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 الــمــلــخــص

 

نوع على حاجز شوتكي من  k-highوالتي تعتبر عازل من النوع  2TiOدراسة تاثير مادة  الاطروحة تمتخلال هذه 

Au/n-GaAs/Ti/Au وذلك عن طريق المحاكات الرقمية مع استغلال النتائج التجريبية المتوفرة. لقد تم استعمال المحاكي

معامل  لكل منعدة ظواهر فيزيائية للثنائي من نوع شوتكي. القيم التجريبية  لتفسيرAtlas-Silvaco-TCADالرقمي 

وسعة جهد -تم استخراجها باستعمال عدة تقنيات مثل طريقة شانغ، الخاصية تيار والمقاومة التسلسليةالمقالية، خاجزشوتكي

 eV 5.0.0و  4..4لى النحو التالي: . القيم الخاصة بمعامل المثالية وحاجز شوتكي المتحصل عليها كانت بالترتيب عجهد

لتركيبة حاجز شوتكي المحتوية على العازل  eV .5.04و  AuGaAs/Ti/-/nAu، 4.55شوتكيبالنسبة لتركيبة حاجز 

2TiO 5.001و  3..2متر، -ناونو 1.بسمك eV 2لتركيبة حاجز شوتكي المحتوية على العازلTiO ناونو 55.بسمك-

توزيع تركيز  جهد فير مثالية بحيث معامل مثاليتها أكبر من واحد.-درايتها لها خاصيت تيارتمت متر. الثانيات شوتكي التي 

تيار وذلك بالاخذ -لطاقتها الخاصة بالصمامات شوتكي المدروسة تم استخراجها من الخاصية جهدعيوب السطح بالنسبة 

القيم الخاصة بتوزيع تركيز  ة والمقاومة التسلسلية.بعين الاعتبار ارتباط معامل المثالية مع الجهد، قيمة حاجز شوتكي الفعلي

عيوب السطح بالنسبة لطاقتها المستخرجة بالاخذ بعين الاعتبار المقاومة التسلسلية وجدت اقل من التي استخرجة بدون 

التيار يعية في جهد الخاصة بالثائيات المدروسة تظهر زيادة غير طب-الاخذ بعين الاعتبار المقاومة التساسلية. الخاصية تيار

. في الاخير النتائج المتحصل عليها high-kالغير مرغوب اثناء التغذية العكسية وذلك كلما زاد سمك العازل من النوع 

 بالستعمال المحاكات متوافقة مع النتائج المخبرية المتوفرة.

  k -highمواد –V)-(Iخاصية -تركيز عيوب السطح  - MIS  - 2TiOكلمات مفتاحية : بنايات
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Résumé 

 

L’effet de matériau TiO2 à haute permittivité « high-k » comme isolant dans chacune des 

structures Au/n-GaAs /Ti/Au et Au/TiO2/n-GaAs /Ti/Au a été mis en évidence par 

l’expérimental et par la simulation utilisant le logiciel Atlas Silvaco. L’extraction des paramètres 

électriques tels que le facteur d'idéalité n, la hauteur de barrière ΦB, la résistance série Rs et les 

états d’interface Nss a été faite en utilisant différentes méthodes qui sont la méthode standard de 

la caractéristique courant -tension (LnI-V) en polarisation directe, les méthodes de Cheung et la 

méthode de la caractéristique inverse de la capacité-tension (C-2-V). Les valeurs expérimentales 

du facteur d’idéalité et de la hauteur de la barrière sont respectivement 4.12 et 0.585 eV pour la 

structure Au/n-GaAs/Ti/Au, 4.00 et 0.548 eV pour Au/TiO2/n-GaAs/Ti/Au avec une épaisseur 

de 16nm de l’oxyde et 3.92 et 0.556 eV pour la même structure avec une épaisseur de 100nm de 

l’oxyde. Les valeurs du facteur d’idéalité (n) des trois structures MS et MIS SBDs étudiées sont 

très loin de l’unité qui est la caractéristique de la diode idéale (ou n = 1), ce phénomène est dû à 

l’effet ‘inévitable’ de la couche native. Les états d’interface (Nss) calculés en présence de la 

résistance série sont inférieurs à ceux calculés en absence de la résistance série en question et ce 

pour les trois structures étudiées. Les structures MIS révèlent une augmentation du courant de 

fuite proportionnelle à l’augmentation de l’épaisseur de l’oxyde. Enfin, les résultats 

expérimentaux concordent bien avec ceux de la simulation. 

Mots clés : Les structures MIS - TiO2- Les états d’interface - Atlas Silvaco. 
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Abstract 
 

 

The effects of the TiO2 high-k insulator material on Au/n-GaAs/Ti/Au Schottky barrier diodes 

have been studied by means of the numerical simulation and experimental results at room 

temperature. The Atlas-Silvaco-TCAD numerical simulator has been used to explain the 

behavior of different physical phenomena of Schottky diode. The experimental values of ideality 

factor, barrier height, and series resistance have been determined by using the various techniques 

such as Cheung’s method, forward bias lnI–V and reverse capacitance–voltage behaviors. The 

experimental ideality factor and barrier height values have been found to be 4.14 and 0.585 eV 

for Au/n-GaAs/Ti/Au Schottky barrier diode and 4.00 and 0.548 eV for that structure with 16 nm 

thick TiO2 film and 3.92, 0.556 eV with 100 nm thick TiO2 film. The diodes show a non-ideal 

current–voltage behavior that of the ideality factor so far from unity. The extraction of Nss 

interface distribution profile as a function of Ec–Ess is made using forward-bias I–V 

measurement by considering the bias dependence of ideality factor, the effective barrier height, 

and series resistance for Schottky barrier diodes. The Nss calculated values with consideration of 

the series resistance are lower than the calculated ones without series resistance. The current–

voltage results of diodes reveal an abnormal increase in leakage current with an increase in 

thickness of high-k interfacial insulator layer. However, the simulation agrees in general with the 

experimental results. 

Key word: MIS structures – TiO2 – Interface states – (I-V) characteristics – high-k material. 

 
 
 
 
 



SOMMAIRE

VI

SOMMAIRE

DEDICACES…………………………………………………….…………….……...…….I

REMERCIEMENTS………………….……………………………....…………………....II

III.....………...……….…………………………………………………………………ملخص

RESUME……………………………………………………………….……………..…..IV

ABSTRACT………………………………………………………………..……...…….....V

LISTE DES TABLEAUX………………………………………………………..…….......X

TABLE DES FIGURES…………………………………………………………………...XI

INTRODUCTION GENERALE………………………………………………..…...……...1

CHAPITRE I : GENERALITES SUR LES STRUCTURES MS ET MIS

1 Introduction.......................................................................................................................4

2 Théorie du contact métal-semi-conducteur (MS) homogène............................................4

2.1 Le travail de sortie et l’affinité électronique du semi-conducteur…………………....5

2.2 Modèles de la formation de la barrière Schottky……………………………………....5

2.2.1 Modèle de Mott-Schottky………………………………………………….......5

2.2.2 Modèle de Bardeen……………………………………………………………..7

2.2.3 Modèle de Cowley et Sze………………………………………………………8

2.3 Zone de charge d’espace…………………………………………………………….......10

2.4 Abaissement de la barrière, effet Schottky………………………………………....….12

2.5 Mécanismes de transport du courant dans un contact Métal/semi-conducteur en
polarisation directe………………………………………………………………….......…13

2.5.1 Emission au-dessus de la barrière………………………………………...…..15

2.5.2 Courant par effet tunnel……………………………………………………….16

2.5.2.1 Courant par effet de champ (FE)……………………………………….......…17

2.5.2.2 Courant d’émission thermoïonique assistée par effet de champ (TFE)……....17

2.5.3 Recombinaison dans la zone de charge d’espace………………………….….18

2.5.4 Injection des minoritaires………………………………………………….….19

2.6 Courant en polarisation inverse…………………………………………………….…..19

2.6.1 Courant d’émission thermoïonique (TE)……………………………….……..21

2.6.2 Courant tunnel……………………………………………………………..….21

2.6.2.1 Formule de Padovani-stratton………………………………………….……...22

2.6.2.2 Formule de Tsu et Esaki…………………………………………….………...23

3 La structure Métal/Oxyde/Semi-conducteur MIS…………………………………..…..23

3.1 Introduction…………………………………………………………………………...…..24

3.2 Diagramme de bandes d’énergie…………………………………………………..........24



SOMMAIRE

VII

3.3 Influence des travaux de sortie………………………………………………………….25

3.4 Régimes de fonctionnement……………………………………………………….…….26

3.4.1 Régime d’accumulation……………………………………………………….27

3.4.2 Régime de bandes plates……………………………………………………...29

3.4.3 Régime de déplétion…………………………………………………………..30

3.4.4 Régime d’inversion et de forte inversio............................................................32

CHAPITRE II : LES PROPRIETES DES PRINCIPAUX MATERIAUX

1. Propriétés du matériau GaAs………………………………….…………………...…....35

1.1 Structure cristalline du GaAs……………………………………………………......35

1.2 Structure de bande d’énergie du GaAs…………………………………………..…..36

1.3 Les propriétés électriques du GaAs…………………………………………...…….37

1.4 Oxydation native de la surface du semi-conducteur n-GaAs…………………….....37

2. Propriétés du matériau dioxyde de Titane (TiO2) –un matériau high-K………….…….....38

2.1 Pourquoi un matériau high k…………………………………………………….…...38

2.2 Intérêts d’étude et applications………………………………………………….…...39

2.3. Propriétés physico-chimiques et structure cristalline du TiO2……………………………..…....39

2.4. Les défauts présents dans le TiO2…………………………………………….……...41

2.4.1 Les défauts intrinsèques……………………………………………….…...…......41

2.4.2 Les défauts extrinsèques………………………………………………………..…42

2.5 Propriétés électriques du TiO2…………………………………………………….…42

2.5.1 Introduction de nouveaux niveaux d’énergie……………………………..……....42

2.5.2 Notion de piège……………………………………………………..….…..…....42

2.5.3 Notion de section de capture………………………………………...….…….....42

2.5.4 Comportements électriques des défauts dans le TiO2………………...………....42

2.5.5 Différents types de charges dans l’oxyde…………………………..………........43

2.5.5.1 Les charges fixes……………………………………………..……………....44

2.5.2.2 Les charges piégées………………………………………………………......44

2.5.5.3 Les charges mobiles ioniques…………………………………….…….........44

2.5.5.4 Les charges d’interfaces piégées « les états d’interface »……………..……..45

2.6 Propriétés de transport dans l’oxyde de TiO2...............................................................45

2.6.1 Différentes types de conduction dans l’oxyde………………………………….....45

2.6.2 La conduction thermoïonique ………………………………………………….....45

2.6.3 La conduction par effet tunnel directe…………………………………………...45

2.6.4 La conduction par effet tunnel de type Fowler-Nordheim………………..............45

2.6.5 La conduction par saut (Hopping conduction) ……………………………...........46

2.6.6 La conduction par effet Poole-Frenkel…………………………………...…….....46



SOMMAIRE

VIII

CHAPITRE III : MODELES PHYSIQUE ET METHODES D’EXTRACTION DES
PARAMETRES ELECTRIQUES DANS LES SD’s

1. Simulation et modèles physiques ………………………...…………………………...….47

1.1 Introduction …………………………………………………………………….…..….47

1.2 Présentation du logiciel de simulation ATLAS de Silvaco………………………........47

1.3 Les modèles physiques………………………………………………………...…….....48

1.3.1 Modèle Shockley-Read-Hall………………………………………………………..49

1.3.2 Mécanisme de recombinaison de surface………………………………………..….50

1.3.3 L’émission thermoïonique…………………….………………………...………….50

1.3.4. L’effet Tunnel…………………………………………………………....………...51

2. Méthodes d’extraction des paramètres électriques dans les SD’s……………..……..…...52

2.1 Introduction……………………………………………………..……...…………........52

2.2 Les méthodes basées sur la caractéristiques courant-tension..……………….……....52

2.2.1 La méthode Standard …..……………...…………………………………..…52

2.2.2 Les méthodes de Cheung..………………...……………………………….…54

2.2.3 La détermination des états d’interface….………………………...……......……….55

2.3. La méthode de la caractéristique capacité-tension….……………………...….….…..57

CHAPITRE IV : RESULTATS ET INTERPRETATION

1. Introduction………………………………………………………………..……....…...…59

2 Partie expérimentale…………………………………………………………………..…...59

2.1 La procédure de fabrication de la structure ..………………………………….…..…..62

2. 2Technique de mesure de la caractéristique courant-tension (I-V)………………….…62

2.3 Interprétation des résultats expérimentaux………………………………..………..…64

3. Partie simulation…………………………………………………...…………...………....65

3.1 Description des structures simulées………………………………….……….…….….65

3.2 Les caractéristiques électriques (I-V) simulées………………………………….....….66

3.2.1 La structure Au/n-GaAs/Ti/Au avec et sans interface TiO2………………..…........66

3.2.1.1 L’effet de l’oxyde high-k « TiO2 ……………………………………………….66

3.2.2 L’influence de l’oxyde………………………………………….………………......67

3.2.2.1 La structure Au/n-GaAS avec et sans interface SiO2……………………….…....67

3.2.3 L’influence du substrat……………………………………….……….………........68

3.2.3.1 La structure Au/ TiO2 /n-Si …………………………………….………..…….....68

3.3 Extraction des paramètres clefs……………………………………..…………....…....69

3.3.1 Le facteur d’idéalité ……………………………………..…………………….…...70

3.3.1.1 Cas de la diode MS idéale……………………………………..………………..70

3.3.1.2 Cas de la diode MS réelle …………………………………………...……….72

3.3.1.3 l’effet de la couche native dans les structures MIS…………………………......74



SOMMAIRE

IX

3.3.2 La hauteur de la barrière……………………………..…………….………..….…..76

3.3.3 La résistance série…………………………………………………………..…...….79

3.3.4 Les états d’interface……………………………………………………...……........81

CONCLUSION GENERALE…………………………..………………………………....…84

REFERENCES BIBLIOGRAPHIQUES…………………..………………………………...87



LISTE DES TABLEAUX 

 

X 

 

LISTE DES TABLEAUX 
 

 

Tableau I.1 : Etat de l’interface isolant/semi-conducteur dans une structure MIS en court-

circuit……..……………………………..…………………………………………………....26 

 

Tableau II.1 : Les principaux paramètres physiques et électriques du GaAs………………...37 

 

Tableau II.2 : Permittivité et bande interdite de quelques diélectriques candidats au 

remplacement du SiO2……………………………...………………………………………...38 

 

Tableau II.3 : Données cristallographique des phases anatase, rutile et broukite du dioxyde de 

Titane…..………………………………..……………………………………………………41 

 

Tableau IV.1 : Les valeurs expérimentales et simulées du facteur d’idéalité…………...……68 

 

Tableau IV.2 : Les valeurs expérimentales et simulées de la hauteur de la barrière ….......…74 

 

Tableau IV.3 : Les valeurs expérimentales et simulées de la résistance série Rs…………....77 

 



LISTE DES FIGURES 

 

XI 
 

LISTE DES FIGURES 

 

Figure I.1 : Diagramme énergétique d’un métal et d’un semi-conducteur de type-n tel que 

(qφM > qφS.C.) ……………………………………………………………………………….....5 

Figure I.2: Diagramme des bandes d’énergie à l’équilibre thermodynamique d’une structure 

métal/semi-conducteur type-n dans le cas ou (qφM > qφS.C.)…………………………………..6 

Figure I.3 : Diagramme énergétique à l’équilibre thermodynamique d’un métal et d’un semi-

conducteur de type-n tel que (𝑞𝜙𝑀 > 𝑞𝜙𝑆.𝐶.): (a) avant contact et avec états de surface, (b) 

après contact et avec états de surface………………………………………………………….8 

Figure I.4 : Diagramme énergétique des bandes dans un contact métal/semi-conducteur type-

n dans le cas général……………………………………………………………………………9 

Figure I.5 : Variation du carré de l’inverse de la capacité en fonction de la tension………...12 

Figure I.6 : L’abaissement de la barrière Schottky par l’effet Schottky..……………………13 

Figure I.7 : Modes de transport des électrons dans un contact métal/semi-conducteur type-n 

polarisé en direct……………………………………………………………………………...14 

Figure I.8 : Emission thermoïonique assistée par effet de champ (TFE) et émission de champ 

(FE) sous une polarisation directe……………………………………………………………17 

Figure I.9 : Mécanismes de transport des charges à travers une barrière Schottky en 

polarisation inverse…………………………………………………………………………...20 

Figure I.10 : Structure Métal/Isolant/semi-conducteur et son schéma électrique……………24 

Figure I.11 : Diagramme de bandes d’énergie d’une structure MIS sur substrat de type-n pour 

(𝑞𝜙𝑆.𝐶. < 𝑞𝜙𝑚)………………………………………………………………………………25 

Figure I.12: Potentiels dans une structure MIS en déplétion ………………………………..27 

Figure I.13 : Structures MIS idéales en régime d’accumulation ……………………………28 

Figure I.14 : Structures MIS idéales en régime de bandes plates……………………………29 

Figure I.15 : Structures MIS idéales en régime de déplétion………………………………...31 

Figure I.16 : Structures MIS idéales en régime d’inversion………………………………....33 

Figure I.17 : Schéma équivalent de la structure MIS………………………………………..34 

Figure II.1 : (a) Structure cristalline du GaAs, (b) La première zone de Brillouin d’un cristal 

cubique, (c) la surface d’énergie constante de bande de conduction de GaAs………………35 



LISTE DES FIGURES 

 

XII 
 

Figure II.2 : Structures de bande électronique de GaAs…………………………………….36 

Figure II.3 : Structures cristallographiques de TiO2 : (a) anatase, (b) brookite, (c) rutile. En 

vert Ti
4+ et en rouge O2−……………………………………………………………………...40 

Figure II.4 : Schéma des défauts intrinsèques et extrinsèques…………….………………...42 

Figure II.5 : Diagramme d’énergie correspondant aux principaux défauts rencontrés dans les 

différentes structures du TiO2………………………………………………………………...43 

Figure II.6 : Différents types de charges dans l’oxyde ……………………………………...44 

Figure II.7 : Représentation Schématique des différents types de conduction dans l’oxyde .47 

Figure III.1 : Transitions par l’intermédiaire d’un niveau à l’intérieur de la bande interdite 

d’un semi-conducteur ………………………………………………………………………...47 

Figure III.2 : Représentation schématique des différentes régions de la caractéristique (lnI-V) 

d’une diode Schottky, en polarisation directe………………………………………………...52 

Figure III.3 : Exemple de fonctions de Cheung dV/dln(I) et H(I) en fonction du courant 

(I)..…………………………………………………………………………………………….54 

Figure III.4 : La distribution des états d’interface avec et sans considération de la résistance 

série pour la structure (Au/TiO2/n-Si) à T300°K……………………………………………. 56 

Figure III.5 : L’inverse de la capacité au carré en 1/C2 en fonction de V pour les deux 

structures MS (Au/GaAs) et MIS(Au/Ga2O3/ GaAs)………………………………………...57 

Figure IV.1 : Système d’évaporation BESTEC……………………………………………..58 

Figure IV.2 : Système de pulvérisation Nanovak NVTS-500……………………………….59 

Figure IV.3 : Schéma représentatif de la structure SBD’s fabriquée………………………...60 

Figure IV.4 : Analyseur des paramètres des semi-conducteurs Keithley 4200………..……..61 

Figure IV-5. : Analyseur de système d’impédance HP 4192 A LF……………………...……...61 

Figure IV.6 : Les résultats expérimentaux de la caractéristique courant-tension à l’échelle 

semi-log des diodes MS (Au/n-GaAs/Au/Ti) et MIS (Au/TiO2/n-GaAs/Au/Ti) à 16 nm et à 

100nm à température ambiante…………………………………………………………….....62 

Figure IV.7 : Schéma représentatif des structures SBD’s simulées à deux dimensions……..63 

 

Figure IV.8 : les caractéristiques électriques (I-V) simulées et mesurées en polarisation 

directe et inverse à l’échelle semi-log à température 300°K des structures MS et 

MIS……………………………………………………………………………………………64 

 

Figure IV.9 : les caractéristiques électriques (I-V) en polarisation directe et inverse à 

l’échelle semi-log à température 300°K des structures Au/n-GaAs (MS) et Au/SiO2/n-GaAs 

(MIS) a)simulées et b) expérimentales……………………………………………………... 66 



LISTE DES FIGURES 

 

XIII 
 

 

Figure IV.10 : Les caractéristiques électriques (I-V) en polarisation directe et inverse à 

l’échelle semi-log à température 300°K des structures Au/TiO2/n-Si ………………………67 

 

Figure IV.11 : L’extraction du facteur d’idéalité n et la résistance série Rs par la première 

méthode de Cheung (dV/dlnI) à (T=300°k) pour la structure MS simulée idéale et MS 

expérimentale…………………………………………………………………………………68 

 

Figure IV.12 : La structure MS idéale (sans couche native)…………………………….…...69 

 

Figure IV.13 : les caractéristiques électriques (I-V) en polarisation directe et inverse à 

l’échelle semi-log à température 300°K de la diode idéale avec et sans couche native……...70 

 

Figure IV.14 : L’extraction du facteur d’idéalité n et la résistance série Rs par la première 

méthode de Cheung (dV/dlnI) à (T=300°k) pour la structure MS simulée réelle et MS 

expérimentale…………………………………………………………………………………71 

 

Figure IV.15 : La structure MS réelle………………………………………………….…….71 

 

Figure IV.16 : La structure MIS sans (a) et avec couche native (b)…………………………71 

 

Figure IV.17 : Les caractéristiques électriques (I-V) en polarisation directe et inverse à 

l’échelle semi-log à température 300°K pour la structure MIS avec et sans couche 

native………………………………………………………………………………………….73 

 

Figure IV.18 : Extraction du facteur d’idéalité n et la résistance série Rs par la première 

méthode de Cheung (dV/dlnI) à (T=300°k) pour les structures MIS simulées et MIS 

expérimentales pour une épaisseur de 16nm (a) et 100nm(b) de TiO2 respectivement………73 

 

Figure IV.19 : Caractéristiques C-2 inverse mesurées des structures MS et 

MIS……………………………………………………………………………………..…….75 

 

Figure IV-20 : Caractéristiques C-2 inverse mesurées et simulées des structures (a) MS, (b) 

MIS (16nm) et (c) MIS (100nm) respectivement…………………………………………….76 

 

Figure IV.21 : Extraction de la résistance série Rs par la deuxième méthode de Cheung H(I) 

à (T=300°k). de la structure(a) MS idéale,(b) MS réelle, (c) MIS (16nm) et (d) MIS 

(100nm).....................................................................................................................................78 

 

Figure IV.22 : la distribution de la densité d’interface Nss avec et sans considération de la 

résistance série dans les structures SBDs: a) MS, b) MIS (16nm), c) MIS (100nm)………...80 

 

 



 
 
 
 
 
 
 

Lois de Croyance scientifique : 
 
 

Personne ne croit en une théorie, sauf celui qui l'a faite. 

