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Sommaire

Le transport par piégeage multiple (MT) des porteurs de charge dans une
queue de bande exponentielle est étudié analytiquement et par simulation Monte
Carlo (MC) dans le silicium amorphe hydrogéné (a-Si:H). Cette étude traite
surtout des mécanismes fondamentaux du transport par piégeage multiple et de
la modélisation de différents types d’expériences. Nous étudions d’abord la for-
mation du signal dans un détecteur de particules ionisantes, constitué d’une diode
p-i-n au a-Si:H, en simulant la dérive des porteurs créés par une particule charggée.
Le probléme est similaire & I’étude de la mobilité de dérive par mesure de temps
de vol (TOF) sauf qu'ici, la tension appliquée est continue, menant a un champ
électrique non uniforme, et que les porteurs sont générés sur toute la trajectoire
de la particule, plutét qu’en surface. Une solution analytique est donnée pour
la densité de porteurs libres n(z,t) pour un parametre de dispersion 0 < a < 1.
Dans le cas a = 1/2, le courant transitoire I(t) et la charge induite Q(¢) ont une
solution analytique. Ces résultats sont comparés aux simulations Monte Carlo.
Nous avons également montré que les calculs Monte Carlo reproduisent les sig-
naux générés par le passage d’une particule chargée dans un détecteur p-i-n au

a-Si:H.

Nous modélisons surtout ’expérience du temps de vol par simulation Monte
Carlo. Nous analysons le transport par piégeage multiple standard incluant
différents effets physiques en variant la temsion appliquée et la température.
Nous calculons principalement le courant induit, la charge induite, la distri-
bution de porteurs libres n(z,t) et piégés ni(z,t, E). On extrait des courants
induits, les paramétres de dispersion a; et a», repectivement avant et apres le

temps de transit, et la mobilité microscopique po. Pour le modele MT stan-
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dard A basse température, les calculs MC confirment que les calculs analytiques
(a1 = az = a = T/To, ou Ty est la température caractéristique) sont corrects,
mais montrent que, & partir de 7' > 0.6 T, cette relation simple n’est plus valide.
Les simulations montrent aussi que a; tend asymptotiquement vers 1 et que a;
augmente plus rapidement que 7'/Ty, tel qu’observé expérimentalement. Cepen-
dant, ces calculs ne peuvent pas expliquer le comportement de a; et a; a basse
température, ni de a; & haute température. Ces résultats nous aménent a pro-
poser d’inclure V’effect Meyer-Neldel (MN) dans le modele MT standard, afin
de mieux décrire ’expérience de TOF. De plus, en comparant nos simulations
aux mesures de mobilité de dérive, nous obtenons une mobilité microscopique
fto = 4cm?V 157! pour les électrons, contrairement & la valeur po = 13 cm?V~1s7?

donnée dans la littérature, et une valeur de pp = 0.5 cm?V 157! pour les trous.

Nous avons aussi proposé un modele de transport qui inclut le dépiégeage
assisté par le champ afin d’expliquer les expériences TOF récentes en présence
de haut champ. Nous trouvons que les parametres de dispersion o et s, qui
dépendent de la température et du champ, et la mobilité de dérive, augmentent
d’au moins un ordre de grandeur comme observé expérimentalement. Nous avons
aussi obtenu une expression de la température effective, Tess, a partir de la dis-

tribution des porteurs dans les pieges.

Nous analysons aussi 'impact de la relaxation rapide dans les piéges en
reformulant le modele de transport par piégeage multiple. Ce nouveau modele
prédit une mobilité microscopique 5 a 15 fois plus grande que celle mentionnée
ci-haut, dépendant de 1'énergie de relaxation, ce qui permet de justifier I’absence
de recombinaison geminée dans les expériences de photoluminescence (PL) a la
température de la piece. Notre modéle est donc consistant, a la fois, avec les

mesures de TOF et PL, ce qui constitue une premiere.
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Introduction

Le transport électronique dans les semi-conducteurs amorphes est un su-
jet complexe et en méme temps trés intéressant, tant au point vue théorique
qu’expérimental, & cause de la structure amorphe des réseaux [1, 2]. Le désordre
modifie profondément la signification du réseau réciproque et du vecteur d’onde
E. 1 y a absence d’un réseau réciproque et k nest plus un bon nombre quan-
tique. Par conséquent, les théories utilisant le théoréme de Bloch (symétrie de
translation) ne s’appliquent plus pour simplifier les calculs mathématiques des ex-
citations des électrons et phonons. Le désordre occasionne également une densité
des états (DOS) localisés dans le gap, g(E), continue au lieu d’une DOS discrete
comme dans les semi-conducteurs cristallins [1, 2, 3]. Pour décrire le transport
dans les semi-conducteurs amorphes, g(E) est une quantité physique essentielle

sur laquelle les modeles physiques de transport doivent étre basés [4].

Les porteurs de charges générés interagissent alors fortement avecla queue de
bande. Dans ce cas, nous distinguons deux sortes de transport; (i) si les porteurs
piégent et dépiegent entre la bande et la queue de bande, c’est du transport par
piégeage multiple (MT) et (ii) si les porteurs sautent spatialement dans la queue
de bande entre différents états d’énergie, c’est du transport par saut (“hopping”).
Pour décrire le probléme de transport & bas champ, il y a eu consensus sur le fait
qu’a basse température (T < 100 K), le transport est dominé par saut dans la
queue de bande et qu’a haute température, le transport est dominé par piégeage
multiple entre la bande et la queue de bande [5]. Par contre, & haut champ, le
probléme de transport est différent; la vraie température dans ce cas pourrait
étre remplacée par une température effective, T.;;. A T =0, la prédiction de la

température effective pour le modele par saut est similaire au modéle MT. Dans



ce cas, il est alors possible d’utiliser le modele MT & basse température.

Nous nous intéressons surtout aux données expérimentales du temps de vol
dans le silicium amorphe hydrogéné (a-Si:H) pour différents champs et tempé-
ratures. Les données expérimentales montrent clairement I'existence de deux
régimes de transport: 'un & bas champ et Pautre a haut champ. Ces deux
régimes de transport seront étudiés indépendamment dans cette these. Le a-Si:H
est un matériau important pour la fabrication des dispositifs a tres grande échelle
(par exemple les cellules solaires) du fait qu’il est moins coiiteux et plus facile a
fabriquer comparativement aux semi-conducteurs cristallins. On trouve de plus
en plus des cellules solaires avec efficacité de conversion plus grande que 14%
dans le a-Si:H [3]. Ce qui veut dire que la mobilité électronique devrait étre
importante. Le a-Si:H est aussi un bon candidat pour les applications comme
détecteur de particules en physique des hautes énergies [6] & cause de sa haute
résistance a la radiation (structure amorphe). Le seul probleme est que la collecte
de charge est mauvaise & cause du piégeage de porteurs (surtout des trous) dans
le détecteur de particules. Pour améliorer la collecte de charge, il est d’abord
nécessaire de comprendre la formation du signal dans les détecteurs au a-Si:H
qui sont soumis & des particules énergétiques et opérés a la température de la
pitce. La particule énergétique crée des paires électron-trou uniformément tout
au long de sa trajectoire dans le détecteur. Les signaux, qui contiennent les
contributions des électrons et des trous, sont alors mesurés a I'extérieur du circuit
par un oscilloscope de haute résolution. A partir de ces signaux, il est possible
d’extraire des informations sur les aspects pratiques du probléme, par exemple
le nombre de porteurs créés et l'efficacité quantique, en comparant simplement
les calculs aux signaux mesurés. Nous commengons par chercher une solution
analytique et nous la vérifions ensuite avec les calculs Monte Carlo (MC). En
général, il arrive souvent en physique que les problémes posés ne possédent pas de
solution analytique ou que les solutions analytiques sans approximations soient

rares. Dans ce cas, la méthode Monte Carlo est alors utile pour résoudre le



probléme et permet de mieux comprendre les processus de transport dans le a-
Si:H. 11 existe aussi des méthodes numériques, utilisant les méthodes d’inversion
des matrices, qui permettent de résoudre les équations de transport dans le a-5i:H
[7]. La fiabilité de la méthode est limitée par les conditions initiales du probleme
considéré, contrairement & la méthode MC qui dépend seulement du nombre de
porteurs injectés (statistique). Le choix de la méthode MC est justifié par le fait
qu’elle est trés proche du modele physique choisi (une méthode “yisuelle” dans le
sens olt le porteur peut étre suivi pas A pas) et trés facile & modifier pour inclure

d’autres effets physiques.

Une autre motivation importante dans la présente recherche est la modéli-
sation de l’expérience de temps de vol dans le a-Si:H par simulation Monte Carlo
en vue d’étudier les mécanismes fondamentaux du transport de charge. En
principe, les modeles de transport permettent d’extraire les parametres physiques
d’un matériau quelconque. Ces paramétres nous renseignent sur les propriétés
électroniques telles que la mobilité de dérive et les caractéristiques de la densité
d’états [4]. Les paramétres du matériau obtenus dépendent du modele physique
utilisé. Un bon modele, qui reproduit les données expérimentales, a comme critére
principal de posséder le moins de paramétres ajustables possibles. Nous adop-
tons donc cette optique dans cette thése. Dans les cas ou il n’y a pas de données
expérimentales, parfois & cause de la résolution des appareils expérimentaux, la
simulation MC permet de prédire des valeurs pour les parametres de dispersion

et de mobilité de dérive.

Cette thése est composée d’articles et est organisée comme suit: Dans le
premier chapitre nous décrivons I’expérience du temps de vol et la théorie stan-
dard de transport par piégeage multiple. Nous y décrivons également la méthode
Monte Carlo qui permet de résoudre les problémes de transport et nous donnons

quelques résultats simples et intuitifs résultant de la simulation MC.

Dans le deuxiéme chapitre, nous traitons le transport et la collecte de charge



dans un détecteur de particules au a-Si:H. Nous présentons alors un premier ar-
ticle sur les calculs analytiques du transport de charges, ainsi qu'un deuxieme
article sur la comparaison entre les calculs analytiques et Monte Carlo. Nous
comparerons alors les calculs aux mesures expérimentales faites sur des partic-
ules ionisantes afin de comprendre la formation du signal dans un détecteur de
particules au a-Si:H. Nous montrons ensuite par simulation MC (article III) que
le modele standard de transport n’est pas suffisant pour reproduire les données
expérimentales des parametres de dispersion, ai et as, repectivement, avant et

apres le temps de transit.

Au chapitre 3 dans I’article IV, nous montrons que ’accord entre les calculs
MC et les données expérimentales devient bien meilleur lorsqu’on inclut Ieffet
Meyer-Neldel (MN) dans le taux de dépiégeage. Il est a noter que effet MN

introduit un seul nouveau paramétre ajustable.

Nous étudions ensuite au chapitre 4 (article V) deux modeles de transport
3 haut champ. Nous montrons, & 'aide des résultats de la simulation MC, que le
premier modele qui a été proposé par Esipov [8] donne des résultats physiquement
irraisonnables, intuitivement incorrects et ne pouvant pas également reproduire
les données expérimentales récentes de Gu et al. [9] avec des parametres physique-
ment raisonnables. Nous proposons alors un modeéle de dépiégeage assisté par le
champ qui combine la température et le champ. Nous trouvons une température
effective pour ce modéle & partir de la distribution des porteurs piégés. Ce
nouveau modéle reproduit les données expérimentales de mobilité de dérive des
électrons avec une valeur unique de longueur de localisation a = 8 A. Cependent
ce nouveau modéle ne peut pas reproduire quantitativement la dépendence en
température et du champ des a comme dans le cas a bas champ. Pour les trous,

ce nouveau modele prédit correctement le comportement des o avec a = 12 A.

Au chapitre 5, nous présentons I’article VI qui analyse I'impact de la rela-

xation rapide dans les piéges en reformulant le modéle de transport par piégeage



multiple. Ce nouveau modele prédit une mobilité microscopique 5 a 15 fois plus
grande que la mobilité obtenue dans ’article III dépendant de I’énergie de re-
laxation, ce qui permet de justifier 'absence de recombinaison geminée dans
les expériences de photoluminescence (PL) a la température de la piéce. Notre
modele est ainsi consistant, & la fois, avec les mesures de TOF et PL, ce qui

constitue une premiere.

Finalement, nous concluons dans le dernier chapitre de cette these en don-
nant quelques propositions de problémes intéressants ainsi que certaines directions

de recherche, faisant suite a nos travaux.



Chapitre 1

Expérience de temps de vol et théorie du transport par

piégeage multiple

Ce chapitre décrit la méthodologie utilisée dans cette théese. Nous intro-
duisons d’abord l’expérience de temps de vol, ensuite la théorie standard de
transport par piégeage multiple, et finalement la méthode Monte Carlo qui nous

permet de résoudre les équations de transport.

1.1 Description de ’expérience de temps de vol (TOF)

Les informations sur les propriétés électroniques des matériaux a basse mo-
bilité sont généralement obtenues par 'expérience de temps de vol (Time-of-flight
ou TOF), dont le schéma de 'expérience est montré a la figure 1. Cette technique

expérimentale a été développée par Spear [10] a la fin des années 60. On illumine

e

teoe——m—=x, :

I=<t=>|

Figure 1. Expérience de temps de vol.



un contact avec un faisceau lumineux (photons d’énergie £ = fiw) pendant un
temps trés court pour créer des porteurs juste sous le contact, soit en & = 0. Les
porteurs dérivent dans le champ et produisent un courant dans le circuit externe.
L’expérience de TOF permet également de mesurer le temps de transit, ¢r. Il est
3 noter que le champ électrique dans 1’échantillon doit étre gardé constant dans
une telle expérience pour éviter des effets indésirés, i.e apparition d’une charge
d’espace. L’électron (ou trou) va étre piégé par les états localisés, puis, sous
Veffet de Pexcitation thermique, ’électron (ou trou) retourne dans la bande. Le
processus de piégeage et dépiégeage se répéte jusqu’au moment de la collecte des
charges. Dans plusieurs matériaux, on a observé une loi de puissance décroissante

du courant
(vot) ™1t ¢ Sty

I(t) ~ Gy i © (1.1)
Dans 1’éq. (1.1), vo représente une fréquence d’essai, et a, et a; sont les parametres
de dispersion avant et apres tr respectivement. Pour bien observer les pentes du
courant induit et ¢t dans les expériences de TOF, il faut tracer les courbes du
courant induit en échelle Log-Log. La Fig. 2 montre le courant induit et la charge
induite simulés par ordinateur. Les lignes pleines représentent les deux pentes
—14 a; et —1 — aj, et le point d’intersection des deux pentes est représenté par
la ligne verticale. L’intersection définit le temps de transit. Cette définition de
tr n’est pas unique, mais elle correspond néanmoins & la définition utilisée par
plusieurs expérimentateurs [11]. Dés qu’on extrait tr, la mobilité de dérive pq
s’obtient par:

Hd = L/tTF, (1.2)

ot L est la longueur de ’échantillon et F' est le champ électrique.

Ce genre d’expérience permet d’extraire plusieurs parametres intrinseques
au matériau tel go, vo, @1 et agz, et pug. Au chapitre 3, nous allons comparer les
calculs de o et as, ety aux données expérimentales dans le a-Si:H pour différents

champs électriques et températures. Il est & noter qu'’il est tres difficile de prédire
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Figure 2. Signaux générés par ordinateur qui simulent 1’expérience TOF. (a)

Courant induit et (b) charge induite.

correctement les o et a dans 1’éq. (1.1), du fait qu’ils dépendent fortement du

choix de la densité d’états localisés et ainsi que d’autres mécanismes.

1.2 Modele de la densité d’états (DOS)

Dans ce qui suit, nous supposons une densité d’états (DOS) qui décroit

exponentiellement dans une queue de bande:

g(E) = goexp(—E/kTy), (1.3)

ou k est la constante de Boltzmann, Ty est la température caractéristique et
E est Iénergie de ’état localisé. Pour simplifier les calculs, nous avons fixé

le seuil de mobilité a 1’énergie zéro pour les électrons et les trous de maniere



indépendante. Cette hypothése de la densité d’états (DOS) est justifiée par
plusieurs évidences expérimentales. Une premiére évidence expérimentale a été
obtenue par Tiedje et al. [12] pour 'expérience de TOF et par Orenstein et Kast-
ner [13] pour 'expérience de photo-courant transitoire dans le a-Si:H. Cependant,
les résultats et analyses de Marshall et al. [14] ne sont pas en accord avec ces
derniers. Winer et al. [15] et Aljishi et al. [16] ont aussi obtenu une queue de
bande exponentielle par une autre méthode de mesure directe (“Total yield pho-
toelectron spectroscopy” combiné avec la méthode de “Kelvin probe”) cependant
trop complexe pour étre décrite ici (voir Réfs. [15] et [16] pour les détails). Cette
expérience supporte les résultats de Tiedje et al. et Orenstein et Kastner. Plus
récemment, Dong et Drabold ont utilisé la méthode de ’approximation de liai-
son forte (tight-binding) sur un réseau de 4096 atomes de Si et ont montré que
la queue de bande est effectivement exponentielle comme dans I’éq. (1.3). La
Fig. 3 montre l’allure des queues de bande exponentielles et les bosses dans les

états localisés profonds qui sont dues aux défauts. Dans I’expérience de TOF, le

|
8(E)

Etats étendus

Etats localisés
Défauts

AN

"
[
L
i
T
1
1
1
t
]
1
1
)

' 1
Seuil de Seuil de
mobilité mobilité

Figure 3. Profil typique de la DOS.

transport est essentiellement dominé par la queue de bande du fait que le temps
de vie du porteur est court (ordre 107! s). La contribution due aux défauts est

négligeable comparée i la queue de bande & cause d’un long temps caratéristique
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(de I'ordre de la seconde) [3]. Cette hypothese de DOS sera aussi vérifiée a partir

des données expérimentales de TOF au chapitre 3.

1.3 Transport électronique dans les semi-conducteurs amorphes

Tl existe deux mécanismes fondamentaux de transport pouvant expliquer le
transport dispersif observé (dans la forme du courant qui ressemble & 1’équation
1.1) dans les semi-conducteurs amorphes. Dans le premier cas, le transport des
porteurs se fait par sauts (modele “hopping”) dans les états localisés; les porteurs
se promeénent d’un site 7 & un site j avec un taux ;;, ol ¢ est le site ol se trouve
le porteur, et j est le site vers lequel le porteur saute. Dans le second cas, le
transport se fait entre la bande et les états localisés; c’est le modéle de piégeage
multiple (MT); les porteurs sont capturés avec un taux K ! et réémis avec un taux
K:. La Fig. 4 a) montre le modele “hopping” tandis que la Fig. 4 b) montre
le modele par piégeage multiple. A basse température, le tranport par sauts est
dominant tandis qu’a haute température le transport est dominé par le piégeage

multiple (T > 100K) [5].

1.3.1 Formulation mathématique du probléeme

Cette section permettra de discuter et comparer le modeéle par sauts avec le

modele par piégeage multiple.

