3: Diagramme de bandes d'énergie dansemmiconducteur cristallin.

A.ll.1. Modeéele de C.F.O.

Dans le modéle de densité d’états de Cohen, FetathOvshinsky (C.F.O.) [6]
(Figure A.4), les fluctuations du potentiel duesdégsordre donnent des queues de bandes.
Ces derniéres se prolongent et se recouvrenttariénur du gap. Les états issus de la bande
de conduction jouent le réle d’accepteurs pour 4B méme que les états issus de la
bande de valence jouent le réle de donneurs poHg Ee recouvrement des deux queues
de bandes fixe le niveau de Fermi par I'équilibtecique des états de charge en

respectant la neutralité macroscopique du matériau.

A. ll. 2. Modeéle de Mott et Davis

En se basant sur des résultats expérimentaux, dditavis [8,9] ont prévu une
densité d’états localisés finie au voisinage dueaiv de Fermi, dont la valeur est
relativement plus faible que celles des bords dedés Les défauts de la structure
amorphe introduisent une densité d’états locaisésbords de bandes qui se prolongent
sous forme de deux queues de bandes a l'intérieugagp de mobilité en décroissant a
partir de E et de E, les bords des bandes de conduction et de vatespectivement. Ces
auteurs introduisent le concept de "défauts", $ig@ieis aux semiconducteurs amorphes et
dépendant des conditions de préparation. lls seifeséent par I'apparition de pics
jumeaux, assimilés a des états donneurs et acegfffggure A.5). Le niveau de Fermi est

situé entre ces deux pics.
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BV

Densité d'états

Donneur

E Ene'rgie
EV - EC

Figure A.4: Diagramme de bandes selon le modele@.F

Gap de mobilité

Liaisons pendantes

'\

BV

Densité d’états

E, E, VEnergie

Figure A.5: Diagramme de bandes selon le modelgl ol et Davis.
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A. 1l. 3. Notion de gap de mobilité

La notion de "gap de mobilité" dans le a-Si:H vieatsubstituer naturellement a la
notion de bande interdite dans le silicium crigtadlar des états existent a l'intérieur de
cette bande d’énergie. Mott [7] et, d’autre pah€netal. [6] ont montré que la mobilité
des porteurs varie de plusieurs décades au zéodualessqu'on passe des états étendus
vers les états localisés. L'énergie critique qurqoa cette transition est appelée seuil de

mobilité. Elle permet de definir le "gap de molgli(E, =E; ~E, ). Cette variation de la

mobilité en fonction de I'énergie est connue seusdm du modele de Mott-CFO.

A. Ill. Modele standard de densité d’'états du a-Si:H

Les premiers profils de densités d'états ont éterals par Madaet al [10] en
utilisant la technique d’effet de champ sur du #Sbbtenu par décharge de silane.
Depuis, d’autres profils pour des échantillons dousie de diode Schottky ou de structure
MOS a base de a-Si:H ont été déterminés. Les premiefils obtenus ne paraissent plus
maintenant comme universels. Dans tous les cadgelesités d’états obtenues confirment a

posteriori I'existence d’'un continuum d’états damste la bande interdite du a-Si:H.

Le modele standard de densité d'états du a-Si:¢uf€iA.6) communément admis
est basé sur le modele de Mott et Davis [9]. Nassngjuons les états étendus de la bande
de valence et de la bande de conduction. Leursitdend'états B/(E) et Nsc(E)
correspondantes peuvent étre décrites, comme @®gemiconducteurs cristallins, par une
allure parabolique. Les états localisés se régariisen deux catégories: les états de queues
de bandes représentés par une décroissance expbeeatepuis les bords de bande de
conduction et de valence. Ces états, appelés tesggaent queue de bande de conduction
(QBC) et queue de bande de valence (QBYV), sontidasvariation des angles de liaisons
et des distances interatomiques. Par des mesyrésraentales, il est généralement admis
gue la QBV est plus large que la QBC. Les pentesedequeues de bandes se traduisent
par les énergies caractéristiqug3 ket ks T, de la QBC et de la QBV respectivement. Les
valeurs varient entre 25 et 60 meV pogl ket entre 45 et 90 meV pougk,.. Les états
profonds entre ces deux queues de bandes sonurllmigons pendantes (LPs) qui sont
les liaisons non saturées du silicium. La formdaddensité d'états profonds est toujours
sujette & controverse. Toutefois, on peut en faine approche simple avec deux

gaussiennes.
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La liaison pendante peut se présenter selon ttais €’occupation. Elle peut étre
vide et de charge positive (centr&) Doccupée par un électron et étre neutre (cerflreeb
occupée par deux électrons et de charge négagwerécD). Les LPs D et I¥ se situent
au méme niveau énergétiqug, Bont la valeur est généralement prise entre 0B%eV
par rapport a £ Quant aux états Dleur position énergétique est élevée par rappodille
de O par une énergie de corrélation U dite de Hubbamstlgénéralement admis que U
est positive et vaut entre 0.3 et 0.4 eV [11,18p&hdant certains auteurs considérent une
valeur négative de U[13].

Figure B.6 : Modeéle standard de densité d’étatsebi:H.



Chapitre B

Description de la technique du photocourant modulé

La photoconductivité est une propriété optoéledtpom importante, elle est exploitée
dans de multiples applications: les photorésistgnies photodiodes, les cellules solaires,
les phototransistors, etc. Il existe aussi plusieauéthodes de caractérisation du a-Si:H
basées sur la photoconductivité. Dans ce chapitvtas commencerons par énoncer la
théorie de la photoconductivité ainsi que les misctaes de génération et de
recombinaison. Ensuite nous décrirons rapidemertqges méthodes utilisées pour la
détermination de la densité d’états, et en parécumous présenterons en détail la méthode
du photocourant modulé (MP@todulated photocurreptiont la simulation numérique fait

I'objet de ce travail.

B. 1. La photoconductivité

Si la conductivité électrique d’'un semiconducteugraente lorsqu’on I'éclaire on dit
gu’il y a photoconductivité. Pour que ce phénomsm@roduise et qu’on puisse I'observer,
deux conditions doivent étre remplies: la premiés¢ I'absorption de la lumiére pour
généretes porteurs libres et la seconde est que I'augatientde la conductivité, produite
par I'éclairement, soit notable vis a vis de la dwstivité d'obscurité a la méme
température. Les porteurs photogénérés contrikaiest au transport. La concentration de

ces porteurs est contrélée par les phénoménesédeadién et de recombinaison.

10



Chapitre B: Description de la technique du photeapntimodulé (MPC)

B. l. 1. Génération-Recombinaison

En communiquant & un électron une énergie suffispatir I'exciter vers un niveau
de la bande de conduction, la concentration deteyr libres augmente dans le a-Si:H:
c’est le mécanisme de génération. L'excés de partblores doit disparaitre lorsque la
source de génération est supprimée. Il existe ddes mécanismes assurant la
recombinaison des porteurs en exces. Celle-ci @gufirdans le volume du matériau, et

€galement en surface. Nous nous intéressons ddreveé a la recombinaison en volume.
B. l. 1. a. Génération optique

Dans le cas du a-Si:H, I'absorption de photons efgie hv supérieure au gap
provoque simultanément I'accroissement de la pamad’électrons dans la bande de
conduction et celle de trous dans la bande de ealeon dit qu’il y a génération de
porteurs. On parle dans ce cas d’'une génératiodebarbande. Le taux de génération de
paires électron-trou, a une distance x, pour urérizat homogéne éclairé uniformément

par une onde monochromatique s’écrit:
G(x)= an ¢ (x) (B.1)

ou a est le coefficient d’absorption,est le rendement quantique qui est la probalyitiér
gu’un photon crée une transition €st pris €gal a 1) et(x) est le flux de photons a une

profondeur x, qui s’exprime a 'aide de la loi danhbert- Bouguer:
¢ (X)=¢, 1-R) e** (B.2)

ou ¢, est le flux de photons incidents, R est le factiireflexion, et est le coefficient

d’absorption. Le taux de génération en volume édud en intégrant I'équation (B.1) sur

toute I'épaisseur d du matériau:
d

1 _ __[1-e0d
G—ajG(x)dX—n%(l R)(—d } (B.3)
0
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Chapitre B: Description de la technique du photeapntimodulé (MPC)

B.l. 1. b. Mécanismes de recombinaison

Les processus de recombinaison se classent en deamxdes catégories:
recombinaison directe et indirecte. Dans la recaaibon directe I'électron retourne dans
la bande de valence en libérant une énergie supér@u e€gale a la bande interdite (le
processus inverse de 'absorption intrinseque)rdcambinaison indirecte se fait en deux
étapes par l'intermédiaire de niveaux d'énergiaésitdans la bande interdite. L'électron
est capturé dans un premier temps par un centyge,pédsuite le centre capture un trou de
la bande de valence. Remarquons que les étatsskxale la bande interdite ne sont pas
tous des centres de recombinaison. Il y a égaledententres piéges ou un électron ou un
trou piégé a une plus grande probabilité d'étrexaié® thermiqguement vers une bande

permise que de se recombiner.

Ce processus de recombinaison indirecte prédomams ¢e a-Si:H du fait de la
densité de défauts importante qui existe dans pe ljaus décrivons ci-dessous le travail
de Hall-Shockley-Read (H.S.R.) [14,15] fait en 19f®@ décrit les échanges entre un piege
monovalent dans la bande interdite et les bande®ui@uction et de valence au moyen de
guatre processus. L’extension de cette statistiquee distribution arbitraire de piéges a

été décrite par Simmons et Taylor [16]

Un centre monovalent est un état qui ne peut adengtte deux états de charge.
Ce niveau introduit un seul centre de recombinaguinpeut étre occupé par un électron
ou vide. La statistique traduisant la recombinaisan ce type d’états est celle de Hall-
Shokley-Read [14,15]. A partir de cette statistigo@ peut calculer le taux net de
recombinaison des électrong &t celui des trousJJCes taux de recombinaison expriment
le nombre de porteurs en exces disparaissant & dm volume et par unité de temps.
Pour cela on considere un seul état situé a unegiénk et de densité NLes quatre
processus thermiques d’interaction possibles deteyrs libres avec cet état, sont

représentés sur la figure B.1.
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Figure B.1: Processus de recombinaison sur unrétovalen

Les expressions des taux de capture et d’émisdemélectrons (trous),ch(Ucp) et

Uen (Uep) respectivement par le centre monovalent sont éespar:

Uen =NC, N (1-F) (B.4)
Uen = €, Nif (B.5)
Ugp = PCNf (B.6)
Uep =Ny (1-f) (B.7)

ou n (p) est la concentration des €lectrons (trdibsgs,C. (Cp) est le coefficient de
capture d'électrons (trousg, (ep) est le coefficient d’émission des électrons (trou$) et

est la fonction d’occupation du centre dont I'exprassidéquilibre thermodynamique est
1

1+ exp[Etk__:_EFJ
B

donnée paf (E;) = ou Ep est I'énergie de Fermi & est la constante

de Boltzmann.

Sachant qu'a I'équilibre thermodynamiqug,, = Ugp,, On trouve que:
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Chapitre B: Description de la technique du photeapntimodulé (MPC)

en(Er) = Chm(E) (B.8)

ep(Et) = Cppu(Ey) (B.9)

avecny(E;) = Ncexp% et ;(Ep) = Nvexp% ou N, et N,, sont les densités
B B

effectives enk,. et E,, respectivement.

A partir des expressions des taux d’émission etcdpture, les taux nets de

recombinaison pour les électrons et les troysetUl, s’écrivent:
U, =nC,N;(1-f)-e,Nf (B.10)
Up =pCpNf —e,N¢(1-) (B.11)

Nous pouvons ainsi déduire a partir des deux olatprécédentes I'expression du taux net
de recombinaison 0 sous excitation et en régime permanent. Sachaengqégime

permanent on a ¥ Uy, on obtient donc:

f = nCn +€p (B.12)
nC, +en +pCpy +ep
C.C.np-e.e
Upet = el B (B.13)

t
nC, +e, +pC, +e,

ou U est le taux net de recombinaison sye; est le taux d’occupation du centre en

régime permanent.
B. I. 2. Formulation et définition de la photoconductivité

Dans les semiconducteurs amorphes, le modéle dé [Poprévoit trois types de
conduction thermiquement activée: a haute tempérdés porteurs excités dans les états
étendus sont responsables de la conduction, awpétatares intermédiaires la conduction
se fait par sauts dans les états des queues dedaeida trés basse température la

conduction se fait par sauts entre états locadisésur du niveau de Fermi.