Tout le monde croit en une mesure, sauf celui qui l'a faite. 

 



 

 

INTRODUCTION 

GENERALE 

    



INTRODUCTION GENERALE 

 

1 
 

 INTRODUCTION GENERALE 

Les dispositifs utilisant des structures de type diode Schottky sont, à l'heure actuelle, de plus 

en plus utilisées, tant dans l’industrie des semi-conducteurs que dans les laboratoires de 

recherches pour la caractérisation des matériaux. Cependant, malgré que les mécanismes qui 

régissent le fonctionnement de ces contacts métal/semi-conducteur sont assez bien connus et 

permettent de décrire la plupart des résultats expérimentaux, (les travaux de MOTT, 

DAVYDOV, SCHOTTKY, BARDEN, COWLEY et SZE [1-5]) de nombreux détails 

demeurent incompris. 

En théorie, plusieurs auteurs ont essayé d’établir des modèles théoriques traitant le 

redressement dans le contact métal/semi-conducteur incluant les propriétés de l’interface, à 

travers, par exemple, la structure des bandes du métal et du semi-conducteur [5-9],la réactivité 

chimique des deux matériaux en présence [10,11], la barrière de potentiel ou les états de 

surface dont l'existence et la nature restent encore le sujet de nombreuses controverses [12]. 

Toutefois, ces modèles s’avèrent adaptés en général à des interfaces idéales que l'on ne 

rencontre presque jamais en pratique. Ainsi, ils ne prennent pas en considération par exemples 

les phénomènes de l’oxydation des semi-conducteurs à l’air. 

Plus récemment, des problèmes analogues se sont posés lors de la réalisation de cellules 

solaires (à structure MS ou MIS) se servant du matériau SiO2 comme couche isolante et qui 

ont révélé une sérieuse limitation à leur exploitation (utilisation pratique), qui semblait 

pourtant très prometteuse [13]. 

En effet, depuis les années soixante, le développement de la technologie microélectronique a 

comme principal objectif la miniaturisation continue des composants et circuits de manière à 

augmenter leur performance et à améliorer leur rendement tout en réduisant leur coût de 

production [14]. C’est particulièrement le cas du SiO2 qui a vu réduire ses dimensions de 

façon constante, au point d’atteindre la limite critique de sa miniaturisation [15], qui est à 

l’origine d’un courant de fuite de forte intensité (effet tunnel) [16, 17]. Le but recherché est 

donc de trouver un matériau de remplacement afin d’éviter ou de minimiser aux maximum 

ces courants de fuite, à travers l’utilisation des matériaux de plus grande épaisseur mais à 

forte permittivité, de type « high-k », comme Si3N4, HfO2, ZrO2, TiO2, ZnO et Al2O3. 
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Au cours de ce travail, nous nous sommes intéressés aux changements qui peuvent affecter le 

redressement dans les structures de type MS et MIS et ce en tenant compte de la couche 

native des semi-conducteurs, d’une part et en substituant l’oxyde par un matériau high-k tel 

que le dioxyde de Titane (TiO2) d’autre part. Il s’avère que le TiO2 est un candidat très 

prometteur pour le remplacement de certain oxydes métalliques comme le SiO2 et ce pour ses 

multiples propriétés et pour son utilisation dans la production de la future génération des 

mémoires vives DRAM ainsi que dans les applications optoélectroniques comme la photo-

catalyse, les cellules solaires et les fibres optiques[18-22]. En fait, ce dioxyde de Titane 

(TiO2) occupe (4,5 % des applications) du secteur des nanotechnologies qui connait un 

développement intense cette dernière décennie, d‘après le ‘Nanotechnology Market Forecast’ 

[23-25], le marché des nanotechnologies suit une croissance annuelle de l‘ordre de 20 %. Ce 

marché représenterait actuellement une valeur de 1,6 milliard de dollars. 

Ce présent travail est composé de quatre chapitres :Un premier chapitre traitant du contexte 

scientifique et des modèles de transport des porteurs charges ainsi que des modèles de 

formation de la barrière Schottky dans les contacts métal/semi-conducteur « MS » et les 

contact métal/isolant /semi-conducteur « MIS »  

Un deuxième chapitre décrit l’intérêt du choix des matériaux étudiés à savoir l’Arséniure de 

Gallium GaAs comme substrat et le dioxyde de Titane TiO2 comme couche isolante (oxyde). 

Des aspects généraux sur les différents défauts existants dans le TiO2 ainsi que leur 

comportement électrique sont aussi discutés. 

Un troisième chapitre divisé en deux parties distinctes : 

 Dans la première partie, nous présenterons le logiciel de simulation «Atlas Silvaco » 

ainsi que les modèles physiques utilisés pour la caractérisation du courant-tension(I-V) 

pour chacune des structures traitées MS (Au/TiO2/n-GaAs/Ti/Au)et MIS (Au/TiO2/n-

GaAs/Ti/Au).  

 Dans la deuxième partie, nous expliquerons les différentes méthodes d’extraction des 

paramètres électriques tels que le facteur d'idéalité n, la hauteur de barrière ΦB, la 

résistance série Rs et les états d’interface Nss qui sont : la méthode Standard et les 

méthodes de Cheung et la caractéristique capacité-courant (C-V). Ces paramètres sont 

nécessaires pour la compréhension et la description des mécanismes de transport 

électriques internes et des imperfections des étapes technologiques lors du processus 
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de fabrication. Les valeurs obtenues avec chacune des méthodes ont été comparées et 

interprétées 

Un quatrième et dernier chapitre détaillant l’essentiel des résultats expérimentaux et de 

simulation des caractérisations électriques des différentes structures MS et MIS étudiées. 

Dans un premier temps nous détaillerons la procédure de la fabrication de la diode en question 

et les techniques de dépôt de l’oxyde. Cette partie a été réalisé au laboratoire « photonics 

application and research lab» à l’Université de Gazi à Ankara en Turquie. Les 

caractéristiques électriques (I-V) en polarisation directe et inverse de la diode Au/n-

GaAs/Au/Ti avec et sans la couche d’interface TiO2 à température ambiante seront discutées. 

Dans un deuxième temps, nous présenterons et analyserons, nos résultats de simulation en 

utilisant le logiciel Atlas Silvaco concernant les caractéristiques électriques des diodes Au/n-

GaAs/Au/Ti etAu/TiO2/n-GaAs/Au/Ti avec différentes épaisseurs de la couche d’interface 

TiO2 à température ambiante. Afin de bien comprendre l’effet de la couche inter-faciale d’un 

matériau high-k, d’autres structures telle que Au/TiO2/n-Si et Au/SiO2/n-GaAs ont été 

simulées et analysées. Une explication exhaustive a été faite sur les différents défauts et le 

modèle de transport dominant dans ce type de structures. L’effet de l’oxydation native du 

substrat a été évoqué et mis en évidence avec la simulation en introduisant une couche native 

dans le programme. Les propriétés électroniques des diodes Schottky SDBs ne sont jamais 

bien expliquées sans l’étude des principaux paramètres électriques tels que le facteur d'idéalité 

n, la hauteur de barrière ΦB, la résistance série Rs et les états d’interface Nss. Pour ce faire 

nous discuterons et comparerons les valeurs de ces paramètres électriques calculées et 

obtenues par les différentes méthodes d’extraction citées au chapitre III. En fin une 

comparaison des résultats expérimentaux avec ceux de la simulation ainsi qu’avec d’autres 

travaux de la littérature a été faite.  

Nous terminerons par une conclusion générale où seront rapportés nos principaux résultats 

ainsi que les futures perspectives du travail effectué. 

 



 

Chapitre I GÉNÉRALITÉS   

SUR   LES   STRUCTURES    

MÉTAL/SEMICONDUCTEUR   ET  

MÉTAL/ISOLANT/SEMICONDUCTEUR 
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1 Introduction  

La diode Schottky est un contact de surface d’un métal avec un semi-conducteur. Les 

premières diodes furent découvertes par F.BRAUN en 1874. Bien que très anciennes, elles 

furent encore l’objet de recherche jusqu’à nos jours en raison de leurs nombreuses applications. 

En fait, les diodes Schottky ont été largement utilisées pour de nombreuses applications telles 

que les cellules solaires, photo détecteurs, transistors Schottky, des mélangeurs à micro-ondes, 

diode Zener et divers circuits intégrés. La diode Schottky peut également utilisée comme un 

condensateur variable dans des circuits paramétriques pour la multiplication de fréquence [26]. 

Dans ce chapitre, sont exposées les notions de base sur les structures métal-semi-conducteur 

(MS) et les structures métal-isolant-semi-conducteur (MIS) faisant l’objet de recherche du 

présent travail. Un intérêt particulier est accordé à la valeur de la hauteur de la barrière générée 

à l’interface séparant les deux matériaux, et qui va conditionner la circulation des porteurs de 

charge d’un matériau vers l’autre, du fait que cette barrière est la plus grande (faible) possible 

on obtient un bon contact Schottky (ohmique). De ce fait, on commence dans ce chapitre par 

présenter les principaux modèles traitants la formation de la barrière de potentiel des structures 

(MS) et (MIS), et nous discuterons par la suite des mécanismes de conduction révélés dans les 

deux structures en question.  

2 Théorie du contact métal-semi-conducteur (MS) homogène  

Le contact Schottky est un dispositif dit unipolaire, comme le courant est porté par un seul 

type de porteur qui est l’électron ou le trou. La structure métal-semi-conducteur MS a un grand 

intérêt dans la conception des comportements électroniques modernes et dans les dispositifs 

électroniques fonctionnant en hyperfréquence. Ce type de contact peut manifester des effets 

redresseurs ou des effets ohmiques. En général l’action d’une tension externe sur une structure 

métal/semi-conducteur donne lieu à une caractéristique courant-tension non symétrique et la 

structure en question se comporte comme un redresseur [26]. 

Dans le cadre de la présente étude du contact métal-semi-conducteur, il est nécessaire de 

déterminer les grandeurs de base qui régissent le transfert de charge entre les deux matériaux 

[27], telle que : 

 Le travail de sortie du métal (𝜙𝐵). 

 L’affinité électronique du semi-conducteur (𝜒). 

 La hauteur de la Barrière du potentiel (SBH). 
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2.1 Le travail de sortie et l’affinité électronique du semi-conducteur 

La structure de bandes d’énergie d’un métal est caractérisée par son travail de sortie 

(𝑞𝜙𝑀) qui est l’énergie nécessaire pour arracher un électron depuis le niveau de Fermi du métal 

(EFM). Le semi-conducteur est défini par son affinité électronique (𝑞𝜒𝑆.𝐶.) (c’est le niveau 

d’énergie entre le vide (Nv) et la bande de conduction(Ec)), et par son travail de sortie (𝑞𝜙𝑆.𝐶.) 

(c’est le niveau d’énergie entre le vide et le niveau de Fermi (EFS)) (Figure I.1). 

 

Figure I.1 : Diagramme énergétique d’un métal et d’un semi-conducteur de type-n tel que : (𝑞𝜙𝑀 > 𝑞𝜙𝑆𝑐) [28]. 

2.2 Modèles de la formation de la barrière Schottky  

L’existence de la barrière de potentiel dans les contacts métal/semi-conducteur est décrite 

selon plusieurs modèles. Nous présentons les trois principaux modèles, qui sont le modèle de 

Mott-Schottky [1, 29], le modèle de Bardeen [4] et le modèle de Cowely-Sze [5]. 

2.2.1 Modèle de Mott-Schottky 

 En 1938, Schottky [29] et Mott [1] avaient établi un modèle permettant le calcul de la 

barrière d’énergie entre un métal et un semi-conducteur. Le semi-conducteur et le métal sont 

supposés être électriquement neutres et sans aucune charge de surface. Pour illustrer ce modèle, 

traitant le cas de la jonction métal/semi-conducteur de type-n, reportée sur la Figure (I.2). 

 Lors de la mise en contact de deux matériaux, et dans le cas où le travail de sortie du 

semi-conducteur est inférieur à celui du métal(𝑞𝜙𝑀 > 𝑞𝜙𝑆𝐶), les électrons passent du semi-

conducteur vers le métal. Il apparait dans la région d’interface côté semi-conducteur une charge 

d’espace positive et le niveau de Fermi est abaissé en s’éloignant de la bande de conduction BC 

et se rapprochant donc de la bande de valence BV. Cette charge positive est extrêmement 

compensée dans la région de l’interface du côté du métal par une charge négative. Le régime 

d’équilibre est alors défini par l’alignement des niveaux de Fermi des deux matériaux. Le 
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diagramme énergétique du contact métal/semi-conducteur de type-n à l’équilibre 

thermodynamique est représenté dans la Figure I.2. 

Dans le cas d’une diode idéale (sans d’états d’interfaces), ce contact crée une 

discontinuité de potentiel au niveau d’interface appelée barrière de potentiel(𝑞𝜙𝐵), qui est 

décrite par la différence entre le travail de sortie du métal et l’affinité électronique du semi-

conducteur : 

𝑞𝜙𝐵 = 𝑞(𝜙𝑀 − 𝜒𝑆.𝐶.)                                                                               (I. 1) 

La formation de cette barrière d’énergie va ainsi limiter la conduction à travers la structure 

métal/semi-conducteur de manière à générer un effet redresseur.  

 

 

 

Figure I.2 : Diagramme des bandes d’énergie à l’équilibre thermodynamique d’une structure métal/semi-

conducteur type-n dans le cas où (𝑞𝜙𝑀 > 𝑞𝜙𝑆.𝐶.) [28]. 

Le comportement électrique de deux contacts ohmique et Schottky est déterminé par la 

hauteur de la barrière Schottky. La barrière de potentiel est l’énergie nécessaire pour qu’un 

électron dans le métal puisse pénétrer dans le semi-conducteur. 

2.2.2 Modèle de Bardeen 

Les travaux expérimentaux réalisés sur les différentes structures Métal/semi-conducteur 

ont établi que la hauteur de barrière de la jonction n’était pas dépendantes systématiquement 

des valeurs des travaux de sortie. Bardeen [4] suggéra alors en 1947, l’hypothèse de 

l’indépendance de cette hauteur de la barrière du travail de sortie du métal en particulier. En 

qVBi : la barrière que doivent vaincre 

les électrons de la bande de conduction 

du semi-conducteur pour passer dans le 

métal. 

qζ est la différence en énergie entre le 

niveau de Fermi du semi-conducteur et 

le niveau bas de la bande de conduction 

loin dans le substrat (x>w) 

W : zone de charge d’espace 

 

 

 

W 
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fait, la hauteur de cette barrière est indépendante de la nature du métal utilisé. J. Bardeen, a 

montré que ceci était dû à la présence des états de surface existant sur le semi-conducteur. Ils 

proviennent de la rupture du réseau cristallin à la surface du semi-conducteur en question.  Ces 

états de surface sont caractérisés par des densités très élevées, environ un état par atome de 

surface(𝐷𝑖𝑡 > 1013𝑐𝑚−2). Cette hauteur de barrière serait ainsi déterminée entièrement par ces 

états de surface. Les diagrammes énergétiques d’un métal et d’un semi-conducteur de type-n 

sont représentés dans la Figure I.3 avant et après le contact tel que (𝑞𝜙𝑀 > 𝑞𝜙𝑆.𝐶.). 

Le niveau neutre (𝜙0), est défini comme étant la valeur de la tension mesurée à partir 

du niveau supérieur de la bande de valence pour lequel les états de surface doivent être remplis 

pour avoir une neutralité de charge à la surface du semi-conducteur (𝜙0) est donc un paramètre 

énergétique qui caractérise les états de surface. 

La densité d’états de surface est suffisamment grande lors de la formation du contact 

métal/semi-conducteur pour accueillir la charge résultant de l’établissement de l’équilibre, si 

bien que la barrière reste inchangée (Figure I.3.b). 

𝑞𝜙𝐵 = 𝐸𝑔−𝑞𝜙0                                                                                         (I. 2) 

 

 

 

Figure I.3 : Diagramme énergétique à l’équilibre thermodynamique d’un métal et d’un semi-conducteur de type-n 

tel que (𝑞𝜙𝑀 > 𝑞𝜙𝑆.𝐶.): (a) avant contact et avec états de surface, (b) après contact et avec états de surface [28,30]. 
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2.2.3 Modèle de Cowley et Sze  

En 1965 un modèle plus général a été établi par Cowley et Sze [28] et qui a l’objectif 

de concilier les modèles de Schottky et de Bardeen dont les expressions constituent les cas 

limites opposés. Ils ont posé les hypothèses de départ suivantes : 

1. L’existence d’une couche inter-faciale de dimension atomique (5_10A ̇ ) entre le métal et le 

semi-conducteur. Cette couche est transparente aux électrons et qui peut supporter une 

différence de potentiel. 

2. La densité d’états de surface est une propriété intrinsèque du semi-conducteur et 

indépendante du métal. 

Des états d’interface extrinsèques créés par des défauts de structure ou d’impuretés 

peuvent s’ajouter à ces états intrinsèques. De ce fait les valeurs de(𝜙𝐵), pour ces types de 

contacts sont différentes de celles calculées par le modèle de Mott-Schottky. 

D’un point de vue théorique, l’idée de base de ce modèle est de décrire le transfert de 

charge à travers la couche d’interface de largeur (𝛿) et qui illustré dans le diagramme de bande 

de la Figure I.4. Pour une distribution continue de densité d’état constante   (𝐷𝑖𝑡 (
é𝑡𝑎𝑡𝑠

𝑐𝑚2.𝑒𝑣
)), 

caractérisée par un niveau neutre(𝜙0), la hauteur de barrière pour ce modèle dans le cas où le 

niveau de Fermi (𝐸𝐹) est au-dessus de (𝜙0) est de la forme : 

𝜙𝐵 = 𝑆(𝜙𝑀 − 𝜒) + (1 − 𝑆) (
𝐸𝑔

𝑞
−𝜙0)                                            (I. 3) 
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Figure I.4 : Diagramme énergétique des bandes dans un contact métal/semi-conducteur 

type-n dans le cas général [28]. 

 

avec : Qss : densité de charge portée sur l’interface du semi-conducteur. 

Dit (ou Nss) : densité d’états d’interface. 

Qsc : densité de charge d’espace dans le semi-conducteur. 

Qm : densité de charge surfacique dans le métal. 

∆ : la chute de tension dans la couche interfaciale. 

Le rapport (S) de la permittivité de la couche inter-faciale sans et avec états de surface est donné 

par : 

𝑆 =
𝜕𝜙𝐵

𝜕𝜙𝑀
=

𝜀𝑖

𝜀𝑖 + 𝑞2𝛿𝐷𝑖𝑡
                                                                         (I. 4) 

 

avec :𝜀𝑖: constante diélectrique de la couche interfaciale. 

 𝛿 : L’épaisseur. 

 𝐷𝑖𝑡(𝑜𝑢 𝑁𝑠𝑠) : Densité des états d’interface. 

On se rend bien compte de l’importance des états d’interface puisque plus leur densité 

est élevée, plus (S) sera faible et inversement. 
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La hauteur de barrière de potentiel décrite par ce modèle, dépend toujours du travail de 

sortie du métal, de l’affinité électronique du semi-conducteur et aussi de la présence des états 

d’interface induits par le contact. 