1.3.1.1 Conduction par sauts (hopping)

Imaginons un site 7, dans les états localisés, a la position r; avec une énergie
E; et un site j A la position r; avec une énergie E;. L’occupation des sites ¢ et j
est dénotée repectivement par n; et n;. Il s’agit maintenant de compter le nombre

de porteurs qui entrent et qui sortent du site . Les porteurs passent du site ¢
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a) Hopping
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b) Piégeage-multiple
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Figure 4. (a) Modéle par sauts et (b) modele MT.

vers le site j avec un taux v;;. Pour le “hopping” standard, v;; s’écrit:

exp(—2|'rij|/a) exp(—AEij/kT) AE,‘_—,‘ >0
Vi; = Vo (1.4)
exp(—2|r;;|/a) AE; <0
ot AE; = E;— By — eF(z; — z;) est la différence entre Pénergie des sites ¢ et 7
en présence du champ électrique F, |r;;| = |r; —7;| est la distance entre les sites ¢
et j, T est la température, et a est la longueur de localisation du porteur. Quand

AE;; > 0, le porteur saute vers le haut et tandis que si AE;; < 0 le porteur saute

vers le bas en énergie. L’évolution du site i obéit alors & I’équation maitresse [18]:
d dn;
s = Z viin; — Z Viing . (15)
J
1.3.1.2 Piégeage multiple (MT)

Le modele par piégeage multiple est conceptuellement différent du modele de

conduction par sauts. Le transport de charge se fait dans la bande sous I'influence



12

du champ électrique et le piégeage des porteurs se produit entre la bande et les
piéges jusqu’a la collecte de charge. La mobilité de dérive est environ un ordre de
grandeur plus grand par rapport & celle obtenue par le modele de conduction par
sauts. La différence est surtout accentuée dans les taux de sauts, le “hopping”
étant un systéme qui tient compte explicitement des positions de porteurs (Eq.
(1.4)). Par contre, dans le modéle piégeage multiple, les taux de sauts ne tient

pas compte d’explicitement des positions de porteurs.

Le modéle MT, essentiellement développé par Schmidlin [19, 20] et Noolandi
[21] indépendemment, est basé sur l'idée originale de Tefft [22]. Dans ce qui suit,
on résume les grandes lignes du modele. Les porteurs excités obéissent a 1’équation

de piégeage multiple

On _ (i, i) _ 9
= ; (Krnz — Kcn) £ + g(z,1) (1.6)
et
ég;i = K:n = Kini ’ (1'7)

ol n(z,t) et n;(z,t) sont repectivement les densités de population locales dans la
bande et dans 1’état localisé %, et f, = poF'n — Dg—: est le flux local des électrons
ou trous mobiles avec la constante de diffusion D. K! et K sont respectivement
les taux de capture et de réémission pour I’état localisé i; ces deux parametres
fondamentaux contiennent toute la physique du transport; g(x,t) est une fonction
de génération-recombinaison. On néglige normalement le terme de diffusion et
on ne considére que le cas ol l’excitation de porteurs libres par la lumiere est
trés absorbée, soit g(z,t) = 7'8(z — 07)é(t — 07), ainsi qu'un champ €lectrique
uniforme. Noolandi et Schmidlin ont obtenu le courant induit dans le domaine

de Laplace

I(s) = et_z/(l : exi((;)a(s)t")) , (18)
L

ou ty = —F est le temps de transit sans piégeage, 1’ est l'efficacité de la pho-

togénération, s est la variable de la Laplace, et

a(s)to = s (to 4% f‘; - fK> (1.9)

=1
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avec M; = K't, représentant le nombre moyen de fois qu’un porteur est capturé
par un pisge. On note que la difficulté majeure est de calculer la transformeée
inverse de Laplace de 1’éq. (1.8). L’équivalence entre le modele MT et celui de
“hopping” a été démontrée par Schmidlin [19] et Noolandi [23] en comparant le
résultat I(s) obtenu par les deux méthodes. Cette équivalence en forme de courant
est aussi confirmée par Silver et al. [24] par simulation Monte Carlo. Il est a noter
que les paramétres physiques extraits a partir des données expérimentales seront

différents pour ces deux modéles avec les mémes valeurs de L, T' et V.

Pour les applications au a-Si:H, Tiedje [11] a repris les calculs de Schmidlin
[19] et Noolandi [21], parce que les trous sont dispersifs dans la plage de tempé-
rature accessible experimentallement et surtout a la température de la piece, en
supposant une queue de bande décroissant exponentiellement (éq. (1.3)) et un
K. donné par

K, = vpexp(—E/kT). (1.10)
Dans ce cas, le bilan détaillé impose que le taux de capture soit:
K. = voexp(—E/kTo)/kT . (1.11)

Notons que la physique est contenue dans K, et K, et que des nouveaux effets
seront introduits en modifiant ces deux parameétres fondamentaux. Par exemple,
nous introduirons P’effet Meyer-Neldel au chapitre 3 pour mieux expliquer les o
obtenus expérimentalement, ’effet & haut champ au chapitre 4, et finalement la
relaxation des porteurs piégés dans les états localisés au chapitre 5. Pour les taux
donnés ici, Tiedje a obtenu une solution asymptotique du courant induit avant

et aprés tr [11]

Me<ctn) = e (M) 10 -a) (2L oy (112
I(t>>tr) = en'(’“’LF )m;”a) (:z;) (vot) (1.13)

ol @ = Z est le parametre de dispersion; Ty est de l’ordre de 310K pour les
To

électrons et 490K pour les trous. Il est important de noter ici que la théorie
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prédit une loi de puissance comme dans ’éq. (1.1) mais que a; = oz = a con-
trairement 3 ce qui est observé expérimentalement. On note aussi que Rudenko
et Arkhipov [25] ont obtenu auparavant des résultats similaires avec cependant
des approximations dans leurs calculs. La validité des calculs approximatifs sera
discutée lorsque nous comparerons ces calculs aux simulations Monte Carlo dans
l’article III au chapitre 3. Dans 1’éq. (1.13), nous avons corrigé la premiecre
équation en ajoutant un facteur 1/x. Sans ce facteur, la charge induite Q(t) n’est
pas normalisée correctement et le temps de transit manque un facteur de xl/2e,

La nouvelle expression corrigée du temps de transit est:

tr = (1/wo)(woL/mo F)*(ral()?/2sin(ar))"/?®. (1.14)

Au chapitre 2, nous généraliserons le modéle de piégeage multiple en intro-
duisant la génération uniforme de porteurs, ainsi qu’un champ électrique linéaire
pour modéliser les signaux obtenus dans un détecteur de particules au a-Si:H.
Nous comparerons en détails, pour le cas particulier oil & = 2 qui posséde une so-
lution analytique exacte, les calculs analytiques et Monte Carlo. Nous montrerons
ainsi que le modéle MT modifié est normalisé et qu’il reproduit raisonnablement
les signaux expérimentaux. Ceci constitue une nette amélioration par rapport

aux travaux précédents sur la modélisation des détecteurs de particules.

1.3.2 Modéle intuitif (TROK)

Le modéle TROK a été développé indépendemment dans les années '80 par
Tiedje et Rose [26] et par Orenstein et Kasner [13] pour expliquer respectivement
les données expérimentales de TOF dans le a-Si:H et les photo-courants transi-
toires dans le a-As,Ses. C’est un modéle de piégeage multiple intuitif basé sur
1’idée de thermalisation de I’énergie de démarcation E4(t) des porteurs dans les

états localisés.

Pour un taux de dépiégeage décrit par 1’éq. (1.10), les porteurs s’enfoncent
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Figure 5. Distribution de la densité d’états et évolution de la densité des porteurs

piégés dans le modele TROK.

vers les états profonds selon la relation:
E4(t) = kT In(vot) . (1.15)

La Fig. 5 montre 1’évolution de la distribution des porteurs. L’énergie de démar-
cation E,(t) indiquée par la fleche correspond au maximum de la distribution.
Au-dessus de E4(t) c’est-a-dire pour E < Eq4(t), les porteurs sont en équilibre
thermique et ’émission vers la bande est alors possible. Par contre, les porteurs
qui sont en-dessous de Ej(t) sont gelés, et 'émission est impossible. La seule
possibilité pour les porteurs piégés au temps t;, en-dessous de Eq4(tq), d’étre
réémis vers la bande est d’attendre & linstant £, plus tard ot Ej; atteindra cet
état. Dans la partie en équilibre de la distribution des porteurs, TROK prédit
que ny(E) ~ exp(E/kT)exp(—E/kTp). Dans la derniere équation, si T < Tp la
pente est positive et si T > Ty la pente est négative. Dans la partie hors-équilibre,
la distribution est proportionnelle & la densité d’états, n,(E) ~ exp(—E/kTo),

quelle que soit la température. Pour un seul niveau de piege, la mobilité de dérive
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g s’écrit:
ny

?
np + 1y

fa = po (1.16)

otl n; est la densité de porteurs libres et n, est la densité de porteurs piégés. Cette
expression est due & Rose [27] et peut étre démontrée formellement & partir de la
théorie que nous avons présentée a la section précédente en utilisant la transformée
de Laplace. Il est 3 remarquer qu’il est raisonnable de négliger n; devant n, au
dénominateur car le temps de dépiégeage est beaucoup plus long que le temps de
piégeage. Le calcul analytique du courant induit dans ’approximation du modele

TROK, avant et apres le temps de transit ¢7, est donné par:

It <tr) ~ poa(l —a)(vot) '+ (1.17)
I(t>tr) ~ (I—L%F—)a(l—a)(VOtT)za(uot)_l_“ (1.18)

On remarque dans ces équations la présence d’une loi de puissance caractérisée
par le paramétre de dispersion «, ot a = Tlo Ce modéle permet néanmoins de
décrire qualitativement le transport dispersif dans les semi-conducteurs amorphes
mais avec des limites du fait des approximations. Notons que la physique du
piégeage multiple est similaire & celle de la section précédente. Il est normal alors
de retrouver la méme dépendance en temps du courant. Cependant, on ajoute
quelques hypothéses supplémentaires pour simplifier le probléeme afin d’obtenir
une solution. Il est également & noter, a cause de cette simplification, que le
modele TROK ne donne aucune information sur la position des porteurs. Plus
tard, au chapitre 2, nous montrerons plus en détail les défauts de ce modele.
Nous verrons pourquoi il est nécessaire de traiter le transport électronique dans
le a-Si:H et les détecteurs de particules au a-Si:H avec des calculs plus rigoureux.
Nous avons aussi choisi la méthode Monte Carlo parce qu’elle est treés proche du

modéle physique de piégeage multiple et facile & mettre sur pied.
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1.4 Méthode Monte Carlo

La méthode Monte Carlo est un outil de travail trés puissant et est utilisée
dans plusieurs domaines des sciences pour résoudre des systémes complexes. On
J’utilise en particulier en économie, en chimie, en biologie, en mathématique, et
en physique. La méthode est efficace pour résoudre les intégrales, les équations
différentielles et les équations aux dérivées partielles. En physique par example,
’équation de diffusion, I’équation de Schrodinger ainsi que d’autres problémes
peuvent étre traités par cette méthode (pour plus de détails, voir le livre sur la

méthode Monte Carlo écrit par Kalos et Whitlock [28]).

1.4.1 Introduction

Comme introduction & la simulation Monte Carlo, nous présentons le pro-
bleme de diffusion en une dimension (1D) comme exemple de transport de charge.
Ce probléme est traité dans presque tous les livres décrivant les semi-conducteurs
cristallins. Un tel exemple permet de comprendre les systémes physiques plus
complexes. Considérons un réseau cristallin de longueur L. La figure 6 montre
une chaine de sites qui sont séparés par une distance constante Az. Les cercles
vides aux deux extrémités en ¢ = 0 et en z = L, sont des sites absorbants. La
simulation est arrétée lorsque le porteur occupe l'un de ces sites, ou lorsque la

charge est collectée. Injectons au temps ¢ = 0 un porteur a la position z; = zo

x=0 x=L

Figure 6. Probleme simple de transport: Diffusion dans un réseau cristallin en

une dimension.
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sans champ électrique appliqué pour simplifier. Le porteur diffuse aléatoirement
dans le réseau (il suit une marche aléatoire) avec une probabilité p = 7 de se
diriger vers la droite et une probabilité ¢ = % d’aller vers la gauche. Générons
ensuite un nombre aléatoire R; ! selon une distribution uniforme. Si R; > p le
porteur diffuse vers la droite; autrement le porteur diffuse vers la gauche. Pour
chaque incrément de temps t,, = mAt, ot m = 1..M, le porteur continue d’étre
diffusé dans le réseau vers la gauche ou vers la droite jusqu’aux sites absorbants.
On répéte ce processus M fois. Si M est assez grand, on passe alors d’un milieux
discret & un milieux continu. La distribution de porteurs de charge n(z,t) a la
position z au temps t est alors parfaitement gaussienne. Ceci veut dire que la
marche aléatoire dans ce réseau est équivalente a résoudre ’équation de diffusion

avec un terme de génération g(z,t):

on(z,t) Dazn(z, t)

at - azm + g(m’t) ? (1'19)

ot D est le coefficient de diffusion. Pour une excitation § de charge et une

condition initiale n(zo,0%) = 7/, I’équation de diffusion a une solution analytique

exacte:
7

n
VDt P(

Dans ce cas, on observe que la distribution de porteurs est une gaussienne qui

n(z,t) = (-”‘—;ba:’—)z). (1.20)

demeure centrée en z = o, et qui s’élargit en fonction du temps.

La figure 7 montre bien I’évolution de la distribution de porteurs n(z,t)

générés en = 0 au temps to et ¢y, c’est-a-dire pour différents valeurs de M,

17] existe plusieurs générateurs de nombres aléatoires dans la littérature et il faut faire un
choix avec précaution. Nous utilisons le générateur de nombre aléatoire uniforme, RANLUX,
de James [29] qui garantit la qualité, qui est également utilisé intensivement en physique des
hautes énergies et qui a surtout passé tous les tests les plus severes. En plus, il a été es-
timé théoriquement que la chance d’avoir des correlations est trés faibles. La définition de
la qualité du générateur de nombres aléatoires est basée sur les quatre critéres suivantes: (i)
les séquences doivent &tre générées indépendamment, (ii) les codes doivent étre portables, (i)

'implémentation doit &tre facile et efficace, et (iv) il doit posséder une trés longue période.
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Figure 7. Evolution de la distribution de porteurs n(z,t) générés en ¢ = 0 au
temps ¢. (a) Pour deux valeurs de Az et un temps fixe & t = ¢t; (M = 640). (b)
Pour deux valeurs du temps t = ¢, (M = 64) et ¢ = t; (M = 640) et un Az fixe.

obtenue par la méthode Monte Carlo. Plus spécifiquement, la figure 7 (a) montre
n(z,t) pour deux valeurs de Az; dans ce cas, on y voit que le calcul MC devient
plus lisse lorsque Az devient petite. La figure 7 (b) montre évolution de n(z,t)

pour deux valeurs du temps pour une petite valeur de Az.

1.4.2 Modele de la simulation

Nous allons maintenant décrire le modele de simulation Monte Carlo pour
le transport de charges par piégeage multiple dans les semi-conducteurs amorphes.
Ce modéle s’applique aussi bien aux semi-conducteurs cristallins et amorphes

et sera utilisé pour modéliser les détecteurs de particules et les expériences de
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temps de vol. Nous nous intéresserons surtout au a-5i:H. Dans le cas amorphe,
le désordre est caractérisé par la densité des états localisés, g(E) et a chaque
événement de piégeage, ’énergie est tirée aléatoirement selon g(E); les temps
de piégeage et dépiégeage sont également tirés & partir d’une certaine distribu-
tion que nous préciserons plus loin. La différence conceptuelle entre I’exemple
précédent et celui-ci est qu’a chaque site (piége) sont associés une énergie E; et
un temps de dépiégeage t, tirés aléatoirement. Nous verrons dans les articles les
détails du modele ainsi que les modifications & y apporter pour inclure différents
effets au modéle standard de piégeage multiple. Pour le moment, nous essayons

de garder la présentation la plus générale possible.

Les hypotheses physiques sont identiques au MT standard. Les constantes

de piégeage et de dépiégeage sont données par
o0
&:fﬁmﬁw
E.

et

E
K, =v exp(—k—f) 5

ot o est la section efficace, U est une vitesse moyenne des porteurs libres, et vy
est une fréquence d’essai. Pour un porteur libre, la probabilité de piéger apres un

temps compris entre t. et {, + di. est
P(t.)dt. = K, exp(—K.t.)dt. . (1.21)

Pour générer aléatoirement un temps de capture ¢, selon cette distribution, nous
utilisons un nombre aléatoire R; généré uniformément entre 0 et 1. La relation

entre Ry et {. est
1

te=
K.

In(1— Ry), (1.22)

temps pendant lequel le porteur reste dans la bande. Sous l'influence du champ

électrique, les charges libres acquiérent une vitesse de dérive

Ty = poF ()
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et contribuent au courant induit selon

(AP
=T
oii i est la mobilité de dérive libre et F (z) est le champ électrique dont le profil
est arbitraire. Le porteur parcourt une distance d = ¥st. ? en un temps ., puis

tombe dans un piége. Un autre nombre aléatoire R, détermine I’énergie du piege

dans lequel le porteur est capturé. Pour une distribution exponentielle d’états
E = —kT.1n(1 — R»). (1.23)

Le porteur reste piégé pendant un temps ¢, donné par un troisitme nombre
aléatoire R3 selon
1

b= g In(1 = Rs). (1.24)

Le cycle se répete jusqu’a la collecte du porteur. On remarque que I'algorithme
est trés proche du processus microscopique du modele MT et de I'expérience
TOF. Cet algorithme MC est équivalent a résoudre le sy_stéme des équations aux
dérivées partielles (éqs. (1.6) et (1.7)) sans le terme de diffusion. Ce terme
est normalement négligeable devant la dispersion des porteurs due au piegeage

multiple.

Il est également & remarquer que pour les DOS autres qu’exponentielles, il
n’existe pas nécessairement de relation analytique entre R; et E et nous utilisons
alors une méthode graphique (e.g. méthode de rejets) poﬁr déterminer E & partir
de R,. Cette méthode est tout a fait équivalente a la méthode précédente et
nous permet de simuler le courant transitoire pour une densité d’états localisés

arbitraire.

Dans ce qui suit, nous montrons quelques cas idéaux de simulations MC
du transport de charge pour mieux comprendre et pour se convaincre du bon

fonctionnement de notre programme MC. La Fig. 8 illustre les processus de

2Ceci est valide si F' est uniforme ou si %, est trés court.
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piégeage et de dépiégeage d'un seul porteur de charge. On note que la charge
induite est obtenue en intégrant le courant induit. Comme prévu, il n’y a pas de
piégeage avant ¢t ~ 1/vp (vo = 10' 5). Aprés ce temps, le piégeage et le dépiégeage
sont aléatoires, comme le montre les pics aléatoires dans le courant induit. En
général, il y a environ entre 5 & 15 événements de piégeage entre la génération
et la collecte du porteur dépendant du champ électrique et de la température.
La Fig. 8 b) permet également de vérifier la normalisation de la charge. Il est
évident que la charge est bien normalisée. Si maintenant on augmente le nombre
de porteurs & 10°, les formes du courant et de la charge induite deviennent plus
lisses, tel que montré a la figure 2. Plus on injecte de porteurs, plus le calcul
devient précis. En général, il suffit de simuler de 10° & 10° particules pour avoir

une bonne statistique dans les distributions n(z,t) et n;(E;, z,t).