Dans le cas ou la conduction se fait essentielléniams les états étendus,

I'expression de la conductivité est donnée par:

O=qHnN+qHpP (B.14)
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Chapitre B: Description de la technique du photeapntimodulé (MPC)

ou q est la valeur absolue de la charge de I'éacin et p sont les concentrations totales

des électrons et des trous,|gt et |, leurs mobilités respectives dans les états eétendus

D’autre part, dans le a-Si:H non dopé, les élestsmmt les porteurs majoritaires et ont une

mobilité supérieure a celle des trous, Dans cel'oasgalité 1,n >>upp.

La conductivité sous obscurité s’écrit en fonctitas concentrations des porteurs de

charges libresget p a I'équilibre thermodynamique:

09 =0 MnNg+9 HpPo (B.15)

La différence entre la conductivité totale sousi&mm et la conductivité a 'obscurité

est appelée photoconductivité et qui s'écrit:
Oph =0-00 = aUpAn+qupAp (B.16)

ou Anet Ap sont les concentrations excédentaires des pordeucharges.

B. Il. Méthodes de détermination de la densité d’'états

Connaitre la densité d’états dans le gap des sedicteurs amorphes est d'une
grande importance car les phénomeénes de transgmehdent beaucoup des états localisés.
Ces états agissent comme des centres piéges ecambinaison et contrélent ainsi la
population des porteurs libres. Nous avons vu gig&ménent que les défauts présents dans
le a-Si:H sont les distorsions des liaisons et liasons insatisfaites. Ces défauts se
manifestent par des centres électroniques domivesiux d’énergie se situent dans le gap.
Les caractéristiques des queues de bandes et $@éddas défauts profonds peuvent étre
déterminées par plusieurs méthodes. Pour la casatién de ces états, il existe des
méthodes basées sur la mesure du photocouraritdreneu du photocourant stationnaire.
En effet, le photocourant reflete la densité dequos de charge libres lesquels a leurs
tours dépendent de la densité d'états. Les méthmmlaamment utilisées sont la méthode
du photocourant constant (CPM) [17], la méthode speectroscopie de déflexion
photothermique (PDS) [18], la méthode du transtailu photocourant (TPC), et la
méthode du photocourant modulé (MPC) [19]. Noussaorons la partie Il de ce chapitre
a la description de cette derniére méthode, puisglle-ci est I'objet de notre présente

étude.
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Chapitre B: Description de la technique du photeapntimodulé (MPC)

B. Il. 1. La méthode du photocourant constant (CPM)

La méthode du photocourant constant (CRnstant photocurrent methpd été
proposée pour la premiére fois par Grimmeis et Helj20] et a été appliquée a I'étude du
a-Si:H par Vanececlet al. [17] en 1981. Elle fait intervenir le transporsdporteurs
photogénérés et renseigne uniquement sur lesticarssgui contribuent a la génération du
photocourant. La CPM permet d’accéder aux faiblEsws du coefficient d’absorption

optiquea et a certains parametres de la densité d’étatpueela pente d’UrbackgT,, et

la densité des liaisons pendanteg. NDans cette méthode on suppose I'occupation d’'un
état inchangée pendant lillumination avec des @h®tdénergie différente si le
photocourant ne varie pas. Afin de le maintenirstant, I'intensité du flux de photons est
variée. Dans de telles conditions, le photocourentdépend que du nombre de photons
incidents et du coefficient d’absorption et s’éatirs:

a(hv) :%

ou ¢(hv) est le nombre de photons incidents par unité dic et de temps nécessaire

pour maintenir le photocourant constant.
B. Il. 2. Spectroscopie de déflexion photothermique (PDS)

La techniqgue de la spectroscopie de déflexion phetmique
(PDS:photothermal deflection spectroscy@yété mise au point par Baccatal. [18] en
1980 et a été étudiée théoriguement ainsi qu'exprialement par Jackset al. [21].
Elle permet de déterminer I'absorption d’'un corpsept en contact avec un milieu fluide.
On désigne par effet photothermique I'ensemblepdesiomeénes liés a la transformation
en chaleur de la lumiére absorbée par un systéemeédcCette technique utilise I'effet
mirage, c’est-a-dire la déflexion d’'un faisceau ineux par un milieu avec gradient de

I'indice de réfraction. Ce gradient s'établit laf'sine variation de température.

Le principe de cette méthode consiste a éclaireranuche de a-Si:H plongée dans
un fluide transparent par un faisceau monochromatid’énergiehyv, sous incidence
normale. L'énergie lumineuse est entierement alésoitar I'’échantillon et transformée
d'une fagon périodiqgue en chaleur (gradient de tgatpre) par désexcitation non
radiative. Il se crée ainsi un gradient de l'indde réfraction dans le fluide prés de la

surface de la couche du a-Si:H. Ce gradient d'mdiéfléchit aussi de fagon périodique un
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Chapitre B: Description de la technique du photeapntimodulé (MPC)

faisceau laser sonde rasant la surface de I'édlomntCette déviation est transformée en
signal électrique S{h mesuré par une détection synchrone. Cette démiast transformée

en signal électrique et donne directement le cdefit d’absorption:

a(hv) = —%Iog(l—%}

ou S est le signal de saturation obtenu expérimentaiene¢ d est I'épaisseur de

I'échantillon.
B. Il. 3. La méthode du transitoire du photocourant (TPC)

Une large variété d'expériences basées sur la s&ptmansitoire a une excitation
lumineuse a été utilisée telle que la technique tdansitoire du photocourant
(TPC: transient photocurrentappliqué sur des structures en contact ohmiq2e2{? et
sur des structures Schottky [25,26].

Les mesures du transitoire du photocourant daasSeH nous permet d’extraire ses
parameétres caractéristiques notamment la largela gieeue de bande de conduction ou la

densité d’états localisés dans le gap.

Le principe de cette technique consiste a écldeematériau avec une lumiére
monochromatique pendant un laps de temps, puis éever la décroissance du
photocourant juste apres la rupture de I'éclairdmém réponse du transitoire du
photocourant est relevée.

Deux principales méthodes d’analyse des résultatsndsure de la technique du
transitoire du photocourant sont proposées. La gremfait appel a I'étude de la
décroissance pour la détermination de la largedadmnde de conduction. La deuxiéme
analyse repose sur l'application de la transforrdéeFourier sur les décroissances du
photocourant. Les données de cette derniére noogeftent la détermination de la densité
d’états localisés dans le gap.

B. Ill. Méthode du photocourant modulé (MPC)

L'expérience du photocourant modulé (MP@odulated photocurreptest une

puissante méthode de caractérisation de la ded'gitats dans une moitié de la bande
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Chapitre B: Description de la technique du photeapntimodulé (MPC)

interdite des semiconducteurs amorphes. Elle perdeetremonter a la distribution

énergétique des états localisés a partir de I'aeadyr photocourant modulé.

Dans ce qui suit, nous commencerons par décrireclesepts de base de la méthode
du photocourant modulé dans le but davoir une tspscopie de la densité d'états
localisés dans le gap. Ensuite, nous rappelleemsdsultats les plus remarquables sur les
travaux antérieurs du MPC.

B. Ill. 1. Description

Le principe de I'expérience consiste a éclairecHantillon avec une lumiére dont
l'intensité est une fonction périodique dans le gemmodulée a la fréquence Un
montage constitué principalement par un amplifieatde courant, un convertisseur

courant/tension et une détection synchrone (FiguB® permet de déterminer le module de

la composante alternative du photocoudam ainsi que son déphasagepar rapport a la

lumiére d’excitation. Cette différence de phasedest aux interactions des porteurs libres

avec les états localisés de la bande interditeapportsin(p/|la0| permet de remonter a la

densité d’états a par exemple l'aide de I'exprassiaplifiée de Briiggemann [27].
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Figure B.2: Schéma du montage typique de la tectnige mesure du

photocourant modulé.

B. lll. 2. Rétrospective des travaux antérieurs sur le MPC

L’expérience du photocourant modulé a suscité andjintérét dans la communauté
scientifique car elle figure parmi l'une des métwguissantes de caractérisation. Cette
méthode appliquée au a-Si:H est toujours utilisdaieencore I'objet de différentes études
[28,29].
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Oheda [19] fut le premier & développer une anatysginale de la technique du
MPC dans laquelle il a tenu compte de linteractibon seul type de porteurs (les
électrons) avec une distribution limitée d'étatsalisés dans le gap. Il a proposé une
analyse du déphasage et de son évolution aveédadnce de modulation par le moyen
d’'un procédé récursif pour éliminer des expressiangdurée de vie des électrons. Il a
mesuré ainsi une densité d’états relative des piages vides dans le gap du CdS, puis a

appligué cette méthode pour les semiconducteurspdmas [30].

En utilisant les équations de base de Oheda, Bniggeet al. [27] ont montré que
la détermination de la densité d'états serait plogple en tenant compte aussi bien du
module du MPC que de son déphasage. En ne tenampteaans la conduction que des
électrons, des formules analytiques simples sonoles lorsque les mesures sont faites a
une fréquence suffisamment élevée en virant 50Ktdz densité d’états & une énergie
donnée est directement reliée au rapport entrénies slu déphasage et le module de la
partie alternative du photocourant. Cette méthodaéaappliquée a des échantillons de
As,Se;. Par la suite, ces équations ont été largemeligéats pour la détermination de la

distribution des états localisés dans les semiattedrs amorphes.

Longeaud et Kleider ont développé un calcul théariglus général du photocourant
modulé, qui inclut I'interaction des deux typesmieteurs: les électrons et les trous. lls ont
tenu compte dans leur calcul d'une distributiortemipe d'états monovalents dans le gap
[31]. Ces mémes auteurs ont complété cette étudarptaitement plus général, incluant
des états corrélés en forme de gaussiennes, dasafgment aux liaisons pendantes dans
les semiconducteurs amorphes [32]. Comme les esipresobtenues sont compliquées, le
MPC et son déphasage ont été calculés par le mdyee simulation numérique. La

formule de Briiggemann a été ensuite utilisée péterchiner la densité d'état.

En pratique, des mesures a plusieurs températunets effectuées pour obtenir
plusieurs spectres de MPC-DOS (DOSnBity OfStateg. L’enveloppe supérieure peut
étre considérée représentative de la forme deda \DOS. A titre d'illustration, nous
présentons dans la figure B.3 une reconstructions €ertaines conditions, de la densité

d'états avec une énergie de corrélation positi2g [3
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Figure B.3: Densité d’états introduites dans leatdl(lignes) et celle reconstruite

a partir de la MPC (symboles) [32]

lls ont notamment montré que deux régimes distigtstaient: le régime de haute
fréquence (HF) et le régime de basse fréquence. (B&i)s le régime haute fréquence le
photocourant modulé est contrélé par le processysébeage et dépiégeage. La fréquence
et la température déterminent la position énergétides états localisés sondés prés des
seuils de mobilité. En basse fréquence, le photaeumodulé est contrdlé par le
processus de recombinaison. Nous notons un awgmdtatimportant qui est de pouvoir
remonter au coefficient de capture des piéges qteragissent avec les porteurs

majoritaires en utilisant la fréquence de coupulest-a-dire la fréquence qui marque la

transition entre les deux régimes, et nous la déusi des tracés dmsnp/|la0| en fonction

de la fréquence en faisant varier le flux.

La technique du MPC a été aussi appliguée avecésuacdifférents types de
semiconducteurs comme par exemple les alliages pesr(a-SiGe:H) microcristallins
(uc-Si:H) et polycristallins. Des échantillons esnfiguration coplanaire aussi bien qu'en
structures sandwich ont été utilisés [33-41]. litfaoter que dans tous ces travauy, il n'y a
que le régime haute fréquence qui est utilisé. @M2Kounavis [42] a publié une analyse
générale de la technique du MPC qui montre notaripes la transition entre le régime
BF et le régime HF permet d’estimer le coefficielt capture des piéges. Ceci avait été

souligné également par d’autres auteurs [40,43he@dant, personne ne s’est attaché a
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obtenir une expression de la densité d’états emefpasse fréquence du photocourant
modulé jusqu’a la publication de Koropeehial [44]. Ces auteurs proposent une formule
analytique simple reliant la densité d’états au M&ICrégime basse fréquence et leurs
résultats expérimentaux sont comparables a cewnobtpar la méthode en régime haute

fréquence.

Pour finir cette rétrospective, nous donnons stiglare B.4 un résultat expérimental
de reconstruction de la densité d’états obtenurér ple mesures expérimentales du MPC
et de son déphasage réalisées dans notre laberptair un échantillon de a-Si:H déposé
par pulvérisation DC magnétron [45]. La formule Beiggemann pour la MPC a été

utilisée.
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Figure B.4: Densité d'état reconstruite a lI'aide @eformule de Brliiggemann pour

des températures comprises entre 120 et 420 Kt jpiun MPC expérimental [45].
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Chapitre C

Modélisation et mise en équations

C.l. Introduction

Dans la premiére partie de ce chapitre, nous alfonsmencer par la description du
modéle de densité d'états standard du a-Si:H étilans nos calculs. Ensuite, nous
expliciterons toutes les expressions des taux qeuea et d'émission résultant des
échanges entre les états localisés et les étatgluste Dans la troisieme partie, nous
développerons la modélisation de la technique digaourant modulé (MPC) a partir des
équations cinétiques en régime continu et altéfrndtous calculerons les fonctions
d’occupation des états des queues de bandes étatesdes liaisons pendantes pour les
deux régimes ainsi que les composantes respediveurant MPC. Nous finirons ce
chapitre par une présentation des valeurs choismg I'ensemble des parametres
microscopiques nécessaires aux différents calctislae description du traitement

numeérique.