Les deux cas limites distingués sont : 

 1er cas : Si (𝐷𝑖𝑡) tend vers l’infini, donc il y’a beaucoup d’états d’interface, alors (S) 

tend vers zéro et la hauteur de barrière ne dépend plus du travail de sortie du métal, donc 

elle est déterminée par les propriétés de la surface du semi-conducteur (modèle de 

Bardeen). 

 2eme cas : Si (𝐷𝑖𝑡) tend vers zéro, donc il n y’a pas d’états d’interface, alors (S) tend vers 

l’unité. Donc, la hauteur de barrière est donnée par la relation de Mott-Schottky. 

La valeur de la barrière de potentiel est donc affectée par les différentes techniques de 

préparation de la surface du semi-conducteur. 

2.3 Zone de charge d’espace 

Comme le montre la Figure I.2, la courbure des bandes d’énergie se produit dans une 

zone d’énergie variant de (𝑞𝑉𝐵𝑖) , correspond au potentiel interne à l’équilibre 

thermodynamique. C’est cette barrière que doivent vaincre les électrons de la bande de 

conduction du semi-conducteur pour atteindre le métal. 

Pour déterminer la zone de charge d’espace, nous utilisons l’équation de Poisson : 

𝜕2𝑉

𝜕𝑥2
= −

𝜌

𝜀𝑆.𝐶.
                                                                                               (I. 5) 

avec : 𝜌 : La densité de charge dans la zone de charge d’espace. 

 𝜀𝑠𝑐 : La permittivité absolue du semi-conducteur. 

Pour des contacts où le semi-conducteur est dopé n et dans l’approximation de la jonction 

abrupte (𝜌 ≈ 𝑞𝑁𝐷(𝑁𝐷 é𝑡𝑎𝑛𝑡 𝑙𝑎 𝑑𝑒𝑛𝑠𝑖𝑡é 𝑑𝑒𝑠 é𝑡𝑎𝑡𝑠 𝑑𝑜𝑛𝑛𝑒𝑢𝑟𝑠) 𝑝𝑜𝑢𝑟  𝑥 < 𝑊  𝑒𝑡     𝜌 ≈

0,   𝑙𝑒 𝑐ℎ𝑎𝑚𝑝  𝜉 ≈ 0  𝑝𝑜𝑢𝑟  𝑥 > 𝑊) on obtient [28]  

- La largeur de la zone de charge d’espace W, sans polarisation est développée comme suit : 
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𝑊 = √
2𝜀𝑆.𝐶.

𝑞𝑁𝐷
(𝑉𝐵𝑖 −

𝑘𝐵 𝑇

𝑞
)                                                                  (I. 6) 

- où kB est la constante de Boltzmann 

-Le champ électrique dans la zone de déplétion explicité sous la forme : 

|𝜉(𝑥)| =
𝑞𝑁𝐷

𝜀𝑆.𝐶.

(𝑊 − 𝑥) = 𝜉𝑚 −
𝑞𝑁𝐷𝑥

𝜀𝑆.𝐶.
                                                 (I. 7) 

- L’énergie dans la zone de déplétion en question : 

𝐸𝐶(𝑥) = 𝑞𝜙𝐵 −
𝑞2𝑁𝐷

𝜀𝑆.𝐶.
(𝑊𝑥 −

𝑥2

2
)                                                   (I. 8) 

Lorsque la diode est polarisée par une tension externe (V) la formule (I.6) devient : 

𝑊 = √
2𝜀𝑆.𝐶.

𝑞𝑁𝐷
(𝑉𝐵𝑖 − 𝑉 −

𝑘𝐵𝑇

𝑞
)                                                           (I. 9) 

- La densité de charge par unité de surface est décrite par : 

𝑄𝑆.𝐶. = 𝑞𝑁𝐷𝑊 = 𝑞𝑁𝐷√
2𝜀𝑆.𝐶.

𝑞𝑁𝐷
(𝑉𝐵𝑖 − 𝑉 −

𝑘𝐵𝑇

𝑞
)                           (I. 10) 

- La capacité C par unité de surface correspondante, est décrite par la relation : 

𝐶 = |
𝜕𝑄𝑆.𝐶.

𝜕𝑉
| = √

𝑞𝜀𝑆.𝐶.𝑁𝐷

2(𝑉𝐵𝑖 − 𝑉 − 𝑘𝐵𝑇/𝑞)
                                            (I. 11) 

De l’équation (I.11), nous pouvons extraire la variation de l’inverse du carré de la capacité en 

fonction de la tension externe appliquée V : 

1

𝐶2
=

2(𝑉𝐵𝑖 − 𝑉 − 𝑘𝐵𝑇/𝑞)

𝑞𝜀𝑆.𝐶.𝑁𝐷
                                                                  (I. 12) 

La pente de l’inverse du carré de la capacité en fonction de la tension de l’équation (I.12) est 

inversement proportionnelle au dopage ND du semi-conducteur utilisé (Figure I.5). En 

déterminant VBi par l’extrapolation de la droite à 1/C2 = 0, la hauteur de barrière correspondante 

est donnée par [31] : 
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𝜙𝐵
𝐶𝑉 = 𝑉𝐵𝑖 + 𝜁 +

𝑘𝐵𝑇

𝑞
                                                                            (I. 13) 

où 𝑞𝜁 : La différence en énergie entre le niveau de Fermi du semi-conducteur et le niveau bas 

de la bande de conduction 

La valeur de (𝑞𝜁) étant définie par :  

𝑞𝜁 = 𝑘𝐵𝑇𝐿𝑛
𝑁𝐶

𝑁𝐷
                                                                                     (I. 14) 

où NC ∶ Densité d′états électroniques dans la bande de conduction. 

 

Figure I.5 : Variation du carré de l’inverse de la capacité en fonction de la tension [28]. 

2.4 Abaissement de la barrière, effet Schottky 

La hauteur de la barrière 𝜙𝐵 du coté métal n’est pas exactement constante mais un peu 

affectée par la tension appliquée. Un abaissement de 𝜙𝐵 est observé à cause de l’effet miroir 

des charges produites dans le métal par les électrons dans le semi-conducteur. L’étude 

statistique montre que lorsqu’une charge est au voisinage d’un métal parfait, une charge image 

« miroir » de même valeur mais de signe opposé est créé à l’intérieur du métal à une distance 

égale à la distance qui sépare la surface du conducteur de la charge initiale. Par conséquent, la 

charge du semi-conducteur est attirée par le métal ce qui abaisse la barrière de potentiel 𝜙𝐵 Cet 

abaissement de 𝜙𝐵 est appelé l’effet Schottky définit par la formule suivante [32] : 

Δ𝜙 = √
𝑞𝜉

4𝜋𝜀𝑠𝑐
= 2𝜉𝑥𝑚                                                                             (I. 15) 

avec : Δ𝜙 : L’abaissement de barrière. 
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𝑥𝑚

 : La distance maximale d’un électron face à un plan conducteur. 

𝜁 : Le champ électrique. 

Si l’effet Schottky est pris en compte, la barrière 𝑞𝜙𝐵 est remplacée par la barrière effective 

𝑞(𝜙𝐵 − Δ𝜙). 

 

Figure I.6 : L’abaissement de la barrière Schottky par l’effet Schottky [28]. 

2.5 Mécanismes de transport du courant dans un contact Métal/semi-conducteur en 

polarisation directe   

Le courant dans la diode Schottky est essentiellement, dû aux porteurs majoritaires du 

semi-conducteur utilisés. Le transport du courant dans une jonction métal/semi-conducteur, 

peut se faire selon cinq mécanismes qui sont représentés sur la Figure I.7 [33]. 

1. Passage d’électrons possédant une grande énergie (dits électrons chauds) du semi-conducteur 

vers le métal par-dessus la barrière. Deux modèles rendent compte du phénomène : le modèle 

thermoïnique (dans les semi-conducteurs à forte mobilité) et le modèle de diffusion (dans les 

semi-conducteurs à faible mobilité). 

2. Passage des électrons à travers la barrière par effet tunnel. 

3. Génération-recombinaison dans la ZCE. En polarisation directe, ce mécanisme correspond à 

la recombinaison dans cette ZCE d’un électron provenant du semi-conducteur avec un trou 

émanant du métal. 
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4. Injection de porteurs minoritaires. Un trou du métal se recombine avec un électron du semi-

conducteur dans la zone quasi neutre du semi-conducteur. 

 

 

Figure I.7 : Modes de transport des électrons dans un contact métal/semi-conducteur type-n polarisé en 

directe [28]. 

 

5. Courant de recombinaison sur les états d’interfaces. Les électrons du semi-conducteur sont 

piégés au niveau d’un centre d’interface vide puis ils passent par effet tunnel vers le métal. 

 Lorsque le contact est redresseur, et pour des semi-conducteurs faiblement 

dopés       (< 1017𝑐𝑚−3) , le processus (1) est le plus important, car il régit le 

fonctionnement normal du contact métal/semi-conducteur, par contre les mécanismes 

(2), (3), (4), et (5) provoquent des déviations par rapport au comportement idéal [34]. 

 Dans le cas des semi-conducteurs fortement dopés(> 1018𝑐𝑚−3), le courant passe 

essentiellement à travers la barrière par effet tunnel de manière à générer un contact de 

type ohmique. C’est essentiellement ce dernier cas qui s’est révélé dominant dans le 

présent travail.  

2.5.1 Emission au-dessus de la barrière 

Le flux d’électrons émis au-dessus de la barrière en présence d’un champ électrique, il 

est dirigé de l’intérieur du semi-conducteur vers l’interface MS par l’intermédiaire des 

phénomènes de conduction et de diffusion. L’injection des électrons dans le métal à travers la 
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barrière est assimilée à une libération des électrons dans le vide par une cathode chaude (cathode 

d’un tube) ; ce phénomène est connu sous le nom d’émission thermoïonique. 

En fait, ces deux phénomènes se superposent et permettent la création du courant normal 

de conduction. 

2.5.1.1 Théorie de l’émission thermoïonique  

Cette théorie a été élaborée par Bethe [35]. Le courant dû à cet effet provient des 

électrons ayant une énergie supérieure à celle de la barrière de potentiel. Sa validité repose sur 

le respect des hypothèses suivantes [34] : 

– la hauteur de barrière d’énergie est grande devant (KBT). 

– les électrons à l’interface du semi-conducteur sont en équilibre thermique avec ceux du 

volume. 

– le flux du courant n’affecte pas l’équilibre. 

Ces hypothèses conditionnent le pseudo niveau de Fermi qui reste constant dans la région de 

charge d’espace. Dans ces conditions, la densité du courant due à l’émission thermoïonique 

s’écrit : 

𝐽 = 𝐽𝑆 (𝑒𝑥𝑝 (
𝑞𝑉

𝑘𝐵𝑇
) − 1)                                                                      (I. 16) 

𝐽𝑆 est donnée par l’expression suivante : 

𝐽𝑆 = 𝐴∗𝑇2𝑒𝑥𝑝 (−
𝑞𝜙𝐵

𝑘𝐵𝑇
)                                                                        (I. 17) 

 

𝐴∗ : représentant la constante de Richardson définie par : 

𝐴∗ =
4𝜋𝑞𝑚𝑒

∗𝑘𝐵
2

ℎ3
                                                                                      (I. 18) 

où V  est la tension appliquée. 

 𝐽𝑠 : Densité de courant de saturation. 

T : Température. 

 𝜙𝐵  : La hauteur de la barrière. 
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 𝑚𝑒
∗  : Masse effective de l’électron dans le semi-conducteur. 

ℎ : Constante de Planck. 

 En pratique l’expression théorique (I.16) est souvent remplacée par une expression 

semi-empirique de la forme : 

 

𝐽 = 𝐽𝑆 (𝑒𝑥𝑝 (
𝑞𝑉 − 𝑅𝑆𝐼

𝑛𝑘𝐵𝑇
) − 1)                                                             (I. 19) 

avec : Rs : la du contact et  n : le facteur d’idéalité résistance série  

Le facteur d’idéalité n représente la conformité de la diode à une pure conduction 

thermoïnique. Ce facteur d’idéalité (n), est généralement déterminé à partir de la pente de la 

partie linéaire du courant direct de la courbe ln(I) = f(V). 

2.5.2 Courant par effet tunnel  

En général, il existe deux modes de transport par effet tunnel à travers la barrière 

Schottky (Figure I.8). 

1. émission thermoïnique assistée par effet de champ (TFE) qui dépend de la température. 

2. émission par effet de champ (FE) qui dépend du dopage, prédomine dans le comportement 

électrique des contacts ohmiques sur substrats fortement dopés. Ce type d’émission est propre 

aux semi-conducteurs dégénérés [34]. 

 

 

Figure I.8 : Emission thermoïonique assistée par effet de champ (TFE) et émission de champ (FE) en 

polarisation directe [28, 36]. 
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2.5.2.1 Courant d’émission par effet de champ (FE)  

Dans le cas d’un semi-conducteur dégénéré (fortement dopé), à basses températures, 

où la densité des donneurs est très grande, et la barrière est mince, la zone de déplétion devient 

si étroite que les électrons la traversent avec un minimum d’énergie (proches du niveau Fermi). 

Le transit de ces porteurs de charges s’effectue par transmission tunnel au niveau du bas de la 

barrière en question. 

La densité de courant direct transitant par effet de champ à travers la barrière s’écrit [28, 36] : 

𝐽 = 𝐽𝑆𝑒𝑥𝑝 (
𝑞𝑉

𝐸00
)                                                                                     (I. 20) 

E00 est donnée par : 

𝐸00 =
𝑞ℏ

2
√

𝑁𝐷

𝑚𝑒
∗𝜀𝑆𝑐

                                                                                    (I. 21) 

avec : E00 représentant l’énergie caractéristique du semi-conducteur relative à la probabilité de 

transmission par effet tunnel. 

2.5.2.2 Courant d’émission thermoïnique assistée par effet de champ (TFE)  

Quand la température augmente, les électrons de la bande de conduction sont excités 

à des énergies supérieures à kBT/q et vont ainsi traverser une barrière plus mince, leur 

probabilité de passage est alors plus importante. Et comme la densité de ces électrons excités 

décroit exponentiellement avec l’énergie, il apparait ainsi une valeur de l’énergie Em pour 

laquelle leur transmission est maximale. C’est l’effet d’émission thermoïonique assisté par effet 

de champ correspondant à une densité de courant de forme générale [37] : 

𝐽𝑇𝐹𝐸 = 𝐽𝑆
′  𝑒𝑥𝑝 (

−𝑞𝜁

𝑘𝐵𝑇
−

𝑞(𝜙𝐵 − 𝜁)

𝐸0
) 𝑒𝑥𝑝 (

𝑞𝑉𝑅

𝐸0
)                            (I. 22) 

d’ou : 

𝐸0 = 𝐸00𝑐𝑜𝑡ℎ (
𝐸00

𝑘𝐵𝑇
)                                                                            (I. 23) 
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Le rapport (
𝐸00

𝐾𝐵𝑇
)à température donnée permet de déterminer le mécanisme majoritaire 

d’injection du courant [37]. 

 Pour  (
𝐸00

𝑘𝐵𝑇
≪ 1), c’est l’émission thermoïnique (TE) est prépondérante. 

 Pour  (
𝐸00

𝑘𝐵𝑇
≫ 1) c’est l’émission par effet de champs (FE) qui est dominante. 

 Pour (𝐸00 ≈ 𝑘𝐵𝑇) c’est l’émission thermoïnique assistée par effet de champ (TFE) qui 

domine et se combine avec les deux émissions (TE) et (FE). 

2.5.3 Recombinaison dans la zone de charge d’espace  

Yu et Snow [38] ont révélé l’importance de processus de recombinaison à l’intérieur de 

la région de charge d’espace dans une diode Schottky. Les densités de courant dues à une 

recombinaison de type Shockley-Read sont généralement simulées via un niveau piège localisé 

au milieu de gap du semi-conducteur et sont approximativement données par : 

𝐽𝑅𝑒𝑐 = 𝐽𝑟𝑒
𝑞𝑉

2𝐾𝐵𝑇                                                                                          (I. 24) 

avec :  

𝐽𝑟 =
𝑞𝑛𝑖𝑊

𝜏
                                                                                                (I. 25) 

avec : ni étant la densité intrinsèque. 

 W : Largeur de la zone de la charge d’espace (de déplétion). 

 𝜏 : Duré de vie des électrons dans la zone de déplétion. 

La composante de recombinaison est relativement plus importante dans le cas des 

grandes hauteurs de barrières, des matériaux de faible durée de vie de leurs électrons, et des 

basses tensions et températures [37]. 

En fait, bien souvent le courant de recombinaison non identifiable se superpose au courant 

thermoïnique (𝐽 = 𝐽𝑡ℎ + 𝐽𝑅𝑒𝑐) , est responsable de la valeur élevée de facteur d’idéalité n [39]. 
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2.5.4 Injection des minoritaires  

Dans le cas d’un semi-conducteur type-n, la conduction des minoritaires est due aux 

trous. L’injection des trous sous polarisation directe dans une diode Schottky est traitée pour la 

première fois par Scharfetter [40]. 

La densité de courant des trous injectés est donnée par [28] : 

𝐽𝑃 =
𝜇𝑃𝑛𝑖

2𝐽𝑛
2

𝜇𝑛𝑁𝐷
2𝐽𝑛0

+
𝑞𝐷𝑃𝑛𝑖

2

𝑁𝐷𝐿𝑝
𝑒𝑥𝑝 [(

𝑞𝑉

𝑘𝐵𝑇
) − 1]                                     (I. 26) 

Le rapport de l’injection est alors : 

𝛾 =
𝐽𝑃

𝐽𝑃+𝐽𝑛
≈

𝐽𝑃

𝐽𝑛
≈

𝜇𝑃𝑛𝑖
2𝐽𝑛

𝜇𝑛𝑁𝐷
2𝐽𝑛0

+
𝑞𝐷𝑃𝑛𝑖

2

𝑁𝐷𝐿 𝐽𝑛0
                                          (I. 27) 

avec : (𝜇𝑛;  𝜇𝑝) : Les mobilités des électrons majoritaires et des trous minoritaires    

respectivement. 

 (𝐷𝑝;  𝐿𝑃) : La constante et la longueur de diffusion des trous respectivement. 

 (𝐽𝒏𝟎;  𝐽𝑛)  : Densité de courant de saturation et densité de courant des électrons 

respectivement données par la théorie thermoïonique. 

 𝑉 : Tension (externe) appliquée. 

La première partie du second terme est due au processus de conduction (dépend de la 

tension externe appliquée V), tandis que la deuxième partie toujours terme en question est due 

à la diffusion des trous minoritaires ou électrons majoritaires, elle est indépendante de la 

tension. 

2.6 Courant en polarisation inverse  

La polarisation inverse de la diode Schottky manifeste quatre mécanismes de transport 

qui sont à l’origine du courant inverse (courant de fuite) caractérisée par la Figure I.9 [41] : 

1.  Emission Thermoïonique. 

2.  Emission thermoïonique assistée par effet de champ (TFE). 
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3.  Emission par effet de champ ou effet tunnel pur (FE) ou (TE). 

4. Génération dans la zone de déplétion. 

Dans le cas de la diode Schottky, l’émission thermoïnique et l’émission thermoïnique 

assistée par effet de champ sont prépondérantes [42]. L’effet de surface et les défauts (lacunes, 

impuretés.) produisent des courants de fuite additionnels qui s’ajoute aux quatre mécanismes 

de transports précédents [43]. 

 

Figure I.9 : Mécanismes de transport des charges à travers une barrière Schottky en 

polarisation inverse [28]. 

La densité de courant total J qui traverse la diode Schottky en polarisation inverse est décrite 

comme la différence entre le courant qui passe du semi-conducteur vers le métal JSM et le 

courant passant du métal vers le semi-conducteur JMS [44] : 

𝐽 = 𝐽𝑆𝑀 − 𝐽𝑀𝑆 =
𝑞𝑚∗

2𝜋2ℏ3
∫ 𝑇(𝐸𝑥) [∫(𝑓𝑚(𝐸) − 𝑓𝑆(𝐸))𝑑𝐸∥

∞

0

] 𝑑𝐸⊥      (I. 28)

∞

𝐸𝑚𝑖𝑛

 

avec : 𝑇(𝐸𝑥) : Coefficient de transmission. 

 𝑓𝑠(𝐸) : Fonction de probabilité d’occupation électronique dans le semi-conducteur. 

 𝑓𝑚(𝐸) : Fonction de probabilité d’occupation électronique dans le métal. 

fs (E) et fm(E) sont explicitées respectivement sous la forme des fonctions de Fermi-Dirac [45] : 

𝑓𝑆(𝐸) =
1

1 + 𝑒𝑥𝑝 (
𝑞𝑉𝐵𝑖−𝐸+𝑞𝜁−𝑞𝑉

𝐾𝐵𝑇
)

                                                                     (𝐼. 29) 
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et : 

𝑓𝑚(𝐸) =
1

1 + 𝑒𝑥𝑝 (
𝑞𝑉𝐵𝑖−𝐸+𝑞𝜁

𝐾𝐵𝑇
)

                                                                          (𝐼. 30) 

avec : 𝑞𝜁 : La différence d’énergie entre le niveau de Fermi du semi-conducteur et le niveau 

bas de la BC  

 𝑉𝐵𝐼 : Potentiel de diffusion. 