La Fig. 9 (a) montre le courant calculé pour différentes densités d’états
localisés. Dans le cas idéal, ou les interactions entre les porteurs et les états
localisés sont complétement négligées (pas de piégeage), le temps de transit libre
correspond 4 la cassure & g = Lt/ poV, et a3 = 1 et a; = oo respectivement apres
et avant fo. Dans cette méme figure, on montre 'influence de I'interaction entre
les porteurs et les piéges sur les courants induits avec différentes discrétisations
de la DOS exponentielle tels qu’indiqué a la figure 9 (b). Il est & noter que le

taux de capture totale est le méme dans tous les cas.

Le temps de collecte est clairement plus long pour une distribution piquée
dans les états plus profonds. Parce que le nombre total de piéges est conservé
dans tous les cas et que le nombre de pieges profondes diminue (voir Fig. 9 (b)),
la collecte est plus facile. Nous comparerons plus en détails la méthode MC avec

les expériences plus tard dans les articles.
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Figure 9. (a) Courant induit obtenu par simulation MC pour un champ électrique

uniforme.

DOS exponentielle utilisée comme montrée & la figure (b).

AFE = 0.0025eV.

La numérotation (D) & @ indique différentes discrétisations de la

Nous utilisons



Chapitre 2

Calculs analytiques et Monte Carlo du transport par

piégeage multiple standard

Ce chapitre présente principalement deux articles sur la formation du sig-
nal dans un détecteur de particules au a-Si:H et un article sur la modélisation
de ’expérience de temps de vol (TOF) pour différents champs électriques et
températures. Dans l’article I, nous présentons les calculs analytiques tres détaillés
du transport de charge pour modéliser le passage d’'une particule énergétique
dans un détecteur de particules en utilisant la méthode de la transformée de
Laplace. Dans l’article IT, nous montrons que la simulation MC est en parfait ac-
cord avec les calculs analytiques pour le cas particulier oi a = 0.5, avec un champ
&lectrique uniforme et une génération piquée en z = zo. La simulation MC re-
produit trés bien les données expérimentales pour différentes tensions appliquées.
Dans article III, nous présentons une analyse systématique du modeéle de trans-
port par piégeage multiple standard. Nous y montrons qu’a basse température,
les calculs MC confirment que les prédictions du calcul analytique avec a = T/To
pour T < 0.6 Ty sont correctes, mais montrent que, & partir de T' > 0.6 T, cette
relation simple n’est plus valide. Nous montrons ensuite que le modele standard
de transport n’est pas suffisant pour reproduire les données expérimentales des

parametres de dispersion a; et a;.
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2.1 Modélisation des détecteurs de particules

2.1.1 Introduction au probléme

Les détecteurs de particules p-i-n au a-Si:H sont étudiés en détails dans les
theses de Pochet [30] et Dubeau [31]. Le transport des charges dans un détecteur
est traité en majeure partie par Pochet [30]. La Fig. 10 montre le schéma
représentant un détecteur de particules. On y voit le passage d’une particule
ionisante dont la trajectoire est représentée par une fleche. En général, les signaux
générés par plusieurs particules sont obtenus & partir d’un ocilloscope de haute
résolution pour différentes valeurs de temsion appliquée en fonction du temps.
Pour expliquer les signaux expérimentaux, le modele TROK a été modifié en
introduisant explicitement la position z et la position de génération zo dans le
détecteur. Il a cependant été nécessaire d’introduire une renormalisation des
signaux calculés pour que la charge soit égale & 1 a¢ — co. Un calcul analytique
avec le modele de piégeage multiple standard s’avérait alors impossible a cause
de la forme du champ et de la génération uniforme dans le détecteur. Nous avons

résolu ces probléemes dans les articles I et II.

2.2 Choix du champ électrique

Le champ électrique dans un détecteur au a-Si:H peut étre obtenu en solu-

tionant ’équation de Poisson. En une dimension, ’équation s’écrit:

d’V

w = —ep(m)/e, (2.1)
oi V est le potentiel électrique, e est la charge électrique, p(z) est la densité
de charge d’espace (en cm~3) et ¢ est la constante diélectrique (¢ = €oe,). Le
détecteur étant opéré en polarisation inverse DC et i tension élevée, la densité

de charge d’espace p(z) est alors a peu prés uniforme. Le potentiel électrique est
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Figure 10. Ce schéma montre le passage d’une particule ionisante dans un
détecteur, créant ainsi des paires électron-trou uniformément le long de la trajec-
toire de la particule. Les trous @ circulent vers la gauche et les électrons © vers

la droite.

alors obtenu en intégrant ’éq. (2.1) sur toute la longueﬁr de ’échantillon,
L
V= / Fde, (2.2)
0

ou on definit F = %. En pratique, pour des tensions appliquées suffisamment

élévées, le champ électrique est linéaire F(z) = Az + B, ou A et B sont des

constantes.

2.2.1 Article I: Calcul analytique du transport des charges dans le
a-Si:H

Publié dans Can. J. Phys. 73, 585 (1995).
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585

Calcul analytique du transport des
charges dans le a-Si:H

Wen Chao Chen et Louis-André Hamel

Résumé : Le transport par piégeage multiple des porteurs de charge dans une queue de bande

exponentielle est étudié analytiquement
arbitraire dans le dispositif et pour un c

pour le cas de porteurs initialement générés en une position
hamp électrique variant linéairement avec la position, généralisant

ainsi le traitement habituellement fait pour I’analyse d’expériences de temps de vol. Une solution
analytique est donnée pour la densité de porteurs libres n(x.r) pour un paramétre de dispersion 0 < a < L.
Dans le cas o = 1/2, le courant transitoire /(7) et la charge induite O(r) ont une solution analytique. Ces
résultats sont comparés a des calculs antérieurs dans le cas particulier ol le champ est uniforme et ol les

porteurs sont générés a une interface.

Abstract: Multitrapping transport o

f carriers through exponential band tails is studied for carriers

generated at an arbitrary position in the device in presence of a linearly varying electric field, thus
generalizing the usual treatment of time of flight experiments. An analytical expression is found for

the free carrier density distribution n(x, ) for values of the dispersion parameter 0 < « < 1. In the
case a = 1/2, analytical solutions are given for the transient current /() and the induced charge Q(f).
Comparison with previous calculations is made for the special case of uniform electric field and carriers

initially generated at one interface.

1. Introduction

Le transport des charges dans le a-Si:H obéit a 1'équation
de continuité et peut étre décrit par le modele de piégeage
multiple. Cette méthode d’analyse a été développée par
Schmidlin [1] ef Noolandi [2] indépendamment et a en-
suite été reprise par Tiedje [3, 4] pour décrire le mouve-
ment des charges dans un semi-conducteur amorphe. Nous
allons suivre de trés prés les techniques de calculs proposées
par Tiedje mais, dans notre cas, nous considérons un champ
électrique linéaire F(x) = Ax + B et une génération en un
point xo arbitraire entre O et L, généralisant ainsi le calcul
de Tiedje qui considére un champ électrique uniforme et une
génération 2 une des extrémités de 1’échantillon.

Ces généralisations sont motivées par Iétude du courant
transitoire produit par le passage d’une particule chargée
énergétique traversant un détecteur nucléaire au a-Si:H [5-
11]. Dans ce cas, la charge est générée uniformément le long
de la trajectoire de la particule. Le détecteur étant Opéré en
polarisation inverse (courant continu), il apparait une charge
d’espace p(x) qui est & peu prés uniforme a tension de po-
larisation élevée.

Regu le 10 janvier 1995. Accepté le 30 mars 1995.

W.C. Chen et L.-A. Hamel.! Groupe de recherche en
physique et technologie des couches minces, Université de
Montréal, C, P. 6128, succursale Centre-ville, Montréal, QC
H3C 317, Canada.

1. Auteur correspondant.

Can. J. Phys. 73: 585-394 (1995). Printed in Canada / Imprimé au Canada

2. Solution de I'équation de transport

Les équations qui régissent le mouvement des charges sont

n X, s )

> (Kin; — Kim) - éfg+g(.r, 9 (1
i=1 :

et

%’% =Kin-Kin; )

ol n(x,t) et nix.t) sont les densités de population locales
dans la bande et dans I’état localisé i, respectivement, et

est le flux local des électrons ou trous mobiles avec la con-
stante de diffusion D. K! et K! sont respectivement les taux
de capture et de réémission pour 1’état localisé i. g(x,1) est
une fonction de génération-recombinaison. Notre traitement
correspond aux hypothéses et simplifications suivantes :

(i) Pas de diffusion des porteurs (f, = pofn) qui créerait
une dispersion additionnelle négligeable.

(i) Un type de porteur a la fois (électrons ou trous selon
le contexte). Le courant total s’obtiendra en sommant les I(¢)
dus aux électrons et aux trous calculés avec des conditions
de génération identiques.

(iii) Pas de recombinaison.

(iv) La génération est poncruelle en ¢ = o*.

(v) La condition initiale est n(x,0) = n;(x,0) = 0.
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Avec ces considérations, nous pouvons réécrire les équations
let2:

on  o(upfn =1 )

9, Ko _ S (ki — Kin)+ 80,1 3
i=1

et

i — Kin—Kin @

Puisque g(x,t) = g(x)&(t — 0*) et que les populations ini-
tiales sont nutles pour ¢ < 0, les équations différentielles 3
et 4 peuvent étre résolues en prenant leurs transformées de
Laplace. Nous avons

V(179 2 N s
sn+_(%l'—)=§(x;n,-—xgn)+g(x) (5)
.

ni_s+K,!' ©®

otl s est la variable de Laplace. En substituant (6) dans 5),
nous obtenons

. dwFR) | . Kl
Sh+ s —sn; Tk +g(x) )]
Posons pour le moment
o :
i LE
=37 ®

i=1
et dérivons le deuxime terme dans 1'équation 7 en tenant
compte du-fait que F(x) = Ax + B. Nous avons
an ~
HolAx +B)§;+[S+P0A+Sf(5)]n=g(X) &)
ou encore

o A s s I 1.
L (et i0) L= B

3. Génération piquée en x,

29
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Fig. 1. Génération de paires électron-trou en x = xp 2 ¢t = 0*
et évolution temporelle de la distribution des porteurs qui se
déplacent vers la gauche.

t=0"
&y
t=t1
S5 R
| h
x=0 X=X x=L
Posons
WY B ) (11)
= oA  HoA

I’équation 10 devient

@_ Au(s)i _ w
9x Ax+B  wF

dont la solution est

(12)

i = (Ax + B)™“® [ / 3 ‘%?(Ax' + Byss)I—1 dgy/ +7(s)] (13)
0

oil ¥(s) est une constante d’intégration qui dépend des con-
ditions aux frontieres.

Nous examinerons d’abord le cas de la génération piquée en xg, c¢’est-a-dire que

g(x) = gd(x —xo)

ob g est le nombre de paires électron-trou créées au temps ¢ = 0*. La figure 1 illustre bien le phénoméne de génération
de paires électron—trou & ¢t = 0%, et montre la dispersion des porteurs aux temps fy et f. La solution de I'équation
différentielle 9 avec un terme inhomogéne g8(x — xo) est la transformée de Laplace G(x,xo,s) de la fonction de Green
du probleme G(x, xo, 1); il sera donc facile d’ obtenir la solution n(x, f) pour une génération g(x) arbitraire en convoluant
avec G(x,xo,t). L'intégrale dans équation 13 contient alors une fonction de Dirac et s’évalue immédiatermnent

0
"X

£ [" o — xo)ax’ + B dx'={

Ko Jo

On trouve alors
Ys)(Ax + B) ™4,
Glx, xq, 5) =

%(Axo +BYO-L x> x

x <X

x < Xp

(Ax + B)™4®) [%(Axo + Byl +‘y(s)] . x> xg
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3.0.1. Conditions aux frontiéres

On s’intéresse surtout au transport des trous dans les détecteurs au a-Si:H, de sorte que les trous vont dans la direction
croissante du champ électrique F(x). Par convention, on choisit F(x) = Ax + B <0, tel que A = ep/epe, >0, B < Oet
une mobilité iy positive pour que les trous se dirigent vers la gauche. Pour des porteurs générés en xo et qui dérivent
vers la gauche, la solution physique doit donner G(x,xp,5) = 0 pour x > xp. Ceci nous permet de calculer la constante

¥(s)

g -
5) = —2(Axp + B)49—!
¥s) Llo( o+B)
d’ol

& _.i u(s)—1 B —u(s)
G(x,xo,s)={ E(an+ BrOTAx + B, 5 <o

0, X > Xp

En introduisant la fonction de Heaviside H(xp — x),

¢ --£ = uts)—1 —usy _ _8HGxo—x) (Ax+B )"“(-‘)
Gl otk e Hibn & )l AP "AR+ B hotAxo +B) \Axg+B

. gHxp—x) Ax+B
= polAxn +B) P [‘““‘) o (AXO ¥ B)

Pour les électrons qui dérivent vers la droite, ¥(s) = O et la solution pour G(x, xp,5) est identique sauf pour un
changement de H(xyp — x) en —H(x — xo)

gH(x — xp) Ax+B
@+ B) P [‘“(‘) 9 (Axo +B>]

Notons qu’ici, on considére une mobilité négative (1o < 0) pour que po F soit positif de sorte que G(x, xg,5) demeure
positif. Le reste du développement concerne surtout les trous (€g. 15) mais peut facilement s’appliquer aux électrons
avec les changements décrits plus haut.

Glx, xp, 5) =

3.0.2. Calcul de f(s) (éq. 8)

Le taux d’émission des porteurs est donné par K:(E) = wy exp(—E/kT) et le taux de capture des porteurs K(E) =
g(E)o¥. La relation entre K et X est obtenue en considérant le bilan détaillé pour une distribution d’états localisés
décroissant exponentiellement g(E) = gp exp(—E/kT¢); on trouve K.(E) = (wo/kT) exp(—E/kT.). Pour une distribution
exponentielle, nous pouvons remplacer la somme dans (7) par une intégrale, car nous considérons une distribution
continue d’états.

f()‘i Ki \_, [® _woexp(-E/kT;) dE _ [ exp((1 - w)E/KT] dE
o= s+Ki o §+uwpexp(—E/kT) kT~ Jo 1+(s/wp) exp(E/KT) xT

i=1

o o = T/T, est le paramétre de dispersion. En posant u = (s/wo) exp(E/KT), la dérivée de u est du = udE/kT et

I—-a E
e (2) " onfo-of]

En remplagant toutes ces expressions dans I'intégrale précédente,

ro= (&) [ traoe= (@) (o va=)

ol ,F; est une fonction hypergéométrique. Avec ce f(s) inséré dans (11) pour u(s), 'expression 15 n’a pas de
transformée de Laplace inverse analytique, mais nous pouvons faire une approximation physiquement raisonnable
dans les casod 0 <a < 1.

3.1. Fonction de Green pour 0 < o < 1 et champ électrique linéaire
Nous savons que wg ~ 10'2 s~ alors s/wg ~ O pour t 3> 10712 s~!; cette supposition est valide car le temps de
capture de porteur est de I’ordre de wg! et nous nous intéressons au temps ¢ > ay L.

rox (L) [T ws () ]

587

(14)

(15)

(16)

a7n

(18)

(19)



31

588 Can. J. Phys. Vol. 73, 1895

En remplagant I’expression de u(s) dans (15), nous pouvons réécrire G(x,xp,5)

i ﬁﬁ)
2 _ _gH(Io -X) _ mamé—u Atk
Glx, xp, 5) = ot +B) °FP [S * “sinom) HoA

Cette expression est similaire 2 la solution trouvée par Tiedje (éq. A12 de [3] et éq. 6.19 de [4]) et la généralise. De
fait I’expression 20 redonne bien la solution de Tiedje lorsque A — O et que les charges sont générées a I’interface
xo = 0 et dérivent vers la droite (H(xp —x) remplacé par H(x — xg) et signe du champ inversé). Posons

r—iln(fu*'B
Y Axg+B

_ _8Hg—-x)
po(Ax + B)

_ oy

"~ sin(aur)

Alors,

G(x, xo, 5) = p exp[—r(s + )]
et la transformée de Laplace inverse s'écrit

c+I00 C+ioo C+{00
G(x, xp, 1) = —E— f exp(st) exp[~r(s + Q%)) ds = _p_ / exp(st)) exp(—rQs®) ds = _p_ / exp{e(s)] ds
21 Jfe—ico 2ni Je—ico i Je—ico
oll nous avons posé f; =t — r et ¢(s) = st; — bs®, avec b = rQ. Notons que r est le temps minimum (sans piégeage)
pour dériver de xo & x et la transformée inverse n’existe que pour r > 0 ce qui fait intervenir les conventions choisies
pour les signes de A, B, o et la direction de dérive.
Pour résoudre ’intégrale, nous utilisons la méthode du col (voir par exemple [12]). La fonction ¢(s) doit étre
analytique dans le voisinage du point stationnaire. Faisons un changement de variables en posant z = st; et dz = 1y ds,

-bz®

WD) =z——

s 4
b

La méthode du col nous permet d’écrire

[ 1 b
G(x, xp, ) ~ p exp[d(zo)] 3207 (z) pour ;>0 et e > 1
! 1

(cette méthode peut donner un résultat exact, mais pas en général; dans Kyrala {12}, on donne ce genre d’exemple
pour le cas o = 1/2). La premiére condition est imposée par le fait que G(x,xp,7) = 0 pour #; < 0, et la deuxieme
condition vient du fait que dans la méthode du col, ¢(z) = Bf(z) requiert que § = b/1¥ soit grand. La fonction de
Green décrit la propagation du paquet de charges d'une position xp & la position x en un temps £ =7y +r(x,xg) donné.
La fonction de Green pour 0 < o < 1 §’écrit

exp {———1 = (Q) 1/(1—(1)]
gH(xq — x)H (1)) o \ff

Lo(Ax + B)t i-a
1 \/Zn(l —-a) (%)

3.2. Fonction de Green pour o = 1/2 et champ électrique linéaire

Le cas particulier o = 1/2 s’avére intéressant car il correspond approximativement au cas des trous dans le a-Si:H a la
température ambiante (T, = 490 K). De plus, e = 1/2 méne a une forme simplifiée de I'expression 26 qui permettra
d’obtenir une solution analytique pour le courant induit (z). On trouve aisément

G(x, xq, 1) = —

Y n2awy In? Ax+B
Glx, x t)=—gH(x°"x)H(‘1) % 1H(AX+B) exp |- T \Zx + B
- 2wAAx+B)? T \A%o+B 4ugA2

(20)

n

(22)

23)

24

(25)

(26)

@n
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33. Fonction de Green pour 0 < a < 1 et champ électrique uniforme

Dans les cas ou le champ électrique est uniforme dans 1’échantillon, soit que la polarisation soit pulsée ou suffisamment
grande pour que la variation relative du champ puisse étre négligée, I’expression 26 peut étre simplifiée en évaluant
la limite lorsque A — 0 de & = rQ

|- 1-a o
Bl B 0 iy [.L 1n(A“B)]= -’i“’f’—("" ‘) 28)

A0 sin(am) A—0 |HpA  \Axg+B " sin(am) \ poB

[ l—a (IE-, t/it—)
exp |~ (-—E)
_gH(x —)H (1) | @ \f ]
i

Gx, xg, 1) = 29

(x; X0, 1) HoBt PN )

2n(l — o) (&)
3.4. Fonction de Green pour a = 1/2 et champ électrique uniforme
En faisant a = 1/2 dans 1'équation précédente, on obtient
gH (xp — x)H (1))\/Tg(xy — X) wug(xp — x)?