C.ll. Modele de densité d’états utilisé pour le a-Si:H

Nous avons vu précédemment dans le chapitre A guigte un grand nombre
d’états localisés dans le gap du a-Si:H. lls séndjgent par leur nature et leur répartition
en énergie a savoir les queues de bandes considéogéeme une distribution d’états
monovalents et les états corrélés des liaisonsgmesl La connaissance de la densité
d'états est importante pour le calcul des promiéléctrique et optique du matériau car elle
contrble la population des porteurs libres. La ferme la densité d’états standard
généralement utilisée pour le a-Si:H est basédesmodéle de Mott et Davis [9]: elle est
constituée des états des deux queues de bandesxetles liaisons pendantes comme le

montre la figure C.1.
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1021

1020

19

10
10"
17

10

1016

Densité d'états (cm “eV™)

1015

1014| oA
00 02 04 06 08 10 12 14 16 1,8

E_-E (eV)

Figure C.1 Modele de densité d’états introduit dans le calcul.

C. Il. 1. Densité des queues de bandes

Le désordre structural engendre les états des gudridandes: la queue de bande
de conduction (QBC) et la queue de bande de val@DB&/). Elles sont décroissantes a
partir du bord de la bande de conduction et dealadb de valence suivant une allure

exponentielle. Leurs expressions sont données par:

E-E
N (E) = Ncc)t eXp( kBTch (C.1)
Ny (E) = NG, exp| S =5 (€.2)
kB \%

N 0 0 .. P -
ou N etN sont les densités d'états aux bords de bandet T, sont les températures

caractéristiques de la QBC et de la QBV respectarénet kg est la constante de

Boltzmann. Les termeskgT, et kgT, sont habituellement appelés énergies

caractéristiques des deux queues de bandes.
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C. Il. 2. Densité des liaisons pendantes

Les états profonds sont dus a I'existence desolisipendantes non satisfaites. La
liaison pendante peut avoir trois états de chamgsiples: neutre ) négative D et
positive D'. Nous considérons dans notre modéle des étatetist’état D joue un role

de donneur. Son énergie est élevée par rapp@heérdie Ey, de B par une énergie U

appelée énergie de corrélation.

C. lll. Bilans des échanges électroniques via les étatsdli®és

Comme nous l'avons rapporté précédemment au 8 .B, Il4 statistique de HSR
permet de décrire I'occupation d’un centre monaviadpii peut échanger un électron ou un
trou avec la bande de conduction ou de valencescéispment. Simmons et Taylor ont
montré que cette statistique peut s’appliquer adisteibution continue arbitraire de piéges

monovalents [16].

C. lll. 1. Bilans sur les queues de bandes

Les diverses transitions thermiques possiblesivelgtaux queues de bandes sont

représentées sur la figure C.2

—» Transition d'électror
------ » Transition de trous

Figure C.2: Schéma représentatif des transitionsritfiques prises en

compte entre les queues de bandes et les étathuéten
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Les différents taux de capture et d’émission destéins et des trous, entre les états
des queues de bandes et les bandes de conductienvatence, sont récapitulés dans le
tableau C.1.

Tableau C.1: Taux de capture et d’émission enta¢sédes queues de bandes
et les états étendus.

Notation Sens Taux de transition
U1 émission d’électron eﬁt(E) N((E)f Ct(E)
Transitions entre la )4
) U, capture d’électron nCﬁt N((E) [L-f ct (E)]
QBC et les états
étendus
U, capture de trou ngt th(E)fct(E)
u, émission de trou egt(E) N (E) [1-f ct(E)]
U, émission d’électron e\r/lt(E) Nvt(E)th(E)
Transitions entre la 'z
) U, capture d’électron ant Ny (E)[1-T vt(E)]
QBYV et les états
étendus
u, capture de trou pC\F/’t Nvt(E)th(E)
U, émission de trou e‘rﬁt(E) Ny (E) [l_fvt(E)]

fX(E) : fonction d’occupation des électrons

e, ete): coefficients d’émission des électrons et desstrou

Cp et C;: coefficients de capture des électrons et des trous

(x = ct pour la QBC et % vt pour la QBV)
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Pour les deux queues de bandes, les équations cingtigquesn niveau E s’écrivent:

ct
d[th(lif ©) _ U, +U,-Us=
=nCH Ny (E) [1-FH(E)] - e5(E) N (E) f *(E) + (C.3)
+e5(E) N (E) [1-1 °(E)] - pCh Ny (E) F (E)
vt
d[NVt(IZ)tf BN -y, g+ Ug- U, =

=nCY Ny (E) [1-FY(E)] - eR(E) Ny (B) F V' (E) + (C.4)
+ep(E) Ny (E) [1-F(E)] - pCy N\ (B) F V(E)

C. lll. 2. Bilan sur les liaisons pendantes

Les transitions électroniques qui impliquent leat®tdes liaisons pendantes sont

représentées sur la figure C.3.

Ug Ui Ui Uis E.
D————I———'Edb-l_u
D" D° E
___!:L__- __A___J:'_. : Edb
; . .
U1o Uis Uis Uis

— » Transition d'électrons

------- » Transition de trous

Figure C.3: Représentation des transitions therragsur les liaisons
pendantes.
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Les taux de capture et d’émission des électrondest trous entre les liaisons
pendantes et les deux queues de bandes sont rédanse tableau C.2.

Transition Sens Notation | Taux de transition
* 0 + + +
D +e~ D | capture d'un électron de la BC par Ys NCp Ngpf
* 0 + 4o+
D~ D+t Emission d'un trou d® " vers la BV Ul epf Ngp
° o' 0 0 0
D" -D +e|Emission d'un électron dB’ vers laBC  Yu1 en Ngpf
O _
D +e-D Capture d’'un électron de la BC pa(r) Up an Ndbfo
0 * 0 0 0
D +t=D | capture d'un trou de la BV pay Uis PCp Ngpf
DO D +t 0 u 0 0
- Emission d’'un trou d®  vers la BV 14 €p Ngpf
D D0+ - U _ _
- € | Emission d'un électron d® " vers la BC 15 en Ngpf
D +t D0 - U - _
- Capture d’un trou de la BV pay 16 PCp Ngpf

f¥: fonction d’occupation relative a I'état de chaygee la LP
e; etey: coefficients d’émission des électrons et desstrou

C’ et Cg : coefficient de capture des électrons et destrou
Ngp: concentration totale des liaisons pendantes

Tableau C.2: Les différents taux de capture et @éimn entre les états
corrélés des LPs et les états étendus.

Les équations cinétiques régissant les concentsaties LPs dans les différents états
de charges sont données par:

d[Ngp f"]
= Up+ Upg —Ug —Upg =
pm 11 13 9 ~Uio (C.5)
:egNdbe + ngNdbe - nCﬁNdbe' - e;Ndbf+
d[Ngpf ] -
Upp + Ugg-Ugg —Ugg =
gt 12 14-U1s —Use (C.6)
:nC?,Ndbfo+ egNdbfo—eﬁNdbf_—pCBNdbf_
0 + -
d[Ngof 1 _ _|d[Ngof '] , d[Ngpf ] car fO+f*+f =1 (C.7)
dt dt dt
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C. lll. 3. Equilibre thermodynamique

A l'équilibre thermodynamique, la probabilité d'agmation d'un niveau E d’'une

gueue de bande, est donnée par la fonction de Firag:

1

1+ex ﬂ
kgT

ou Epg estle niveau de Fermi.

fo(E) =

(C.8)

Les concentrations des porteurs de charges libréégailibre thermodynamique sont

données par:

ng = Ncex;{%j (C.9.a)
B

Po = Ny ex;{wj (C.9.b)
B

ou N. et N, sont les densités d'états equivalentes aux leda bande interdite et qui

s'écriventNC:(kBT)N(C)t et N =(kBT)N8t. Pour déterminer gnet @ pour chaque
température, nous avons besoin du niveau de Femmdspondant. Pour cela, nous devons

résoudre I'équation de neutralité qui s’écrit den@niére suivante:

No = Po *+ Qcto =~ Quto + Qaibo ~ Qo =0 (C.10)

ou Q.o et Qo sont les densités totales a I'équilibre des chargaatives et positives sur

les états de la QBC et de la QBV respectivemersipet données par:

Ec
Quo = [ Net(E) fo (E) cE C11a)
EV
Ec
Quo= [ Nw(®lL-fo B] dE (C.11b)
EV
Qo ©t Qi sont les concentrations de LPs dans les étatshdeges D et D*
respectivement. La répartition des électrons eaulléaye sur ces deux niveaux corrélés des

LPs ne peut pas étre décrite par la fonction demkd&irac. Les fonctions

d'occupatioth(E), fg(E) etfg ( E)expriment la probabilité pour que la LP soit déést
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de chargeD*, D° et D respectivement. Ces fonctions sont obtenues ar paetila
statistique générale régissant les défauts a pissietats de charge [46]. Les expressions

des fonctions d'occupation sont les suivantes:

fro= 1
&=
1+ 2 exp(EFO_Edbj_,_exp(z(EFO_Edb)_Uj
kgT kgT
9=2 1 exp(mj (C.12)
kgT
fO_ — fJeX{Z(EFO_Edb)_Uj
kgT

ou Eq4p est le niveau dénergie discret correspondard &H dans les états de charge

D%u D*, et U est I'énergie de corrélation. Les conceiurat totales des LPs négatives

et positives respectivement s'écrivent alors:
Qdbo = Nabfo (C.13.9)

Qdito = Nabfo (C.13.b)
ou Ny, est la concentrations totale de LPs.

En remplacant toutes les charges par leurs expnsssespectives, il ne reste qu’une
seule inconnue dans I'équation (C.10) qui estVean de Fermi . La méthode Newton
est utilisée pour la résolution numérique d’unéetébuation non linéaire pour calculenE

pour chaque température.

Coefficients d’émission thermigue

Nous avons vu apparaitre les coefficients d’émisdies porteurs, dans les différents
taux d’émission des différents niveaux, établis Ipastatistique de HSR. Ces coefficients
pour les états de queues de bandes et des liaipendantes sont déterminés
analytiquement & I'équilibre thermique en utilisenprincipe du bilan détaillé [14,15]. Les
coefficients d’émission pour les queues de banédsits a partir des équations cinétiques

a l'équilibre:
egt(vt) (E) = Cﬁt(w) n, (E) (C.14.a)

egt(‘/t) (E) = C;t(\'t) p, (E) (C.14.b)
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ou ny et p sont les concentrations d’électrons et de trous ¢ bande de conduction et la
bande de valence, respectivement, dans le cas aivdau de Fermi coincide avec le

niveau E. Elles sont données par:

E-E,
n,(E) =N, exp—— (C.15.a)
kgT
E,-E
P, (E) =N, exp (C.15.b)

kKgT

Pour les coefficients d’émission des LPs danssldifférents états de charge, déduits
également en appliquant le principe du bilan détglour chaque niveau d’énergie a

I'équilibre. On obtient:

fO
e =n,->C? (C.16.a)
fO
f+
e, =N, —=C; (C.16.b)
fO
o_n fo -
€ =P Cp (C.16.c)
1:0
N fo ~o
e, :pof—ﬂcp (C.16.d)
0

C. IV. Formulation et mise en équations du MPC

C. IV. 1. Introduction

Dans [l'expérience du MPC, Iéchantillon est éclaigar une lumiere
monochromatique modulée sinusoidalement dans Ipstebra modulation de I'excitation

lumineuse se traduit sur le taux de génération peut s'écrire de la forme
G =Gy +Gacexp(jut), avec Gy >>|G,d. Le principe de I'expérience du MPC est

donc d’appliquer une faible perturbation alterrativun échantillon qui nous permettra de
négliger les termes croisés du deuxieme ordre gnéquations qui vont suivre. Lorsque
le régime permanent est établi, et que la réponseydtéme est linéaire, on obtient un
photocourant lui aussi modulé sinusoidalement raaéc un déphasage par rapport a la
lumiére d’excitation. Cela nous permettra de faine analyse en régime de petits signaux
en développant toutes les grandeurs physiques $idésées, en une partie continue, avec

un indice dc, plus une partie alternative, quiuest grandeur complexe, avec un indice ac:
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F=Fyc + Fcexp(jut) ob w est la fréquence du signal et j est le nombre éexeptel que

j2 =-1. Les expressions des concentrations des portiwes,| et donc celle du courant,

peuvent s’écrire de la forme:

N'=Ngc + Ngcexp(jat)
P = Pdc * PaceXp(jwt) (C.17)
I =1lge + lacEXp(jwt)

L’expression générale du courant est donnée par:

I =Sq&(Mnn+Hpp) (C.18)

ou g est la valeur absolue de la charge d’'un @ecé est le champ électrique applique,

la section a travers laquelle circule le couranhiy ¢ et M, sont les mobilités des électrons
et des trous respectivement dans les états étendus.