 𝐸 : L’énergie cinétique totale est décomposée en deux parties(𝐸⊥;  𝐸∥(𝐸 = 𝐸⊥ + 𝐸∥)). 

 𝐸⊥ : Energie perpendiculaire au plan de la barrière Schottky. 

 𝐸∥ : Energie parallèle au plan en question. 

L’équation (I.28) contient deux mécanismes de transport selon les bornes de l’intégrale. En 

effet, lorsque l’énergie de la particule est supérieure à la barrière Schottky, on est dans le cas 

de l’émission thermoïonique, et quand c’est l’inverse on est dans le cas de l’effet tunnel. 

2.6.1 Courant d’émission thermoïonique (TE)  

Pour ce phénomène qui est prépondérant dans le cas des faibles tensions, l’émission des 

porteurs de charges est fortement dépendante de la température et la densité de courant peut se 

déduire de l’équation (I.28) en intégrant sur un intervalle des énergies supérieures à la barrière 

Schottky et en pesant T(Ex) = 1 [44] : 

𝐽𝑆 = 𝐴∗𝑇2𝑒𝑥𝑝 (
−𝑞𝜙𝐵

𝑘𝐵𝑇
)                                                                         (I. 31) 

avec :     𝐴∗  : Constante de Richardson. 

 𝑘𝐵 : Constante de Boltzmann. 

 𝑇 : Température absolue. 

L’équation (I.31) ne prend pas en compte l’effet Schottky, à savoir la diminution de la 

hauteur de la barrière causée par l’effet de la force image. Tenant compte de cet effet Schottky, 

l’équation correspondante est réécrite sous la forme : 
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𝐽𝑆 = 𝐴∗𝑇2𝑒𝑥𝑝 (
−𝑞(𝜙𝐵 − Δ𝜙

𝑘𝐵𝑇
)                                                           (I. 32) 

avec : Δ𝜙 est l’abaissement de barrière de potentiel donné par la formule [46] : 

Δ𝜙 = [
𝑞3𝑁𝐷

8𝜋2𝜀𝑆
3

(𝜙𝐵 − 𝜁 + 𝑉𝑅)]

1

4

                                                           (I. 33) 

2.6.2 Courant tunnel  

Ce phénomène est caractérisé par un passage des porteurs de charge à travers la barrière 

par effet tunnel quantique lorsque leur énergie n’est pas suffisante pour la surmonter, et lorsque 

cette barrière est suffisamment mince. En effet, lorsque le dopage du semi-conducteur 

augmente, la courbure de la bande à l’interface s’accentue, et la largeur de la zone de charge 

d’espace se réduit de manière à faciliter le passage des électrons à travers la barrière en question. 

2.6.2.1 Formules de Padovani - Stratton 

En pratique, une solution analytique approximative de l’équation (I.28) est proposée 

par Padovani et Stratton [36] sans prendre en considération l’effet de la force image, les deux 

modes de transport mis en évidence sont : 

a)- l’émission par effet de champ ou par effet tunnel pur (FE)  

Cette émission est manifestée dans le cas des semi-conducteurs fortement dopés (ou 

dégénérés) et dans le régime des basses températures et le passage est proche de l’énergie de 

Fermi du métal, (Figure I.9). 

La densité de courant d’émission par effet de champ (FE) est donnée par [28,36] : 

𝐽𝐹𝐸 = 𝐴∗ (
𝐸00

𝐾𝐵
)

2

(
𝜙𝐵 + 𝑉𝑅

𝜙𝐵
) 𝑒𝑥𝑝 (−

2𝑞𝜙𝐵

3
2⁄

3𝐸00√𝜙𝐵 + 𝑉𝑅

)              (I. 34) 

b)- l’émission thermoïonique assistée par effet de champ (TFE)  

C’est émission spécifique aux porteurs chauds franchissant le sommet de la barrière par effet 

tunnel. 
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La densité de courant d’émission thermoïonique assistée par effet de champ (TFE) est décrite 

par [28,36] : 

𝐽𝑇𝐹𝐸 =
𝐴∗𝑇

𝐾𝐵

√𝜋𝐸00𝑞 (𝑉𝑅 +
𝜙𝐵

𝑐𝑜𝑠ℎ2(𝐸00/𝐾𝐵𝑇)
) 𝑒𝑥𝑝 (−

𝑞𝜙𝐵

𝐸0
) 𝑒𝑥𝑝 (

𝑞𝑉𝑅

𝐸∗
)    (I. 35) 

avec : 

𝐸∗ =
𝐸00

(𝐸00/𝑘𝐵𝑇) − 𝑡𝑎𝑛ℎ(𝐸00/𝑘𝐵𝑇)
                                                                        (I. 36) 

La validité de l’expression de cette densité de courant est restreinte (limité) au cas des tensions 

de polarisation et des températures vérifiant les conditions suivantes : 

𝑉𝑅 > 𝜙𝐵 +
3𝐸00𝑐𝑜𝑠ℎ2(𝐸00/𝑘𝐵𝑇)

2𝑞 𝑠𝑖𝑛ℎ3(𝐸00/𝑘𝐵𝑇)
                                                                           (I. 37) 

et : 

𝑘𝐵𝑇 >
𝐸00√𝜙𝐵 + 𝑉𝑅

√𝜙𝐵

                                                                           (I. 38) 

2.6.2.2 Formule de Tsu et Esaki 

L’équation du courant (I.28) a été réduite par Tsu et Esaki [47] sous sa façon la plus 

simple et la plus utilisée pour le calcul du courant tunnel. 

En supposant que la transmission T(E) ne dépend que de la partie Ex de l’énergie (E) et après 

intégration de fm et fs, le courant tunnel total résultant est donné par l’équation [47, 48, 49] : 

𝐽𝑡𝑢𝑛 =
𝐴∗𝑇

𝐾𝐵
∫ 𝑇(𝐸𝑥)𝑁(𝐸𝑥)𝑑𝐸𝑥                                                      (I. 39)

𝐸𝑚𝑎𝑥

𝐸𝑚𝑖𝑛

 

N(Ex) est la fonction d’offre (supply function) qui décrit la différence entre les nombres 

d’occupation sur les deux côtés des barrières tunnel définie comme suit [50] : 

𝑁(𝐸𝑥) = ∫(𝑓𝑚(𝐸) − 𝑓𝑆(𝐸))𝑑𝐸𝐼𝐼 = 𝑙𝑛 (
1 + 𝑒𝑥𝑝(−𝑞𝜁 − 𝐸𝑥)/𝑘𝐵𝑇

1 + 𝑒𝑥𝑝(−𝑞𝜁 − 𝑞𝑉 − 𝐸𝑥)/𝑘𝐵𝑇
)    (I. 40)

∞

0
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avec : 𝐸𝑚𝑖𝑛 : L’énergie minimale pour laquelle l’effet tunnel se produit. 

 𝐸𝑚𝑎𝑥 : L’énergie maximale du profil de la barrière de potentiel considéré. 

 𝑉 : Tension appliquée aux bornes de la jonction. 

3 La structure Métal/Oxyde/Semi-conducteur MIS 

3.1 Introduction 

La structure Métal/Isolant/Semi-conducteur MIS est une structure très répandue en 

Micro-électronique et en électronique de puissance car elle constitue une partie fondamentale 

du transistor (Figure I.10). De plus, la surface des semi-conducteurs est généralement 

recouverte d’un oxyde (aussi mince qu’il soit) après sa fabrication de manière à ce que ses 

interfaces métalliques constituent des structures MIS. L’épaisseur des oxydes de ce type de 

structures peut varier de quelques nanomètres à quelques centaines de nanomètres. 

En pratique, on peut réaliser une structure MIS en procédant par les trois étapes suivantes : 

 Croissance d’une couche diélectrique sur la surface d’un semi-conducteur. 

 Dépôt d’une électrode métallique, (dite grille) sur la surface du diélectrique en question. 

 Elaboration sur le semi-conducteur d’un contact ohmique permettant de polariser cette 

surface diélectrique. 

 

 

 

Figure I.10 : Structure métal/isolant/semi-conducteur et son schéma électrique [51]. 

La capacité électrique équivalente de la structure (MIS) correspond à la capacité de l’oxyde Cox 

en série avec la capacité de l’interface isolant/semi-conducteur Csc, de manière à avoir : 

1

𝐶
=

1

𝐶𝑜𝑥
+

1

𝐶𝑆𝐶.
                                                                                        (I. 41) 
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3.2 Diagramme de bandes d’énergie 

Le diagramme de bande de la structure MIS doit prendre en compte les niveaux de Fermi 

de chaque matériau, ainsi que l’effet du champ électrique sur les porteurs dans le semi-

conducteur. Nous verrons que la charge dans le semi-conducteur dépend de la densité de 

porteurs libres, qui est associée à la variation du niveau de Fermi dans la bande interdite, lui-

même associé au potentiel de surface de ce semi-conducteur Vs. 

Dans un condensateur, nous pouvons donc écrire : 

𝑄𝑚 = −𝑄𝑆𝐶.                                                                                              (I. 42) 

où : 𝑄𝑚 est la quantité de charge dans le métal et 𝑄𝑠𝑐est la quantité de charge dans le 

semi-conducteur. 

3.3 Influence des travaux de sortie 

Considérons une structure MIS avec un semi-conducteur de type-n, dont le travail de 

sortie 𝑒𝜙𝑆.𝐶. est inférieur à celui du métal 𝑒𝜙𝑚 (Figure I.11). 

En effet, pour ce cas (𝑒𝜙𝑆.𝐶. < 𝑒𝜙𝑚) il se produit une déplétion des électrons à l’interface 

isolant/semi-conducteur de type-n en court-circuit. Inversement, le cas (𝑒𝜙𝑆.𝐶. > 𝑒𝜙𝑚)  va 

donner lieu à une accumulation d’électrons au niveau de cette interface isolant/semi-conducteur 

de type-n (un raisonnement similaire est appliqué pour une structure MIS à semi-conducteur de 

type-p) [51]. 

 

 

Figure I.11 : Diagramme de bandes d’énergie d’une structure MIS sur Substrat de type-n pour (𝑒𝜙𝑆.𝐶. < 𝑒𝜙𝑚) 

[51]. 
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L’état en densités de porteurs de l’interface (isolant/semi-conducteur) pour les deux types 

de dopage du semi-conducteur utilisé est rapporté dans le Tableau I.1. 

 Tableau I.1 : Etat de l’interface isolant/semi-conducteur dans une structure MIS en court-circuit [51]. 

 

 

𝑴𝑰𝑺 − 𝒕𝒚𝒑𝒆 𝑵 

 

𝑴𝑰𝑺 − 𝒕𝒚𝒑𝒆 𝑷 

 

(𝒆𝝓𝑺.𝑪. < 𝑒𝝓𝒎) 𝑫é𝒑𝒍é𝒕𝒊𝒐𝒏 𝒅′é𝒍𝒆𝒄𝒕𝒓𝒐𝒏𝒔 

 (𝑸𝑺.𝑪. > 0) 

𝑨𝒄𝒄𝒖𝒎𝒖𝒍𝒂𝒕𝒊𝒐𝒏 𝒅𝒆 𝒕𝒓𝒐𝒖𝒔 

 (𝑸𝑺.𝑪. > 0) 

(𝒆𝝓𝑺.𝑪. > 𝑒𝝓𝒎) 𝑨𝒄𝒄𝒖𝒎𝒖𝒍𝒂𝒕𝒊𝒐𝒏 𝒅′é𝒍𝒆𝒄𝒕𝒓𝒐𝒏𝒔 

 (𝑸𝑺.𝑪. < 0) 

𝑫é𝒑𝒍é𝒕𝒊𝒐𝒏 𝒅𝒆 𝒕𝒓𝒐𝒖𝒔 

 (𝑸𝑺.𝑪. < 0) 

 

Par définition, la tension de bandes plates VFB est la tension de grille Vg à appliquer à la 

structure (MIS) pour obtenir des bandes d’énergie plates (pas de chute de potentiel entre 

l’interface et le volume du semi-conducteur) et un potentiel de surface Vs nul. 

Si la couche diélectrique appliquée est un isolant parfait, cette tension de bandes plates 

correspond alors à la différence des travaux de sortie : 

𝑉𝐹𝐵 = 𝜙𝑚.𝑠. = 𝜙𝑚−𝜙𝑆.𝐶.                                                                        (I. 43) 

Les travaux de sortie propre aux trois régions de cette structure MIS sont donné par : 

𝑒𝜙𝑚 = 𝑁𝑉 − 𝐸𝐹𝑚

𝑒𝜙𝑆.𝐶. = 𝑁𝑉 − 𝐸𝐹

𝑒𝜒 = 𝑁𝑉 − 𝐸𝐶

⟹
𝜙𝑆.𝐶.𝑁 = 𝜒 +

𝐸𝑔

2𝑒
− 𝜙𝐹𝑖

𝜙𝑆.𝐶.𝑃 = 𝜒 +
𝐸𝑔

2𝑒
+ 𝜙𝐹𝑖

                                   (I. 44) 

où le potentiel 𝜙𝐹𝑖 est défini par : 

 𝑒𝜙𝐹𝑖 = 𝐸𝐹 − 𝐸𝐹𝑖     ⟹    𝜙𝐹𝑖 =
𝐸𝐹 − 𝐸𝐹𝑖

𝑒
                                          (I. 45) 

3.4 Régimes de fonctionnement 

En général quatre régimes de fonctionnement (l’accumulation, la déplétion, l’inversion et 

la forte inversion) apparaissent lorsqu’une différence de potentiels 𝑉𝑔 est appliquée entre la 

grille et le substrat d’une structure MIS. 
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Le potentiel de grille 𝑉𝑔  se décompose alors en une somme de différences de potentiels (Figure 

I.12) : 

 

𝑉𝑔 = 𝑉𝑜𝑥 + 𝑉𝑆 + 𝑉𝐹𝐵                                                                                  (I. 46) 

 

où : (𝑉𝑜𝑥 =  𝑉𝑔−𝑉𝑠) est la différence de potentiels supportée par l’oxyde d’épaisseur d. 

𝑉𝑠 : Le potentiel de surface (différence de potentiels entre le substrat et l’interface isolant/ 

semi-conducteur). 

𝑉𝐹𝐵 : La tension de bandes plates. 

  

 

Figure I.12 : Potentiels dans une structure MIS en déplétion [51]. 

3.4.1 Régime d’accumulation 

Dans ce cas, les porteurs majoritaires sont attirés vers l'interface (I/S) de manière à 

générer une accumulation de porteurs majoritaires au niveau de cette interface. C'est le régime 

dit d'accumulation. 

Pour les semi-conducteurs de type (n) dont les porteurs majoritaires sont les électrons, 

le régime d’accumulation apparaît pour des tensions(𝑉𝑔 > 𝑉𝐹𝐵). A l’interface pour le cas des 

semi-conducteurs dopé (p) dont les porteurs majoritaires sont les trous le régime 

d’accumulation apparaît pour des tensions(𝑉𝑔 < 𝑉𝐹𝐵). 
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La Figure I.13 illustre les diagrammes de bandes d’énergie, la répartition de la charge 

et du champ électrique dans des structures MIS de type-n et dans une structure MIS de type-p 

en régime d’accumulation. 

 

 

Figure I.13 : Structures MIS idéales de type (n) à gauche et de type (p) à droite, en régime d’accumulation [51]. 

Comme dans un condensateur plan à isolant diélectrique, la charge accumulée coté semi-

conducteur (interface IS) est égale à la charge accumulée sur la grille, coté métal (interface 

MI) : 

𝑄𝑚 = −𝑄𝑆.𝐶. =
𝜀𝑜𝑥

𝑑
𝑉𝑔[𝐶 . 𝑚−2]                                                          (I. 47) 
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avec : 𝜀𝑜𝑥 : La permittivité diélectrique de l’oxyde. 

𝑑 : L’épaisseur de l’oxyde. 

Etant donné que les porteurs sont accumulés au niveau de l’interface (IS), dans une première 

approximation, la capacité de cette interface en question peut être négligée devant la capacité 

de la grille (MI) équivalente de la structure s’écrit alors (I.41) : 

1

𝐶
≈

1

𝐶𝑜𝑥
                                                                                                      (I. 48) 

3.4.2 Régime de bandes plates 

Ce régime de bandes plates est manifesté lorsque le potentiel de surface à l’interface 

(IS) est nul (𝑉𝑆 = 0). 

 

Figure I.14 : Structures MIS idéales en régime de bandes plates [51]. 

Dans le cas idéal, l’absence de charge de charges à l’interface de l’isolant va donc 

générer une chute de potentiel nulle à l’intérieur de l’isolant(𝑉𝑖 = 0). La tension de grille 

définie par l’équation (I.46) est ainsi égale à la tension de bandes plates (I.43) : 

|𝑉𝑔| = |𝑉𝐹𝐵| = |𝜙𝑚𝑠| = |𝜙𝑚 − 𝜙𝑆.𝐶.|                                               (I. 49) 

Cependant on peut définir la capacité propres à ces bandes plates par : 

1

𝐶𝐹𝐵
=

1

𝐶𝑜𝑥
+

𝐿𝐷

𝜀𝑆.𝐶.𝑆
                                                                                  (I. 50) 
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avec : 𝑆 : La surface de grille. 

𝜀𝑠𝑐 : La permittivité diélectrique du semi-conducteur. 

𝐿𝐷 : Longueur de Debye. 

La longueur de Debye (LD), correspondant à la longueur de diffusion des porteurs à l’intérieur 

du semi-conducteur sous l’effet de la discontinuité de l’interface (IS) [52] : 

𝐿𝐷 = √
𝜀𝑆.𝐶.𝑘𝐵𝑇

𝑞2𝑁𝐷
                                                                                         (I. 51) 

3.4.3 Régime de déplétion 

En polarisant la structure (MIS), au-delà de la tension (VFB), les porteurs majoritaires 

sont repoussés de l'interface (IS) de manière à créer une zone de charge d’espace ZCE 

d'épaisseur W à l’intérieur du semi-conducteur. Ce comportement qui correspond ainsi à une 

déplétion des porteurs majoritaires au niveau de l'interface (IS) va définir le régime de 

déplétion. 

La Figure I.15 illustre le diagramme de bandes d’énergie, l’évolution de la charge et la 

répartition du champ électrique à l’intérieur d’une structure MIS idéale sur substrat de type-n 

et dans une structure MIS idéale sur substrat de type-p en régime de déplétion. 
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Figure I.15 : Structures MIS idéales en régime de déplétion [51] 

La ZCE formée à l’interface(IS) va porter une charge QS.C qui provient essentiellement 

des dopants du semi-conducteur. La répartition des dopants étant considérée comme homogène, 

la répartition de la charge dans la ZCE est considérée constante dans tout le semi-conducteur. 

La quantité de charge à l’intérieur du semi-conducteur décrite dans le régime de déplétion est 

donnée par : 

   𝑄𝑆.𝐶.(𝑊) = −𝑒𝑁𝐷 𝑊                                                                          (I. 52) 

avec : 𝑁𝐷 : La concentration des dopants dans le semi-conducteur. 

𝑊 : L’épaisseur de la ZCE. 
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En régime de déplétion, la ZCE est assimilable à une capacité additionnelle Csc(W) 

ajoutée au niveau de l’interface (IS) et qui varie en fonction de la largeur (W). La capacité 

équivalente de la structure (MIS) (I.48) s’écrit alors : 

1

𝐶
=

1

𝐶𝑜𝑥
+

1

𝐶𝑆.𝐶.(𝑊)
                                                                                (I. 53) 

La charge totale de la zone désertée devient donc maximale pour une largeur de cette ZCE est 

maximum. 

La valeur maximale de cette largeur de la ZCE vaut alors [51] : 

𝑊𝑚𝑎𝑥 = √
2𝜀𝑆.𝐶

𝑞𝑁
2𝜙𝐹𝑖                                                                             (I. 54) 

Nous définirons alors la quantité de charge maximale dans la ZCE due aux dopants du semi-

conducteur par (I.52) : 

QW = −qND Wmax                                                                                   (I. 55) 

3.4.4 Régime d’inversion et de forte inversion 

Appliquons une tension fortement négative, elle a pour effet d’attirer les porteurs 

minoritaires vers la surface du semi-conducteur, la densité de ces trous sur une mince couche à 

la surface du semi-conducteur deviendra alors supérieure à la densité des électrons, on dit qu’il 

y a formation d’une couche d’inversion à la surface, on dira qu’il y a une forte inversion si le 

potentiel de surface VS est égal à 2𝝓𝑭𝒊 (Figure I.16). 

La Figure I.16 présente le diagramme de bandes d’énergie, la répartition de la charge et 

la répartition du champ électrique dans une structure MIS idéale sur substrat de type-n et dans 

une structure MIS idéale sur substrat de type-p en régime d’inversion. 
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Figure I.16 : Structures MIS idéales en régime d’inversion [51]. 