G y Xp, 1) = -

(x, xp, 1) 2B ex| 2B, (30)
Cette expression peut étre comparée a 1’équation 6.20 de [4] en posant xq = O et en changeant la direction de dérive
(signe de uyF). Les deux expressions sont alors identiques sauf pour un facteur © en moins dans [4]. Ce facteur
n’affecte ni la forme du courant /() ni le temps de transit déduit de 7(r) (éq. 6.22 et 6.23 de [4]). Seule la grandeur
absolue du courant est affectée, ce qui ne cause habituellement pas de difficulté pour les expériences de temps de vol
ol la quantité totale de charge injectée n’est pas calibrée en absolu. On verra plus loin (section 3) que ce facteur x
I’équation 30 est essentiel pour que la charge induite Q(f) soit correctement normalisée.
3.5. Fonction de Green pour « = 1 et champ électrique linéaire
Ce cas particulier correspond au transport des électrons dans un détecteur au a-Si:H 2 la température ambiante
(T; =310 K). Pour & = 1, I’équation 18 devient

1] 1 wg
fis)= fs/mo i W= (14 22)
En mettant f(s) dans «(s), nous avons, pour des électrons dérivant vers la droite (éq. 16) et pour o = 1, la fonction de
Green
_gHE—x) 1 [ _ oy

G(x, xg, 1) = TREEEY e /C-_ioo exp{s [tl rln(l +T)]} ds
Comme dans le cas ot 0 < « < 1, nous appliquons la méthode du col en posant 6(s) = s [tl —rln ( 1+ 99—)] Les
dérivées premigre et seconde sont données par d

=n-rn{1+2)+ T __ O . —
Slrh=m = n( b )+ 1+(s/wyp) st o) S[1 + (s/wo)]?
respectiverment. f(s) est une solution exacte, alors, nous n'avons aucune restriction sur la variable s, mais pour > 7!,
nous pouvons faire I’approximation s < wg :

®o 3 1
ln(1+ s) m(cm) et _*_1+(s/u>0) 1
Nous obtenons le point stationnaire zy = wg exp(—t/r). Les expressions de ¢(zg) et ¢”(zg) sont données par
- =Vl i Mgo) = — T EXPU/T)

o) =opexp (1) [n-rinirep (1)) &t o= e
respectivement. Finalement, la fonction de Green décrivant la propagation du paquet de charges vers la droite pour
a=1est
Gty g,y e EEE B QI > axpbet/ENRA/D) - s il fo Yy =2 L el B 31)

Ho(Ax + B)\/2n(r [wp)
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4. Calcul du courant induit I{f)

Le courant induit par les porteurs est donné par
L
laa®= 22 [ Feomte, 0 dx &)

Pour une génération piquée, on remplace n(x,t) par G(x,Xo, ). En général, la solution analytique du courant induit
n’existe pas pour un o quelconque, mais les méthodes numériques peuvent gtre utilisées pour tracer les courbes du
courant induit. Nous nous contentons ici de donner la solution analytique pour le cas o = 1 /2 correspondant au
transport des trous. On remarque que le produit po F est négatif ce qui donne un courant induit négatif puisque les
trous dérivent vers la gauche. On prendra la valeur absolue du courant lorsqu’on tracera les courbes.

4.1. Génération 8 (x — xp) pour @ = 1/2 et champ électrique linéaire

Nous présentons le calcul du courant induit pour a = 1/2 avec un champ électrique linéaire F(x) = Ax + B. Aprés
avoir inséré (27) dans (32), la fonction de Heaviside H (xp — x) nous permet d’intégrer de 0 & xq et le courant induit
s'écrit

%0 . 2 2 .
lnatro, 0 = =500 [* HE 2 100 exp [—ﬁ?t—]ln-(o] dx (33)

Ax+B
AXO+B

que f; ~ t, ce qui est valable pour 7 > r. Alors, nous pouvons sortir le facteur t=3/2 de I’intégrale, ce qui donne

eg/Top(Axg +B) [0 wwgy?
lina(xg, 1) = — B s, d
lnd(to ) 2 q 2Lz3 72 ln[B/( 0+B)] y exp(}’) exp 4}12 qzt y

2 Ax+B ; . )
ot {=1In (m) Faisons le changement de variable y = In (

_{Ax+B)
) etdx = e

exp(y) dy et supposons

Finalement, en évaluant |'intégrale, le courant est donné par
=)

3 S eng(A-rO +B) B 11;20)0 2 B ]J.()A\/; Ll;')AZf qu\/;
Lind(x0, 1} = EN Y, (1 s exp[— Ak In (Axo+3)] + iy _exp( R Erf e/

UpAvt  mJ/og B
- sEleall)

4.2. Génération 8 (x — xg) pour a = 1/2 et champ électrique uniforme
Nous vérifions le calcul pour un champ électrique uniforme en faisant A — 0 dans I’équation 34; les termes qui
contiennent les fonctions d’erreurs sont multipliés par A = 0 et il ne reste que les deux premiers termes :

egloB ; Ty o B
a0, = 77 Jsi (1 e {""‘P [‘wgm: - (Axo +B)] D

En appliquant la régle de I’'Hopital deux fois, nous simplifions I’expression du courant comme Suit :

egoB 2 wox; )
Linalxo, ) = E;‘g/zﬁ‘/-@—; [1 — €Xp (— 4#%)?20')} pour a=1/2 (35)

Nous retrouvons I’expression 6.22 de Tiedje [4] pour xp = L, puisqu’on génére les trous en x = L, sauf pour un facteur
de = tel que discuté a la section 3.4.

La figure 2 présente le courant induit tracé en fonction du temps, pour différentes pentes du champ électrique, avec
les parameétres suivants :

Mobilité microscopique (pg) 0,5 cm? V-ls-1
Longueur de I'échantilion (L} 3,8 um
Fréquence (uwq) 102 Hz
Tension appliquée (V) 100V

La courbe pleine représente le courant i champ uniforme p = 0, et les autres courbes, le courant pour une charge
d’espace p de 1 x 10'5, 3 x 10'5 et 7 x 10'5 cm™.
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Fig. 2. Courant induit (en unités de charges élémentaires par
seconde) en fonction du temps pour une génération piquée
en xo = L, pour différentes pentes A = (ep/epe,) du champ
électrique.
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Fig. 3. Courant induit pour une génération piquée et uniforme
en fonction du temps pour @ = 1/2 et un champ uniforme,
avec les paramétres définis a la section 4.2.
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4.3. Génération uniforme pour o = 1/2 et champ électrique linéaire
Ce calcul s’ applique spécifiquement au signal di aux trous dérivant dans un détecteur suite au passage d’une particule
chargée énergétique. La densité des porteurs libres pour une illumination uniforme est

L L
nx, 0= [ Gl 30, Dglro) dro = 7 [ Glx, 30, 1) o (36)
0 0
car g(xp) = 1/E pour que la charge totale générée soit gale & 1. Nous utilisons la méme méthode que dans le cas de
la génération 8(x — xo); n(x,r) peut &tre facilement déduit en insérant (27) dans (36). Aprés quelques manipulations
algébriques élémentaires, nous obtenons
_ gy/miy i _ mayy? 1 Ax+B
nx, ) = 22ATLIT? »/l::(qu-B)/B]y exp(—y) exp ( QA% dy pour 12> Imax = o In T3 E (37

n(x, )=

g B nlwy Ax+B HoAVT pgA%e HoAv?
s (1 wm | g (5| o e () {2 2
_E,f[qu

./t Ax+B
2555 oo

Le courant induit pour une illumination uniforme peut étre calculé en intégrant n(x,?) sur toute la longueur de
1’échantillon, selon 1’équation 32

AL? B2 242 J Bi
e () oo ) - ) o) 0

)5 - )] ) )

T/ | ZueAvE T, T\ ey T/

3wAVi /@ , (AL+B
-er| e - (50)]}) @
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4.4. Génération uniforme pour o = 1/2 et champ électrique uniforme
Nous examinons maintenant le cas A — 0 dans (38) :

28 53
. 8 - 2. L,
"(X, f) = m—z [1 exXp ( 4“%th):] (40)
L’intégration de la densité des porteurs libres donne le courant induit (éq. 32) :
o eguoB | poBvE (n\/'mBL) 4
fina(1) = Lrd/2 r_(l)()t [1 /—anLE’f ZUOB\/; 40

On obtient le méme résultat de I’équation 39 quand on fait A — 0. La figure 3 montre le courant induit pour une
génération piquée en x = L/2 et une génération uniforme dans le détecteur.

5. Charge induite Q{f)

L'intégration du courant induit par rapport au temps nous donne la charge induite dans le circuit externe :

o = fo g (fydr (42)

La valeur absolue de Q(r) et, en particulier, la valeur asymptotique Q(s — oo) est une mesure du nombre de porteurs
générés, ¢’est-a-dire de I'énergie déposée dans un détecteur par une particule ionisante. C’est pourquoi la normalisation
absolue de Q(t) est importante.

5.1. Génération 3 (x — xp) pour o = 1/2 et champ électrique linéaire

Dans cette section, nous voulons calculer la charge induite par les trous pour une génération & et un champ électrique
F = Ax +B. Pour simplifier les calculs, nous calculons d’abord I’intégrale par rapport au temps et, ensuite, par rapport
i la position. En insérant I'équation 33 dans (42) et aprés avoir interchangé les variables d’intégration,

000 =~ L8 [Py [ 430 exP[" ——~“2‘°21“;“)} =% [ {1 : Erf[“m ) ] } dr

2upAL 4uzAZt) oAV
=88t _ Axo + B f 0 NE jﬂ d
- L [xo A Jwisasorsn” et d (Frerw g

On peut vérifier que lorsque ¢ — oo, la charge induite Q — —egxo/L, ce qui correspond bien 4 la normalisation des
charges, g charges ayant effectué un déplacement —xo. Ceci est conforme au théoréme de Ramo selon lequel une
charge qui parcourt une distance x induit une charge ex/L. Sans le facteur n dans ’équation 41, la normalisation de
la charge ne serait donc pas respectée. En faisant I'hypothése que 1; ~ ¢, la charge induite est simplifiée a

__e8 B s ) b
Q(xoyt)_—-—L—[XO—(—K[lﬂ(m)—I]E’f[2p0A\/? ln(AX0+B)]

z il e
Lo+ BWE] B (Axo +B) L 28AG B (| ey
o7 g Ao+B P H2A% oo 2uAT

ugA%t HoA /7 HoAVI _ Y@ B
ol 3 er() o ()] )]

5.2. Génération 3 (x — xp) pour a = 1/2 et champ électrique uniforme
Lorsque le champ électrique est uniforme, la charge induite par les trous devient simplement

2 2 /2
R N I B e ))) “

On voit que, dans la figure 4, 1a charge induite tend vers 0,5, car les porteurs générés en xp = L/2 n’ont traversé que
la moitié de I’échantillon.
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Fig. 4. La charge induite est tracée en fonction du temps
pour une génération piquée en xp = L/2 pour o = 1/2 et un
champ uniforme.
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5.3. Génération uniforme pour o = 1/2 et champ électrique
Nous ailons calculer la charge induite pour le cas le plus simp
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Fig. 5. La charge induite par les trous est tracée en fonc-
tion du temps pour une génération uniforme et un champ
uniforme.
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Pour une génération uniforme, la charge induite par les trous
ou les €lectrons est —eg /2 puisque, en moyenne, chaque por-
teur traverse la moitié de 1'échantillon. La somme de ces
charges induites donne une charge induite totale —eg, tel
qu'attendu. La figure 5 montre la charge induite pour une
génération uniforme.

6. Conclusion

Le transport de charge par piégeage multiple dans une dis-
tribution d’états localisés décroissant exponentiellement a
été érdié pour un champ électrique variant linéairement
(F(x) = Ax + B) a l'intérieur du détecteur. En utilisant
la transformée de Laplace, nous avons trouvé la fonction
de Green qui décrit la propagation de charge du systéme
considéré; nous avons aussi remarqué que la méthode du
col permet de résoudre la transformée inverse de Laplace
facilement. Pour o = 1/2 correspondant au cas des trous i la
température ambiante dans le a-Si:H, nous avons obtenu une
expression analytique du courant induit pour une génération
piquée ou une génération uniforme, ainsi que pour la charge
induite qui est déduite du courant. Nous avons vérifié que la
normalisation de charge est respectée en calculant la valeur
asymptotique Q(t — oq). Par ailleurs, ces calculs ont été

(46)

comparés, dans le cas o = 1/2, avec une simulation Monte-
Carlo {13], I’accord entre les deux calculs, pour les courbes
n(x, 1), I(x.1) et Q(1), s’avérant exceptionnel [13]. Ces calculs
ont permis de reproduire les signaux générés par le passage
d’une particule dans un détecteur p-i-n au a-Si:H [13].
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Abstract

To understand the signal formation in hydrogenated
amorphous silicon (a-Si:H) p-i-n detectors, dispersive charge
transport due to multiple trapping in a-Si:H tail states is
studied both analytically and by Monte Carlo simulations. An
analytical solution is found for the free electron and hole
distributions n(x, ¢) and the transient current /(¢) due to an
initial electron-hole pair generated at an arbitrary depth in the
detector for the case of exponential band tails and linear field
profiles; integrating over all e-h pairs produced along the
particle’s trajectory yields the actual distributions and current;
the induced charge Q(s) is obtained by numerically integrating
the current. This generalizes previous models used to analyze
time-of-flight experiments. The Monte Carlo simulation
provides the same information but can be applied to arbitrary
field profiles, field dependent mobilities and localized state
distributions. A comparison of both calculations is made in a
simple case to show that identical results are obtained over a
large time domain. A comparison with measured signals
confirms that the total induced charge depends on the applied
bias voltage. The applicability of the same approach to other
semiconductors is discussed.

I. INTRODUCTION

The electric signal produced by a semiconductor particle
detector is related to the electric properties of the base material.
The ultimate performance of such detectors then depends on
our detailed understanding of these properties. Of main interest
are, on one hand, the ionized impurity or defect concentrations
in the reversed biased detector that determine the electric field
profile and, on the other hand, the carriers’ transport properties
i.e. the mobilities, the trapping rates to various trap states and
the detrapping rates from these localized states.

An analytical solution to the charge transport problem in
crystalline semiconductors with trapping and detrapping on a
single trap state has been found independently, using different
approaches, by Tefft [1] and by Zanio, Akutagawa and
Kikuchi [2]. A solution appropriate to a-Si:H has been given

1 This work is supported by the Natural Sciences and Engineering
Research Concil of Canada and the Fonds Québécois pour la
Formation des Chercheurs et 1'Aide 2 la Recherche.

by Tiedje [3,4] by considering a continuous distribution of
localized states decreasing exponentially from the band edge
into the mobility gap. All these investigations were restricted
to the case where the electric field is uniform in the detector
and where the free carriers are generated at one interface, a
situation well suited for the analysis of time-of-flight
experiments in which the transient signal due to a short pulse
of strongly absorbed light in a pulsed biased junction are
analysed in order to determine the material’s electronic
properties. A more general analytical solution, appropriate to
a-Si:H detectors, is given in section II, considering
exponential band tails, a linearly varying electric field and
electron-hole pair generation at arbitrary depths.

For more general cases of electric field profiles or localized
state distributions, analytical solutions are impractical and a
Monte Carlo approach is appropriate. A Monte Carlo program
has thus been written to study transient signals in a
semiconductor detector by simulating the transport of charge
carriers in an arbitrary electric field with trapping and
detrapping in an arbitrary energy and position distributions of
trap states. The algorithm of our Monte Carlo and some
results are presented in section III.

A direct comparison of both approaches in the simple case
where there exists an analytical solution is made in section IV
and a comparison with experimental data is made in
section V. A short discussion of these results in a-Si:H and of
similar results in other materials of interest is found in
section VI.

II. ANALYTICAL SOLUTION

The transport of carriers produced by an ionizing radiation
in a-Si:H is calculated under the assumptions of exponential
band tails, no recombination during the transport and no
diffusion which would only add negligible dispersion compared
to the multi-trapping process. The evolution of the density
distribution is then determined by the one-dimensional

transport equations

a_"+§_[an]=2(k£n:—kén)+g(x’ )
ar ox i
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where n(x, 1) is the free carrier density distribution, n;(x, f) the
density of carriers trapped in the level i, kS and k, the capture
and release rates to and from level i and g(x, ) the generation
function. pg is the mobility of free carriers and F(x) is the
electric field. The solution follows the same lines as used by
Tiedje [3,4] but is generalized to the case of a linearly varying
electric field F(x) = ax+b and an initial generation of carriers at
an arbitrary depth in the detector. We first find the solution for
a single carrier generated at a depth xg in the detector, i.e.
g(x, 1) = 8(x — xp) 6(t+— 0%) with initial conditions
n(x, 0) = nj(x, 0) = 0. The solution for this particular case
provides G(x, xg, f), the system’s Green function. The general
solution for an arbitrary initial generation g(x) will then be
found by integrating G(x, xp, 1) over the detector’s length L

L
a(x, )= J G(x, xo, £) g(xo) dxo . )]
V]

For a-Si:H with exponential distributions of localized
states g(E) = go exp(—E/kT¢), the sum in eq. (1) becomes an
integral. The trapping rate on level E is kc(E) = g(E) o <v>
where o is the capture cross section and <v> is the free
carrier’s mean velocity. The detrapping rate is £,(E) = o
exp(—E/kT) with ax the attempt-to-escape frequency. Detailed
balance requires that g = go o <v> k T. Electrons and holes
in a-Si:H show very different transport properties due mainly
to their different band tail characteristic temperatures 7¢; at
room temperature, the dispersion parameter & = T/T is found
to be nearly 1 for electrons and 1/2 for holes. Electron
transport is then mainly non dispersive with typical transit
times in the nanosecond range while holes are strongly
dispersive and transit times of many microseconds produce
ballistic deficits that affect the resolution. Although a general
solution has been found which will be published elsewhere,
for the present purpose, we will only consider holes and
results are thus given only for the case o= 1/2. In this
specific case, we find

_ — H(xo—x) H(t) Y @0 In& [—7:2 o lnz.ﬂ
G(x, x0, ) =
sl 2 ud a (ax + b) i P\ amgatn |
3

with f = t — —L-In(£) and &= ax+b  a solution which is
Loa axo+ b

valid for ¢t >> wg~!. In the uniform field limit 2 — 0 and
using xg = 0, eq. (6.20) of Tiedje {3] is found, except for a
factor m. While this factor is usually unimportant for time of
flight experiments in which only the shape of /() is needed, it
is essential that the charge induced in a particle detector be
properly normalized in order to provide energy information.