Pour simplifier le traitement et pouvoir donnereusolution a ce probléeme, il nous
faut I'nypothése que toutes les grandeurs sont génes dans tout le matériau. Cela est
seulement valable pour les échantillons & géomét@anaire. Pour notre calcul, nous
considérons le cas d'une couche mince munie diélies coplanaires, éclairées de facon
uniforme, en supposant aussi que les concentratioes p sont uniformes sur toute la

surface de I'échantillon.

Pour déterminer le photocourant modulé, il faulcaer les concentrations de
charges n et p en utilisant les équations fondaatestdes semiconducteurs. La neutralité
de charge doit étre vérifiée. La condition de redité tient compte de toutes les charges
fixes et mobiles. Nous utilisons aussi I'équatian abntinuité des électrons qui exprime
I'interaction entre les électrons et les états glemues de bandes et les liaisons pendantes,

soit le systéme équations:

L'éguation de neutralité:

E, E,
n=p+ [ Noi(® (BXE - [N @)L EIE+Ngof ~F) =0 (C.19)
E, E,
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L'éguation de continuité pour les électrons:

% =G- [[nCHL-tE)] - E) * B)| N, (E) dE -

~i[ncr -t E)l-etE)f E) | N, (E) dE+  (c.20)

+[e.f =(Con-e)f’- nCH"]I N,

C. IV. 2. Occupation des états localisés dans les deux régaréc et ac)

Pour établir les équations (C.19) et (C.20), oresoin des fonctions d’occupation
qui tiennent compte de la modulation c'est-a-dé® deux termes dc et ac introduits par les
expressions de n et p de (C.17). Ces fonctionsigé¥t a leur tour de la forme suivante

pour tous les états localisées pris en compte:
f(E) =fqc(E) +fac(E)exp(jut) (C.22)

Les deux queues de bandes:

Les queues de bandes peuvent étre assimilées @disiiéisutions continues d’états
monovalents et indépendants. La fonction d’occopasur ces états est déduite de la
statistique de HSR. L’équation cinétique qui régitcupation des électrons sur la QBC et

la QBV est la suivante:

d[N, BE)f*(E)] _ _~x _EX(EY] — X x
at =nCiN, (BE)[1-f7(E)] —e, (E)N, (B)f " (E) + (C.23)

+e, (E)N, (B)[1-f*(B)] - pCyN, (B)f *(E)

(x = ct pour la QBC et % vt pour la QBV)

Comme la modulation du taux de génération estdaim fait un calcul en régime de
petits signaux en substituant dans I'équation (CI88 concentrations n et p par leurs
expressions données en (C.17) et la fonction dijpaton (C.22). En égalisant les parties
réelles et les parties imaginaires entre ellegjéxtuit de I'équation (C.23) les expressions

suivantes:

NacCh L= ic(E)) — e (E)Jc(E) + &5 (L~ fI(E)) + PacCpf do(E) =0 (C.24.9)

33



Chapitre C:Modélisation et mise en équations

jof 3c(E) = (—ngcCh — €n(E) — €p(E) — pucCp)fac(E) +
+NaCh (- fie(E)) - pacC)[()fé(c(E)

(C.24.b)

Ces équations nous permettent de déterminer latibon d'occupation par les
électrons en régime stationnaire ou contiff) ainsi que celle en régime alternatifg)
sur les deux queues de bandes:

» Régime continu (dc):

NacCn + e)p()(E)

f4(E) = (C.25.a)
nacCn *+€n(E) + pacCp + €5 (E)
» Régime alternatif (ac):
NacCn [L=T3c(E)] — PacCh fdc(E
£X(E) = acCn [1=fgc(E)] = PacCp fdc(E) (C.25.b)

jw+ngcCp +€j(E) + pch)F() + e)p()(E)

Les liaisons pendantes:

Nous calculons les fonctions d’occupation relatigeshaque état de charge de la
liaison pendante suivant I'idée de Schokley-Readaesant le bilan des échanges entre les
liaisons pendantes et les états étendus. A pae8ir \@riations des taux d’occupation
relatives a chaque centre, on peut construire stesye d’équations qui nous permet de
calculer ces fonctions. Pour cela nous reprenogssétpiations (C.5) et (C.6) et nous
adoptons pour plus de simplicité le changementat@bles, proposé par Okamatbal.

[47], suivant:

N® = eD+ ng.Ch (C.26.a)
N* =e} +ng.Cp (C.26.b)
PP=e) + pchB (C.26.c)
P™ = e +pacCp (C.26.d)
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Alors les équations (C.5) et (C.6) vont s’écrimagiement de la maniére suivante:

df*

i C POO _NTFTF (C.27.a)
% - NO%O _pf- (C.27.b)
df© 0, 0 ¢0 o+ — -

F=[N +P]fY -N"f " +P f (C.27.0)

Dans ce systéeme d’équations aussi, nous substilesnsoncentrations n, p et les
fonctions d’occupations par leurs expressions cewgd. Nous allons séparer la partie
continue de la partie alternative afin de tirer fesctions d’occupations dans les deux
régimes et pour les trois états de charge.

* Régime continu (dc)

La composante continue de ce systéme d’équatio23)Est la suivante:

NF S = Picfge =0 (C.28.a)
Pifde— Nt de =0 (C.28.b)
f(g)c +fge +fac =1 (C.28.¢)

En résolvant ce systéme d’équations, nous obtelesnexpressions dé . fgc et

fgcen fonction des différents taux d’émission et detu@ pour une énergie donnée. Cela

nous donne:
PP,
foe = 5 ———Jcde (C.29.a)
Pchdc + N;Ircpdc + Nchgc

N+
fo = P—gc fr (C.29.b)

dc

NS
= el (C.29.c)

I:)dc
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Ces équations ont déja été obtenues et utiliséed patres auteurs pour étudier la
photoconductivité dans le a-Si:H [47-49]. Noton® dexpression dd ;.dans I'équation

(C.29.c) est obtenue a partir de I’expressﬁ§@ par une simple transformation de notation

gue nous appelonset qui est la suivante: changer toutes les lelresi n en P ou p (tous

les P ou p en N ou n) et tous les signes — enus (@ signes + en -). Nous remarquons

que I’expression‘o?c reste inchangée par la transformatid82].

» Régime alternatif (ac)

Pour la composante alternative on obtient

N2 - PacCpfdc + NacCofde = fac joo+ P7) (C.32.a)
Pofgc + paccgfél)c ~NaCrfde = fad jw+N™) (C.32.b)
fac+fac+fac=0 (C.32.c)

Nous déduisons les expressionsf@g, f:c et f_. en fonction des différents taux

d’émission et de capture pour une énergie donm#ésaésolution de ce systéme de trois

équations a trois inconnues. Notons que les coraténs ny. et p,. sont des grandeurs

complexes et peuvent s'écrire de la maniére sugvant

Nac =Ny +]N0;

: (C.33)
Pac=Pr + 1P

Apres simplification nous obtenons les expressies fonctions d’occupation du régime

alternatif:

fac = N0ty +NiBR + POy + PiBp + J(—NeBA +Nioy = PBp + Pidtp)
foe=npap +npS+ pad+ pipd + j(-nB +niad - p B + paf) (C.34)

fac =Ny +NiBp + prap+ PiBp + j(=NiBn + Niay = peBp + Pi0tp)

Nous avons détaillé les expressions des coeffgiéan,, p,, n; et p; dans 'annexe A.
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C. IV. 3. Calcul du MPC

L’introduction du terme de modulation sur les diffigtes grandeurs dans les

équations (C.19) et (C.20) conduit a un groupelddrg équations explicitées ci-dessous:

L'équation de neutralité en régime stationnaire

Nge ~Pae + Qe ~Qu + Q= Qgp = O (C.35)
ou Q: et Q: sont les densités totales des charges négativyessitives sur la QBC et la
QBYV respectivementQ), et ng sont les concentrations de LPs dans les étathatges
D™ etD" respectivement.

L'équation de recombinaison en régime stationnaire:

ct
ou R,,R,; et Ry, sont les taux nets de recombinaison sur la QBQB¥ et les LPs,

respectivement.

L'équation de conservation de charge en régime alteatif :

EC EC
Nae ~Pact [ Ny (B)F S (B) dE + [N (E)f 32 (E) dE+N g (f o —f2) =0 (C.37)
E E

v Vv

L'équation de continuité pour les électrons en régne alternatif:

EC
[N ac = Gag + j[(ndccﬁ‘ +en(ENFS - naeCl (-8 (E)] N ¢ (E)IE
Ey
EC
vt vt vt vt
+ j[(ndccn +en (BN —naCl (-1 Y (E)] Ny (E)E
EV
+[en(E)fac ~nac Cnfac = NacCnfdc] Nab

‘[naccgfé)c + (ndccg_eg)fgc] N gb
(C.38)

Les concentrationsiy. et pge sont calculées a partir du systéme d’équatioms no

linéaire formé par les équations (C.35) et (C.36j&hjime stationnaire [50].
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Pour calculer les concentrations en régime altérmgt. et p,c, il faut la egalement

séparer au préalable leur partie réelle et leuigpamaginaire (voir équations C.33) et les
introduire ainsi dans les équations (C.37) et (L.88us aboutissons ainsi a un systeme
linéaire de quatre équations a quatre inconnogsp,, n; et p;. Le systéme a résoudre

sous forme matricielle s'écrit comme suit:

ac

-G

Az By Cy Dz |pr 0 (C.39)
0 :
0

Les coefficients des différentes concentrationg emplicités en détail dans I'annexe B.

La composante alternative du courant s’écrit alors
lac = SAE (MnNac + MpPac) = S A & [(MnNy +HpPr) + j(HnNi +KppPi)] (C.40)

Le déphasage du photocourant par rapport a |&ait est donné par:

n + )
tang = _ Hali ¥ By (C.41)
MaNp + Uppr
Avec I = ‘lac‘e_i(F
On déduit alors 'amplitude du photocourant modulé
— 2 2
[ad =S (MaN, +HP)% + (D + 1Py (C.42)

C. IV. 4. Formules de reconstruction de la densité d’états

Plusieurs expressions analytiques de la densitatgl'aitilisant le courant MPC et
son déphasage, ont été établies pour les semiceuls@morphes de maniere générale,
aussi bien en régime hautes fréquences (HF) gagme basses fréquences (BF). Cela a
été possible a l'aide de simplifications réalissed'écriture des équations cinétiques. Pour
le régime HF, dans lequel on a la prédominancerdoggsus de piégeage et dépiégeage,
nous pouvons citer principalement les formules liatpar Briiggemanet al. [27] et
Hattori et al. [43]. Koropeckiet al [44] ont proposé une relation pour les BF ou on a

prédominance de la recombinaison.
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Régime HF (HE-MPQC)

Formule de Briiggemann

Dans notre travail nous calculons la densité dséapartir du photocourant modulé
et du déphasage en utilisant la formule de Briggenf27]. Elle a été établie en régime
hautes fréquences a partir des équations cinéti§cites simplement dans le cadre du
modéle du multipiégeage. Elle est valable seulerwestue le courant provient d’'un seul
type de porteurs de charge et pour un échantillggéanétrie coplanaire. De plus, seule
une distribution continue d'états monovalents denenéype est prise en compte. Ainsi,

pour le cas ou c'est les électrons qui sont majoeg, elle s’écrit:

_ 2 1 sing _

avec
Ec-Egn = kgT log%' (C.44)

ou kg est la constante de Boltzmann, T est la tempé&atpest la valeur absolue de la
charge d'un électrorg est le champ électrique appliqu®,la section a travers laquelle
circule le courantE. est I'énergie du bas de la bande de conductig, I'énergie des
électrons sondés a la fréquenkeet v, la fréquence caractéristique des états dans la
bande interdite qui peut s’écrire aussi sous lanéowv, =C,kgTN(E.), C, est le
coefficient de capture de I'état d'énergie consideér

La relation (C.44) vient du fait que cette techeiqonde les piéges pour lesquels la

fréquence d’émission thermique coincide avec lasgiidn de la lumiére c'est-a-dire

en(Ey) = w. La formule de Briiggemann sera utilisée pour atglmotre simulation du

MPC pour retrouver le profile d’'occupation des €fatalisés. Sa validité sera discutée et

commentée dans le chapitre suivant

Formule de Hattori

Hattori [43] a proposé une formule similaire a patlun traitement différent dans la
procédure de résolution d’équations similairesliesale Briggemann. Elle s'écrit sous la

forme:

N(Em):CpknBT Sq¢Gye dw{(]OS(T)} (C.45)
n ac
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Expérimentalement, elle est plus rarement utilisgerapport a celle de Briiggemann a
cause de l'existence du terme de la dérivée. @ettd@ére a tendance a amplifier le bruit

accompagnant généralement le signal.