 

En régime d’inversion, la charge à l’intérieur du semi-conducteur est la somme des 

charges issues des dopants du semi-conducteur QW (I.55) dans la ZCE et des porteurs 

minoritaires accumulés à l’interface isolant/semi-conducteur Qinv. 

𝑄𝑆.𝐶. = 𝑄𝑊 + 𝑄𝑖𝑛𝑣                                                                                   (I. 56) 

on a : 

𝐶𝑆.𝐶. = −
𝑑𝑄𝑆.𝐶.

𝑑𝑉𝑆
= −

𝑑𝑄𝑊

𝑑𝑉𝑆
−

𝑑𝑄𝑖𝑛𝑣

𝑑𝑉𝑆
                                                   (I. 57) 
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avec :                         
 𝑄𝑊 = −𝑒𝑁 𝑊

𝐶𝑊 = −
𝑑𝑄𝑊

𝑑𝑉𝑆

                                                                                         (I. 58) 

La capacité de l’interface Csc est maximale en régime d’inversion, car la largeur de la ZCE est 

maximale W = Wmax de (I.54). La capacité totale de la structure (I.41) est décrite alors par 

l’équation (I.59) (Figure I.17) : 

1

𝐶
=

1

𝐶𝑜𝑥
+

1

𝐶𝑊 + 𝐶𝑖𝑛𝑣
                                                                             (I. 59) 

avec : 𝐶𝑜𝑥 : La capacité de l’oxyde. 

   𝐶𝑤 : Capacité due à la ZCE 

𝐶𝑖𝑛𝑣 : Capacité due aux porteurs minoritaire accumulés à l’interface (IS). 

 

 

Figure I.17 : Schéma équivalent de la structure MIS [51]. 
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1 Propriétés du matériau GaAs 

1.1 Structure cristalline du GaAs 

La structure cristallographique (réseau et motif) de GaAs est de type Zinc blende (le 

réseau réciproque associé à cette structure est cubique centré) constituée de deux sous réseaux 

cubiques à face centrées (CFC) avec deux espèces d’atomes occupants les sous réseaux. Les 

atomes d’élément de Galium (Ga) du groupe III et les atomes d’élément Arséniure (As) du 

groupe V. Ces deux sous réseaux sont décalés l’un par rapport à l’autre de (1/4) suivant le long 

de la grande diagonale (voir Figure II.1 a). La maille élémentaire contient ainsi deux atomes, 

l’un positionné en (0 0 0) c'est le (As) et l’autre localisé à la position (a/4 a/4 a/4) pour (Ga), où 

(a) est le paramètre de la maille du matériau en question. La première zone de Brillouin du 

réseau réciproque à la forme d’un octaèdre tronqué par les six faces d’un cube (Figure II.1 b). 

Le minimum de la bande de conduction est situé en (𝑘⃗ =  0⃗ ) au point(Γ). Il est par 

conséquent unique. Les surfaces d’énergie constante au voisinage du minimum sont des sphères 

centrées sur ce même point (Γ) (Figure II.1 c). On dit que le GaAs est un semi-conducteur uni-

vallée [52]. 

 

Figure II.1 : (a) Structure cristalline du GaAs, (b) la première zone de Brillouin d’un cristal cubique, (c) la surface 

d’énergie constante de bande de conduction de GaAs [51, 53]. 
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1.2 Structure de bande d’énergie du GaAs 

Cette structure de bande lui confère des propriétés électroniques importantes en 

optoélectronique et à la réalisation des circuits très rapides (il se prête mieux que le Silicium). 

La Figure II.2 illustre les états d’énergie possibles des électrons dans le cas du semi-

conducteur GaAs en fonction de leur vecteur d’onde ( 𝑘⃗ ) suivant les directions de hautes 

symétries à l’intérieur de la première zone de Brillouin. Comme la structure de bande de 

l’arséniure de gallium est assez complexe (unique), le minimum de la bande de conduction est 

situé en (𝑘⃗ =  0⃗ ) correspondant au point (Γ) et les surfaces d’énergie constantes au voisinage 

de ce point sont des sphères concentriques. L’étude des propriétés de conduction du (GaAs) 

impose ainsi la compréhension de sa structure de bande. 

Le GaAs est un semi-conducteur à gap direct ayant une énergie de gap Eg égale à 1.43 

eV à 300°K et égale à 1.52 eV à 400°K [53], sachant que le minimum de la bande de conduction 

correspond à des électrons de faible masse effective et de très grande mobilité, et le vecteur 

d’onde (𝑘⃗ ) est conservé lors de la transition des électrons de la bande de valence BV vers la 

bande de conduction BC. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure II.2 : Structure de bande électronique de GaAs [53]. 
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1.3 Les propriétés électriques du GaAs 

L’arséniure de gallium qui possède une grande mobilité électronique (six fois plus 

élevée que celle du Silicium) et une durée de vie de l’ordre de la nanoseconde et utilisé comme 

matériau de base pour la fabrication des composants électroniques dis rapides : en 

hyperfréquences, optoélectroniques, circuits logiques et capteurs de gaz. Ces caractéristiques 

remarquables lui permettent d’être le candidat potentiel à de nombreuses applications en 

nanotechnologie. 

Les différentes propriétés physiques et électriques de GaAs utilisées dans la simulation 

à température ambiante (300°K) sont rapportées dans le Tableau II.1 :  

Tableau II.1 : Les principaux paramètres physiques et électriques du GaAs [53, 54] 

 

 

1.4 Oxydation native de la surface du semi-conducteur n-GaAs 

Lors de la fabrication des dispositifs à semi-conducteurs, il est pratiquement impossible 

d’éviter le contact entre l’oxygène atmosphérique et les surfaces des semi-conducteurs conçus, 

ce qui conduit inévitablement à l’oxydation de ces surfaces [55].Dans le cas du semi-conducteur 

GaAs la fine couche de l’oxyde natif est composée principalement de Ga2As3 et de As2O3. [55]. 

Sachant que l’inconvénient majeur du GaAs c’est la qualité de sa surface dite « pauvre » (the 

poorer surface) en anglais [56] et qui est liée par conséquent à la présence d’une telle couche 

d’oxyde natif qui est à l’origine de nombreux défauts de surface qui peuvent induire de forts 

courants inverses, comme il est constaté dans nos résultats. 
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2 Propriétés du matériau dioxyde de Titane (TiO2) –un matériau high-k 

2.1 Pourquoi un matériau high-k 

 

En pratique, les matériaux à fortes permittivités, dénommés « high-k » (en Anglais), 

sont utilisés comme interfaces dans les structures métal/isolant/semi-conducteur (MIS) et 

métal/isolant/métal (MIM) en substitution du matériau du SiO2 [57-69]. 

En effet, depuis les années soixante, le développement de la technologie de la 

microélectronique a pour principal objectif la miniaturisation (à l’échelle nanométrique) 

continue des composants et des circuits de manière à augmenter leurs performances et leur 

rendement et afin de réduire leur coût de production [14] C’est particulièrement le cas du 

matériau SiO2 qui a vu réduire ses dimensions. En fait la diminution constante de son épaisseur, 

est devenue l’une des limites les plus critiques de sa miniaturisation [15], car elle engendre un 

courant de fuite (par effet tunnel) suffisamment important [16]. Le but était donc de trouver un 

matériau de remplacement afin d’éviter ces courants de fuite. En d’autres mots, un matériau 

physiquement de plus grande épaisseur et à forte permittivité, de type « high-k », comme Si3N4, 

HfO2, ZrO2, TiO2, ZnO et Al2O3 (Tableau II-2). Dans notre travail, on s’est intéressé surtout au 

rôle du dioxyde de titane (TiO2) utilisé comme interface (isolant) dans les structures MIS 

[64,65], en raison de sa large bande interdite, de sa stabilité chimique et mécanique, de sa faible 

densité d’états d’interface, de sa forte permittivité et de son faible courant de fuite. Le dioxyde 

de titane (TiO2) s’avère ainsi être un bon candidat potentiel de substitution du SiO2 dans les 

futures générations de mémoires DRAM, dans les cellules solaires et de fibre optique [18-22]. 

En fait, ses propriétés diélectriques intéressantes, sa faible largeur de bande interdite (≈ 

3 eV) et les défauts intrinsèques du matériau lui conférant un dopage type N sont à l’origine des 

courants de fuite importants lors de son application en tant qu’isolant en contact avec un semi-

conducteur de grande mobilité comme le GaAs dans les structures MIS faisant l’objet de notre 

travail.  

Tableau II.2 Permittivité et bande interdite de quelques diélectriques candidats au remplacement du SiO2 [70]. 

 SiO2 Si3N4 Al2O3 Ta2O5 TiO2 SrTiO3 ZrO2 HfO2 HfSiO4 La2O3 Y2O3 a-LaAlO3 

ɛr 3.9 7 9 22 80 300 25 25 11 30 15 30 

Gap(eV) 9 5.3 8.8 4.4 3.5 3.2 5.8 5.8 6.5 6 6 5.6 
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2.2 Intérêts de l’étude et applications 

 

Le marché des nano-poudres de TiO2 était estimé à 360 millions de dollars en 2009 avec 

une croissance prévue à 1,5 milliards de dollars en 2017 [25]. 

En pratique, les oxydes métalliques tels que SiO2, ZnO ou TiO2 sont les nanomatériaux les 

plus utilisés dans l’industrie de la nanotechnologie (après l’argent et le carbone), suite à leur 

intérêt particulier dans ce secteur de la haute technologie. 

En particulier, le dioxyde de titane TiO2 est le matériau semi-conducteur le plus utilisé en 

Photo-détections pour ses propriétés optiques. La pureté de la phase cristalline du matériau ainsi 

que la qualité de sa surface influent sur la conduction électronique et la durée de vie des 

électrons excités dans le matériau en question. 

La structure de bande et l‘état de surface de ce matériau lui permettent d’avoir des 

propriétés optiques, et électriques révélées particulièrement intéressantes. L’intérêt de ces 

différentes caractéristiques est illustré par les nombreuses applications des nanoparticules de 

dioxyde de titane. 

2.3. Propriétés physico-chimiques et structure cristalline du TiO2 

Le dioxyde du titane peut s’obtenir par deux procédés d’oxydation à s’avoir l’oxydation 

sèche et l’oxydation humide : 

𝑇𝑖  +  𝑂2              ⟹         𝑇𝑖𝑂2                                  (II − 1)         𝑜𝑥𝑦𝑑𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛 𝑠è𝑐ℎ𝑒 

 

𝑇𝑖  +  2𝐻2𝑂       ⟹         𝑇𝑖𝑂2  + 2𝐻2                    (II − 2)       𝑜𝑥𝑦𝑑𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛 ℎ𝑢𝑚𝑖𝑑𝑒 

 

En fait, le dioxyde de titane est un semi-conducteur qui peut exister sous différentes 

formes allotropiques [71] et qui appartient à la grande famille des oxydes (TixO2x-1 ) qui sont 

décrits comme ayant une structure cristalline déformée de type (CS). 

Le dioxyde de titane TiO2 se manifeste sous différentes phases dont les trois principales 

sont l‘anatase, le rutile et la brookite. Les structures cristallographiques respectives sont 

représentées sur la Figure II.3 (a, b, c) et dans le Tableau II.3 sont rapportés les données 

cristallographiques propre à ces trois phases. 
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Pour ajouter à cette complexité, le TiO2 qui peut révéler d’autres formes non-

stœchiométriques de type (TiO2-x ) ou (TiO2+x ) [72], peut-être un solide amorphe ou cristallin. 

La phase rutile est favorable à haute température. Elle est thermodynamiquement la plus stable. 

 
 

Figure II.3 : Structures cristallographiques de TiO2 : (a) anatase, (b) brookite, (c) rutile. En vert Ti
4+ et en rouge 

O2− [73]. 

 

Seuls l‘anatase et le rutile présentent actuellement un intérêt technologique industriel. Ces 

deux phases manifestent des structures tétragonales. Dans chacune des deux structures, l‘atome 

de titane est entouré de six atomes d‘oxygène et chaque atome d‘oxygène est entouré de trois 

atomes de titane. 

Pour l‘anatase, la coordination des octaèdres est moins compacte, et chacun d’eux n‘est 

connecté qu‘à huit premiers voisins. Le rutile est donc la plus dense avec une masse volumique 

de (4,25 g/cm3) supérieure à celle de l‘anatase (3,89 g/cm3), celle de la brookite est de (4,12 

g/cm3) [74]. 

Toutefois, le TiO2 est un matériau qui est assimilé à un isolant à faible gap ou semi-

conducteur à large gap en raison de sa faible largeur de bande interdite (de valeur de 3 eV) pour 

le rutile et de 3.45 eV pour l’anatase [75,76]. 
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Tableau II.3 : Données cristallographiques des phases anatase, rutile et brookite du dioxyde de titane 

[73]. 

 

2.4 Les défauts présents dans le TiO2 

Les conditions de croissance de l’oxyde de titane (dictées par la qualité des surfaces de 

dépôts), ainsi que et les différents traitements subis par la structure [tels que les traitements 

thermiques, et les contraintes mécaniques], sont des sources d’apparition des défauts à 

l’intérieur de ce métal. 

2.4.1 Les défauts intrinsèques 

En général, les défauts intrinsèques sont des imperfections qui perturbent la périodicité 

du réseau et qui constituent des défauts ponctuels ou complexes. Ces défauts sont dus à la 

présence d'un atome du réseau dans les espaces vides séparant les atomes (des interstitiels) ou 

à la place d’un autre atome du réseau (des substitutions). Aussi à des lacunes (d’oxygène ou de 

titane) résultant des liaisons pendantes [73] (voir FigureII-4). 

https://fr.wikipedia.org/wiki/Site_interstitiel
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Figure II-4 Schéma des défauts intrinsèques et extrinsèques [70]. 

 

2.4.2. Les défauts extrinsèques 

A la différence, des défauts extrinsèques sont liés à la présence d’atomes étrangers dans 

l’oxyde (TiO2) et qui peuvent se combiner avec le réseau de différentes manières. En fait ces 

impuretés pénètrent dans l’oxyde TiO2 selon plusieurs processus à savoir durant l’oxydation 

thermique, (si ces impuretés sont déjà présentes dans le substrat) ou bien durant les étapes qui 

suivent la croissance ou la déposition de l’oxyde en question (Figure II-4). 

2.5 Propriétés électriques du TiO2 

2.5.1. Introduction de nouveaux niveaux d’énergie 

En général, quand la périodicité du réseau est rompue par la présence de défauts 

cristallins, des niveaux d’énergie supplémentaires apparaissent à l’intérieur de la bande interdite 

du TiO2. Si le porteur de charge (électron ou trou) est faiblement lié au défaut, alors le niveau 

d’énergie associé ET est proche de EC dans le cas d’un électron, ou de EV dans le cas d’un trou. 

Ce défaut est qualifié de “ peu profond ” ou d’état de « queues de bandes » [77]. Si au contraire, 

le porteur se retrouve fortement lié au défaut, alors le niveau ET est situé loin de EC et EV, c’est-

à-dire relativement proche du milieu de la bande interdite. On qualifie ce défaut de « profond »  

2.5.2 Notion de piège 

Les défauts qui introduisent des niveaux d’énergie à l’intérieur de la bande interdite de 
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l’oxyde sont électriquement actifs, car assimilables à des puits de potentiel capables de capturer 

des porteurs. Un défaut peut se comporter comme : soit un lieu de piégeage s’il capture un 

porteur de charge de la bande de conduction ou de valence et le réémet vers la même bande, 

soit comme un lieu de recombinaison, s’il peut échanger des porteurs de charge avec les bandes 

de conduction ou de valence. 

2.5.3 Notion de section de capture 

La section de capture est par définition reliée à la facilité avec laquelle un défaut peut 

capturer un porteur, notée (σ en [cm2]). C’est une grandeur qui varie en fonction de la 

température et du champ électrique externe appliqué au matériau [78]. 

2.5.4 Comportement électriques des défauts dans le TiO2 

Parmi les défauts les plus couramment rencontrés dans le TiO2, on peut citer : 

 lacunes d’oxygène VO 

 lacunes métalliques VTi 

 atomes interstitiels 

 électron Ti3+ 

 trous O- 

 

En fait, ces défauts engendrent des niveaux énergétiques (pièges) dans la bande interdite 

comme nous le montrons à la Figure II.5. 

Le TiO2 présente principalement des lacunes en oxygène créant ainsi un niveau donneur 

dans la bande interdite et expliquant ainsi le fait qu’il est considéré comme un semi-conducteur 

de type n.  
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Figure II.5 : Diagramme d’énergie illustrant les principaux niveaux pièges manifestés  

dans les différentes structures du TiO2 [75]. 

 

2.5.5 Différents types de charges dans l’oxyde 

On distingue quatre types de charges dans l’oxyde : la charge fixe, la charge piégée, la 

charge mobile ionique, la charge des états d’interface [79-81]. 

 

Figure II-6 Différents types de charges dans l’oxyde [81]. 

2.5.5.1 Les charges fixes 

 

C’est des charges positives localisées très près des interfaces oxyde/semi-conducteur 

(TiO2/GaAs) et métal/oxyde (Au/TiO2). Ces charges apparaissent juste après la phase de 

fabrication de l'oxyde. Elles seraient dues à des atomes de Titane ionisés. Elles sont considérées 
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fixes par le fait que les porteurs piégés qui les constituent ne peuvent pas communiquer avec le 

semi-conducteur (FigureII-6). 

 

2.5.5.2 Les charges piégées 

C’est des charges qui peuvent être positives ou négatives stockées par les pièges du 

volume de l’oxyde. Ces charges ne sont pas permanentes au même titre que les charges fixes, 

puisqu’un apport thermique ou un champ électrique approprié peuvent favoriser leur diminution 

(dépiégeage des charges stockées) Comme pour les charges fixes d’oxyde, il ne peut y avoir 

d’échange avec le semi-conducteur (FigureII-6). 

 

2.5.5.3 Les charges mobiles ioniques 

 

Elles sont dues à la contamination de l’oxyde par des impuretés ioniques [80] (Métaux 

alcalins : K+, Li+, Na+,…) (FigureII-6). 

 

2.5.5.4 Les charges d’interfaces piégées « les états d’interface » 

 

La charge d’interface peut être positive ou négative, localisés à l’interface 

oxyde/semi-conducteur, C’est une charge piégée par les défauts d’interface résultant de la 

discontinuité du réseau. Ces défauts appelés états d’interface jouent un rôle primordial dans la 

structure MIS. En fait, ces états sont en contact électrique direct avec le semi-conducteur car ils 

permettent l’échange de charges avec les bandes de valence et de conduction contrairement aux 

défauts de volume de l’oxyde. Un état d’interface peut être chargé négativement ou 

positivement selon sa nature (donneur ou accepteur) (FigureII-6). 

 

2.6 Propriétés de transport dans l’oxyde de TiO2 

Les deux processus d’injection et de transport de porteurs de charge à travers des 

interfaces restent possible pendant le fonctionnement du dispositif dans le cas des faibles 

épaisseurs de l’oxyde de TiO2. 
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2.6.1 Différents types de conduction dans l’oxyde de TiO2 

Lors de l’injection des porteurs de charges dans l’oxyde, trois principaux processus de 

conduction sont à considérer : 

2.6.2 La conduction thermoïonique  

Cette conduction a lieu lorsque l’énergie de l’électron est supérieure à la hauteur de la 

barrière de potentiel (isolant/semi-conducteur), donc l’électron pénètre dans l’oxyde en 

surmontant la barrière énergétique de l’isolant (FigureII-7).  

2.6.3 La conduction par effet tunnel direct  

Si la tension appliquée à l’oxyde est inférieur à la hauteur de cette barrière de potentiel, 

et l’épaisseur de l’oxyde est suffisamment faible, l’électron peut traverser cette couche d’oxyde 

directement même sous l’action d’un faible champ électrique externe. Ce mécanisme est dit 

effet tunnel de type direct (FigureII-7). 

 

2.6.4 La conduction par effet tunnel de type Fowler-Nordheim 

Pour les oxydes plus épais, l’effet tunnel n’est observable que si un fort champ électrique 

est appliqué (>100kV/mm [77]) qui aura pour effet de modifier la forme de la barrière de 

potentiel permettant ainsi à l’électron de traverser la partie déformée de cette barrière. Ce 

mécanisme de transport est appelé effet tunnel de type Fowler-Nordheim (FigureII-7). 

2.6.5 La conduction par saut (Hopping Conduction)  

La conduction s’effectue par le transfert des électrons localisés d’un site atomique 

occupé vers un site vide par saut tunnel (effet tunnel local [14]) seulement si l’énergie de 

l’électron est inférieure au maximum de la hauteur de barrière énergétique entre deux pièges 

(FigureII-7).  

2.6.6 La conduction par effet Poole-Frenkel 

Enfin, l’effet Poole-Frenkel, analogue à la conduction thermoïonique dans le volume. 