Fig. 1a shows the evolution of G(x, xg, ) for a=1/2 at
different times for one carrier generated at xp=L/2 and
drifting to the left. The numerical values for the various
parameters for figures 1,2 and 3 are:
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Fig. 1 The evolution of the free density distribution
G(x, xg, 1) of a single hole initially generated at position L/2
and drifting to the left as calculated a) analytically and b) by
Monte Carlo.

The current /() induced in the external circuit by the
moving carrier is given by Ramo's theorem and integrating
I(z) yields the induced charge Q(f)

L

1) = e_L“—" J n(x, £) F(x) dx @

Q

o) = J 1@)dr . &)
0

Closed form solutions are found for /() and Q(¢) in the case
a=1/2, F(x) = ax + b and charge generation which is either
localized at x = xp or uniform across the detector. Fig. 2
shows /() and Q(f) for the same carrier as in Fig. 1a generated
at xg = Lf2. Note that Q(f) asymptotically reaches 1/2 unit of
charge when the carrier has travelled a distance L/2, indicating
that our expressions are correctly normalized. This constitutes
a major improvement over our earlier analysis [5,7] in which a
generation position dependent factor N(xq) was needed to
ensure proper charge normalization i.e. that a carrier travelling
a distance d in the detector induce a charge ed/L, an



inconvenience that was later found to have arisen from a
missing factor 1/z in one of the asymptotic expressions for
the current, eq. (A16) of ref. [4], on which our model was
based, causing an xg dependent underestimation of the transit
time ¢y and an overestimation of the current before fr. These
difficulties are solved by the present calculation.
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Fig. 2 The current (a) and the charge (b) induced per hole
initially genérated at position L/2 and drifting to the left as
calculated analytically (dashed line) and by Monte Carlo (full
line). Also shown in (b) is the actual charge collected on the
electrode (dots).

1. MONTE CARLO SIMULATION

In our Monte Carlo simulation, carriers are generated one at
a time at a given position x which may be a fixed value xQ or
be randomly generated according to a generation function g(x).
Each carrier’s history is recorded when it travels across the
detector through numerous cycles of randomly generated events
of 1) free carrier transport in the extended states, 2) trapping
into a localized state and 3) thermal detrapping from this
localized state into the band. Free carriers drift at a velocity
v = yoF and contribute a current [ = ¢ v/L. The time before

the next trapping event 7. is randomly generated from an
exponentially decreasing probability distribution of
characteristic time 7= kc’l where k¢ is the total capture rate
integrated over all trap states. With R a random number
uniformly generated between 0 and 1, tc=— 7 In(1 - R}).
The trap energy is selected by a second random number R2
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according to the density of localized states. For exponential
band tails, E = — k£ T¢ In(1 — R2). The thermal detrapping
time is then selected by a third random number according to
tg=- co()'1 exp(E/kT) In(1 — R3). The cycle is repeated
until the carrier is collected and a new carrier is generated. All
those expressions and the algorithm can be easily modified to
introduce various physical processes as diffusion, field
dependent mobilities, field enhanced detrapping, hopping
between two localized states, arbitrary field profiles and
arbitrary tail state distributions, variable cross sections, etc.
Such simulations for various band tail distributions and
detrapping probabilities have been made but to establish a
comparison with the analytical solution, we will restrict
ourselves with the simple case discussed in section II and with
the same choice of parameters.

By generating a large number of carriers, typically 106, and
summing their histories, histograms of the free carrier
distribution n(x, t), the distribution into various traps
ny(x, t, E), the current /(7), the induced charge Q(s) and any
other desired information are produced. Fig. 1b shows the
density distribution in the valence band for a hole initially
generated at position L/2 and drifting to the left. Fig. 2 shows
a) the current /() and b) the charge Q(f) induced by this same
carrier. The actual collected charge that has reached the left
electrode is also given in Fig. 2b. One sees that the break in
the current decay at the so-called transit time occurs when a
significant fraction of the carriers have been collected.

Fig. 3 presents the evolution of the probabilities of
occupation for the valence band and for five energy intervals
into the band tail. The time spent in the band decreases steeply
at short times and the occupation probability for each energy
interval peaks at a time which is shorter for shallower traps; as
time goes on, the carriers move deeper into the band tail.
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Fig. 3 The evolution of the fraction of time spent in the
valence band and various trap levels for a single hole initially
generated at L/2.



IV. COMPARISON OF DIFFERENT APPROACHES

Since the same set of parameters was used in the analytical
and Monte Carlo calculations presented on all figures, these
can be directly compared and it is clear that both calculations
provide identical results on a wide time interval. The free
carrier density distributions shown on Fig. 1 appear to be
identical both in shape and absolute values. The obvious
advantage of an analytical solution when available is observed
when comparing the density distributions at large ¢ where the
Monte Carlo statistical fluctuations are important although
this particular Monte Carlo simulation ran for a few hundred
hours on an Apollo DN 10000 computer while the analytical
solution is obtained in a few minutes.

When the current and induced charge are compared on
Fig. 2, we find perfect agreement for times larger than wo~!
i.e. over a range much wider than the range of practical interest
for nuclear detectors. The discrepancy at earlier times is due to
approximations made in the analytical calculations which are
no longer valid. For times larger that 10~12 5, the agreement
is not affected by the lack of statistical precision for n(x, ) in
the Monte Carlo at large times since /() only depends on the
integral of n(x, ). As a consequence, short Monte Carlo runs
of 104 carriers are sufficient to calculate /(¢) and Q(r) which are
the main quantities of interest.

Similar Monte Carlo simulations have been made in the
past by Marshall [8] and Silver, Cohen and Adler [9] but such
an agreement with analytical results had not been obtained due
to either the analytical model used for the comparison or the
Monte Carlo or both. Difficulties in the Monte Carlo
simulations may arise from statistical uncertainties or
numerical truncation errors when summing a large number of
small values especially at times larger than the transit time or
from the use of a set of parameters that fail to satisfy detailed
balance.

V. COMPARISON WITH MEASURED SIGNALS

Transient charge signals produced by the passage of charged
particle through a-Si:H p-i-n detectors of thicknesses of 5.7
and 18 um had previously been measured [5-7]. These
measurements were made at grazing angles both to increase the
deposited energy and to minimize columnar recombination.
For thin detectors, charge generation is almost uniform across
the detector and electrons and holes should contribute equally
to the transient signal. Indeed, experimental signals indicated a
fast (< 15 ns) component due to electron collection followed
by a much slower (few microseconds) hole signal, both
components being of the same amplitude. This slow hole
collection is responsible for significant ballistic deficits and
poor energy resolution when standard nuclear electronics with
shaping times of a few microseconds are used although the
resolution could be partially restored by proper shaping or
waveform analysis if the expected response of such detectors is
well understood.

42

Fig. 4 shows that the shape of experimental signals are
well reproduced by the present calculations applied to the case
of uniform generation. Various signals at different applied bias
voltages could be reproduced with the same set of physically
reasonable parameters. The agreement with measured signals is
better with this model than with a simpler model that was
previously used [5,7]. But as was the case with our previous
model, in order to reproduce the absolute amplitude of signals
for different applied bias voltages, a normalization factor
increasing with the electric field must still be introduced,
indicating that the charge collection efficiency is field
dependent. Possible explanations for this phenomenon are the
same as previously reported [5,7] i.¢. a field dependent initial
recombination of electron-hole pairs which would be well
described by Onsager’s theory of geminate recombination with
a critical radius of 34 angstroms or a fast non-geminate
recombination of electrons and holes in the column of high
carrier density produced by the charged particle [7].
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Fig. 4 Comparison of calculated and measured signals in a
5.7 pm detector at a) 107 V and b) 275 V (7]. Calculated
contributions from electrons and holes show that holes are
responsible for the slow component. The efficiency scale is
normalized to the signal measured in a c-Si detector.



VI. DISCUSSION

The perfect agreement between results obtained from these
two very different approaches gives us better confidence in
both methods. Although the analytical calculation is much
faster, the Monte Carlo is easier to adapt to new situations or
materials and can be applied to more general cases to study
various physical processes that can not be solved analytically.
It has recently been used to study the effect of different band
tail distributions and of the Meyer-Neldel compensation rule
{10] by introducing attempt to escape frequencies that are
larger for deeper localized states.

The same approach has also been applied to crystalline
materials. An analytical solution for the transport in presence
of a single trap has been obtained for the case of a linearly
varying electric field and charge generation at arbitrary
positions in the detector which generalizes the results found in
ref. [1,2]. This solution has been compared to experimental
signals in CdTe and radiation damaged Si detectors and a
waveform analysis algorithm is being developed in order to
improve the resolution of CdTe detectors. Only minor
modifications were needed to adapt our Monte Carlo to
crystalline detectors to study cases where more general field
profiles and field dependent mobilities must be considered. In
crystalline materials, reliable Monte Carlo results are obtained
in a few minutes.

VII. CONCLUSION

Detailed analysis of charge transport in a-Si:H has been
made both analytically and by Monte Carlo. The analytical
solution obviously provides faster results but is restricted to a
few simple cases while the Monte Carlo can be applied o
virtually any situation. In cases that can be solved
analytically, both techniques give identical results.

This provides a better understanding of signal formation in
a-Si:H particle detectors. In addition, the Monte Carlo is a
useful tool to study various physical processes of practical and
fundamental interest in a-Si:H and similar materials.

The same approach provides similarly good results in
crystalline materials. These new tools will prove to be
particular useful to study the response of semiconductor
detectors in presence of trapping as in CdTe or radiation
damaged silicon detectors.
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2.2.3 Comparaison entre les calculs analytiques et Monte Carlo: Suite

Nous avons présenté a la section précédente une comparaison entre les calculs
analytiques et Monte Carlo pour le cas particulier oit @ = 1/2 avec une génération
piquée au centre du détecteur et un champ électrique uniforme. Nous faisons ici
une nouvelle comparaison entre les calculs analytiques et Monte Carlo avec un
champ électrique linéaire, F(z) = Az + B, et une génération en z = L pour les
trous. La Fig. 11 montre la comparaison entre le calcul analytique représenté par
la ligne pointillée selon I’Eq. (34) de I’article I, et le Monte Carlo représenté par
la ligne pleine pour p = 7 x 10 cm™2. L’accord peut étre considéré parfait pour
¢ > g tel qu’on s’y attendait. Cette section complete une série de comparaisons
entre les calculs analytique et Monte Carlo. Ces calculs ont démontré que les
deux approches donnaient les mémes résultats pour ¢ > 1 /vo. Par contre, pour
t < 1/up, le calcul analytique n’est plus valide & cause de Papproximation s/vg ~ 0

dans I’'Eq. (18) de l’article L.

2.3 Modélisation de I’expérience de temps de vol (TOF)

Nous commencons ici notre étude systématique sur le modele de trans-
port par piégeage multiple (MT) standard pour différents champs électriques

et températures dans le a-Si:H.

2.3.1 Introduction

Sans approximations, les équations de transport de charge, présentées au
chapitre 1 & la section 1.3.1.2, ne possédent pas de solution analytique exacte.
En principe Darticle I de ce chapitre suffit & nous convaincre qu’une solution
analytique générale pour I(t) et Q(t) est trés difficile a obtenir, pour ne pas dire

impossible. Seul pour le cas a = 1/2, une solution analytique pour I (t) existe
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Figure 11. Comparaison entre les calculs analytique (ligne pointillée) et Monte
Carlo (ligne pleine) pour le courant induit, I(¢), pour un champ électrique linéaire.
L'éq. (34) de l'article I a été utilisée pour le calcul analytique. Nous avons
utilisé les mémes parametres que dans le tableau I de I’article I. Nous avons pris

p="Tx10%cm™3.

et est en parfait accord avec les calculs MC pour ¢ > 1/vp. Nous résolvons alors
ce probléme de transport par méthode Monte Carlo. Les calculs Monte Carlo
permettent également de vérifier la validité des approximations dans les calculs
analytiques. Pour tester le présent modéle, nous comparerons les calculs MC aux
données expérimentales pour les électrons et les trous. Les données datent des
années '80 et ont été obtenues par différents groupes de recherche oeuvrant dans

le domaine du silicium amorphe. Les références sont données dans I’article.

Les modéles de transport doivent étre capables de reproduire les parametres
de dispersion a; et o3, respectivement avant et aprés le temps de transit et la

mobilité de dérive avec le méme ensemble de paramétres de départ. Ce critere
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constitue une difficulté majeure pour les modeles de transport dans le a-Si:H.
Rappelons que nous utilisons d’abord les mémes hypothéses physique que les cal-
culs analytiques et que la simulation MC ne contient aucune autre approximation

présente dans les calculs.

2.3.2 Article III: Monte Carlo simulation of transient currents in a-

Si:H

Publié dans Amorphous Silicon Technology — 1996, ed. by M. Hack, E.A. Schiff,
S. Wagner, R. Schropp and A. Matsuda (Materials Research Society, Pittsburgh,

1996) p. 759.
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ABSTRACT

Multi-trapping transient currents through pure exponential band tails are calculated by
Monte Carlo simulations of unprecedented accuracy. The time and energy dependent carrier
distributions, the current and the charge signals are obtained. The transit time {7 and the
dispersion parameters a; and aj, before and after the transit time, are extracted from the
simulated currents. Results are presented for the expected temperature dependence of oy
and a; and of the drift mobility pp for electrons and holes in a-Si:H. At low temperature,
a; = a; = T /Ty is found, but above T ~ 0.6T5, a; bends downwards to saturate at 1 at high
temperature while a; bends upwards, clearly improving the agreement with the experimental
data. The temperature dependence of the drift mobility pp is well reproduced for holes with
a microscopic mobility of go = 0.5cm?V~!s~!. For electrons, the agreement is also excellent

but the surprisingly low value of pg = 4ecm?V~'s™! is found.

INTRODUCTION

Transient currents for electrons and holes in a-Si:H from Time-of-Flight (TOF) experi-
ments are known to be well described by power laws both before and after the transit time.
On a log-log plot, this shows as two straight lines, over many decades in time, that intersect
at a point which is taken as the measured transit time 7. Writing the time dependence of
I(t) as ~ t71t*1 and as ~ t~172 before and after the transit time, respectively, it is observed
that oy = a; ~ T/T, where Tj is a characteristic temperature.

These experimental facts have long been interpreted as evidence for multiple trapping
transport through an exponential distribution of localized states

9(E) = goexp(—E/kT). (1)

Analytical models based on these simple assumptions could indeed reproduce a power law be-
havior for the transient currents with the dispersion parameters strictly obeying the relation
a; = az = T/Tp.1'2 The temperature dependence of the drift mobility

pp = L*/Vir, (2)

where L is the sample thickness and V is the bias voltage, is also reproduced by the model.

Deviations of experimental data from those predictions are nevertheless observed, ei-
ther in the shape of the current curves or in the temperature dependence of the dispersion
parameters or of the drift mobility. These deviations can be interpreted as evidence for over-
simplifications in the model, in particular in the shape of the localized states distributions,
or also for effects other than pure multiple trapping, as hopping or Meyer-Neldel effect. But
differences between the experiments and the model predictions can also arise, not from the
deficiency of the starting assumptions, but from approximations in subsequent calculations.

A Monte Carlo program has been written to provide simulated transient currents that
would be free of the limitations encountered with other approaches. In particular, the shape
of the localized state distributions, the expressions for the various trapping and detrapping
rates, and the electric field profile can be easily modified. Various physical processes as
hopping, Meyer-Neldel effect, field dependent mobilities, field enhanced detrapping and so
on can also be incorporated by rewriting the transition probabilities. In the simplest cases,
the Monte Carlo simulations can be compared with predictions of analytical models having
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identical physical assumptions and parameters to check the robustness of those predictions.
The simulations can also be compared with actual data to decide whether the hypotheses
are confirmed and to determine the set of parameters that better describes the data in the
framework of a given set of hypotheses.

In the present paper, we only consider pure multitrapping transport in exponential band
tails. Time-of-Flight experiments are simulated at various temperatures for electrons and
holes. The dispersion parameters and the transit times are extracted from the current
curves. The temperature dependences of the dispersion parameters and of the drift mobility
are compared with the predictions of an analytical model and with some data.

The Monte Carlo algorithm is shortly described in the next section. Results of the simu-
lations are then presented. A discussion and conclusions follow. A

MONTE CARLO SIMULATION MODEL

In our Monte Carlo, in order to simulate Time-of-Flight experiments, a large number of
carriers are generated, one at a time, at position z = 0 and each carrier’s history is recorded
when it travels across the sample through numerous cycles of randomly generated events of
1) free carrier transport in the extended states, 2) trapping into a localized state and 3) ther-
mal release from this localized state into the band. Free carriers drift at a velocity v = poV/L
and contribute a current I = ev/L. The time before the next trapping event £ is randomly
generated from an exponentially decreasing probability distribution of characteristic time
k! where k. is the total capture rate integrated over all trap states

s f ko(E)dE = f g(E)ovdE, (3)

where o is the cross section and 7 is the free carrier mean velocity. With R; a random
number uniformly generated between 0 and 1, . = —k;'In(1 — R;). The trap energy is
selected by a second random number R; according to the density of localized states; for
exponential band tails (eq.1), E = —kT,In(1 — R;). The thermal release rate from level E

k+(E) = vo exp(—E/kT), (4)

where g is the attempt-to-escape frequency, is simulated by selecting the detrapping time
ty from a third random number according to t; = —vy ' exp(E/kT)In(1 — R3). The cycle is
repeated until the carrier is collected.

RESULTS OF THE SIMULATION

Monte Carlo simulations have been made for temperatures ranging from 100 K to 300K
for electrons and from 180 K to 360 K for holes. In those simulations, the attempt-to-

escape frequency had been set to vy = 10''s™! for electrons and vy = 10'%s™" for holes." The
product goo@ is then automatically selected by the condition of detailed balance; assuming
Ny =~ gokT, where Ny is the effective density of band states, goo¥ = v/kT. The values of
the microscopic mobilities yo and of the characteristic temperatures Ty can then be adjusted
to the data. We first start with values usually reported in the literature: yo = 13 cm?V~"'s7!
and T, = 310 K for electrons and gy = 0.5cm?V~'s~! and Tp = 490 K for holes.