Dans le régime haute fréquence, les porteurs degesalibres subissent le
mécanisme de piégeage et dépiégeage. Nous comsidére distribution arbitraire d’états
monovalentsLes piéges qui assurent ce mécanisme se situaattérieur des niveaux de

démarcationk,, et Ey, pour les porteurs libres [52,53]. Ces niveauxfignt la condition

suivante: la probabilité qu’a un électron (trougtde émis vers la bande de conduction (de

valence) est la méme que d’étre capturé on écrit:

en(Egn) =Cnn et ey(Eqgp) =Cpp (C.46)

Comme les expressions de ces niveaux de démarcatioh compliquées, nous les
substituons souvent aux quasi-niveaux de Fermpdgsurs libres car ce sont des niveaux

tres proches [16]. Par conséquent, si on est aéueegie supérieure &g, ou a une
énergie inférieure &Egp, la probabilité d'émission est plus importante qedle de la
capture, on écritE > Epp = en(E) >>Cyn et E<Egp = ep(E) >>Cpyp. Les piéges qui

se trouvent en dehors de l'intervalle delimité Bar et B, sont au régime de piégeage et

dépiégeage.

Nous définissons aussi des niveaux de démarcatan Ips porteurs piégés. Dans
notre cas, la probabilité qu’a un électron (tro@treé émis vers la bande de conduction (de
valence) est la méme que de capturer un trou (étctet d’étre recombiné. Les
expressions de ces niveaux sont compliquées alsss, on peut les remplacer aussi par

les quasi-niveaux de Fermi des porteurs piégésin é

e,(E,)=¢€,(E,)=C,n+Cp (C.47)

Dans ce cas, pour les énergies comprises entguessniveauxg,, >E>E, ona

alors:C .n+C_ p>>e, (E) etC n+C p>>e (E)

La probabilité de recombinaison est plus importapte celle de réémission vers les
états étendus. A partir de (C.46) et (C.47), Véefie
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C,n+Cp>Cyn donc en(Ein) >>en(Eg, ) alors Ei, > Egy

C,n+C,p>C.p donc ep(Etp) >>€p(EFp)  alors Eyp > Epp

Pour un matériau de type n qui verifie 'inégalstdivante, C, n>>C p, alors on
peut confondre Eg, et E,,. Pour un matériau de type n qui vérifie linétali
C,n>>Cp, de la relation (C.47), nous déduisons que nousges confondreEg, et
Ein. Nous définissons donc le regime haute fréequemmr w>>w,, ouU
w, =C Ny +C,py. est la frequence seuil ou fréquence de transiticexpérience du
photocourant modulé HF est sensible au régimedélgepige et dépiégeage.

Régime BF (LF-MPCQC)

Formule de Koropecki

Des études ont été publiées dans le domaine daditation du MPC dans le régime
de basses fréquences. Koropestkal. ont proposé une formule intéressante dans le g2gim
basses fréquences [42]. D’autres expressions diégdiont été établies [44]. En régime
BF (typiqguement entre 0 et 200 Hz) c'est la recomisbn qui prédomine. Il a été montré
que la phase dépend linéairement de la fréquencet que la pente est reliée a la densité

d'états prise au quasi-niveau des électidgs Cette équation s'écrit:

_ 1 Gy tan(g)
Egpy) = ——dc 'ane) C.48
9(Egn) n2keT (C.48)

Nous aurons a revenir & cette relation a la finctiapitre D pour identifier les

différents régimes du MPC en fonction de la frégeen

C. V. Parameétres et procédure de calcul

Nous avons besoin des valeurs des paramétres paraagsent dans les équations
pour effectuer la simulation numérique de la teghaidu MPC. Les paramétres relatifs a
la densité d’états introduite dans notre simulagenveulent représentatifs du a-Si:H de

bonne qualité. Ces parameétres sont donnés daaisléati C.3.
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Largeur du gap de mobilité:

Mobilité des porteurs libres:

Queue de bande de conduction:

Queue de bande de valence:

Liaisons pendantes:

Eg=18 eV
Mp = 10 cm? v ist
Hp =1 cm? Vit

Ngt =10%lem™evt
kgT. =30 meV
ch=Cfl =10%cm*%s ™t
Net =10?* cm eVt
kgTy = 70 meV

Ch =Cpt = 10 8cm%™t
Ngp =5x 10 cm™3
U=04eV

Eqp = 085 eV

Ch = Cp =3x10"%cm’s™*

-~ = 0
Ch=Cp =50xCy

Tableau C.3: Parametres microscopiques du a-Si:Hisés dans la simulation

numérique.

Description du calcul numérigue pour le régimeisteataire (dc)

L'équation de neutralité (C.35) et celle de la mebmaison (C.36) forment un

systeme d'équations non linéaires dont les incansaat les concentrations des électrons

et des trous libresiy. et py.. Comme le a-Si:H non dopé présente un caraceetepe n,

la concentration des électrons est supérieure l& dels trous de plusieurs ordres de

grandeur. Pour cette raison, nous préférons g@mdeasit prendre comme variables les

deux quasi-niveaux de Ferrip, et Ep, qui restent du méme ordre de grandeur dans les

calculs. Les concentrations des électrons et dess ts'écrivent en fonction des quasi-

niveaux de Fermi comme suit;
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n= Ngexp[Mj (C.45.a)
kgT
E,-E

p=N? exp(v—':pj (C.45.b)
kgT

Pour évaluer numériqguement n et p il faut calcnlenériquement g et .

Le systeme doit étre résolut par une méthode ngmnériNous avons choisi la
méthode itérative de Newton ou seules les déripaetielles du premier ordre pour les

termes en fonction des quasi-niveaux de Fermicamidérées.

Le calcul des intégrales ou intervient la densittats est fait par une méthode
numérigue. Nous utilisons la méthode d’intégratiess trapezes ou le pas en énergie est le

millieme de la largeur du gap. Nous pouvons aiésoudre les équations &y, et Ep,

nécessaires pour le calcul des concentratigsetpqc -

Description du calcul numérique pour le régimeratisf (ac)

Nous avons développé une simulation numérique arimet de calculer le
photocourant modulé pour chaque fréquence, températ flux lumineux incident. A une
fréquencef donc a une pulsatian=2nf , et a une température T données, nous calculons

les coefficients de la matrice (C.39). Les partislles et imaginaires de,. etp,c sont

Y

ensuite calculées a partir de la résolution duésyset d’équations linéaires (C.39). Le

photocourant modulé ainsi que le déphasag®nt determinés.

Nous avons écrit un programme en utilisant le d#gy@ur Delphi 5 qui dérive du
Pascal. Ce développeur permet de manipuler etod&estdes chiffres grace a la propriété
"extended" pour la déclaration des variables paanete bénéficier d'une précision a 20
chiffres qui est dans notre cas suffisant poureévies erreurs de troncature pouvant
résulter de la manipulation de nombres d'ordregrdadeur tres différents. De plus ce
logiciel qui est basé sur la programmation oriestiget offre aussi I'avantage d’élaborer

une ou plusieurs interfaces graphiques.
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Chapitre D

Simulation numérique du MPC
et reconstruction de la densité d’'états

D. I. Introduction

La technique du photocourant est basée sur leqtat les états localisés a une
énergie donnée, sont reliés au déphasage et ditadegpdu photocourant modulé (MPC) a
des fréquences spécifiques. Ces deux grandeursusiticées pour extraire la densité
d’états. Il est & noter que seule la région desesavéquences des spectres expérimentaux

correspond a la densité d’'états [42].

Dans ce chapitre, nous présentons les résultasnabta partir de la simulation
numérique présentée précédemment. Le courant MiCie le déphasage calculés sont
utilisés pour reconstruire une partie de la derd@éats localiséN(E,,) dans le gap du
a-Si:H en régime hautes fréquences (HF) a partladermule de Briggemann [27]. Son
domaine de validité sera discuté. L'occupationadgueue de bande de conduction (QBC)
et de celle de la bande de valence (QBV) par letepis de charge sont explicitées.
L'influence des parametres microscopiques lesipipsrtants, considérés séparément, est
présentée. La transition entre les régimes basségadnces (BF) et HF, en fonction de la
température, est identifiée pour différentes valelwr taux de génération. Nous finirons par

une discussion sur tous les résultats obtenus.

D. Il. Reconstruction de la densité d’états en régime HF

Avant de calculer le MPC et le déphasag@ous avons validé notre code de calcul

pour la partie continue en tragant la photocondliiétistationnaire a partir dey. et de
Pdc €n fonction de la température et en fonction aluxtde géneération. Les résultats

obtenus sont en accord avec des travaux déja pulila photoconductivité stationnaire
calculée dans le a-Si:H [48-51]. Il est a noter tpgeparties alternatives des différentes
concentrations et fonctions d’occupation dépendérditement des grandeurs en régime
stationnaire ou continues (dc). Nous rappelongjug la concentration d'électrons libres

Ngc €st supérieure a celle des trous libpgs pour toute température et pour les taux de
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Chapitre D: Simulation numérique du MPC et recartiion de la densité d’états

génération dont il sera question dans ce travaila @onfirme le type n bien connu du

a-Si:H non dopé.

Nous avons utilisé dans notre calcul les paramétresoscopiques standard listés
dans le tableau C.3 du 8§ C.IV correspondant a haréitlon de a-Si:H dit de bonne qualité
électronique. Le coefficient d’absorption est cdésg constant et sa valeur est
a=410%cm™. 1l correspond a la forte absorption car I'éneidgs photons est supérieure

a la largeur du gap qui engendre une génératiqgrodeurs libres bande a bande. Le flux

continu est pris égal @yc = 10"3photons'cm? /s et le flux alternatif Afac = ¢4c/100. lIs

1

correspondent respectivement a un taux de génléraiii)GdC=41017cm"33_ et

Gac = Gyc/100. Pour le a-Si:H, la fréquence de modulation fggstéralement prise entre
1Hz et 50 kHz et la température T est variée de 158 450 K [23]. Les limites de
l'intervalle de température ont été choisies prse comportement standard du a-Si:H. Il

ne s'agit Ia que de valeurs moyennes.

A une température donnée, nous calculons le photanb MPC complexe a partir
de la simulations numérique qui, rappelons-le,ttieompte de tous les échanges de
charges entre les états localisés du modéle étdées étendus. La section de I'échantillon et
le champ électrigue sont pris égaux &= 410°cm? et &=3000Vcm > qui
correspondent a des valeurs généralement rencergrperimentalement. L'amplitude du

MPC | Iac| et le déphasage calculés sont alors injectés dans la formule deggemann

(C.43) pour déterminer, pour chaque fréquencealaw N(E, ) de la densité d'états.

Dans notre calcul, le coefficient de captu@g qui intervient dans cette relation est pris
égale L.

Nous représentons sur la figure D.1 la densitéatbéhinsi obtenue pour des
températures variant de 160 a 440 K, par pas diegf®s, et pour des fréquences allant de
1 Hz jusqu’a 60 kHz. Comme l'expression de Briggema été établie pour les hautes
fréquences, I'allure de la densité d’'états est derpar I'enveloppe supérieure des courbes.
Cette enveloppe correspond aux points calculéspausc hautes fréquences pour chaque
température. Néanmoins, nous discernons a parta figure que ceci reste valable pour
des températures pas trop élevées, approximatitemfénieures a 280 K. En effet, nous

observons un bon accord entre la densité calculéeele introduite pour les basses
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températures. L'apparition d'un pic large voisinl'deat D~ de la liaison pendante est

principalement le résultat de lintervention desisbbns pendantes dans les différents

échanges.
N kgT.= 30 meV o 160 & 320
1020 ct kgT,= 70 meV e 180 4 340
A O 200 O 360
'E 60 kHz T(K) e 220 = 380
O o 240 O 400
- 1018 A 260 m 420
> D’ A 280 O 440
Q : A 300
2 N
8 16
© 000 O A A : ~O/+
‘Q b A : D
3 1Hz o 4
c 1014 [) :
(B} _ 15 3
Q Ngp=510" cm
Gy= 4 10" cm3s?
1012 TR B | s AN T ~. 1 4 4
0 0.2 04 0.6 0.8 1.0 1.2
EC -E (eV)

Figure D.1: Les densités d'états des deux queudsmddes (notées:Net N,)
introduites dans la simulation (lignes continues)les positions des états
corrélés des liaisons pendantes sont représentéegintement avec la
densité d'états N(&) (symboles) de la relation (C.43) reconstruitestp de
la simulation du MPC pour plusieurs température§04T(K)<440 par pas
de 20 degrés). La fréquence est variée entre 1t &Hz. Les parameétres
standard sont utilisé
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Pour mieux comprendre les phénomenes mis en jels aeons tracé sur la figure
D.2 la variation des positions dans le gap desiquesaux de Fermi des électrons et des

trous, Eg, et Epp, en fonction de la température, car c’est desrpati@s importants dans

la technique du MPC. Le nivealtry est egalement représentdux tres faibles

températures, I'écart entre les quasi-niveaux st tmportant puis diminue quand la
température augmente jusqu'a la position déquelilux hautes températures. Nous
déduisons gu’aux tres faibles températures nousnesndans le régime de recombinaison

et dans ce cas la formule de Briiggemann n’estvaliable,

Pour les températures comprises entre 100 et 280 Huasi-niveau de Fermi des
électronsEg,, est situé entre le bas de la bande de conduéijoet le niveald . Cela
signifie que dans ce domaine les liaisons pendaréesettent pas encore leurs électrons.