Cet effet se produit lorsque l’énergie de l’électron est supérieure à la profondeur du piège, dans 

ce cas l’électron passe d’un piège à un autre par conduction thermoïonique locale [81] (FigureII-

7). 
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Figure II-7 Représentation Schématique des différents types de conduction dans l’oxyde [81]. 
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1 Simulation et modèles physiques  

1.1 Introduction  

La simulation numérique fournit un lien entre le monde expérimental et le monde théorique, 

elle présente certains avantages tels que : 

 un gain de temps en évitant la fabrication de plusieurs prototypes avec des paramètres 

différents. 

 des économies dans la mise au point d’un point d’un produit : elle est indépendante de 

la technologie utilisée (on peut faire varier largement un paramètre donnée).  

 un outil d’investigation scientifique car elle permet d’étudier l’influence de chaque 

zone séparément lorsqu’ on a des paramètres interdépendants (mobilité, durée de vie, 

dopage.) dans une structure donnée. 

Dans ce chapitre, nous allons présenter le simulateur numérique Atlas–Silvaco employé 

durant notre étude. Puis, nous décrirons les modèles physiques utilisés pour simuler le 

fonctionnement des structures MS et MIS à savoir Au/n-GaAs/Ti/Au et Au/TiO2/n-

GaAs/Ti/Au.  

1.2 Présentation du logiciel de simulation ATLAS de Silvaco 

ATLAS est un module du logiciel de simulation développé par la société américaine, « 

Silvaco International » ayant son siège social à Santa Clara. Cette société est un fournisseur de 

logiciels de simulation par éléments finis et de conception assistée par ordinateur pour les 

technologies de l’électronique TCAD (Technology Computer Aided Design). Ces outils sont 

utilisés par les compagnies de microélectronique pour la recherche, le développement et la 

conception de dispositifs à base de semi-conducteur. L’ensemble des outils de simulation et des 

outils interactifs constituent ce qu’on appelle la VWF (Virtuelle Wafer Fabrication) [82]. 

ATLAS est un simulateur à 2D et à 3D des dispositifs basés sur la physique de semi-conducteurs 

en tenant compte des propriétés électriques, optiques et thermiques. Il prédit aussi le 

comportement électrique de ces dispositifs et fournit des informations sur les mécanismes 

physiques à l’origine de leur fonctionnement [83]. 

En fait la structure à modéliser est définie en spécifiant ses régions, ses matériaux, le 

profil du dopage appliqué, sa concentration et le maillage utilisé. Le maillage est une grille 

constituée de lignes horizontales et verticales. L’intersection de ces lignes forme ce qu’on 

n’appelle point de maillage (Nœud). Pour chaque point de maillage d’un dispositif donné, 
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ATLAS résout un système de trois équations différentielles partielles (EDP) qui sont l’équation 

de Poisson et les équations de continuités des trous et des électrons. ATLAS va ainsi générer 

les solutions numériques en calculant les valeurs des inconnues sur chaque point du maillage 

du dispositif. Une procédure interne de discrétisation convertit le système original continu en 

un système algébrique non linéaire et discret qui a un comportement identique. L’ensemble des 

EDP, le maillage et la procédure de discrétisation déterminent le problème algébrique discret à 

résoudre. Le système algébrique discret est résolu en utilisant une procédure itérative qui raffine 

des évaluations successives de la solution. La solution est obtenue si les critères de convergence 

sont satisfaits. Sinon, les itérations continuent et s’arrêtent après un nombre limité d’itérations 

défini au bout duquel le système est déclaré non convergent [84].  

1.3 Les modèles physiques 

Des décennies de recherches sur la physique des dispositifs à base de semi-conducteur 

ont permis de mettre en place un modèle mathématique permettant de simuler le 

fonctionnement de ce type de dispositifs à base de semi-conducteur [85]. 

Ce modèle mathématique est essentiellement basé sur la résolution d’un système d’équations 

fondamentales reliant les grandeurs physiques tel que le potentiel électrostatique et les 

concentrations des porteurs de charge dans un domaine défini. Les équations de base à résoudre 

sont l’équation de Poisson et les équations de continuité appliquées pour l’étude des 

phénomènes de transport. L’équation de Poisson relie les variations du potentiel électrostatique 

aux densités locales de charge. Les équations de continuité décrivent la façon dont les densités 

d’électrons et de trous évoluent en fonction des mécanismes de transport, de génération et de 

recombinaison. La résolution de ces équations de base permet le calcul à la fois des distributions 

des électrons, des trous, du potentiel et de la charge d’espace. Les divers modèles utilisés dans 

notre travail sont le modèle d’Arora pour le calcul de la mobilité des porteurs de charges, le 

modèle de Fermi pour les statistiques de transport, les modèles Auger et Shockley-Read-Hall 

(SRH) pour les mécanismes de génération-recombinaison et enfin le modèle de l’effet tunnel. 

Nous détaillerons les modèles les plus dominants dans notre cas en ce qui suit.  

1.3.1 Modèle Shockley-Read-Hall (SRH)  

La recombinaison Shockley-Read-Hall (SRH) est un mécanisme qui va décrire les 

processus de recombinaison des porteurs excédentaires par l’intermédiaire des défauts situés à 

une énergie Et à l’intérieur de la bande interdite d’un matériau semi-conducteur [86-89]. Le 
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taux de recombinaison SRH est calculé en considérant, les quatre mécanismes responsables de 

la population ou de la dépopulation d’un état piégé d’énergie (Et) à l’intérieur de la bande 

interdite, Figure III.1. 

La fonction standard de recombinaison RSRHest explicitée sous la forme générale :  

 

𝑅𝑆𝑅𝐻 =
𝑝𝑛−𝑛𝑖

2

𝜏𝑛[𝑝+𝑛𝑖𝑒𝑥𝑝(
𝐸𝑡−𝐸𝑖
𝑘𝐵𝑇

)]+𝜏𝑝[𝑛+𝑛𝑖𝑒𝑥𝑝(
𝐸𝑡−𝐸𝑖
𝑘𝐵𝑇

)]
                                   (III − 1). 

 

où n, p sont les densités des électrons et trous hors-équilibre thermodynamique. 

ni : c’est la densité des électrons et trous à l’équilibre thermodynamique.  

Ei : niveau de Fermi intrinsèque. 

τn et τp étant les ‘durées de vie’ des électrons et des trous définies par l’expression 

suivante :  

                                    𝜏𝑛,𝑝 =
1

𝜎𝑛,𝑝 𝑣𝑛,𝑝 𝑁𝑡
                                                                                        (III − 2)  

 

Figure III.1 : Transitions par l’intermédiaire d’un niveau à l’intérieur de la bande interdite  

d’un semi-conducteur [90]. 

 

σn,p étant les sections efficaces de captures des électrons et des trous par les états (pièges) Nt 

(densité des états de pièges) d’énergie Et manifesté à l’intérieur de la bande interdite du semi-

conducteur. (Et-Ei) est égale à Etrap qui est la différence entre le niveau d’énergie du piège et le 

niveau de Fermi intrinsèque. 
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𝑣𝑛,𝑝 sont respectivement les vitesses thermiques des électrons et trous. 

kB : constante de Boltzmann 

T : la température du réseau 

1.3.2 Mécanisme de la recombinaison de surface 

En plus des phénomènes de génération-recombinaison en volume, les porteurs de charge 

(électrons ou trous) peuvent être engendrés ou se recombiner en surface. La recombinaison en 

surface peut être dans certains cas plus importante que la recombinaison en volume. Le calcul 

du taux de recombinaison en surface se fait par une extension de la théorie SRH en introduisant 

les vitesses de recombinaison de surface (Sn0 ou Sp0). Le taux de recombinaison est ainsi 

calculé [90]. 

 

𝑅𝑠𝑢𝑟𝑓 = 
𝑝𝑛 − 𝑛1

2

𝜏𝑛
𝑒𝑓𝑓

[𝑛 + 𝑛𝑖𝑒𝑥𝑝 (
𝐸𝑡 − 𝐸𝑖

𝑘𝐵𝑇
)] + 𝜏𝑝

𝑒𝑓𝑓
[𝑝 + 𝑛𝑖𝑒𝑥𝑝 (

𝐸𝑡 − 𝐸𝑖

𝑘𝐵𝑇
)]

                        ( III − 3) 

 

où 𝜏𝑛
𝑒𝑓𝑓

, 𝜏𝑝
𝑒𝑓𝑓

 sont respectivement la durée de vie effective des électrons et trous en surface.  

1.3.3. L’émission thermoïonique  

La densité du courant due à l’émission thermoïnique dans le Semi-conducteur est 

exprimée en fonction de la vitesse de recombinaison 𝑣𝑅 [46] comme suit : 

 

𝐽 = 𝑞(𝑛𝑚  − 𝑛0)𝜈𝑅                                                                            (III-4) 

𝜈𝑅 =  
𝐴∗   𝑇2

𝑞𝑁𝑐
                                                                                     (III-5) 

T, q, A* et Nc sont respectivement la température, la charge électronique, la constante de 

Richardson et la densité d’états électroniques dans la bande de conduction  

𝑛𝑚 , 𝑛0 sont respectivement défini comme la densité des électrons, et la densité des électrons 

en quasi-équilibre. 

𝑛0  = 𝑁𝑐 𝑒𝑥𝑝 (
−𝑞𝜓𝐵

𝑘𝐵𝑇⁄ )                                                      (III − 6) 
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𝑛𝑚  = 𝑁𝑐 𝑒𝑥𝑝 {
𝑞[𝜙(𝑥𝑚) − 𝜓𝐵]

𝑘𝐵𝑇⁄ }                                   (III − 7) 

 

où  𝜓𝐵   est la barrière de Schottky entre le métal et le semi-conducteur et 𝜙(𝑥𝑚) est la tension 

appliquée au point 𝑥𝑚. 

1.3.4. L’effet Tunnel 

Le courant tunnel est le passage d’électron à travers une barrière de potentiel qui est 

représentée par le taux de génération (local génération rate), 𝐺𝑇𝑢𝑛(𝑟) qui est lié à la densité du 

courant tunnel local  𝐽𝑇𝑢𝑛, par l’expression suivante [46] : 

𝐺𝑇𝑢𝑛(𝑟) =
1

𝑞
𝛻𝐽𝑇𝑢𝑛                                                                (III − 8) 

 

𝐺𝑇𝑢𝑛(𝑟) =
𝐴∗ 𝑇 

𝐾𝐵
𝐸⃗ 𝛤(𝑟)𝑙𝑛 [

1 + 𝑒𝑥𝑝(−𝑞(𝜓 − 𝜙𝑛) 𝑘𝐵 𝑇⁄ )

1 + exp (−𝑞 (𝜓 − 𝜙𝑚 ) 𝑘𝐵 𝑇⁄
]                  (III − 9) 

 

Où T est la température,  A∗ est la constant de Richardson, 𝐸⃗ = −∇𝜓 est le potentiel 

électrostatique,  Γ(r)  est la probabilité tunnel donnée par l’eq (III-10),  EFm = −q∅m  est le 

niveau de Fermi du métal,  ε = −qψ, c’est le niveau d’énergie ,  EFn = −q∅n  est le quasi 

niveau de Fermi dans le semi-conducteur . 

 

𝛤(𝑟) = 𝑒𝑥𝑝 [−
2

ℏ
∫√2m(

ϕb
q  ⁄ + ϕm − ψ(x))

r

0

  dx]                        (III − 10)                  

Toute fois nous tenons à préciser qu’on plus des modèles vu plus haut nous avons aussi introduit 

dans le programme de simulation l’instruction (inttrap acceptor) pour une meilleure simulation. 

En fait l’instruction « inttrap » active l’existence des défauts d’interface « les pièges » à 

l’intérieur de la bande interdite du semi-conducteur pour des niveaux d’énergie discrets [82]. 
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2  Méthodes d’extraction des paramètres électriques dans les SD’s 

2.1 Introduction 

L’extraction des paramètres électriques est un point clef pour la compréhension et la 

bonne interprétation des phénomènes physiques qui régissent le fonctionnement des 

Diodes Schottky SDs. Nous présenterons dans ce chapitre les techniques d’extraction des 

principaux paramètres électriques correspondant aux structures Au/TiO2/ n-GaAs /Ti/Au 

et. Au/ n-GaAs /Ti/Au en utilisant d’une part les méthodes basées sur la caractéristique 

(courant-tension) en polarisation directe et, d’ autre part, celle basée sur la caractéristique 

(capacité-tension) en polarisation inverse.  

2.2 Les méthodes basées sur la caractéristiques courant-tension  

2.2.1 La méthode standard  

La méthode standard basée sur la partie linéaire des caractéristiques électriques (lnI-V) 

en polarisation directe résultant de l’effet thermoïonique (voir Figure III.2) est une méthode 

d’extraction des paramètres tels que le facteur d’idéalité (n), la hauteur de la barrière (ΦB), la 

résistance série (Rs) et les états d’interface (Nss). 

En fait, cette méthode qui suppose un contact parfait (idéal) entre le métal et le semi-

conducteur, est basée sur les hypothèses suivantes : 

  le courant de saturation Is est négligeable par rapport au courant total I de manière à réduire 

l’équation I.16 du chapitre I sous la forme ci-dessous, [cas des tensions V >> kBT/q] : 

𝐼 = 𝐼𝑆 [𝑒𝑥𝑝 (
𝑞(𝑉 − 𝑅𝑆𝐼)

𝑛𝑘𝐵𝑇
)]                                                         (III. 11) 

 Dans le régime des faibles tensions de la polarisation directe (région linéaire) le terme 

(RSI) devient négligeable devant la tension (V), (V >>RSI), l’équation (III.11) se réduit donc à 

la forme suivante (III.12) : 

𝐼 = 𝐼𝑆 𝑒𝑥𝑝 (
𝑞𝑉

𝑛𝑘𝐵𝑇
)                                                                       (III. 12) 
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d’où : 

𝐼𝑆 ≈  𝐴∗𝑇2𝐴 𝑒𝑥𝑝 (
−𝑞𝛷𝑏

𝑘𝐵𝑇
)                                                     (III. 13) 

aussi : 

𝐴∗ =
4𝜋𝑞𝑘𝐵

2𝑚𝑒
∗

ℎ3
                                                                        (III. 14) 

avec : T : Température absolue (300°k) 

 V : Tension appliquée en (Volt) 

 𝑘𝐵: Constante de Boltzman (1.381 ∗ 10−23 𝐽. °𝑘−1 = 8.62 ∗ 10−5 𝑒𝑉. °𝑘−1) 

 𝐼𝑠 : Courant de saturation de la diode (équation III.13) 

 𝐴 ∶ La section latérale de la diode 

 𝐴∗ : Constante de Richardson (équation III .14) 

 𝑚𝑒  
∗ : Masse effective de l’électron 

 ℎ ∶ Constante de Planck (6.625 ∗ 10−34 𝑗. 𝑠) 

 𝐼: Courant crée par effet thermoïonique 

 

Le facteur d’idéalité (n) est décrit par l’inverse de la dérivé du logarithme de l’équation III-12 

en fonction de la tension V comme suit [91]  

𝑛 =
𝑞

𝑘𝐵𝑇

𝑑𝑉

𝑑(𝑙𝑛𝐼)
                                                                         ( III. 15) 

où 𝑑𝑉/𝑑[𝑙𝑛(𝐼)] est la pente (the slope) de la région 2 de la figure (III-2) 

La hauteur de la barrière est calculée par la relation : 

𝜙𝐵 =
𝑘𝐵𝑇

𝑞
𝑙𝑛 (

𝐴. 𝐴∗. 𝑇2

𝐼𝑠
)                                                              (III. 16) 

En fait, la partie linéaire (région 2 de la figure III-2) de la courbe ln(I) = f(V) est décrite 

par l’équation d’une droite de la forme y = a + b*x, avec (a) correspond à la valeur de courant 

de saturation (I0) à V=0 (the intercept), par contre (b) représente la pente (the Slope) de la droite 

utilisée dans le calcul du facteur d’idéalité n.  
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Figure III.2 : Représentation schématique des différentes régions de la caractéristique (lnI-V)  

d’une diode Schottky, en polarisation directe. 

 

Néanmoins, cette méthode standard de calcul présente quelques limites : 

 En pratique pour le cas des hautes tensions l’effet de la résistance série n’est plus 

négligeable et la caractéristique correspondante ne présente plus de linéarité dans 

la région 3 (Figure III.2)  

 Cette méthode n’est appréciable (valide) que si la conduction thermoïonique est 

dominante. 

2.2.2 Méthodes de Cheung  

Les méthodes de Cheung [92] est une deuxième approche pour la détermination de la 

valeur du facteur d’idéalité (n), la hauteur de la barrière et la résistance série (Rs) des diodes 

Schottky SDs en se basant sur les caractéristiques (courant-tension) en polarisation directe et 

en considérant l’effet de cette résistance série. L’extraction des paramètres est réalisée dans la 

région 3 (Figure III.2) qui manifeste une courbure et ce en utilisant les deux équations de 

Cheung [92]: 
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𝑑𝑉

𝑑𝑙𝑛𝐼
= 𝑛

𝑘𝐵𝑇

𝑞
+ 𝐼𝑅𝑆                                                                 (III. 17) 

𝐻(𝐼) = 𝑉 − 𝑛
𝑘𝐵𝑇

𝑞
𝑙𝑛 (

𝐼

𝐴𝐴∗𝑇2
)                                             (III. 18) 

où 𝐻(I) est explicitée aussi comme suit : 

𝐻(𝐼) =  𝑛𝜙𝐵 + 𝐼𝑅𝑆                                                               (III. 19) 

En utilisant l’équation (III.17), l’allure de la courbe (dV/dlnI) en fonction de (I) est 

décrite par une ligne droite dont la pente (the Slope) va correspondre à la résistance série (Rs) 

(Figure III.3), et dont l’intersection (the intercepte) avec l’axe des ordonnées ‘y’ va définir la 

valeur de nkBT/q, et donc la valeur du facteur d’idéalité (n) associé : 

𝑛 =  𝑙′𝑖𝑛𝑡𝑒𝑟𝑐𝑒𝑝𝑡𝑒 ∗
𝑞

𝑘𝐵𝑇
                                                    (III. 20) 

 

 

Figure III.3 : Exemple de fonctions de Cheung dV/dln(I) et H(I) en fonction du courant (I)  

d’après [93]. 
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Pour la détermination de la hauteur de la barrière 𝜙𝐵et pour une deuxième détermination 

de la résistance série Rs, on utilise la deuxième équation de Cheung [92]. En effet, en appliquant 

la valeur de (n) extraite de la première méthode de Cheung (dV/dlnI) et en se servant des 

équations (III.18) et (III.19), on représente la courbe H(I) en fonction du courant (I) (Figure 

III.3) qui est également représentée par une ligne droite dont la pente est la résistance série Rs 

et la valeur de 𝑛∅𝐵  est déterminée à partir de l’intersection de cette droite avec l’axe des 

ordonnées ‘y’. 

2.2.3. La détermination de la densité des états d’interface 

La densité d’états d’interface, notée Nss ou Dit, représente le nombre de défauts électriquement 

actifs par unité de surface et d’énergie (eV-1cm-2) situés à l’interface. 

L’extraction des valeurs des états d’interface Nss se fait à partir de la caractéristique 

(courant-tension) en polarisation directe en prenant en considération la hauteur de la barrière 

effective (∅𝑒), la résistance série Rs et la dépendance du facteur d’idéalité de la tension n(V). 

Le calcul de Nss est basé sur une application des expressions développées ci-dessous [94-97] :  

 

∅e = ∅B + (1 −
1

n(V)
) (V − IRs)                                  (III. 21) 

 

𝑛(𝑉) =
𝑞

𝑘𝐵𝑇

(𝑉−𝐼𝑅𝑠)

𝑙𝑛(𝐼 𝐼𝑠
⁄ )

= 1 +
𝛿

𝜀𝑖 
[

𝜀𝑠

𝑊𝐷
+ 𝑞𝑁𝑠𝑠(𝑉)]                                (III. 22)  

 𝑁𝑠𝑠(𝑉) =
1

𝑞
[
𝜀𝑖

𝛿
(𝑛(𝑉) − 1) −

𝜀𝑠

𝑊𝐷
]                                            (III. 23) 

                                     

où 𝛿 est l’épaisseur de l’isolant, (𝜀𝑖 , 𝜀𝑠)sont les permittivités diélectriques de l’isolant et du 

semi-conducteur respectivement  

𝑊𝐷: est la largeur de la zone de charge dont la valeur est déduite à partir de la caractéristique 

(capacité-tension), et dont l’expression est donnée par l’équation I.6 du Chapitre I. 

En pratique, les valeurs de (Nss) sont obtenues en substituant la valeur du facteur d’idéalité 

n(v) en fonction de la tension V dans l’équation (III.23). Ces valeurs des états d’interface (Nss) 

sont alors représentées en fonction de l’écart d’énergie entre l’énergie des états de surface (Ess) 

(energy of surface states) et celle du bas de bande de conduction du semi-conducteur (Ec) 
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(Figure III.4). Dans le cas d’un semi-conducteur dopé n on peut exprimer cette différence 

d’énergie (Ec-Ess) comme suit : 

𝐸𝑐 − 𝐸𝑠𝑠 = 𝑞(∅𝑒 − 𝑉)                                                   (III. 24) 

En fait, l’extraction de la densité des états d’interface (Nss) en fonction de la différence 

d’énergie (Ec-Ess) est réalisée dans les deux cas en présence et en absence de la résistance série 

Rs voir figure III.4 

 

 

Figure III.4 : La distribution des états d’interface avec et sans considération de la résistance série 

 pour la structure (Au/TiO2/n-Si) à T300°K [98]. 