Figure 1 presents simulated transient currents for electrons at low (160 K) and high
(260 K) temperatures for a 3.8 pm thick sample biased at 16 V. The currents are given in
number of elementary charges per second and are normalized to a single electron-hole pair
generated at z = 0 at ¢ = 0. The dashed lines are the short (¢ << tr) and long (t >> tr)
time asymptotic approximations in the analytical calculations.!® At low temperature, i.e.
for T/To < 0.6, the Monte Carlo and approximate analytical solutions are in good agreement
except at very short times ¢ < 15! and near the transit time. The transit time is very small



when po = 13cm?V~'s7! is used. In the case T/T, = 1/2, for which I(¢) and n(z,t) can be
calculated exactly for t >> 7!, it had been shown? that the Monte Carlo and analytical
calculations of I(t) and n(z,t) were in excellent agreement. But at higher temperatures,
systematic discrepancies appear in the slopes, in the absolute value of I (t) and in the position
of the transit time.
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Fig. 1. Comparison of Monte Carlo and analytical calculations of transient currents for elec-
trons at a) T = 160 K and b) T = 260 K.

The electron distributions n(E) in the localized states are also given by the Monte Carlo.
They are shown at various times in Fig. 2, again for T = 160 K and T = 260 K. The total
number of trapping events into a given trap state is also shown. Since the cross section is
energy independent, this is simply proportional to g(E). At low temperature, n(E) is in
good agreement with the predictions of the TROK model.>® The distributions are clearly
peaked at the demarcation energy E4(t) = kT In(wot) as indicated by arrows in Fig. 2. The
demarcation energy at the transit time E4(¢r) is also indicated. For t < tr, the distributions
are clearly separated by the demarcation energy between deep states E > Ey for which
n(E) is proportional to g(E) and shallow states £ < E; that have reached thermodynamic
equilibrium and for which n(E) ~ g(E)exp(E/kT). Fort > tr, electrons, when released from
states shallower than Ej;, can be removed from the sample, then breaking the equilibrium. It
is also observed that n(Ey) is fairly constant before t7. At higher temperature, the distribu-
tions are much broader and are peaked at energies somewhat lower than E4. It is then clear
that charge transport at higher T cannot be described by a single dominant level at Ej,.

Figure 3 presents a comparison of experimental,!>” Monte Carlo and analytical values
of the dispersion parameters a; and a; for electrons and holes. Monte Carlo values were
extracted by fitting power laws over as many decades as possible as was done for the exper-
imental data.!»? The dashed lines show the prediction a; = a; = T/Tj from the analytical
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models. At low temperature, both a; and a; obtained from the Monte Carlo, for electrons
and holes, agree with the analytical prediction. But for temperatures above 0.6To, o is
observed to bend downwards; this is especially visible for electrons. At the same time, a;
from the Monte Carlo is seen to increase faster than 7'/Tp. Looking at the data, we see that
neither the Monte Carlo nor the analytical model can reproduce the values of a; at very low
temperature, especially for electrons. At high temperature, on the other hand, the Monte
Carlo is doing much better than the analytical models. In particular, a; for electrons and
a; for holes are fairly well reproduced, although there are too few data points for holes that
are well above 0.67; to conclude.
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Fig. 2. Time evolution of the energy distribution of trapped electrons, simulated by Monte
Carlo at a) T = 160 K and b) 7 = 260 K. Arrows indicate the demarcation energies Ey(t).

The drift mobilities extracted from the transient signals are shown in Fig. 4 for a) elec-
trons and b) holes. The experimental values'? of pp for holes for a 1 um thick sample are
well reproduced by the Monte Carlo simulations with the usual value of the microscopic
mobility o = 0.5cm?V~'s. On the other hand, the MC results for electrons for a 3.8 um
thick sample are one order of magnitude too high when po = 13cm?V~'s™! is used. The

best fit to the data is obtained with the surprising low value gy = 4cm?V~'s~!. Simulations
have also been made at 7 = 1000 K and 7' = 5000K to verify that the extrapolated value
of pp from the Monte Carlo is equal to yg.

DISCUSSION

The high temperature behavior of the experimental dispersion parameters o; and ay,
when they are departing from the 7'/T, value, is at least qualitatively reproduced by the
Monte Carlo and can then be considered as a natural result of multi-trapping. This behavior
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Fig. 3. Comparison of calculated and measured dispersion parameters as a function of temper-
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dashed lines indicate the prediction a; = a; = T/Tp from previous models.
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is a simple consequence of the transport becoming less dispersive at high T. Indeed, MC
simulations at 7 = 1000 K and 7 = 5000 K have shown that a; — 1 and a; — oo at
high T. MC points on Fig. 3 represent the best fit to the data in the framework of the
present model of pure multi-trapping through exponential band tails with Tp = 310 K and
To = 490K for electrons and holes, respectively, 7, being here the only free parameter.
These MC results differ from those obtained by Marshall, Michiel and Adriaenssens.® For
exponential band tails, they found a; ~ 7/T; for T/T, as high as 0.8 with no indication of
saturation although this was not the case with other localized states distributions. While
values of a; in ref. 8 are different from the present ones, similar results are given in ref. 8
for a; measured over more decades, at least for T/Tp < 1/2. The low temperature behavior
of a; for electrons and the remaining discrepancy at high T' cannot be explained by the
present model and some new processes or different distributions of localized states®® must
be considered. Other MC simulations'® have shown that Meyer-Neldel'! effect can greatly
improve the agreement with the data, both at low and high temperatures, for a; and a;.

Once Tp has been adjusted from the slopes, yo and vy are the only remaining free param-
eters to fit the drift mobility measurements. Though no actual fitting was performed, a few
trials could yield values of 1 and pg that closely fit the data. Best results were obtained with
po = 4cm?V~!s7! and vy = 105! for electrons and go = 0.5cm?V~'s~! and vy = 10571
for holes. Since changing uo and v have quite different effects on the drift mobility curve, vy
strongly affecting the slope, one cannot change both parameters and leave the fit unaffected
so that both parameters can be determined from the data. We are then confident that the
values of g and v, reported here are close to the optimal values in the framework of that
particular model. It is clear that a value po = 13cm?V~'s7! is then incompatible with the
data in the simple model of pure multi-trapping through exponential band tails.

CONCLUSIONS

The Monte Carlo method has been found to be a powerful tool for studying transient
currents in a-Si:H. The Monte Carlo is indeed more flexible than analytical models and its
results are found more reliable than approximate analytical calculations. For multi-trapping
through exponential band tails, MC and analytical predictions are identical for T' 5 0.6T%.
Above 0.6T}, the transition to non-dispersive transport is correctly predicted by the MC and
the agreement with the data is improved. From a comparison of MC and experimental drift
mobilities, microscopic mobilities of po = 4cm?V 157! and po = 0.5cm?V ™51 are found in
a-Si:H, for electrons and holes, respectively.
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2.4 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons étudié le transport standard par piégeage mul-
tiple dans une queue de bande exponentielle analytiquement et par simulation
Monte Carlo. Nous avons d’abord obtenu une solution analytique générale pour
la fonction, G(z, zg,t), qui est valide pour 0 < a < 1, aux équations de transport
de charge avec un champ électrique linéaire. Nous avons aussi obtenu une solu-
tion analytique pour I(t) et Q(t) dans le cas particulier oit @ = 1/2. Nous avons
ensuite montré que les résultats obtenus par les calculs analytiques et Monte
Carlo étaient en parfait accord. Ces comparaisons nous permettaient non seule-
ment de tester le bon fonctionnement de notre programme Monte Carlo mais
aussi de vérifier la validité de nos calculs analytiques. Les deux méthodes sont
complémentaires I'une & 1’autre. Dans la limite ol les calculs analytiques sont
valides, il est possible de les utiliser pour modéliser les détecteurs de particules

au a-Si:H et I’expérience du TOF dans le a-Si:H.

Dans les cas ou les calculs analytiques sans approximations n’existaient pas,
nous avons simulé ’expérience du temps de vol par méthode Monte Carlo pour
différents champs électriques et températures. Ces simulations ont clairement
démontré que le modele de transport standard par piégeage multiple reproduisait
les données expérimentales de la mobilité de dérive up pour différents champs
électriques et températures et, par contre, ne pouvait pas prédire le comportement
des a; et ay & basse température et des a; a haute température avec une queue
de bande exponentielle. Pour remédier & ce probléme, il est raisonable de penser
3 deux possiblilités de changements: (i) changer la densité d’états (DOS) et (ii)
garder la méme DOS et chercher & inclure un nouvel effet qui est observé dans le

a-Si:H & partir d’autres expériences. Ces changements seront discutés au chapitre

3.



Chapitre 3

Simulation MC de l’effet Meyer-Neldel dans le a-Si:H

Nous avons vu que le modele de transport standard ne pouvait pas expliquer
les comportements des a; et @, observés expérimentalement & basse température,
et de @, 3 haute température. Nous avons aussi indiqué qu’il y a deux possib-
lités pour remédier a ce probleme: (i) modifier la DOS et (ii) inclure des effets
nouveaux. Dans le a-Si:H, il est raisonnable de faire I’hypothese d’'une queue
de bande exponentielle pour les raisons mentionnées a la section 1.2 du chapitre
1. Dans Darticle IV, nous introduisons ’effet Meyer-Neldel (MN) dans le but de

mieux expliquer les comportements de a; et as.

Dans ce qui suit, nous allons expliquer les différentes observations de Ieffet
Meyer-Neldel dans le a-Si:H et faire un lien avec ’expérience TOF. L’effet Meyer-
Neldel a été observé dans les données expérimentales de la conductivité DC pour
le a-Si:H avec dopants, sans dopant et soumis & une forte illumination (light
soaked) [2]. Les analyses détaillés de la conductivité DC expérimentales avec la

relation

o = ogoexp(—E,/kT) (3.1)

montrent que le préfacteur de conductivité, oo, est fortement correlé a 1’énergie

d’activation, E,, par la formule
oo = gooexp(—Eo/Emn), (3.2)

ol ogg est le préfacteur de Meyer-Neldel (MN) et Epn est énergie de MN. Ce
résultat s’appelle ’effet MN. Ces analyses fournissent deux informations impor-

tantes: (i) Pénergie d’activation (obtenue & partir de la pente de log(o) vs 10°/T)
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et (i) le préfacteur de la conductivité oo (obtenue en extrapolant o & 1/T — 0).
Si on trace log(oo) en fonction de E,, on obtient une droite. Cette droite nous
renseigne sur I’énergie de MN (Eyn). La valeur typique de Ejrn obtenue est en-
viron 40 meV dans les expériences de conductivité. Cette valeur est comparable
4 la valeur obtenue dans cette thése pour les électrons. Par contre, pour les trous,

nous avons obtenu, pour la premiére fois, une valeur de Epy = 60 meV.

L’effet Meyer-Neldel décrit également le temps d’émission, tg, a partir des
défauts [32, 33]. Il est & noter que tg est environ 5 et 3 ordres de grandeurs plus
grand que le temps de transit, ¢ dans 'expérience de collecte des charges [32] et
dans V’expérience de courant limité par les charges d’espace (Space-charge-limited
current, SCLC) [33] respectivement. Le taux d’émission est l'inverse du temps
d’émission et s’écrit:

1/tg = voexp(—E./kT). (3.3)

vg est relié a E, par la relation

vo = voo exp( E./ Emn) (3.4)

olt Vg est le préfacteur de MN. La figure 12 montre les données expérimentales de
Antoniadis et Schiff (AS) obtenues & partir de I'expérience de collecte des charges
[32] et de Yan et Adriaenssens (YA) obtenues & partir de 'expérience SCLC [33].
Dans tous ces cas, ’énergie d’activation calculée en utilisant ’équation 3.3 varie
entre 0.4 3 0.6 eV. Antoniadis et Schiff ont trouvé une valeur de Epry = 26 meV
et de vgo = 5 x 102 Hz et Yan et Adriaenssens ont trouvé une valeur de Epry = 30
meV et de v = 1x10° Hz. Dans la méme figure, nous avons calculé v en utilisant
I’équation 3.4 avec nos valeurs Eyny = 40 eV et vgo = 5 X 10° Hz obtenues en
ajustant les a et les mobilités de dérive, et une énergie d’activation E, = 0.14
eV. Les courbes sont calculées avec 1’équation 3.4 pour les trois différents cas

mentionnés ci-hauts.

Puisque V’effet MN est observé dans les autres expériences sur le a-Si:H, il

est alors raisonnable d’inclure ’effet Meyer-Neldel dans le modéle de piégeage
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o _~{Conductivité DC, TOF)..8”

10k scLoy

(Collecte des charges)

va(1/5)

0 .1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7
E, (eV)

Figure 12. Préfacteur de fréquence (o) obtenu par différentes méthodes expéri-

mentales en fonction de 1’énergie d’activation (E,).

multiple afin de mieux modéliser I’expérience TOF. La modification du modéle

de piégeage multiple standard pour inclure ’effet MN est détaillé dans Particle.

Il est important de mentionner que leffet MN ne change pas la mobilité
microscopique fio obtenue dans 'article précédent. Nous croyons que ce modele
posséde les ingrédients nécessaires pour expliquer les données expérimentales du

temps de vol en faisant I’hypothése d’une queue de bande exponentielle.

3.1 Article IV: Monte Carlo simulation of Meyer-Neldel effect on

carrier time-of-flight in a-Si:H

Publié dans J. Non-Cryst. Solids 220, 254 (1997).
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Abstract

We present Monte Carlo simulations of multiple-wrapping transport with Meyer=Neldel effect in a-Si:H assuming
exponential band tails. The transit time, £, and the dispersion parameters, a, and «,, before and after the transit time, are
extracted from the simulated currents. The simulations show that including the Meyer--Neldel effect improves the agreement
of w, and «, with experimental data, both at low and high temperatures and fits the time-of-flight drift mobility
measurements. Best fits to the data yield T, =263 K, Ty =464 K, v, =5X 10" s7" and py=4 cm®> V7' 57! for
electrons and 7, =409 K, Ty, =809 K, 1, =65% 10" 57" and p,=0.5 em® V7' 57 for holes. © 1997 Elsevier

Science B.V.

PACS: T2.01LA

1. Introduction

We have recently presented calculations of tran-
sient currents in time-of-flight (TOF) experiments on
hydrogenaled amorphous silicon (a-Si:H) using
Monte Carlo (MC) simulations of multiple-trapping

(MT) wansport, assuming exponential band tails of

localized states [1}:

8(E) = gyexp(—E/KT,). ("
where 7)) is the characteristic temperature. The tem-
perature dependence of the dispersion parameters, o

* Corresponding author. Tel: + 1-514 343 6204; fux: + 1-514
343 6215; e-muil: hamel@[ps.umontreal ca.

and «,, before and after the transit time, and of the
drift mobilities were obtained for electrons and holes.
The MC calculation yields a significant improvement
over the TROK [2,3] calculation which has been
used in the past. The TROK calculation is analytical,
but it is approximate, assuming a single demarcation
energy. In agreement with TROK, we found that
a,=u,=T/T, for T<0.6T,. Above 0.6T,, we
found that «, # a,, and that o, > | and a, >«
when T — @, in agreement with experiment, but in
disagreement with TROK which predicts o = a, =
a=T/T, for all temperatures. However, our MC
calculation could not explain the experimentally ob-
served departure of @, and «, from the linear
behavior which was still predicted at low tempera-

0022-3093/97/$17.00 © 1997 Elsevier Science B.V. All rights reserved.

P11 5§0022-3093(97)00260-3
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tures. Our prediction for the variation of «, at high
temperature was slower than that of the experimental
data. To improve the fit, it is necessary cither o
introduce additionat effects into the model as will be
done here, or to modify the density of states. as has
been donc by Marshall [4], Marshall et al. [5] and
Michiel et al. [6] for electrons and Marshall and
Alan [7] for holes.

It is now well established [8] that electronic con-
duction in amorphous semiconductors obeys  the
Meyer—Neldel (MN) or Compensation Rule [o-11].
This rule states that if a kinetic process X obeys the
equation

X=X, exp(—E/kT). (2)
then X, and E obey the equalion

Xo = X exp( E/Ey)- (3)

In g (3). X,, is a positive constant, Fyy is @
characteristic energy. approximately the cnergy of
the excitations which are absorbed in order to pro-
vide the energy E (3> ) [10-13]. Eyy may also
be described in terms of a MN temperature, Ty =
Exw /k.

Since the MN rule (MNR) applies to transport in
a-Si:H. it should be included in models for TOF
experiments. This has been done by Branz ct al. [121.
who modified the TROK model, by modilying the
prefactor, as in Eq. (3). They predicted a behavior
similar to that predicted by TROK:

(rm!) e 1<ty
("no’)r| "

In Eq. (4), ry, is an clfective attempl-to-escape
frequency. and £ is the mean carrier ransit time.
Branz et al. [12] found that

Tun — Ty l
Tun =T Ty '

I(r) ~ 4

135

= (5)
This result is consistent with the approximate analyt-
ical solution of the transport equations obtained by
Arkhipov et al [14] when MNR is included, bul is in
disagreement with much of the experimental data.
MC simulation has been shown [1,4.5.7.15.16] to
be an ellective way ol investigating electronic trans-
port in amorphous semiconductors. We have per-

formed a MC simulation of multiple-trapping trans-
port in a-Si:H. assuming exponential band tails, and
including a prefactor, exp( £ /kTyy ), as in Eq. (3), in
the trapping and release rates, in order to take ac-
count of the MNR. The details of the modification
from our previous MC calculations [1,16] will be
presented in the next section. We then present the
results for transient currents, lemperature dependence
of dispersion parameters and drift mobilities for elec-
trons and holes.

2. Model and algorithm

The multiple-trapping model ol carrier transport
considers trapping into localized states with a cap-
wre rate, k. (E)=o1g(E), where o is the cross
section, T is the mean velocity of free carriers and
¢(E) is the density of localized states (Eq. (1)), and
release into the conduction band by thermal activa-
tion al a rate of k(E) = r,exp(—E/kT), where v,
is the attempt-to-escape frequency. Applying the MN
rule (Egs. (2) and (3)) to the release rate, k(E) is
now written as

k (E) = rgy exp( E/kTyn)exp( = E/KT). (6)

Detailed balance requires that the capture rate should
be modified to

k( E) = voo exp( E/kTyy) exp(— E/kTy) /KT,
(7

! o T
The probability that a carrier is trapped hetween
1, and 1 +di, s

P(1.)dr, =k exp(—k.1.)dr., (8)

where k= [k (E)dE is the total capture rate. In the
MC simulation, the capture time, 1. is calculated,
with the probability given by Eq. (8), from a random
number, R,, uniformly generated between 0 and 1.
The relation between R, and 1, is .= —k_ ' In(l —
R)). The free charge drifts at the velocity v, = g, r
and contributes to the induced current, (1) = evy/L
(where p, is the microscopic mobility, F is the
electric field and L is the sample thickness). The
carrier drifts a distance d = ¢, f, within a time 1,
before it is trapped. Another random number R, is
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drawn to determine the trap energy level. For the
capture rate k (E) of Eq. (7).

E= —kTo(Tyun/(Tyun — Ty))In(1 = R). (9)
The carrier remains trapped for a time 1, given by a
third random number R, = —[k(E)] ' In(i =
R,). The cycle is repeated unlil the carrier is col-
lecled. A new carrier is then injected and the whole
process is repeated a large number of times.