Mais dés queEg, franchit le niveald , c'est & dire aux températures supérieures a
environ 280 K, les états des liaisons pendantesemnen jeu dans les processus de

piégeage et de dépiégeage.

1.8¢ 10
~ [ FEFn ;
@, 1.6 ' 0\.\.\.\ - 0.2

1.4} ., . 0.4
— L N ]
@ e ~0~0-0-0-0~0-0-0-88=6~0-0- o ] o

10k FFo “R-8e-0 ] :
(O] VL /A/A ] 0.8 m
2 ettt esseuesmsese sessssanes sesssssesasnasaaeses o pA i insesinnes s —
= 0.8:- ,A’AA DY+ 1.0 2
2 o6} P 112
< : a :
w 04F BFp A A 114
g AN ]
O 0.2f 11.6

0 [ e T 18
100 200 300 400 500 600
T (K)

Figure D.2: Evolution du quasi-niveau de Fermi ddsctrons [, de celui

des trous F, et du niveau de Fermisken fonction de la température.
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Pour mieux expliciter cet effet, nous représentsmsla figure D.3 I'évolution en

fonction de la température de la concentrationedtédns dans la QBQ., de la
concentration de trous dans la QB®,;, ainsi que des densités des liaisons pendantes
(LPs) dans les différents états de charged, et D', Qg,, QJp et Q. Il s'agit de

grandeurs stationnaires. Aux basses températures, comssatons que la neutralité est

assurée principalement p&.; et Q. Ensuite, lorsque la température augmente et que

1017

0
de

1016 '
_o_:0—0—0-0-0-0-0-0-0-0-0-0

cm3)

10
104 E
10%3 !

102}

Densités de charges

101tk

1010 [ 1 N 1 N 'l N 1 N 1 N 1

Figure D.3: Evolution de toutes les densités de chargdesuétats localisés en
fonction de la température: densité de charge pasisur la QBV (Qvt),

densité de charge négative sur la QBC (Qct) ectawentration des liaisons

pendantes dans les états D° et D' (Qgp, Q% et Qp)-

Q¢t diminue, Qqp, prend le relais [49,50]. Ce qui nous intéresse éstale remarquer que
lorsqu'on s'approche de 280 K (en pointillés sur laréy ng augmente et devient
supérieure aQqp. Cela explique bien [lintervention des liaisons pendantess des

échanges avec les états étendus de la bande dectiondu
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D. Il

Densité d'états et occupation des queues de bandes

Pour quatre températures spécifiques: 160 K, 200 K, R06t 400 K, nous

représentons sur les figure D.4 (@) a D.4 (d) les dimagres d'énergie illustrant

'occupation des états localisés des deux queues ddebadu modele: & est la

répartition des électrons piégés sur la QBC &t 8kt la répartition des trous piégés sur la

QBV. Le niveau d'énergie associéd y est représenté. Pour chaque température, la

densité d'états reconstruité(E ,, a)nsi que le quasi-niveau de Fermi pour les électrons

sont tracés.

T T
5> 1020 N 1 Epp LNCN (==
£ 1 o« (a) T= 160 K “ 07 () T=200K
o ! |
18 I L I
‘% 10 I Nyt I Nyt
N - | -
16 ) D | D
1) 10 N ’
a Qet,’ . N h : .
% 10 /' I .7 L YQet o7 ‘—‘[‘\|
g 'l : . “‘—’ NQVt ’I’ : “’u’ QVt
2 102L7 ! . L, -
g 1077 { Pa g 1N L4
e et v
10 1 L Ne % i1 1 1 ! ! i ! !
10 0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2
E.-E (eV) E.-E (V)
\E \E
5 102 \Net SR (0) T=300K | [ \WNg
§ K ' (d) T= 400 K
T 10%r D i ' N
@ it Nyt : vt
- 14 L H - L H _,’
- 10 it " N 7T N
‘Q N A~ e Qut N Qut
= TN~ - ... Qct I
R S i F T !
g 1077 .- ERRRET 3
H -
e b P
10 1 1 ir 1 1 1 1 1 - 1 1
10 0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2
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Figure D.4: Tracés des profils d’occupation des étatslisés de la QBC
(Noc) par les électrons et de la QBV ¢y par les trous en fonction de

I'énergie du gap pour quatre températures: (a) 16Q#,200 K, (c) 300 K et

(d) 400 K. Pour chaque température, les quasi-niveaendermi pour les

électrons et pour les trous,rEet B, ainsi que la densité calculée NgF

respective sont représentés.
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Comme on s'y attendait, nous remarquons que les pigsfes au dessus du quasi-
niveau de Fernttg,, sont vides, et que la QBC se dépeuple a mesuréadgeenperature
augmente. Pour 160 et 200 K nous observons uneeboomélation entreN(E,,) et la
densité d'états introduite dans la simulation. Il s'agiad@BC pour les états pieges situés
au dessus deg, . Ceci reste valable pour les températures pour lesqugtieseste loin
au dessus du nive@u . Nous sommes ainsi dans le domaine de validité dedtdarlde
Briggemann dont [l'utilisation requiert I'existence d'unul sgype d'états localisés
monovalents. Lorsque la température augmente, le méldagds localisés intervenant
dans les différents échanges conduit & une mauvaisasteaction de la densité d'états

réellement existant dans le gap. Pour 300 K et au delaa il'gpparition de cette bosse

dont 'origine semble provenir principalement de |'existetles liaisons pendantes.

D. IV. Effets des états localisés

Nous présentons dans cette partie la contribution degrsd paramétres

microscopiques du modeéle de densité d'états du a-Si:Hegurofil de la densité d'états
reproduite N(E.,,) par le MPC. Nous faisons varier séparéement |'énergigctéistique
de chaque queue de bandegT. etkgT,, la concentration totaleNy, ainsi que la

position des niveaux d'énergie des liaisons pendantededgap.

D. IV. 1. Les queues de bandes

Nous avons repris dans le calcul les mémes paramétagiésra la méthode du MPC
cités ci-dessus. Dans ce qui suit, les autres parasn@icroscopiques non mentionnés sont
pris égaux aux parameétres standard. Les figures d).8 D.5(c) montrent l'influence de

I'énergie caractéristiquiegT, de la QBC sur la densité reconstriNiE,,, . Deux valeurs
de kgT. (25 et 35 meV) sont prises autour de la valeur stan@raneV). Lorsque nous

faisons varier la largeur de la QBC, la densité d'@ans la partie supérieure du gap suit.
Nous remarquons d’abord que pour les faibles tempémales spectres tracés rejoignent la

forme de la queue de bande de conduction.
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Plus la pente caractéristiques T, est importante, mieux la reconstructibiE,, )

reproduit la densité d'état de la QBC et ce pour deséenpes plus élevées. Il semble
gue la QBV, méme faible dans cette gamme d'énergiegeirsilu le profile de densité
reconstruit. Dans la relation de Briiggemann il n'était quegtiend'une seule distribution
d'états monovalents. Souvent, dans les simulations mprigtés électriques et
photoélectriques dans le a-Si:H, lorsque nous utilidenmodeéle standard de densité
d'états, les densités des deux queues de bandes npasottbnquées au voisinage du
milieu du gap. La raison est que sont influence y deviégligeable. Pour les plus hautes

températuresN(E.,, Jetrouve la méme allure puisque la QBC n'intervient piuns dette

gamme d'énergie.
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Figure D.5: Profil de la densité d'états reconstruite M(Epour différentes

valeurs de I'énergie caractéristiqugTk de la QBC. La température est variée

entre 160 et 300 K par pas de 20 degrés.
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Chapitre D: Simulation numérique du MPC et recartiton de la densité d’états

Les figures D.6 (a) a D.6(c) représentent I'occupaties deux queues de bandes

pour les difféerentes valeurs de la pente caractéristiglie. Pour chaque valeur nous

avons tracé le profil de la densité d'états calculé poux températures: 160 et 300 K.

AT =160K, la densité d'états calculée joint la queue dedbathe conduction, surtout au

dessus du quasi-niveau de FeHpj,. A T =300K, nous avons une tendance linéaire de

N(E.yn) pour les hautes fréquences sans rejoindre latdedisiats introduite de la QBC.

Cette tendance persiste méme si nous augmenténésjleence au dela de 60 kHz.
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Figure D.6: Tracés des profils d’occupation des étatdad@BC (NQct) et la

QBV (Now) en fonction de I'énergie pour trois valeurs dd & Le quasi-niveau

de Fermi E, pour les électrons libres et le profil de la densité d&talculé

sont représentés pour deux températures significatives: t1B0eK.
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Les figures D.7 (a) a D.7(c) montrent l'influeneel@nergie caractéristiquesT,, de
la QBV sur la densité reconstruR€E ,,) . Deux valeurs de&kgT,, (60 et 80 meV) sont
prises autour de la valeur standard (70 meV). Payartie supérieureN(E,,, Jeste

guasiment inchangée. Nous remarquons aussi quagakd-giveau de Fermi des électrons

varie faiblement avec la valeur d&gT,. Nous enregistrons aussi que les pics

d’occupation ont toujours lieu a la méme positiGiobalement, nous pouvons dire que la

largeur de la QBV influe peu sur la forme génédmda densité reconstruite.
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Figure D.7: Profil de la densité d'états reconstruite M(Epour différentes

valeurs de I'énergie caractéristique de la QB k La température est variée
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entre 160 et 440 K par pas de 20 degrés.
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D. IV. 2. Les liaisons pendantes

D. IV. 2. a. Effet de la concentration Ny,

Les figure D.8 (a) a D.8(d) montrent I'influence tke concentration totale des

liaisons pendantedNy, sur le profil de la densité d'états reconstruNgE,,,) . Quatre

valeurs sont examinées. Deux valeurs- {1 13" cm?®) supérieures a la valeur standard et

deux autres (0 et ¥ocm®) lui sont inférieures.
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Figure D8: Profil de la densité d’'états reconstruite NM{Epour différentes

valeurs de la densité totale de liaisons pendantgs Da température est

variée entre 160 et 440 K par pas de 20 degrés.

Pour la valeur extrénféy, = ,hous constatons la disparition totale de la hosse

Néanmoins, lorsque la température augmente, latderesonstruite ne reproduit plus que

la QBC ni la somme de QBC et QBV. Pour les autedswrs dé\ 4, nous observons que
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la pente reste et un élargissement et une élévdéida bosse et une réduction de la gamme
en énergie de reconstruction de la QBC lorshyg augmente.

Pour mieux expliciter le réle de la concentratiotale des liaisons pendantes, la

figure D.9 montre, pour = 240K , I'influence de Ny, sur le profil de la densité d’états

reconstruitdN(E,,) . Cing valeurs sont examinées entre Wktem™3.
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3 107 v 10Y
109 F . o 10'°
5 18 L [:) a 5101
@ 107 : o 105
S 17 L
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Figure D.9 : La densité d'états reconstruite NEa T =240 K pour

différentes valeurs de concentration totalg ties liaisons pendantes.

Le casNgyp, = Opeut étre intéressant pour identifier le roleal€BV telle que prise
dans notre modele. Nous représentons sur la fiBut® la densité d'états reconstruite
N(Ey) pour Ngp = O pour trois différentes températures (160, 3000&t K). Pour 160
K, nous avons une bonne corrélation entre la dedsitmodéle eN(E,,, .)Pour 300 K, la

densité calculée s'écarte Iégérement pour les hifidtguences puis s'éloigne nettement a
plus haute température. Lorsque la température antgmla formule de Briiggemann n'est

plus valable.
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Figure D.10: Tracés des profils d’occupation des étattad@BC (NQct) et de
la QBV (Nyv) sont représentées conjointement avec la et densitésd{g.,,)

en fonction de I'énergie du gap pougsNO pour trois températures (160, 300
et 400 K).Les énergie&r, sont lesguasi-niveaux de Fermi pour les électrons

libres respectifs pour chaque température.