 

2.3. La méthode de la caractéristique (capacité-tension) 

Cette caractéristique (capacité–tension) en polarisation inverse est une autre alternative 

pour la détermination de la hauteur de la barrière(∅𝐵). En fait, en traçant l’inverse du carré de 

la capacité en fonction de la tension (1/C2 vs V) en polarisation inverse on obtient une droite 

dont la pente permet de déterminer la concentration du dopage (Figure I.5 Chapitre I) et dont 

l’extrapolation de cette droite à (1/C2 =0) avec l’axe des tensions V (Figure III.5) permet de 
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déterminer la valeur de la hauteur de la barrière(∅𝐵 ), décrite par l’expression ci-dessous 

[46,99]: 

∅B(CV) = Va +  𝐸𝐹                                                                            (III. 25) 

où    (𝐸𝐹) ∶étant l’énergie de Fermi comptabilisée à partir du bas de la bande de conduction, et  

(𝑉𝑎 ) : le potentiel de diffusion déduit par l’extrapolation de la droite à (1/C2 =0) avec l’axe des 

tensions V. 

 

 

Figure III.5 : L’inverse de la capacité au carré en 1/C2 en fonction de V pour 

les deux structures MS (Au/GaAs) et MIS (Au/Ga2O3/ GaAs) [98] 
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1. Introduction 

L’objectif de ce dernier chapitre est de présenter les caractéristiques électriques (I-V) à 

température ambiante de la diode Au/n-GaAs/Au/Ti en polarisation directe et inverse avec et sans 

la couche d’interface TiO2, l’effet de la couche inter-faciale d’un matériau à haute permittivité en 

anglais high-k sera présentée également. Pour ce faire nous allons procéder comme suit : 

Dans un premier temps, nous décrivons le travail expérimental, les détails de la procédure de 

la fabrication de la diode en question et les techniques de dépôt de l’oxyde. Cette partie a été réalisé 

au laboratoire « photonics application and research lab» de l’Université de Gazi à Ankara en 

Turquie. 

Dans un deuxième temps, nous présentons et analysons d’une part, nos résultats de simulation 

par le logiciel Atlas Silvaco des différentes caractéristiques électriques des diodes Au/n-

GaAs/Au/Ti et Au/TiO2/n-GaAs/Au/Ti pour différentes épaisseurs de la couche d’interface TiO2 

et à température ambiante. D’une autre part nous discuterons les valeurs des paramètres électriques 

tels que le facteur d’idéalité (n), la hauteur de la barrière (∅𝐵), la résistance série (Rs) et les états 

d’interface (Nss) résultant des différentes méthodes d’extraction exposées au Chapitre III. 

Une comparaison des résultats expérimentaux et de la simulation a été faite tout le long de 

cette partie du travail et pour chacun des points à traiter. 

2 Partie expérimentale 

2.1 La procédure de fabrication de la structure  

Les diodes à barrière Schottky Au/n-GaAs/Au/Ti avec et sans couche mince inter-faciale de 

(TiO2) ont été fabriquées selon l’orientation [100], sur des substrats de GaAs dopé n d’épaisseurs 

de 620nm. En premier lieu, on prépare le substrat n-GaAs avec des solutions chimiques 

appropriées [64].En deuxième lieu, on procède à la déposition des deux matériaux le titane (Ti) et 

d’Or (Au) comme contactes ohmiques au-dessous du substrat n-GaAs en question avec grande 

pureté (99.999). En fait en utilisant un système d’évaporation thermique sous -vide poussé (de 10-

7 mbar) appelé « BESTEC evaporation system », voir Figure IV-1, on dépose en premier le film 

(Ti) d’épaisseur de 200A0 par évaporation à 380C0 (température du substrat) et en second le film 

d’Or (Au) d’une épaisseur de 1800A0sur le précédent film de Ti. Enfin, pour garantir un meilleur 

contact ohmique, on effectue un recuit du substrat à une température de 350 C0. 
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La troisième étape consiste à déposer des couches minces d’oxyde de TiO2 en utilisant la 

méthode de pulvérisation à l’aide d’un pulvérisateur du modèle « Nanovak NVTS-500 confocal 

sputtering system » représenté sur la Figure IV-2. Ces couches minces d’oxyde sont déposées avec 

une grande pression et haute pureté (99.999⁒) sur la surface supérieure du substrat n-GaAs et sont 

d’une part répartie au préalable en petits carrés de dimension de1cm2 [100], et d’une autre part 

bien nettoyée dans le l’argon pur afin d’éliminer toutes les matières organiques résiduelles. 

 

 

Figure IV-1 : Système d’évaporation –BESTEC-. 
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Figure IV-2 : Système de pulvérisation Nanovak NVTS-500. 

 

En fait, ces couches minces de TiO2 de différentes épaisseurs de 16nm et de 100nm sont 

déposées séparément au-dessus des surfaces carrées du substrat n-GaAs à une pression constante 

de (1.8.10-2 mbar) et à une température de 22C0.  

La dernière étape consiste à déposer le contact redresseur en métal d’Or (Au) sous forme d’un 

point de 1mm de diamètre par évaporation sur les couches minces de n-GaAs sans ou avec la 

couche d’oxyde TiO2 en question à l’aide d’un système d’évaporation thermique sous-vide et à 

température ambiante. Le schéma représentatif de la structure SDBs élaborée est illustré sur la 

Figure IV-3. 
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Figure IV-3 : Schéma représentatif de la structure SBD’s fabriquée. 

 

2 2 Technique de mesure de la caractéristique courant-tension (I-V) 

En fait, la température de la pièce et les caractéristiques électriques courant-tension (I-V) 

et capacité-tension(C-V) de ces structures SDB’s sont analysées à l’aide d’un analyseur des 

paramètres des semi-conducteurs de type Keithley 4200 et un analyseur de système d’impédance 

de modèle HP 4192 A LF, en anglais « Keithley 4200 semiconductor parameter analyzer and an 

HP 4192 A LF impedance analyzer systems voir figures IV-4 et IV-5 respectivement. » 
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Figure IV-4 : Analyseur des paramètres des semi-conducteurs de modèle Keithley 4200. 

 

 

Figure IV-5 : Analyseur de système d’impédance de modèle HP 4192 A LF. 
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2.3 Interprétation des résultats expérimentaux 

En fait, les caractéristiques électriques (I-V) des différentes structures élaborées à savoir la 

structure MS(Au/n-GaAs/Ti/Au) et la structure MIS (Au/TiO2/n-GaAs/Ti/Au) avec différentes 

épaisseurs d’oxyde de TiO2 (16nm et 100 nm), ont été étudiées en polarisation directe et inverse 

sous une tension variant de -4V à +4V à température ambiante (T=300 °K), voir Figure IV-6 

Nous constatons d’après cette Figure (IV-6) représentative de la variation du courant (I) en 

fonction de la tension (V) à l’échelle semi-logarithmique et à une température (T=300°K) que 

l’allure de la courbe de la caractéristique (I-V) manifeste un comportement redresseur pour la 

structure MS (Au/n-GaAs/Au/Ti), par contre les structures MIS (Au/TiO2/n-GaAs/Au/Ti) révèlent 

plutôt un comportement ohmique. En fait, on observe, d’une part, que les courbes des structures 

MIS sont positionnées au-dessus de la structure MS et, d’une autre part, on constate une 

augmentation anormale et « inattendue » du courant inverse dans ces structures MIS (Au/TiO2/n-

GaAs/Au/Ti). Ce changement de comportement est nouveau et contraire à la littérature, car 

habituellement la couche d’oxyde a pour effet de réduire le courant [64, 69, 101]. Pour expliquer 

et interpréter ce comportement inhabituel nous avons eu recours à la simulation. 

 

Figure IV-6 : Les résultats expérimentaux de la caractéristique courant-tension à l’échelle semi-log des diodes 

MS (Au/n-GaAs/Au/Ti) et MIS (Au/TiO2/n-GaAs/Au/Ti) à 16 nm et à 100nm à température ambiante. 
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3. Partie simulation 

 Le travail de simulation a été réalisé avec le logiciel Atlas Silvaco déjà détaillé et expliqué 

au Chapitre III, ainsi que les modèles physiques utilisés par le programme en question. 

3.1 Description des structures simulées 

La structure simulée des diodes Au/n-GaAs /Ti/Au et Au/TiO2/n-GaAs/Ti/Au est une diode 

Schottky avec L’Or (Au) comme contact métallique de forme circulaire de 1mm de diamètre sur 

un substrat GaAs dopé n de 620nm d’épaisseur et de concentration de porteur de charge de 1-2 

10+19cm-3. Les deux contacts au-dessous du substrat à savoir le Titane (Ti) et l’Or (Au) sont 

assimilé par le programme à des contacts ohmiques. Cependant le diélectrique du dioxyde de 

Titane (TiO2) est déposé comme couche inter-faciale (de permittivité 𝜀 = 80𝜀0 ) entre le contact 

métallique et le substrat avec une épaisseur de 16nm et 100nm, respectivement. Pour une 

éventuelle comparaison avec nos résultats expérimentaux, nous avons adopté un même schéma 

semblable à celui représenté sur la figure IV-3 mais à deux dimensions, voir figure IV-7.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure IV-7 : Schéma représentatif des structures SBD’s simulées à deux dimensions. 
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3.2 Les caractéristiques électriques (I-V) simulées 

3.2.1 La structure Au/n-GaAs/Ti/Au avec et sans couche d’oxyde de TiO2  

3.2.1.1. L’effet de l’oxyde High-K « TiO2 » 

 

 

Figure IV-8 : Les caractéristiques électriques (I-V) simulées et mesurées en polarisation directe et inverse à 

l’échelle semi-log à température 300°K des structures MS et MIS. 

 

La figure IV-8 représente les caractéristiques électriques (I-V) simulées et mesurées à 

l’échelle semi-log à température 300°K des structures MS et MIS traitées. Nous constatons donc, 

d’une part, deux régions distinctes pour la polarisation directe : La première région présente une 

allure linéaire pour les basses tensions qui va dévier considérablement de la linéarité vers les hautes 

tensions et qui va donner lieu à une deuxième région courbée. Cette courbure est attribuée à l’effet 

de la résistance série et aux effets des états d’interface. D’une autre part, on remarque un bon 

accord entre les résultats de simulation et ceux de l’expérimental. La simulation nous confirme 

donc le comportement ohmique c’est-à-dire l’augmentation du courant inverse dans les structures 

MIS inhabituel. 
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En fait, ce phénomène d’augmentation du courant inverse est expliqué par la simulation par le 

transport des électrons par les effets tunnels direct et local (déjà expliqués au Chapitre 2), qui sont 

les principaux modèles de transport dominants dans nos structures SBD’s. En effet, d’un côté 

l’effet tunnel direct est dû à la forte concentration des porteurs de charge qui est de l’ordre de 

1019cm-3 dans nos structures. D’un autre côté, l’effet tunnel local qui est causé par différents 

défauts à savoir les défauts d’interface entre la couche de l’oxyde et le substrat (TiO2/n-GaAs), les 

pièges d’électrons, les défauts intrinsèques du dioxyde de titane TiO2 surtout lorsqu’ il est utilisé 

sur une surface comme celle de l’arséniure de gallium GaAs qui présente elle-même ses propres 

défauts intrinsèques [102,103](voir Chapitre 2) et les lacunes d’oxygène résiduelles. Ces effets 

sont responsables de la conduction par saut d’électrons (Hopping conduction) [104, 105].  

Pour identifier la source exacte (la provenance) de ce courant de fuite, nous avons procédé à 

une simulation, d’une part, d’un contact du dioxyde de Titane TiO2 avec un autre substrat tel que 

le silicium Si (TiO2/Si) et, d’une autre part, par la substitution de cet dioxyde de Titane par le 

dioxyde de silicium SiO2 comme isolant sur le substrat GaAs dopé-n. Nos résultats ont été 

comparés à ceux de la littérature. 

3.2.2 L’influence de l’oxyde 

3.2.2.1 La structure Au/n-GaAS avec et sans interface SiO2  

Un autre programme a été réalisé avec la même structure Au/n-GaAs à température ambiante 

mais en utilisant un autre isolant tel que le SiO2. La figure IV-9(a) représente les caractéristiques 

(I-V) à l’échelle semi-log de la structure Au/n-GaAs avec et sans couche d’interface de SiO2 .Le 

contact est avec l’Or (Au) de forme circulaire de 0.6mm de diamètre sur un substrat GaAs dopé-n 

de 350nm d’épaisseur et de concentration de porteur de charge de 2-3 10+18cm-3. Cependant 

l’épaisseur du diélectrique le dioxyde de silicium (SiO2) est de 100nm et sa permittivité est de 𝜀 =

4𝜀0 [94] .Nous constatons que l’allure de la caractéristique (I-V) des deux structures MS (Au/n-

GaAs) et MIS (Au/SiO2/n-GaAs) étudiées révèlent un comportement redresseur avec la structure 

MIS au-dessous de la structure MS et dont le courant inverse (courant de fuite) est moindre et 

allant vers la saturation. Nous avons pu prouver par notre travail de simulation que la conduction 

dans ce cas est régie par le modèle de l’émission thermoïnique décrit par l’équation I.16 (du 

chapitre I). Nos résultats sont en bon accord avec ceux de l’expérimental [94], voir figure (IV-

9(b)). 
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   a) sim     -b) exp [94] 

Figure IV-9 : Les caractéristiques électriques (I-V) en polarisation directe et inverse à l’échelle semi-log à 

température de 300°K des structures Au/n-GaAs (MS) et Au/SiO2/n-GaAs (MIS) : a)simulées et b) expérimentales 

[94]. 

 

3.2.3 L’influence du substrat 

3.2.3.1 La structure Au/ TiO2 /n-Si  

 La structure Au/n-Si avec et sans interface de TiO2 est simulée à température ambiante en 

polarisation directe et inverse. Toujours en plaçant l’Or comme contact avec un diamètre de 2mm 

sur un substrat Silicium dopé-N de concentration de porteur de charge 2-3.10+18cm-3  et une 

épaisseur de 100nm de dioxyde de titane TiO2 et de permittivité( 𝜀 = 80𝜀0). Nous constatons à 

partir de la figure IV-10 (a) que La structure MIS (Au/TiO2/n-Si) révèle un comportement 

redresseur l’augmentation du courant inverse n’a pas eu lieu même en présence de l’oxyde high-

K de TiO2. De même dans ce cas nous avons prouvé par la simulation que la conduction est 

dominée par l’effet thermoïonique. Les résultats expérimentaux obtenus par [106] figure (IV-

10(b)) confirment bien ces résultats de simulation.  

D’après les résultats des trois structures Au/TiO2/n-GaAs, Au /TiO2/n-Si et Au/SiO2/n-

GaAs, nous constatons que malgré les défauts intrinsèques de l’oxyde TiO2 et malgré la largeur de 

sa bande interdite mais il présente de meilleurs résultats lorsqu’ il est déposé sur d’autre type de 

substrat autre que le GaAs. De même, pour l’Arséniure de Gallium (GaAs) malgré ses défauts 

intrinsèques on peut obtenir de bons résultats lorsqu’ il est utilisé avec un isolant comme le dioxyde 
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de silicium SiO2. Nous concluions que l’augmentation du courant dans la structure Au/TiO2/n-

GaAs est principalement due à la qualité de surface sur laquelle croit l’oxyde de TiO2. En fait, 

dans les oxydes high-k, les défauts sont en général lié à un déséquilibre de concentration en 

Oxygène « une non-stœchiométrie » ou à la présence d’impuretés. La présence de lacunes à 

tendance à favoriser la diffusion de l'Oxygène et donc l'oxydation du Gallium ou de l’Arséniure à 

l'interface. Par ailleurs, les défauts peuvent être à l'origine d’une apparition d’états électroniques à 

l’intérieur de la bande interdite de l’oxyde de TiO2 et qui peuvent piéger les charges occasionnant 

ainsi un déplacement. 

 

 

   a) sim      b) exp[106] 

Figure IV-10 : Les caractéristiques électriques (I-V) en polarisation directe et inverse à l’échelle  

semi-log à température 300°K des structures Au/TiO2/n-Si d’après [106]. 

 

L’étude des caractéristiques (I-V) ne peut être complète sans l’étude des valeurs des 

paramètres clefs qui sont le facteur d’idéalité (n), résistante série (Rs), la hauteur de la barrière 

(ΦB) et les états d’interface (Nss). 

3.3 Extraction des paramètres clefs (n, Rs,𝚽𝑩, 𝐍𝐬𝐬) 

Les principales méthodes d’extraction appliquées à savoir : la méthode standard (I-V), les 

méthodes de Cheung et la méthode de la caractéristique (C-V) des paramètres clefs ont été 

expliquées et détaillées dans le Chapitre III. Nous présentons dans cette partie les valeurs des 

paramètres expérimentaux et simulés résultants des méthodes en question pour les trois structures 

traitées à savoir la structure MS (Au/n-GaAs/Ti/Au) et les structures MIS (Au/TiO2/n-

GaAs/Ti/Au) pour différentes épaisseurs de TiO2 de 16nm et 100nm, respectivement. 
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3.3.1 Le facteur d’idéalité  

Le facteur d’idéalité a été calculé en utilisant la méthode standard et confirmé par la première 

méthode de Cheung (dV/dLn (I))- avec une légère différence qui est due à l’effet de la résistance 

série manifesté dans la région des hautes tensions ou les méthodes de Cheung sont appliquées. 

Les valeurs obtenues par ces méthodes à température ambiante sont donc rapportées dans le 

Tableau IV.1.  

Tableau IV-1 : Les valeurs expérimentales et simulées du facteur d’idéalité. 

La structure Facteur d’idéalité (n) 

 Standard                       dV/dln(I) 
Exp          Sim                 Exp           Sim 

MS (diode idéale) -       1.10                 -               1.14 

MS (diode réelle) 4.14        4.16               4.26           4.28 

MIS (𝜹 = 𝟏𝟔𝒏𝒎) 4.00        4.06               4.02           4.06 

MIS (𝜹 = 𝟏𝟎𝟎𝒏𝒎) 3.92        3.92               4.02           4.03 
 

3.3.1.1Cas de la diode MS idéale 

Du Tableau IV.1 et de la Figure IV-11, nous remarquons que les valeurs du facteur d’idéalité 

(n) pour la structure MS simulée sont très loin des valeurs expérimentales mais proche de l’unité. 

Cette divergence, est due à la formation inévitable d’une couche d’oxyde native entre le métal 

(Au) et le substrat n-GaAs, lors du processus de dépôt (quelle que soit les précautions nécessaires 

prises durant ce processus de dépôt). Plusieurs travaux ont été consacrés à l’étude de la passivation 

du GaAs [55].En fait pour démontrer la présence de cette couche d’oxyde native, deux 

programmes de simulation de la structure MS ont été élaborés. Le premier programme est appliqué 

pour le calcul de la caractéristique (I-V) du cas de la diode idéale sans couche native entre l’Au et 

le n-GaAs représentée par la figure IV-12. Les détails de cette structure en question sont les mêmes 

cités au point 3.1 de ce présent chapitre. Dans ce cas de la diode idéale, le modèle thermoïonique 

est dominant et les différents défauts ainsi que l’effet tunnel ne sont pas pris en compte dans le 

programme de la simulation. Une grande divergence est constatée dans les caractéristiques (I-V) 

entre la courbe de simulation et celle de l’expérimental voir figure IV-13. 
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Figure IV-11 : L’extraction du facteur d’idéalité (n) et la résistance série (Rs) par la première méthode 

de Cheung (dV/dlnI) à (T=300°k) .pour la structure MS simulée idéale et MS expérimentale. 

 

 

Figure IV-12 : La structure MS idéale (sans couche native). 
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Figure IV-13 : Les caractéristiques électriques (I-V) en polarisation directe et inverse à l’échelle semi-log 

à température 300°K de la diode idéale (sans couche native) et la diode réelle (avec couche native). 

3.3.1.2 Cas de la diode MS réelle 

Nous constatons bien du Tableau IV-1 que les valeurs du facteur d’idéalité (n) de la 

structure MS réelle sont très loin de l’unité mais très proches des valeurs expérimentales voir la 

Figure IV-14. Un deuxième programme a été réalisé pour le calcul de la caractéristique (I-V) dans 

le cas de la diode réelle avec une couche d’interface native d’épaisseur de 0.1 nm et de permittivité 

𝜀 = 10.2𝜀0  [107] sur un substrat n-GaAs, voir Figure IV-15. En plus de la couche native en 

question nous tenant compte de la présence des différents défauts précédents (déjà expliqués au 

point 3.2) Dans ce cas, les porteurs de charge ne possèdent pas l’énergie suffisante pour surmonter 

la hauteur de la barrière ce qui donne lieu à une conduction par effet tunnel. Nous constatons 

également de la figure IV-8 que les caractéristiques courant-tension (I-V) simulées sont en très 

bon accord avec celles mesurées par l’expérience. 
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Figure IV-14 : L’extraction du facteur d’idéalité (n) et la résistance série (Rs) par la première  

méthode de Cheung (dV/dlnI) à (T=300°k) .pour la structure MS simulée réelle et MS expérimentale. 