3. Results

The Monte Carlo simulations of TOF transient
currents with and without MNR at fow (160 K) and
high (260 K) temperature for clectrons are shown in
Fig. 1 lor the simulation parameters in Table 1. The
dashed curves are calculated with v, = 10" s~ for
the standard MT model. The solid curves include the
MN effect. The currents are given in units of elemen-
tary charges per second and are normalized to a
single electron—hole pair gencrated at x = 0 at time
zero. The transit time, /4. is obtained [from the
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Fig. 1. Simulated transient currents for electrons at 7= 160 K and

T=260 K with MN elfect (T, =46+ K. 7,=263 K and
oy = 5% 10% 571 and without MN cflect (7;,=310 K and
Py = 10' 57 1), Other simulation parameters are shown in Table
1. The experimental parameters are those of Rels, [17.18].

Table |
Simulation parameters for electrons and holes

Electrons Holes
Characteristic temperature 263 K 409 K
1)
Meyer—Neldel wmperature 464 K 80V K
(Tun?
Microscopic mobility (pg) 4em> V7's™h 05 em® Vgt
Sumple thickness (L) 38 pm fpm
Eifective 5x10” 57! 6.5% 10" ™!

allempt-to-escupe
frequency(rg,)
Bias voltage (V) 76V 17V

interscetion of two straight lines on the log-log
curve, as in Rel. [17.18]. The MN simulation yiclds
1p=42%10"" s for T=160 K, and 1 =4.0X
107% s for T=1260 K.
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Fig. 2. Temperalure dependence of the dispersion parameters for
electrons, {a) before the transit time (e} ). {b) after the transit time
(s ). Data are taken from Rels. [17-20). The dotted line fepre-
sents av =T/ Ty, with T, =310 K. The dashed curve for a; (Eg.
(59 and Monte Carlo values arc calculated with Ty = 463 K and
Ty=263 K.
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., l § ¥s voltage. The results are shown in Fig. 4 for electrons
0'1 £ 3,~.{ . and in Fig. 5 for holes using the simulation parame-
o i ' ters in Table 1. The drift mobility data for electrons
o b I | are laken from Tiedje [17,18] and Nebel and Bauer
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Fig. 3. Temperatwre dependence of the dispersion parameters for
holes. () helfore the transit time (ay ). (b) after the transit time
(a,). Data are taken from Refs. [17.18.21) The dotted line
represents o =T /T, will T, =490 K. The dashed curve for o,
(Eq. (59 and Monte Carlo values are caleuluted with Ty = 809
K and 7, =409 K.

The dispersion parameters o, and ., before and
after the transit time are shown in Fig. 2 for electrons
and in Fig. 3 for holes. The experimental data for
elcctrons are taken from Tiedje [17.18]. Kirby and
Paul [19] and Nebel and Bauer [20]. and for holes
from Tiedje [17,18] and Kristensen and Hvam [21].
Monte Carlo results. including MNR, are found to be
in good agreement with the data, and exhibit the
expected lemperature behavior; that is both «, and
a, increase with T, with o, = | and a, — > when
T — . The best numerical values were found to be
Tun = 464 K and T, =263 K for electrons, and
Tyn = 809 K and T, = 409 K for holes. The dashed
curves are calculated from Eq. (5). The dotted lines
represent « = T/, with T, =310 K for clectrons
and Ty, = 490 K for holes.

[20]. and for holes from Tiedje [17,18] for fields up
to 150 kV em™'. For Tiedje's data /¢ is defined as
the intersection of two straight lines on the log—log
curve. For the Nebel and Baver data it is defined as
the time at which 50% of the charge has been
induced in the external circuit. Since changing v,
affects only the slopes of the drift mobilities, it can
be adjusted to yield the experimental activation ener-
gies. The best values are vy, =5x% 10" s~' for
electrons, and r,, = 6.5 X 10" s7' for holes. Our
MC simulation cannot reproduce the Nebel and Bauer
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Fig. 4. Temperature dependence of electron drift mobilities. Ex-
perimental data (Rels, [17,18.20]) and Monte Carlo results are
shown for different values of the bias voltage and 1y, The
sample thickness of Rel. [20] is 4 pm. Other simulation parame-
ters are given in Table |,
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Fig. 5. Temperature dependence of hole drift mobilities. ixperi-
mental data (Refs. [17.18]) and Monte Carlo results are shown for
V=17 V. 1y, =107 57" and 175y = 6.5% 10" 57", Other simu-
lation parameters are given in Table 1.

[20] data at high ficld (=75 and 150 kV ¢m™ ')
and low T with a constant value of vy, =5 X 10"
s™! for electrons because field-enhanced trapping
and detrapping are important in these circumstances
[22.23]. In addition to the best fit values, we show
the results for vy, = 10" s™' for electrons, and
roe = 102 57" for holes, the values used for 1, by
Tiedje [17,18].

4. Discussion

When we include the MNR in the MT model for
TOF experiments, we then introduce two new pa-
rameters, Ty and »,, (which replaces », as an
adjustable parameter). Varying Ty and T, affects
the slopes of the transient currents; varying
modifies the shapes of early transient currents and
the activation energy. Figs. 1-5 give a good idea of
these changes. By comparing the results with experi-
mental data, the best choice of the physical parame-
ters was found. At the starting point of the simula-
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tions, the parameters reported in Rel. [1] were used.
The only paramcters which were allowed to vary
were Ty Ty and py,. This variation allowed us to
correctly fit a, and «,. and the drift mobility
measurements for electrons and holes. The hest fit
values are summarized in Table 1. The values of
Tun- Ty and vy, appear to be physically reasonable.
The choice is not unique. The order of magnitude of
vy is 10”7 s for electrons and 10" 5" for holes.
For clectrons, 360 K < Ty <500 K, with 464 K as
the best [it. The range cited in the literature [8.24-26]
is between 406 and 638 K. with most values close to
464 K (40 meV). We find 240 K < T}, < 300 K, with
a best fit of 263 K, not very different from the value
of 310 K, without MNR [1,17,18]. For holcs, we find
350 K <7, <490 K, with the best fit at 409 K,
which is to be compared with 490 K obtained with-
out MNR [1,17,18]. Finally, we believe that we have
obtained the first determination of T, for holes.
The possible range is 460 K < T,y <850 K, with
809 K as the best fit. However, we note that Eq. (5)
makes no sense i Ty, <7,. It would be necessary
to introduce a cutolT in the cxponential density of
states in this case. Otherwise, some carriers would
drop into cver lowcer energy traps, and would never
be collected. Clearly, more experimental results for
a, for holes, especially at low temperature, would
be uselul to test the model and to improve the
determination of Ty

The effect of changing u, is the same as for the
standard MT model and the value we obtain for the
electron mobility, u, =4 cm? V™' s7' is the same
as i our previous analysis of TOF experiments [1].
Howevtr, such a small valuc is inconsistent with the
results of PL experiments which show no evidence
ol geminate recombination at room temperature [27].
If these results are correct, the microscopic mobility
should be much greater than 4 cm* V™' s~ ' [27,28].
This inconsistency may be resolved by including
relaxation of the trapped carriers [29].

Our simulation provides the electron distributions,
n( E), in the localized states. These are shown in Fig,
6a at T=160 K for dilferent times. The mean
energy ( E(1)) is shown in Fig. 6b for two tempera-
tures. In Fig. 6a we also show the total number of
trapping events into the trap states, indicated: by the
full line; this number is proportional 10 £ (E). In the
TROK model, { E(#)) is assumed to be at a demarca-
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Klnal fev) 7, but departs from it at high 7, although the slopes

=T ) e I o S ':‘ are parallel. Before 7= 1/, the peak posjtion1 is
E T = ] independent of time; between 1 /vy, and IO”(’ s, the
g ! sl E peak moves slowly down in encrgy; after 107" s, the
gty TR H""ﬁ-______ 1 peak moves down logarithmically with time as pre-
i e T e S dicted by TROK. From Figs. 2 and 3 it is clear that
4 the TROK model including MNR gives the same

& - prediction as MC for @, at low temperature, that is,

I e NIRRT AR PR up to a=0.6 both for electrons and for holes.
LA L e = However, only MC provides accurate predictions for

O3 prremTICou g T T ey «,. Finally, we note that despite the agreement

E,(0) (ev)
i

0.2 E

0.15 —

X} -

0.08 b %

YT TN KNP IR TITY BRI PRRPTON | _‘,.-7
w” w* 107 10 w0 10!

Time {s)

Fig. 6. (a) Time evolution of the energy distribution of trapped
clectrons. simulated by Monte Carlo at 7= 160 K. Arrows indi-
vate the demarcation energy £,(r) (Eq. (11) wt a given time. (b)
Denvreation enerpy £,(4) calenbated from Ey. (11 (dotted line)
and miean energy CEG) obtained from the MC caleulation (full
line) for 7= 160 K and 7" = 260 K.

tion energy. (1), which is the separation between
shallow and deep states. Using simple physical argu-
ments, the value of the demarcation energy. includ-
ing MNR, is given by [12]

T
Ey(1) = krﬁ%m( Vool ) (1)
hefore the transit time 7. In Eq. (11) and in Fig. 6.
I = 0 at the mobility edge, and increases towards the
Fermi encrgy. L. The MC electron distribution.
n(E), before the transit time (here 1;=4.2X 1079
s) is proportional to k (E) in deep states (E > E).
and to g(E)exp(E/kT) in shallow states (E < E,),
as in the TROK model. In Fig. 6a, E(r) is indicated
by an arrow for each of the distributions. Our results
for E; are consistent with the TROK model includ-
ing MNR [12] just as our previous results for this
quantity [1] were consistent with TROK for the
standard MT model. However, this agreement is only
for low temperature [1]. Fig. 6b shows a comparison
of the demarcation energy (Eq. (11)) and the MC
caleulations of the average encrgy (E(1)) at T= 160
K and T=260 K. MC agrees with Eq. (I1) at low

between MC and TROK for E,. the values deduced
for u, are quite different [17.18,30].

5. Conclusion

Monte Carlo simulations incorporating the MNR
into the MT model can correctly predict the tempera-
ture dependence ol the dispersion parameters ¢, and
o, before and after the transit time, over a wide
range of lemperature. assuming cxponential band
tails. Comparison with experimental data has been
made both for electrons and holes. We obtain good
agreement; the fits of both «, and «, are much
improved compared with previous MC simulations
(1] of MT without MNR. The best numerical values
of the transport parameters, summarized in Table 1,
are physically rcasonable, and in reasonable agree-
ment with previously reported values, except for p,,
for which our results, in agreement with Ref. [1], are
quite different from generally accepted values
[17.18,30]. We believe that these results support the
pmpns"al [12] that MN rule, which has been shown to
be important in transport in a-Si:H [8], should be
included in the analysis ol experiments such as TOF.
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3.2 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons montré que l’effet Meyer-Neldel permettait
d’améliorer 'accord entre les prédictions théoriques et les données expérimentales
de mobilité de dérive (pg) et les parameétres de dispersion a; et o avant et
apres le temps de transit repectivement. Les comparaisons de la simulation MC
avec les données expérimentales nous permettaient aussi d’extraire des nouveaux
parameétres pour le a-Si:H tel que po, To, T, €t vgo pour les électrons et les trous.
Ty est comparable & la valeur donnée dans la littérature pour les électrons. Par
contre, les valeurs de Tasn et vgo sont différentes de nos valeurs tel qu’illustré par

la figure 12, parce que les expériences et phénomenes (SCLQC) sont différents.



Chapitre 4

Transport des charges & haut champ

En présence de hauts champs, le transport des charges est fondamentalement
différent de celui & bas champs. La théorie standard de transport par piégeage
multiple présentée au chapitre 1 ne suffit plus pour expliquer les phénomenes non-
linéaires observés a champ élevé [32-40], et ceci méme en incluant P'effet Meyer-
Neldel tel que vu dans I’article IV qui suit. Pour résoudre ce probleme, nous
proposons d’inclure le dépiégeage assisté par le champ (“diagonal jump model
(DIJM)”) dans le modéle de transport standard. Les détails de la modification
sont donnés dans larticle V. Par non-linéarité, nous entendons le fait que la
mobilité de dérive pq, tracée en log(pg) vs F, n'est pas une droite. Pour le

modéle MT standard, ug(F) est de la forme [11}:
pa e FO1/) (1)

ot a est le parametre de dispersion defini entre 0 et 1. Pour le modele MT
standard, dans la version la plus simple a = T[Ty, ou T est la température

caractéristique.

Pour les mesures de la mobilité de dérive g4 a haut champ, tous les groupes
de recherche [34-42] s’entendent sur le fait que p4 augmente d’au moins un ordre
de grandeur & basse T pour F 2 105 Vem™. A haut T, pg est augmenté d'un
peu moins qu’un ordre de grandeur [41]. Cependant, il y a encore controverse
dans linterprétation des données expérimentales des a. Certains groupes ont
observé expérimentalement que les o dépendent a la fois de la température et

du champ électrique [37, 39, 40]. D’autres groupes n’ont par contre pas observé
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de dépendance des a avec le champ [36, 38, 42, 9]. Un premier modele MT de
transport & haut champ a été proposé par Esipov [8]. Ce modéle ne donne cepen-
dant pas de résultats physiquement raisonnables dans les calculs des parametre
de dispersions, a; et as, avant et apres le temps de transit, et de la température
effective & cause du fait que le bilan détaillé est traité séparément pour le piégeage
et dépiégeage thermique et le piégeage et dépiégeage assisté par le champ. Pour
que le bilan détaillé soit bien respecté, il faut traiter les quatre processus en méme
temps. Ces difficultés seront discutées en détail dans la Sec. 4.2. Ce modele ne

peut pas en outre reproduire les données expérimentales récentes.

Nous proposons donc un modeéle de transport & haut champ qui permet de
remplacer le modéle d’Esipov. L’idée de base de notre modéle est que les porteurs
dépiégent avec un taux de dépiégeage maximun selon le chemin diagonal. Ce qui
veut dire que la fagon la plus facile de dépiéger vers le seuil de mobilité, qui dépend
de la position, est par I’effet tunnel assisté thermiquement (“thermally assisted
tunnelling”) au lieu de dépiéger verticalement (thermiquement seulement) ou
horizontallement (effet tunnel seulement) comme dans le cas d’Esipov. Le résultat
final ne sera pas tellement différent si nous incluons tous les autres chemins de
piégeages et dépiégeages. Ce nouveau modele explique la dépendance observée
des a en T et F et reproduit les données expérimentales sur les mobilités de
dérive [9, 35, 40] avec la méme longueur de localisation a = 8 A. Cependant,
notre modeéle ne peut pas reproduire quantitativement les mesures des o pour
les électrons (voir Sec. 5 et Fig. 8 dans l’article qui suit pour les détails sur la

discussion et la comparaison).
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4.1 Article V: Multiple-trapping model with field-dependent effect

on carrier time of flight in a-Si:H
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We have performed Monte Carlo (MC) calculations of the tempera-
ture (7') and field (F') dependence of the behavior of the multiple-trapping
model assuming exponential band tails of localized states with two dif-
ferent models for field-dependent effects for high field carrier transport.
The properties calculated are the effective temperature, Tesy, the drift
mobility, g4(T, F), and the dispersion parameters a1 (T, F) and ay(7T, F),
before and after the transit time, #7. The calculation with elastic tun-
nelling clearly shows a separation of the field and temperature effects in
the dispersion parameters a(T, F). In this case, Tes¢ is not clearly de-
fined from the electron distribution function, f;(E), in localized states.
The calculation with field-assisted detrapping (diagonal jump from local-
ized states to the band) shows a smooth transition in the (T, F) and
a well-defined effective temperature. We suggest that this model is more
appropriate for charge transport in the presence of high field. Our MC
results for o and drift mobility are compared with high field time-of-flight
(TOF) experimental data for temperatures ranging from 100 K to 400K,
with very acceptable agreement with the diagonal jump model (DJM).

Preprint submitted to Elsevier Preprint 20 Avril 1999
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1 Introduction

Low field time-of-flight (TOF) experiments on hydrogenated amorphous silicon
(a-Si:H) are reasonably well described by the multiple-trapping (MT) model [1-5]

assuming exponential band tails of localized states:

Q(E) = go eXP(—E/kTo), (1)

where k is the Boltzmann constant and Tp is the characteristic temperature of the
exponential distribution. The agreement between theory and experiment is improved
when the Meyer-Neldel rule (MNR) is included [6]. In the presence of high electric
field, the transient currents in the TOF experiments can still be described by a power

law:

vt ) ~HHea(T:F) e
1)~ {( 8 a )

(vpt)~2-oa(TF) t>tr

where v, is an attempt to escape frequency, T' the temperature, F' the electric field,
and t7 the transit time. In contrast to the low field case, the dispersion parameters
ay(T, F) and ay(T,F) depend not only upon T, but also upon F'. In addition, ¢r
decreases with increasing 7' and F', while the drift mobility

pa(T, F)=L/Fir (3)

(where L is the sample length) increases. This is true both for electrons [7-13] and
holes [14].

For field-dependent hopping, Shklovskii et al. [15] proposed that the electric field,
F, can play the role of temperature and obtained, at T' = 0, an effective temperature,
T.ts = eaF/2k, where e is the elementary charge and a is the localization length.
At finite temperature, Marianer and Shklovskii [16] found T?%; = T2 + (0.67eaF/k)?,
by fitting the tail of the electron distribution, f;(E), with a Boltzmann distribu-
tion exp(—E/kT.zs) which is calculated using the Monte Carlo (MC) method under
steady-state conditions. For the MT model including elastic tunnelling, Esipov [17]
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found an approximate analytical solution for the dispersion parameters a = o1 =
as = eaF/2kTy for B = 2kT/eaF < 1, and a = T[Ty for B > 1, and defined
T.;s = max(T,eaF/2k) from the dispersion parameters. This effective temperature
was not calculated from the electron distribution as in Ref. [16], and had not been
tested by replacing T by T.;s in the low field MT model. We present such tests in

what follows.

We consider two versions of the MT model with exponential band tails of localized
states and applied fields. First, we treat elastic tunnelling, as proposed by Esipov
[17]. As we shall show, this model is not intuitively satisfying, and leads to physically
unreasonable results. We therefore propose an alternative model which combines the
temperature and field dependence in the detrapping rate. We believe that this repre-
sents an improvement over the elastic tunnelling model. We calculate the high field
electron drift mobility, pq(T, F), the dispersion parameters a;(7, F) and o(T, F),
before and after 7, from the transient current, using Monte Carlo (MC) simulation.
We also obtain T.;¢ from the electron distribution function f;(E) and from the disper-
sion parameters. In addition, we directly verify the effective temperature T.4s concept

from the standard MT model using the same set of simulation parameters.

2 Maultiple-trapping models for high field transport

In this section, we describe two versions of the high field MT model: elastic tun-
nelling and field-assisted detrapping (diagonal jump from localized states to the band).
We apply these to carrier transport, in order to model TOF experiments. These are

simulated using MC algorithms, described in the next section.