D. IV. 2. b. Effet du niveau Eyj,
Les figures D.11 (a) & D.11 (c) montrent l'effetagosition du niveau #D* (Egp)

sur la densité d'états reconstruite NE Nous remarquons que ce parameétre agit
principalement sur la largeur de la bos#efaut noter que I'énergie de corrélation

U = 04eV est maintenue pour les trois valeursEgg. Lorsque le niveau d'énergie du

niveau D™ se rapproche de la bande de conduction, la bggsrait a des énergies plus

proches deE; et devient moins large. Cela est di au fait eqgee llaisons pendantes

interviennent plus haut dans le gap. Lorsqu'auraoet le niveauD  s'éloigne deE, la

bosse s'étale.
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Figure D.11 : Profil de la densité d'états reconstruNMéE,,) pour différentes

valeurs de la position dans le gap des états corréléfialesns pendantesds

L'énergie de corrélation U est maintenue constante et égale4 eV. La

température est variée entre 160 et 440 K par pafdddegrés.
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Pour conforter cette discussion, nous tragons aufigure D.12 ['évolution en

fonction de la température des quasi-niveaux denFées électrons et des trousg,, et
Epp. ainsi que le niveau de Ferniirg. Nous remarquons que lorsque le niveau

s'approche dé&. (Egp = 09 eV), il intervient dans les échanges a plus basspégature.
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Figure D.12: Evolution du quasi-niveau de Fermi déxtons E,, de celui
des trous K, et du niveau de Fermisken fonction de la température pour les

trois valeurs du niveaudg des liaisons pendantes.

D. V. Le MPC et le taux de génération

D. V. 1. Influence du taux de génération sur N(k,)

Le taux de génération optique est un parametrerapiodans I'expérience du MPC,
car c’est lui qui donne lieu aux porteurs de chaldees. Lorsque nous appliquons un flux
lumineux sur I'échantillon, il perturbe I'équilibteermodynamique et cause la création des
qguasi-niveaux de Fermi. Nous avons vu au chapiteeguent que les concentrations des
porteurs de charges et les fonctions d'occupatimmsde régime ac dépendent de leurs
homologues dans le régime dc. Nous étudions damamgraphe l'influence du taux de

génération sur le profil de la densité d’états.
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Nous présentons sur la figure D.13 le profil delémsité d’états pour quatre taux de

génératiors .. Les figures D.13 (a) et D.13 (b) représentdi{E ) pour deux faibles

taux de générationsGdC=41015cm_3s"1 et 410%%m 3! respectivement. Nous

constatons que les courbes de densité calculéesusds aux basses températures et aux
hautes fréequences se recouvrent bien et coincalest la queue de bande de conduction

du modeéle. Nous avons donc une bonne estimatiokgdg. Aux hautes températures et
basses fréquences nous constatons I'apparitioa dedse. Les figures D.13(c) et D.13(d)
représentent la densité reconstruite p(ilgc:410200m_3s_l et 410°1cm 371 elles

correspondent aux flux forts. Les courbes obtenuee se recouvrent
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Figure D.13: Profil de la densité d'états reconstruiteEN{) pour différentes
valeurs du taux de générationyGLa température est variée entre 160 et 440 K
par pas de 20 degrés.
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pas systématiquement, méme pour les hautes fréggiesic les basses températures.

L’enveloppe n’est pas bien définie.

Pour élucider cette variation observée sur la déndiétats, nous avons besoin
d’identifier si les centres sont responsables dégemge et dépiégeage ou de la
recombinaison. Pour cela nous tragons les tauxdeetaapture par chaque groupe d’états
localisés, ainsi que la variation des quasi-nivedex Fermi, en fonction du taux de
génération. Nous représentons sur la figure D.)4I'éaolution des quasi-niveaux de
Fermi en fonction du taux de génération pour demperatures. Aux faibles taux de
génération, I'écart entre les deux quasi niveaukeleni est faible, et les centres se situant
a l'extérieur des quasi-niveaux est plus importauia I'intérieur, par conséquent c’est le
régime du piégeage et dépiégeage qui est favariséque le taux de génération devient
important, & partir de #hcm>s?, I'écart s'élargit et dans cette situation c’estégime de

recombinaison qui prédomine.

Sur la figure D.14 (b) sont reportés les taux riscaptures des électrons par la
QBC, la QBV et les LPs, M, Unt et U, respectivement, en fonction du taux de
génératiolsy.. Nous vérifions bien que la recombinaison s'atcesiec le taux de
génération. Ceci est di a une séparation des quesiux de Fermi trés prononcée qui
favorise le régime de recombinaison pour le phaiceat modulé et non celui de
piégeage-dépiégeage, lequel est nécessaire powrxpimtation correcte des données du
MPC en régime HF.
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Figure D.14: Evolution des quasi-niveaux de Fermj & B, (a) ainsi que les

taux nets de recombinaison partiels des électrong, (Un: €t Uigp).(b) en

fonction du taux de générationyG

D. V. 2. Transition du régime BF au régime HF

La transition entre les deux regimes BF et HF & l@squeax, = C, Nge +Cp Pyc

[31]. Nous l'appellons fréquence de coupure ouudedge seuil. Cette valeur peut étre

estimée expérimentalement a partir du tracécogg) /| Iac| en fonction de la fréquence

[41]. Il est a rappeler que ce terme apparait darderivée de I'expression dé(E, )

proposée par Hattori [43]. En effeﬁ:,os((@/|lac| est constant lorsque<< ., dans le

regime de recombinaison, et augmente lorsgeew., régime de piégeage-dépiégeage.

Ce tracé permet ainsi de distinguer le régime dembinaison du régime de piégeage-
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dépiégeage. Nous pouvons déterminer égalemergédadncew . par une autre méthode,

qui consiste a tracer tag)(en fonction de la fréquence [41]. Ce terme intemy dans
I'expression de la densité d'états déterminée gimeeBF [44]. Dans ce cas, comme nous
l'avons rappelé au § C.1V.4, c'est I'évolution déimé du terme tag avec la fréquence qui

correspond a la recombinaison.

La figure D.15 présente le tracé de I’expressiormalisée(qGaccos((p) /|Ia0|) en

fonction de la fréquence a T=160 K, pour cing vedalu taux de géneratid@ . qui varie
de 410%cm 351 a 410%m 3. Nous remarquons que pour les taux de génération

Gyc —41015cm et410160m sl les courbes sont croissantes en fonction de la

fréquence, et quelles se superposent, c'est-&liirae varie pas en fonction dy.@our

ces valeurs faibles du taux de genération. La tiondi supérieure Cpngc +Cppgc) est

constamment vérifiée quelle que soit la frequemaays sommes donc en régime de

piégeage et dépiégage. P@a5:41017cm 3571, nous constatons gu'aux basses

fréquences une petite partie de la courbe estamestapres une fréquence donnée, qui est
la frequence seuil, elle commence a augmenterj@ndee les autres courbes. Quand le

taux de génération est plus grar@dcz410180m 31 etGyc = =410%m™3s1, nous

constatons l'apparition de parties constantes guprésentent sous formes de plateaux
jusqu'a la frequence seuil puis un accroissemestoderrbes. Elles convergent ensuite
toutes vers une courbe unique. La largeur du platst plus grande lorsque le flux

incident est important, car il y a création de pors de charges et la fréquence

C,ng. +C, Py devient plus importante. Cette variation est duma transition entre les

deux régimes. Le rappo(cos(q) /|Iac|) est indépendant de la fréquence et augmente avec

le flux dans le régime de recombinaison. Et inverwsat, dans le régime de piégeage et
dépiégeage, il dépend de la fréquence et ne dgpesdiu flux, il est a noter que ce cas de

figure représente les états monovalents [31].
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Figure D.15: Tracés deGaCcos@/|lao|, calculé a partir de notre simulation

a T=160 K avec les parametres standard, en fonctiomadeéquence, pour
différentes valeurs du taux de génération. @.es fleches indiquent les
fréquences de transition.

La figure D.16 représente la variation de tgh €n fonction de la fréquence pour
cing taux de génération compris entrd0™ et 410'° cm3s7L. Pour les faibles taux de
générations, l'allure de tanp)( évolue de facon monotone avec la fréquence. Airpar
deGyc =410cm™3s72, |l y a apparition d’'une portion linéaire qui @it quand G
augmente. Quand la fréquence augmente, toutesolebes de rejoignent. D'apres la

relation de la relation de Koropecki [44], cettertiga correspond au régime de

recombinaison. La pulsation, =2nf , qui délimite la partie linéaire qui représente le
régime de recombinaison, de la partie non linégireexprime le piégeage et dépiégeage,
est la fréquence de transition.

D’autre part, dans le cas d'un seul type d'étatniovalents, I'estimation dex,

permet de remonter a une estimation du ragpoft,, . En supposant par exemple, que les

électrons sont les porteurs majoritaires, de spreela concentration des électrons soit trés

grande par rapport a la concentration des trouguetla mobilité des électrons est élevée
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par rapport a celle des trous, nous avons ays C, nyc. La valeur deny; peut étre
obtenue a partir des mesures du photocourant palakion:
Id
Nge = ———— (D.1)
“ sqep,

Le rapportC, /[, s'obtient par I'égalité suivante:

& = qu(ﬂc

(D.2)
un Idc

Si nous admettons que, = 10 cm? V_ls_l, ce rapport nous permet ainsi d’évaluer

le coefficient de capture des électrons par la gukubande de conduction.

Nous nous proposons de retrouver la valeur de ggoraia partir des résultats de

notre simulation. L'évaluation de la valeurgepeut se faire a partir des courbes obtenues

sur les figure D.15 et D.16. Celle du photocourgptest obtenue a partir de notre calcul

en régime continu. A titre de vérification, noussmérons la courbe représentant le taux

de

Ll Ll Ll L aanul L aanl

10° 10t 102 103 104 10° 108

Fréequence (Hz)

Figure D.16: Tracé de tang en fonction de la fréquence,a une température
T=160 K et pour différentes valeurs du taux de génmemeG,.. Les parametres

standard sont utilisés.
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générationG . =410"cm™s™ et pour T=160 K pour laquelle la valeur de la tréace

de transition obtenue du tracé desy/|l,.| et quise positionne juste avant la fin du

plateau esf. = 6.3Hz. Le rapportC,,/u, vaut alor09110°2V cm . L'autre estimation
de cette fréquence, se fait a partir du tracé déqa juste avant la fin de la partie linéaire,

donnef. = 76Hz et dans ce cas le rapp@}, /up, vautL.110°Vem . Nous rappellons

que le rapporC,, /|, introduit dans le calcul vad0 ™ Vem. Il est & noter que la valeur
de la fréquence de transition extraite des grapbgseut étre qu'approximative. Ceci est du
au fait que nous ne pouvons pas déterminer avectiexte la fin de la zone linéaire,
méme dans les résultats calculés. La transitidaisde fagon progressive.

Regardons maintenant la représentation de ces eued une température pour

laquelle la formule de Briggemann ne reproduit paactement la densité d'états

introduite. Nous reportons sur la figure D.17 lexés de(ﬁGaCcos@/“a(J) en fonction

de la fréquence obtenu a une température de T=300W, plusieurs taux de génération.
Nous avons choisi cette température pour mettredvédence la contribution des les
liasisons pendantes, nous constatons que toutescdesbes se croisent, c'est le
comportement typique di a l'intervention des liasspendantes dans les échanges [32].
Cela traduit la réponse de différents types de gségyant différents coefficients de
captures, a la modulation, simultanément. La difiée observée entre les représentations
des figures D.15 et D.17, s’explique par la positates niveaux discrets des liaisons

pendantes, par rapport au quasi-niveau de Ferm¢ldesons libres. Nous avons vu dans
la section D.IIl qu'a T=160K la position d&~ est loin au-dessous d&-, : il n'y a que la
gueue de bande de conduction qui participe ausitians électroniques. Par contre a
T=300K, le niveau Dse situe au dessus @, : nous avons alors deux classes de défauts

ayant des ccefficients de capture différentes qutigg@ent au processus de piégeage et

dépiégeage. Cela engendre le croisement des cquubeses différent taux de génération.
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Figure D.17: Tracés deGaCcos@/|lao|, calculé a partir de notre simulation

a T=300 K avec les paramétres standard, en fonctiotadeéquence, pour
différentes valeurs du taux de génération. G

La figure précédente ne permet pas de bien dddirfiin du régime de recombinaison, nous
tracons alors I'évolution de tanp)(en fonction de la fréquence (Figure D.18). Nous

obtenons une meilleure précision de la fréquenaedpure ou fréquence de transition. La

fréquence déduite de la figure D.17, po@r, =410"cm™>s™ et pour T=300 K, est
f. =997Hz d'ou C,/pu, =07 10°Vcm. La fréquence de transition déduite de la figure

D.18 estf_ =12Hzd'ou C,/p, = 08610°Vcem. Méme a cette température a laquelle

nous avons un mélange d'états localisés intervataard les échanges, nous pouvons ainsi
estimer le plus petit coefficient de capture. Ifrespond a la plus petite fréquence de

transition.
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Figure D.18: Tracé de tang] en fonction de la fréquence, & une température
T=300 K et pour différentes valeurs du taux de gémemab,.. Les parameétres

standard sont utilisés.