 

 

Figure IV-15 : La structure MS réelle (avec couche native). 
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3.3.1.3 l’effet de la couche native dans les structures MIS 

Nous avons adapté le même principe aux structures MIS. Nous avons établi deux schémas 

(figure IV-16) avec les mêmes détails décrits précédemment. Un premier schéma (figureIV-16(a)) 

caractérisant la structure MIS Au/TiO2/n-GaAs/Ti/Au avec une épaisseur de 16nm de TiO2 et sans 

couche native, et un deuxième (figure IV-16(b)) représentant la structure Au/ TiO2 /couche 

native/n-GaAs/Ti/Au avec une épaisseur de 16nm de TiO2 et de 0.1 nm pour la couche d’oxyde 

native présente au-dessus du substrat n-GaAs .de constante diélectrique (𝜀 = 10.2𝜀0)  

 

Figure IV-16 : Les structures MIS simulées sans (a)et avec couche native(b). 

Cependant, les deux programmes caractérisant ces deux structures MIS tiennent compte 

des différents défauts causés par l’interface de TiO2/n-GaAs. Dans les deux cas, c’est bien l’effet 

tunnel qui domine la conduction. Les courbes caractéristiques du courant-tension (I-V) sont 

représentées sur la FigureIV-17, des deux structures MIS avec et sans couche native sont 

superposées. Nous confirmons que l’effet de la couche d’oxyde native se confond (se combine) 

avec celui de la couche d’interface TiO2 qui est en général d’une épaisseur supérieure à celle de la 

couche d’oxyde native. 

Cependant, les valeurs du facteur d’idéalité des structures MIS Au/TiO2/n-GaAs/Ti/Au avec des 

épaisseurs de l’interface de 16nm et de 100nm respectivement concordent très bien avec celles de 

l’expérimental, voir figure (IV-18) et sont inférieures que celles de la structure MS réelle (voir 

Tableau IV-1), ceci est dû à l’effet de la couche d’oxyde high-k « TiO2 ». 
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Figure IV-17 : Les caractéristiques électriques (I-V) en polarisation directe et inverse à l’échelle  

semi-log à température 300°K pour la structure MIS avec et sans couche native. 

 

Figure IV-18 : Extraction du facteur d’idéalité (n) et la résistance série (Rs) par la première méthode de 

Cheung (dV/dlnI) à (T=300°k) pour les structures MIS simulées et MIS expérimentales pour une épaisseur de 

16nm (a) et 100nm(b) de TiO2 respectivement. 

3.3.2 La hauteur de la barrière 

Les valeurs de la hauteur de la barrière ϕ𝐵  rapportées dans le Tableau IV-2, ont été 

calculées pour les quatre structures MS idéale, MS réelle et MIS avec une épaisseur de16nm et de 
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100nm d’oxyde de TiO2 à l’interface et ce en utilisant la méthode standard et la méthode de la 

caractéristique capacité-courant (C-V) en polarisation inverse à température ambiante. 

Tableau IV-2 : Les valeurs expérimentales et simulées de la hauteur de la barrière 

La structure La hauteur de la barrière (∅𝑩𝟎)(eV) 

    I-V                                     C-V     
Exp           Sim                 Exp              Sim 

MS (diode idéale) -         0.332                 -               0.381 

MS (diode réelle) 0.585       0.589            0.670           0.684 

MIS (𝜹 = 𝟏𝟔𝒏𝒎) 0.548       0.550            0.554           0.565 

MIS (𝜹 = 𝟏𝟎𝟎𝒏𝒎) 0.556       0.557            0.570           0.579 
 

Nous constatons la grande différence entre les valeurs de la hauteur de la barrière ∅𝐵𝑂 de la 

diode idéale et celle de la diode réelle, qui est due à la présence de la couche d’oxyde native. Les 

valeurs de la hauteur de la barrière ∅𝐵𝑂 des structures MIS sont inférieures à celle de la structure 

MS réelle (Figure IV-19), ce qui explique l’augmentation du courant dans les structures MIS par 

apport à la structure MS réelle. Ce résultat est contraire à ce qu’on devrait avoir à cause de 

l’existence des différents types de défauts[99] qui sont à l'origine d’états électroniques (traps) 

capables de piéger les charges provocant ainsi leur déplacement. 
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Figure IV-19 : Caractéristiques C-2 inverse mesurées des structures MS et MIS. 

Nous constatons également du Tableau IV-2 que les valeurs de la hauteur de la barrière 

𝜙𝐵0 (I-V) calculées par la méthode standard sont légèrement inférieures à celles  𝜙𝐵0  (C-V) 

calculées par la méthode des caractéristiques (C-V)  . Cette différence est expliquée par 

l’abaissement de la barrière sous l’effet Schottky. Les porteurs de charge localisés au voisinage 

immédiat de l’interface peuvent ressentir cet abaissement, donc seules les valeurs  𝜙𝐵0 (I-V) sont 

affectées par cet effet Schottky. Les valeurs ∅𝐵0 (C-V) ne reproduisent pas cet effet car la méthode 

(C-V) est une méthode d’extrapolation [95] voir Figure IV-19.  

La comparaison des résultats simulés avec ceux de l’expérience Figure IV-20, a révélé une très 

bonne concordance pour les trois structures étudiées SBDs. 
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                                            a)                                                                                  b) 

 

 

 

c) 

Figure IV-20 : Caractéristiques C-2 inverse mesurées et simulées des structures (a)MS,(b) MIS(16nm)et  

(c) MIS(100nm) respectivement. 
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3.3.3 La résistance série  

Tableau IV-3 : Les valeurs expérimentales et simulées de la résistance série Rs 

La structure La résistance série (Rs)(Ω) 

    dV/dln(I)                             H(I)     
Exp          Sim                 Exp           Sim 

MS (diode idéale) -         0.22                 -               0.24 

MS (diode réelle)   0.74       0.76               0.72           0.73 

MIS (𝜹 = 𝟏𝟔𝒏𝒎) 13.19     13.21            12.71         12.78 

MIS (𝜹 = 𝟏𝟎𝟎𝒏𝒎)   6.11       6.16               6.12           6.14 
 

L’extraction des valeurs de la résistance série Rs des différentes structures SBDs étudiées 

est réalisée dans la région qui représente une courbure des caractéristiques (I-V) calculée en 

polarisation directe par les méthodes de Cheung. 

D’après les valeurs rapportées sur le Tableau IV-3, nous remarquons que les valeurs de la 

résistance série calculées par les deux méthodes de Cheung sont très proches entre elles. 

Cependant, la résistance série des structures MIS est largement supérieure à celle trouvée dans la 

structure MS réelle en raison de l’effet de la couche d’interface de TiO2 entre L’Au et le substrat 

n-GaAs. Les valeurs de la simulation de (Rs) des structures MIS ainsi que celle de la diode MS 

réelle sont en bon accord avec celles résultantes de l’expérience voir les Figures IV-14, IV-18 et 

IV-21. Néanmoins, la résistance série de la diode MS idéale reste très loin de la valeur 

expérimentale de la résistance série réelle (Figure IV-21(a)) en raison de la présence de la couche 

native. 
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       a) 

 

b) 

                          

c)                                                                            d) 

Figure IV-21 : Extraction de la résistance série (Rs) par la deuxième méthode de Cheung H(I) à (T=300°k). de la 

structure (a)MS idéale, (b) MS réelle, (c) MIS (16nm) et (d) MIS (100nm). 

3.3.4 Les états d’interface 

L’extraction des états d’interface (Nss) est réalisée à partir de la caractéristique courant-

tension (I-V) mesurée en polarisation directe en prenant en considération la hauteur de la barrière 

effective (𝜙𝑒), la résistance série (Rs) et la dépendance du facteur d’idéalité n(V) de la tension et 

en appliquant les expressions III-21, III-22 et III-23 du Chapitre III 

Les valeurs de ces états d’interface (Nss) sont alors tracés en fonction de la différence 

d’énergie (Ec-Ess) comme le représente la Figure IV-22 pour les deux cas avec et sans la résistance 
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série (Rs) et ce pour les structures MS réelle et MIS d’épaisseurs de 16nm et 100nm de l’oxyde de 

(TiO2). 

La Figure IV-22 montre que l’allure des valeurs des états d’interface (Nss) a la forme d’une 

exponentielle décroissante du haut de la bande de conduction vers le milieu de l’énergie de gap du 

substrat GaAs. 

 

 

 

                     a) 
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       b) 

 

                 c) 

Figure IV-22 : La distribution de la densité d’interface (Nss) avec et sans considération de la résistance série 

dans les structures SBDs: a) MS, b) MIS (16nm), c) MIS (100nm). 
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Dans la même Figure IV-22, nous constatons que les valeurs de l’énergie de (Nss) sont 

localisées dans l’intervalle [Ec-0.35 à Ec-0.58 eV] pour la structure MS réelle, [Ec-0.35 à Ec-0.48 

eV] pour la structure MIS avec une épaisseur de 16nm de l’oxyde TiO2 et [Ec-0.30 à Ec-0.51 eV] 

pour la structure MIS d’épaisseur de 100 nm d’oxyde (TiO2). 

Les valeurs des intensités de (Nss) des trois structures en question avec et sans la considération de 

la résistance série (Rs) ont été trouvées telle que : 2.71x1014 eV-1cm-2 et 3.83x1014 eV-1cm-2 pour 

une énergie de Ec-0.37 eV pour la structure MS réelle. 5.04x1013 eV-1cm-2 and 1.92x1014 eV-1cm-

2  pour une énergie Ec-0.35 eV de la structure MIS de 16 nm d’épaisseur d’oxyde (TiO2) et 

5.08x1012 eV-1cm-2 et 2.84x1013 eV-1cm-2 pour une énergie Ec-0.30 eV pour la MIS de 100 nm 

d’épaisseur de TiO2. 

Nous constatons donc de la Figure IV-22 que les états d’interface en présence de la 

résistance série (Rs) sont inférieurs à ceux calculés en absence de cette résistance série et ce pour 

les trois structures étudiées. De même, les états d’interface (Nss) calculés dans les deux structures 

MIS sont inférieurs à ceux trouvés dans la structure MS réelle ce qui prouve que l’épaisseur de la 

couche d’oxyde native est beaucoup plus petite que celle de l’oxyde de TiO2 déposé (16nm et 

100nm). 

Ce résultats semble être en contradiction avec les valeurs de la résistance série calculée avec les 

méthodes de Cheung, Tableau IV-3, où les valeurs de la résistance série des structures MIS 

dépassent celles la structure MS mais en réalité ce même phénomène est expliqué aussi par [108, 

109] ou ils associent les valeurs de la résistance série aux pièges profonds. 

La densité d’état d’interface (Nss) est donc fortement dépendante de la résistance série et de 

l’épaisseur de l’interface de TiO2 déposée. 
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CONCLUSION GENERALE 

Ce travail de thèse portait sur l’élaboration et la caractérisation électrique des 

structures MS et MIS à base de TiO2 à température ambiante. 

L’effet de matériau TiO2 à haute permittivité « high-k »comme isolant dans chacune 

des structures Au/n-GaAs/Ti/Au et Au/TiO2/n-GaAs/Ti/Au a été mis en évidence par 

l’expérimental et par la simulation utilisant le logiciel Atlas Silvaco.  

Les structures MIS (Au/TiO2/n-GaAs/Ti/Au) avec les épaisseurs de l’oxyde TiO2 de 

16nm et 100nm, révèlent un comportement plutôt ohmique (non redresseur). Cette 

augmentation du courant inverse est anormale ou plutôt inattendue. Ce changement de 

comportement est nouveau et contraire à la littérature, car habituellement la couche de 

l’isolant réduit le courant. 

Le phénomène d’augmentation du courant inverse est attribué selon les résultats de 

notre simulation aux phénomènes de transport des électrons par les deux effets tunnels direct 

et local, qui sont les seuls modèles de transport dominants dans les structures traitées. En 

effet, d’un côté, l’effet tunnel direct est dû à la forte concentration des porteurs de charge qui 

est de l’ordre de 1019cm-3  révélée dans nos structures. D’un autre côté, l’effet tunnel local qui 

est causé par différents défauts, à savoir les défauts d’interface (TiO2/n-GaAs), les pièges 

d’électrons, les défauts intrinsèques du dioxyde de Titane TiO2une fois déposé sur une surface  

d’Arséniure de Gallium GaAs qui présente elle-même des défauts intrinsèques et les lacunes 

d’Oxygène à l’origine de  la conduction  par saut des électrons (Hopping conduction). 

La caractéristique électrique (I-V) de la structure (Au/TiO2/n-Si) à base d’oxyde de 

TiO2 déposé sur un substrat de Silicium dopé n révèle un comportement redresseur. Nous 

concluons que l’augmentation du courant de fuite dans la structure Au/TiO2/n-GaAs/Ti/Au est 

surtout dictée par la qualité de la surface sur laquelle va croitre l’oxyde de TiO2. 

Les valeurs du facteur d’idéalité (n) des trois structures MS et MIS SBDs étudiées  sont 

très loin de l’unité qui est la caractéristique de la diode idéale (ou n = 1), ce phénomène est dû 

à l’effet ‘inévitable’ de la couche native. 
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La hauteur de la barrière 𝜙𝐵0, dans les structures MIS a été réduite par rapport à celle de 

la structure MS, ce qui explique l’augmentation du courant dans les structures MIS par 

rapport aux structures MS. Ce résultat est en contradiction avec les résultats escomptés en 

raison de l’existence des différents types de défauts. C’est l’inconvénient majeur du TiO2 en 

contact avec un matériau de haute mobilité comme le GaAs. 

Les valeurs de la hauteur de la barrière 𝜙𝐵0(I-V) calculées par la méthode standard sont 

légèrement inférieures à celles 𝜙𝐵0(C-V) calculées par la méthode des caractéristiques (C-V) 

Cette différence est attribuée à l’abaissement de la barrière sous l’effet Schottky. 

La résistance série(Rs) calculée par les deux méthodes de Cheung dans les structures 

MIS est supérieure à celle trouvée dans la structure MS réelle en raison de la présence de la 

couche d’oxyde de TiO2comme séparateur entre l’Au et le substrat n-GaAs. 

Les valeurs obtenues des principaux paramètres tel que le facteur d’idéalité (n), la 

résistance série(Rs), et la hauteur de la barrière (ΦB) calculées par les différentes méthodes 

d’extraction, concordent bien entre elles. 

Les états d’interface (Nss) en présence de la résistance série sont inférieurs à ceux 

calculés en absence de la résistance série en question et ce pour les trois structures étudiées.  

De même, les états d’interface (Nss) calculés dans les structures MIS sont inférieurs à 

ceux trouvés dans la structure MS réelle ce qui montre que l’épaisseur de la couche d’oxyde 

native est beaucoup plus petite que celle de l’oxyde deTiO2 utilisé (16nm et 100nm). 

La densité d’état d’interface (Nss) est donc fortement tributaire de la résistance série 

(Rs) et de l’épaisseur de l’interface de TiO2. 

Les résultats de simulation et de l’expérimental concordent bien entre eux. 

En terme de perspectives, il serait très prometteur de procéder à des études de ce types 

de structures (MIS) ayant pour principal objectif : 

- de minimiser le courant inverse (de fuite) d’une structure MIS ; 

- d’étudier l’effet de la température sur une structure MIS ; 

-d’étudier l’effet de la lumière sur une structure MIS. 
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الــمــلــخــص

nAu/-على حاجز شوتكي من نوع k-highوالتي تعتبر عازل من النوع 2TiOخلال هذه الاطروحة تمت دراسة تاثیر مادة 

GaAs/Ti/Au وذلك عن طریق المحاكات الرقمیة مع استغلال النتائج التجریبیة المتوفرة. لقد تم استعمال المحاكي الرقميAtlas-Silvaco-

TCADالتسلسلیة تم المقاومة و شوتكياجزحتجریبیة لكل من معامل المقالیة، لتفسیر عدة ظواهر فیزیائیة للثنائي من نوع شوتكي. القیم ال

جهد وسعة جهد. القیم الخاصة بمعامل المثالیة وحاجز شوتكي المتحصل -استخراجها باستعمال عدة تقنیات مثل طریقة شانغ، الخاصیة تیار

 eV 0.548و  Au/n-GaAs/Ti/Au ،4.00بالنسبة لتركیبة حاجز شوتكي eV 0.585و  4.14علیها كانت بالترتیب على النحو التالي: 

لتركیبة حاجز شوتكي المحتویة على العازل eV 0.556و  3.92متر، -ناونو16بسمك 2TiOحاجز شوتكي المحتویة على العازل لتركیبة

2TiO جهد فیر مثالیة بحیث معامل مثالیتها أكبر من واحد. -متر. الثانیات شوتكي التي تمت درایتها لها خاصیت تیار-ناونو100بسمك

تیار وذلك بالاخذ بعین -سبة لطاقتها الخاصة بالصمامات شوتكي المدروسة تم استخراجها من الخاصیة جهدتوزیع تركیز عیوب السطح بالن

لنسبة الاعتبار ارتباط معامل المثالیة مع الجهد، قیمة حاجز شوتكي الفعلیة والمقاومة التسلسلیة. القیم الخاصة بتوزیع تركیز عیوب السطح با

لاعتبار المقاومة التسلسلیة وجدت اقل من التي استخرجة بدون الاخذ بعین الاعتبار المقاومة التساسلیة. لطاقتها المستخرجة بالاخذ بعین ا

جهد الخاصة بالثائیات المدروسة تظهر زیادة غیر طبیعیة في التیار الغیر مرغوب اثناء التغذیة العكسیة وذلك كلما زاد سمك -الخاصیة تیار

ر النتائج المتحصل علیها بالستعمال المحاكات متوافقة مع النتائج المخبریة المتوفرة.. في الاخیhigh-kالعازل من النوع 

Résumé

L’effet de matériau TiO2 à haute permittivité « high-k » comme isolant dans chacune des structures Au/n-
GaAs /Ti/Au et Au/TiO2/n-GaAs /Ti/Au a été mis en évidence par l’expérimental et par la simulation
utilisant le logiciel Atlas Silvaco. L’extraction des paramètres électriques tels que le facteur d'idéalité n, la
hauteur de barrière ΦB, la résistance série Rs et les états d’interface Nss a été faite en utilisant différentes
méthodes qui sont la méthode standard de la caractéristique courant -tension (LnI-V) en polarisation directe,
les méthodes de Cheung et la méthode de la caractéristique inverse de la capacité-tension (C-2-V). Les
valeurs expérimentales du facteur d’idéalité et de la hauteur de la barrière sont respectivement 4.12 et 0.585
eV pour la structure Au/n-GaAs/Ti/Au, 4.00 et 0.548 eV pour Au/TiO2/n-GaAs/Ti/Au avec une épaisseur de
16nm de l’oxyde et 3.92 et 0.556 eV pour la même structure avec une épaisseur de 100nm de l’oxyde. Les
valeurs du facteur d’idéalité (n) des trois structures MS et MIS SBDs étudiées sont très loin de l’unité qui est
la caractéristique de la diode idéale (ou n = 1), ce phénomène est dû à l’effet ‘inévitable’ de la couche native.
Les états d’interface (Nss) calculés en présence de la résistance série sont inférieurs à ceux calculés en
absence de la résistance série en question et ce pour les trois structures étudiées. Les structures MIS révèlent
une augmentation du courant de fuite proportionnelle à l’augmentation de l’épaisseur de l’oxyde. Enfin, les
résultats expérimentaux concordent bien avec ceux de la simulation.

Abstract

The effects of the TiO2 high-k insulator material on Au/n-GaAs/Ti/Au Schottky barrier diodes have been
studied by means of the numerical simulation and experimental results at room temperature. The Atlas-
Silvaco-TCAD numerical simulator has been used to explain the behavior of different physical phenomena
of Schottky diode. The experimental values of ideality factor, barrier height, and series resistance have been
determined by using the various techniques such as Cheung’s method, forward bias lnI–V and reverse
capacitance–voltage behaviors. The experimental ideality factor and barrier height values have been found to
be 4.14 and 0.585 eV for Au/n-GaAs/Ti/Au Schottky barrier diode and 4.00 and 0.548 eV for that structure
with 16 nm thick TiO2 film and 3.92, 0.556 eV with 100 nm thick TiO2 film. The diodes show a non-ideal
current–voltage behavior that of the ideality factor so far from unity. The extraction of Nss interface
distribution profile as a function of Ec–Ess is made using forward-bias I–V measurement by considering the
bias dependence of ideality factor, the effective barrier height, and series resistance for Schottky barrier
diodes. The Nss calculated values with consideration of the series resistance are lower than the calculated
ones without series resistance. The current–voltage results of diodes reveal an abnormal increase in leakage
current with an increase in thickness of high-k interfacial insulator layer. However, the simulation agrees in
general with the experimental results.