La figure D.19 illustre les tracés @p5,.cos@/|l5d en fonction de la fréquence pour des

taux de génération allant de 418 413° cm®s™ en absence de liaisons pendanteg<®.

Il n” ya donc que les états des queues de bandesogtribuent dans le processus de
piégeage et dépiégeage. Nous remarquons l'apparites plateaux larges qui signifie
gu'on est dans le régime de recombinaison. lls uaml avec le taux de génération.
Ensuite, toutes les courbes se rejoignent. L'éimiutle ces courbes est comparables a
celles observées dans le cas d'un seul type degpigmpnovalents [31,32] sauf que la
largeur des plateaux est grande: c’est la générétiermique des porteurs de charge qui

fait que la somme€ n,. +C p,.est grande, donc de la recombinaison méme awefaibl

flux.

Nous tragons aussi la variation de tah€n fonction de la fréquence (Figure D.20) et nous
constatons que la aussi I'évolution des courbesarsblable aux résultats trouvés dans le
cas d'un seul type de pieéges monovalents. Noustatmms que la partie linéaire de toutes

les courbes tendent vers la méme valeur.
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Figure D.19: Tracés de|G,ccos)/|l 5, calculé a partir de notre simulation

a T=300 K avec les parameétres standard sauf & 0, en fonction de la

fréquence, pour différentes valeurs du taux de génér&ian
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Figure D.20: Tracé de tang] en fonction de la fréquence, a une température
T=300 K et pour différentes valeurs du taux de gémemab,.. Les parametres
standard sont utilisés saufN= 0.
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Chapitre D: Simulation numérique du MPC et recartiton de la densité d’états

A titre d'illustration, nous procédons a la véation de la valeur du rappo@y, /U,

pourG 4 =410"7cm™s™. La fréquence de transition déduite de la figurd9Dvaut
f. =160Hz d'ouCp/up = 142109V cm. Celle déterminée a partir de la figure D.20

vaut f.=1663Hz qui conduit &,/u, =14810°Vcm. Une fois de plus, nous

retrouvons approximativement les valeurs introdudans le calcul.

D. VI. Discussion

Aprés avoir calculé numériquement le photocourandue (MPC) nous l'avons
utilisé pour reconstruire la densité d'états dansgydp du a-Si:H. Nous avons utilisé
principalement la relation de Briiggemann. Une baroreélation entre la densité calculée
et celle introduite dans le modele a été trouvéeddmaine de validité de cette relation est
tributaire de la nature des transitions en préseAcdasse température et a hautes
fréquences seule la QBC est concernée par les gebale type piégeage-dépiégeage avec
la bande de conduction. Ceci a été vérifié a tsales tracés d'expressions significatives
révélant les transitions entre le régime de recoaibon et celui du mutipiégeage. Dans

cette zone, nous retrouvons bien le profile deBL@ans la partie supérieure du gap.

A plus haute température, nous avons obtenu urseehmss ou moins large selon les
parametres microscopiques introduits. Son origieeptique par la différence des sections
de capture entre la queue de bande de conductles kdisons pendantes. De plus, lors de
la résolution des équations cinétiques pour '&sdinent de la relation de Briggemann,
une des hypotheses a consisté a remplacer unessiprepar la fonction de Dirac. Pour
des énergies plus basses, I'utilisation de cettauie doit étre faite avec précaution. Un
traitement analytique spécifique qui tienne congeda coexistence de deux types d'états

localisés est nécessaire.

L'étude méthodique de l'effet des parametres naopngques, pris séparément, nous
donne néanmoins une description qualitative derddnce des résultats calculés pour des
états profonds. Lorsque le renflement est importesia signifie qu'il existe une densité

importante de liaisons pendantes.
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Chapitre D: Simulation numérique du MPC et recartiton de la densité d’états

Une étude de I'évolution du déphasage en fonctoadiréquence, a travers des
relations remarquables, pour plusieurs taux dergéiné est présentée. Nous avons montré
I'existence de deux régimes distincts qui dépendenta fréquence, de la température et
du flux de lumiére incident: le régime haute frémuee (HF) et le régime basse fréquence
(BF). Nous avons pu ainsi identifié les fréquendescoupure associée au rapport du

coefficient de capture sur la mobilité des électriores qu'on peut évaluer.
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Conclusion

Conclusion

Au cours de ce travail, une simulation numériqueptotocourant modulé (MPC)
dans le silicium amorphe hydrogéné (a-Si:H). Unalysme théorique de cette technique a
été présentée. Le modéle standard de la dendiéésdqueues de bandes exponentielles et
deux niveaux discrets corrélés des liaisons peedamat été utilisé. Toutes les transitions
des électrons et des trous entre les états losadisées états étendus ont été prises en
compte. Le calcul du photocourant stationnaireuet@urant MPC a nécessité |'utilisation

de méthodes numériques pour la résolution dess#ise¥quations.

Le courant MPC ainsi obtenu a été exploité poaélirmination de la densité d'états
localisés dans la partie supérieure du gap duth-&& relation analytique classique de
Briggemann a été utilisée. Les possibilités d'whle relation simple a utiliser ont été
discutées et commentées. Comme il a été stipule ldarhypotheses de son établissement,
cette relation est utilisable dans le régime dggage-dépiégeage qui prédomine en HF, a
basse température et pour des taux de générasangpeclevés. Nous avons ainsi retrouvé

I'énergie caractéristique de la pente de la queuzadde de conduction.

L'apparition d'un renflement au voisinage du nivdaublement occupé de la liaison

pendante D, pris dans le modéle comme étant un niveau disqoeut avoir

principalement deux causes. La premiere proviens tgpothéses utilisées pour
I'établissement de la relation de Briiggemann ettréade la concomitance dans les
échanges de deux types d'états localisés. Cedieatdans la réponse du courant MPC

d'un mélange des régimes de piégeage-dépiégedgaatombinaison.

Une étude systématique de l'influence des parameétieroscopiques a permis de
voir comment varie le profil de densité calculéuN@vons pu voir ainsi comment agissent
en particulier les liaisons pendantes sur la foeti@&mportance du renflement. L'ensemble
des résultats obtenus peut éventuellement rensesgme'importance et la position des
états profonds. Cela pourrait étre possible pditi@ment pour un méme échantillon

auquel nous aurions fait subir des changementsudwe (dégradation, recuit, etc...).

Nous avons également examiné I'évolution du phat@ed en fonction de la
fréquence a travers des relations significativas paentifier le passage du régime BF au

régime HF. La fréquence de coupure ainsi détermaéxé utilisée pour retrouver un

73



Conclusion

rapport important de deux paramétres microscopiques-Si:H: le coefficient de capture
d'un état de la queue de bande de conduction suokilité des électrons dans les états
étendus. Cette vérification, possible expérimentalat, peut constituer une exploitation

directe possible de la mesure du courant MPC sbdaléphasage.

L'étude de la simulation numériqgue proposée dansméenoire constitue une
initiation intéressante pour étudier la techniquecdurant MPC qui constitue jusqu'a nos
jours [29] une méthode de caractérisation assessanie des semiconducteurs amorphes
de maniére générale. Plusieurs travaux [32,37 @] gubliés pour lever les limitation de
I'approche des relations analytiques classiquesétéplies. Pour cela il faut des approches
analytiques et numeériques plus approfondies powvgio tenir compte d'une densité
d'états réaliste du semiconducteur et des procgemsbles existant dans les cinétiques
des porteurs de charges.

Comme perspective de ce travail, le code numérpppigt étre adapté en tenant
compte d'une distribution en gaussiennes des de&sliaisons pendantes. Pour cela il
faudrait appliquer avec précaution la statistigteeaipation pour de tels états corrélés.
Ensuite, il faudrait élargir I'étude aux bassegudences pour pouvoir sonder des états en

profondeur du gap.
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Annexe A

Soit les quantités A, B dt:

A= PP +N*PT+NONT —?)
B=w(P’+P +N*+N°)
A=A%+ B?

Les coefficients den,, p,, n; et p;.pour la fonction d’occupation;csont:

i _ [P°A CRfg+((P™ + NO)A + wB)CHfdcl]
=
A

ot = [-P'B CPf O +(wA - (P™ +NO)B)Cpfde]
=
A

_[POA Cpfac+((P™ + NOA + wB)Cf { ]
A

+ _
Gp—

at =_[P0A Cpfac—(wA — (P~ +N9)B)CR Y]
A

- : . .0
Les coefficients den,, py, nj et p;.pour la fonction d’occupatiof,_sont:

0 = [(N"A +@B)Chfge + (PA + WB)Ciif el
A

80 - [-(N*B-wA)CA S + (PTB-wA)C/f -
0 -
A

0~ [((N*A+wB)Cpfge— (P™A +wB)CHi gl
0=
A

g0 - [(N"B-@ACHfic + (PB-GA)Cpfe
0 =
A

Les coefficients den,, p,, nj et p; pour la

fonction d’occupation‘;C peuvent étre déduits des coefficientsfgcepar la transformation

1 . Notons que les expressions A, BAatestent inchangées par cette transformation.
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Annexe B

Les expressions des coefficients de la matrice ragsant dans le systeme d'équations
(C.39) sont données par:

EC
Alzj NeCE (- F S
EV
EC
j N Cl 130

Ev

CRl(n+n)(CR(n+ng) +Cf (p+py)

(CHH(n+ny) +Chl (p+py)” +w?

—1]JdE+

Cht(n+n)(CH (n+ny) +CPl (p+py)

(CH(n+ny) +Cpl(p+py)? +w?

-1dE+

+Ngp [€; 00 ~Gino; —Cp fae—Cafae—(Chngc—€n) o]

EC
Nt
EV
EC

Ch(n+ng)(CH (n+ny) +C (p+ p1»c°tf

ct ct dE+
(Cr (n+n) +Cp (p+p)* +

N S+ n)(Cr (n+ny) +Cpl (p+po)Cpfde
vt
(' (n+ ) + Cl (p+py)? +

E

\

40 _ 0y 0
+Ngplenap —~Cpnap —(Chn—ep)ap]

Ec

0= [ NaCH a-1§)w
EV

CHl(n +ny)

ct ct 2 2 dE +
(Ch(n+n) +C(p+p))” +w

m

C

vt

dE +
(cxt (n+ny) +Cyl(p+pp)? + W

m

\"

+NgplenBn —ChnBr —(COn-ed)BA] +w
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Annexe B

dE-

(CHH (n+ny) +C (p+pp))? +

dE+

Cyt (n+ny)
(CH (n+ny) +Cpl(p+py)? + 0

+Nb[enBp +CanBy — (Can—€n)Bp

Ar=-C
B,=-D;
Co=A1
D>=B

Ag=1 +'[th

\

\"

Vv

Ec

Ec
+IN
E

Ch - TFOICH (Nge + M) +C5 (Pgc + Py)]

2

ct ct 2 dE+
[Ch (Nge +Np) +Cp (P + Py]” + w

Cr A= IOICH (Nge +Ny) +CF (Pye + Pyl
[CH (Nge + N1) +Cpl (Pae + PI? + WP

dE-Ngp(op —ap)

Cgtf((j:ct:[C%t (Ngc+ M) + Cﬁt (Pgc *+ P1)]

2

dE -
ct
[CH (Nge +Ny) + CY (P + PLI* + 0

CofdelCh (Nge +ny) + Cp (Pye + Pyl
vt
[CH (Nge + ) +C (P + PLIZ + o

dE -~ Ngph(ap —0p)

wCsta-f§t dE

Cs3= '[ Nt
[C (Nge +Ny) +C (P + PLI* + 00

EV
Ec

WCY (- at)

Ev

N j Ny
[CH (Nge + M) + Cp (P + PLIZ + 00

dE -~ Ngp(Bn —Bn)
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Ay =-Cg
B, =-Dj
Cs=Aj
D, =B

Cte Ct

ct
[C (Nge +Ny) + C (Pc + PLI” + 00

vt vt

vt
[CH (Nge + ) + C (P + P> + 00
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