2.1 Elastic tunnelling model (ETM)

Fig. 1(a) shows the MT model with elastic tunnelling, indicating trapping and
detrapping processes by arrows. This model will be referred to as the ETM in what

follows. Carrier occupation of state ¢ follows a distribution function, fi(z,t,E) =
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ni(z,t, E)/g(E), where ni(z,t, E) is the trapped carrier population in the localized
states i. The evolution of fi(z,t, E) is given by [17]

Ofi
ot

— (A )K‘(E)(9 = (K;(E) + K(E)) (E)(l f:) — (K2(E) + K[(E))fi(4)

In Eq. (4), n(z,t) represents the free carrier population and Az is the elastic tunnelling
distance. The factor (1 — fi(z,t, E)) assures that the final state is empty, and is
normally neglected in the model for TOF experiments. We utilize the same release
rates and slightly modified capture rates as in Ref. [17]. From the standard MT model,

the thermal capture and release rates are:

KX(E) = exp( E/kT,) (5)

and

KX(E) = voexp(—E/kT) (6)

In Egs. (5) and (6), vo is an attempt to escape frequency. They satisfy detailed balance,
assuming an effective density of band tail states [2] Nz ~ gokT. The tunnelling

release rate is

K}(E) = voexp(—2E/eaF) (7

In Eq. (7), a is the localization length. By detailed balance, the tunnelling capture
rate is:

K{E)= ij—;—, exp(—E/kT,) exp(—2E/eaF) (8)

The assumptions of the ETM are not intuitively satisfying. First, it is not clear why
only elastic tunnelling should be allowed, and why all paths other than horizontal or
vertical on Fig. 1(a) should be excluded. Further, it does not appear reasonable that
detailed balance should apply to the tunnelling and trapping processes individually.
Finally, as we shall see in Sec. 4, this model leads to unphysical predictions.
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It is more satisfying to assume that trapping takes place as in the standard model,
but that detrapping is dominated by the easiest, most favorable, path. We present

such a model in what follows.

2.2 Field-assisted detrapping: Diagonal jump model (DJM)

In this case, we assume that carriers escape from band tail states by field assisted
detrapping (or thermally assisted tunnelling). Except under extreme conditions of
very high temperature and of very low field or of very low temperature and very low
field, such processes will be favored over purely thermal emission or of purely elastic
tunneling. In order to simplify the calculation, we further assume that this process
involves only the most favorable path. We believe that the result is not very different
from what it would be if we took account of all of the possible paths both for trapping
and detrapping. We show in Fig. 1(b) the capture and the field-assisted detrapping
processes for a carrier. The model is referred to as the DJM. As in the ETM, the
capture rate is assumed to obey Eq. (5). Defining @ in the same way as Shklovskii et

al [15], we assume the release rate for a diagonal jump to be

KF(E,Az) = v, exp(—\/(ZA:c/a)2 + (AE/KT)?). (9)

Here AE = E — eAzF represents the shift of the mobility edge due to the electric
field. We minimize the exponent of Eq. (9) to find the optimal release rate:

KF(E) = voexp(—E/\/(kT)? + (eaF/2)?) (10)

One may see that Eq. (10) reduces to the standard MT release rate (Eq. (6)) when
2kT >> eaF and the tunnelling release rate (Eq. (7)) when 2kT << eaF. Since
K°(E) and KF(E) are the dominant processes; we neglect any others. Detailed bal-
ance requires that

oy - gF(py_dealE)
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The equilibrium distribution function (f.o(E)) is then obtained by substituting Egs.
(5) and (10) into Eq. (11), again assuming

N,_ff ~ gokT; (12)

1
1+ exp ((EF — E)/\J(kT)? + (eaF/2)2) )

where Eg is the effective Fermi level. By comparing Eq. (13) with the Fermi-Dirac

distribution, we may define the effective temperature as

T.ss = /T2 + (eaF/2k)? . (14)

This equation connects the temperature and field. The result is similar to the hopping
effective temperature obtained by Marianer and Shklovskii [16]. For ea F/2kT >> 1,
Eq. (14) reduces to eaF/2k, which is the expression found by Esipov for the ETM.

3 Monte Carlo Simulations

In this section, we describe the modification of our low field MC algorithm for the

simulation of time-of-flight experiments [5] to incorporate the high field effects of the
ETM and DJM. The MC procedure consists of:

(i) Generating a carrier at t = 0 at one interface (z = 0 for electrons or z = L for
holes) or uniformly in the sample.

(ii) Calculating the free flight time, t. = K2 !1n(1—R,), where K, is the total capture
rate and R; is a random number. Moving the carrier a distance d = vgt., where
vq is the velocity vy = poF (po is the microscopic mobility), under the influence
of the electric field. This carrier contributes a current ;g = eva/L.

(iii) Calculating the energy level E;, in which the carrier will be trapped, using a
random number R, according to the capture rates K.(F). For the ETM, the
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trapping path is selected by using a random number Rj. If

R; < exp(—2E;/eaF)/(1 + exp(—2E;/eaF)),

then the trapping process is vertical; otherwise it is horizontal. In the latter
case, the distance is updated to d = d — Az with Az = E;/eF and the backward
tunnelling contributes a current I; = —(e/L)(Az/At), where At is the time step.
The contribution of the tunnelling current is normally negligible. For the DJM,
there is only one capture path, as indicated in Fig. 1(b).

(iv) Calculating the release time, t; = K;'(E)In(1 — Ry), where K,(E) is the total
release rate and R4 is a random number. For the ETM, the detrapping path is
selected by using another random number R;. The condition for tunnelling to

occur is

Rs < exp(—2E;/eaF)/(exp(—2E;/eaF') + exp(—E;/kT)).

For the DJM, there is again only one allowed path. For both models, we add a
distance Az to d if the detrapping path is horizontal, contributing a tunnelling
current I; = (e/L)(Az/At).

(v) Recording the history of the carrier while steps ii to iv are repeated until the
carrier is collected.

(vi) Repeating all the steps with many carriers. The total current is the average of

all contributions.

We have introduced only one new parameter: the localization length a. Since
carrier transport calculations are very semsitive to the choice of the simulation pa-
rameters, po, %o, To, and a, we assume that the previous values of o, vo, and To
[5] remain unchanged in the presence of high field. The following values are used
for electrons: po = 4cm?V~'s™, 1y = 1 x 10" s7* and Tp = 310 K; and for holes:

o = 0.5 cm?V™ s, vy = 1 x 1012571 and T, = 490 K.
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4 Results

While it is not certain that it can be defined in all cases [18], the effective tem-
perature, T,ty, is a useful concept in high field carrier transport. The idea is that
T, in the low field regime, can be replaced by Tess, obtained from the high field
regime, to describe high field carrier transport. T ;s should be defined, fundamen-
tally, from the carrier distribution f;(E). In Fig. 2, we show f;( E) for the two models.
E = 0 is the conduction band edge, and higher energies represent deeper traps. In
Fig. 2 (a) we show results for the ETM and in (b) we show results for the DJM,
at T = 100 K and T = 180 K for t = 100 ps and ¢ = 1 ns with a = 8 A and
F = 4.5 x 10° Vem~!. We also indicate the demarcation energy, E4(t), at T = 100 K
(solid arrows) and at T = 180 K (dashed arrows). The demarcation energy is calcu-
lated from Ey(t) = kT ln(vt) for 8 > 1 and E4(t) = eaF/2In(wot) for B < 1 for the
ETM, and from E4(t) = kT.;7In(vot), where T,z is defined in Eq. (14), for the DJM.
Before the transit time, the carriers above the demarcation energy (E < Eq4(t)) are
in equilibrium with those in the band [2]. That is, the slopes of f;(E) are unchanged
at different times t. The value of T.;; determined from f;(E) is shown in Fig. 3 (a)
for the ETM and (b) for the DJM. For the ETM, the distribution function fi(E) is
not well defined near the origin (not a Boltzmann distribution). That is, the slope of
log(f:(E)) vs E is not constant as may be seen in Fig. 2 (a). As a result, the effective
temperature for the ETM cannot be clearly defined from the carrier distribution. The
values of T.ss in Fig. 3 (a) are calculated between 0.01eV < E < 0.04eV. There is
an unphysical minimum in T.s; as a function of T' in Fig. 3 (a), which was not noted
by Esipov [17] due to the nature of his approximations. While, as noted above, it is
not certain that the distribution will always be given by the Fermi-Dirac function
of an effective temperature; the minimum leads to unphysical forms for the field de-
pendence of mobility and of dispersion parameters, and to serious disagreement with
experiment, as we show below. This difficulty arises due to the way that detailed bal-
ance was treated by Esipov. The solid curve is the best fit to T, = T* + (eaF/2k)",
with z = 5; this expression is different from the approximate analytical MT effective
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temperature obtained by Esipov. For 8 << 1, Teys = eaF/2k, which is the result
obtained by Esipov, as expected. For the DJM, the effective temperatures calculated
from f;(E) are exactly those given by T%; = T? + (eaF/ 2k)?, as expected. We have
also verified that the T.;; calculated from f;(E) in Fig. 3(b) are the same as those
calculated from the definition [9] oy (Tess, F = 0) = au(T, F).

In Fig. 4, we compare the prediction for f;(E) from DJM with that obtained when
the temperature, T, in the standard MT model is replaced by T.s; (Eq. (14)), as
proposed by Marianer and Shklovskii [16] for the hopping model, by calculating the
transient current and electron distribution. The solid curves are calculated at 7' = 100
K in (a), and at T = 180 K in (b) with F' = 4.5 x 10° Vem™" with the high field
effect included. The dashed curves are calculated with the standard MT model but
with T = Toy; = 237 K in (a) and T = Tegy = 275 K in (b). Clearly, the DJM yields
the Fermi-Dirac carrier distribution at the temperature, T.ss, as defined by Eq. (14).
As indicated above, we cannot do the same with the ETM, for which Tt is not even
well defined for some parts of f;(E). Further, when we take the T.;; which gives the
best fit to model the dispersion parameters o for the ETM, it again yields unphysical
minima, as it does for f;(E) in Fig. 2. As a result, we shall concentrate on the DJM

in what follows.

Calculated transient currents I(t) for electrons are shown in Fig. 5 for L = 10 pm,
F=450kV/cm,a =38 A, and different temperatures, indicated in the figure caption.
These currents are given in units of elementary charges per second and are normalized
to a single electron-hole pair generated at # = 0 at time zero. At very short times
(t & v5'), currents are high because most carriers are still free. Carriers enter the
multiple-trapping regime at ¢ ~ vg*. The position of the second knee represents the

average transit time tr.

In Fig. 6, we show the dispersion parameters a; and ay, before and after the
transit time, obtained from plots like Fig. 5, as a function of T, with the electric

field as a parameter. The solid line represents the standard MT analytical prediction
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[2,3] @ = T/To and the stars represent the standard MT result obtained by MC
simulation [5]. The dashed curves represent o(T, F') = Tess/To, Where Teys is given
by Eq. (14). These are in good agreement with MC results up to 400 kV/cm for
B << 1. First, we see that the results from the DJM converge to the standard MT
results when the field is reduced, as expected. Furthermore, most of the observations
made from the standard MT [5] can easily be extended to the DJM by replacing
T in the MT model by T.ss. In particular, we see that: (1) as = Tes7/To when
T.s¢/To ~ 0.6 and (2) &1 — 1 and a; — oo as Teyy — co. As a special case of
observation (1), a1 ~ eaF/2kT, when T — 0 as previously noted [9,17] but only
when eaF/2kTy < 0.6.

In Fig. 7, we compare the currents predicted by the high field model with that
obtained when VT in the low field model is replaced by T.ss. This is analogous to
the comparison of the prediction for f;(E), in Fig. 4. The two calculations yield the
same slopes of log(I) vs log(t), that is the same a’s. However, we note that the
absolute values of the current, and thus, the values of ¢z, are not the same in the two
calculations. This may be understood relatively easily. From Eqs. (12) and (13), we

recognize that the free electron density, n, at E = 0, is given by
n = gokT exp(—Er/kTesy) (15)

before the transit time. From Fig. 4, we see that Er = Ep(Tess,t). Thus, for two sets

of temperature and field, 7y, F; and T3, F; corresponding to the same value of Tey¢,

By, o

T o Tz') (16)

before the transit time. Since I = nepoF', this implies that

=, (17)
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In particular, we find, from Fig. 7(a),
I(T = 237K, T.y; = 237K, F = 450kVem ™)

—~ =~ 2.4,
I(T = 100K, T.;; = 237K, F = 450kVem ™)

and from Fig.7(b), that
I(T = 215K, T.s; = 275K, F = 450kVem ™) 1

I(T = 180K, T.;; = 275K, F = 450kVem ™)
as expected. This explicit dependence of the current and the transit time on both T

and T.ss explains why Nebel et al. [9] did not obtain the same values of T4 from
o(T.ss, F = 0) = (T, F) and from pa(Tess, F = 0) = pa(T, F).

5 Comparison with experiment; discussion

We assume that the low field transport parameters values (po, vo and Tp) can be
used in the presence of high electric field for electrons and holes to model high field
TOF experiments. The localization length, a, is then the only adjustable parameter.
Fig. 6 shows predictions for a; and s as a function of the temperature for different
electric fields with a given localization length (¢ = 8A). In Fig. 8, we compare the
prediction for F = 350kV /cm in Fig. 6(a) to the experimental data for a; for electrons
obtained by Nebel et al. [9] and by Nakata et al. [11]. Several conclusions may be drawn
from Fig 8. First, we note that the results from the two laboratories are inconsistent.
The values at relatively low field [11] increase more rapidly, and saturate at o = 1 more
quickly than do the high field values [9]. This is in contrast to experiments at very low
field [1-5], which are fairly consistent among themselves. Second, our MC prediction is
somewhat higher than the experiment of Nebel et al. [9] at low temperature, and lower
than experiment at high temperature. This is again in contrast with the situation at
very low field, for which we were able to obtain very good agreement [5]. While
we would expect this discrepancy to decrease somewhat if Meyer-Neldel Rule were

included in our model [6], this would not be likely to eliminate it completely.

These difficulties may arise from several sources. First, it is possible that the

localization length, a, unlike uo, v and Tp is highly sensitive to sample preparation.



79

It has been proposed [19] that a should be a function of E, which would also make it an
effective function of 7'. Second, the application of high field decreases the experimental
time scale by more than an order of magnitude, making measurements difficult. It may
be that the experimental uncertainties in determining the values of «, which requires
determining the slopes of linear portions of the log(I(t)) vs log() curve, are greater

than has previously been assumed. These questions require further investigation.

In Fig. 9, we compare the calculated and measured [14] values of a; for a 1.2 ym
thick sample at T = 80 K, for holes, with a = 10 A . We also show the theoretical
prediction of a = T.;z/To, where once again T.s; is given by Eq. (14). We note that
according to the standard MT model, for T/T, < 0.6, a; should be equal to a; [5].
The calculation is in good agreement with the data of Nebel and Street [14] for electric
fields above 150kVem™!. At lower fields, the MC calculation cannot reproduce the
experimental data. At fields F' < 80 kV/cm, the calculation shows that o, approaches
the low field value of a; = T/Tp = 0.163, but does not approach zero, as does the
experimental value. This discrepancy between predicted and measured values of
is analogous to the one observed at low T' in low field TOF experiments [5,6] and
should be resolved if the MN effect is included in the calculation [6]. In this case,
the calculation should yield lower values of a, [6], in better agreement with the
experiment. We also note that since po for holes is nearly an order of magnitude
smaller than for electrons, the application of high fields brings the measurement times

into a relatively convenient range in this case.

In the experimental literature, the transit time, ¢tr, and the drift mobility, pq, have
been defined in a number of different ways. In what follows we present the calculated
drift mobility using three different definitions, and compare it with experimental val-
ues obtained with the same definition. In Fig. 10, we show the electron drift mobility
measurements of Gu et al. [12] with solid symbols. The drift mobility, u4, is calculated
from the transient current at 30 ns and is given by I(t)L/eF’; this definition of g
has been used by Antoniadis and Schiff [7] and by Gu et al. [12]. The drift mobility
calculated in this way, as predicted by DJM with a = 12 A and ¢ =8 A are shown.
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It decreases for fields greater than 250 kVcm ™, since the measurement times are then
longer than tr under these circumstances. The predictions of ETM for 100 K, 2 =8
A and a = 12 A, are shown by solid lines. It is clear that, at low temperature, where
the field effect is more important, ETM, using reasonable parameters, does not pro-
vide a satisfactory description of the experiment. DJM gives a far better description.
However, as may be seen from Fig. 10, the experimental values increase more rapidly
with temperature than the model predictions for constant a, although calculated and
experimental slopes are in good agreement. Possible modifications of the model to

yield better agreement are discussed in the next section.

In Fig. 11, tr is defined as the intersection of two straight lines in the log-log plot
of the transient currents (see Fig. 5a). We show the experimental values of Juska et al.
at 205 K [13], along with calculated values for the standard MT model (solid curves)
and for DIM (dashed curves) at T = 140 K and T = 300 K. At high temperature,
where the field effect is small, the MC results agree reasonably well with the experi-
mental data. Varying a between 7 X and 9 A will not affect the agreement between
the experimental data and the MC calculation. At low temperature, a strong field
dependence is predicted, with pg increasing by more than one order of magnitude
compared with the standard MT model. We also predict that for F' — oo, pa — po,
just as pg — po when T — co in the low field case [5]. At low field, the model gives

the same results as the standard MT model, as expected.

Fig. 12 shows the comparison of the experimental data of Nebel and Bauer [10]
and the calculated (with a = 8 A) temperature dependence of electron drift mobility
for V. = 30, 40, 60 and 70 V, and L = 4pm. The transit time ¢r is defined as
the time at which 50% of the charge has been induced in the external circuit. It
is shown in Ref. [6] that the MT model including Meyer-Neldel (MN) effect, but
without field-assisted detrapping, cannot reproduce these data with the best choice
of simulation parameters. Taking account of field-assisted detrapping allows us to
reproduce the data for F > 10° Vem™'. We note however, that in the transition

region, this calculation underestimates the experimental data at low temperature. It is
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possible that consideration of both MN and field effect might improve the agreement.

In this section, we have fit the data for electrons using a = 8 A in Figs. 11 and 12,
but @ = 12 A in Fig. 10. This is not unreasonable since a could depend on sample
preparation conditions, or upon E and T as discussed above. For holes, we found
a = 10 A. This value is very similar to the values obtained for electrons. The range

of values used appears to be quite plausible for a material like a-Si:H.

6 Conclusion

We have shown that the elastic tunneling model for field dependent effect in
multiple-trapping time-of-flight experiment is physically counter-intuitive. It is also
unable to provide an adequate account of the results for such experiments. In contrast,
we believe that the field-assisted detrapping model is intuitively satisfying. It leads to
a simple, and reasonable expression for the effective temperature. The field-assisted
detrapping model is able to reproduce experimental results quite adequately, even
when the values of three transport parameters, po, o, and To are restricted to the
values which were previously obtained for low field transport [5]. The only parameter

which we have permitted to vary in the present analysis is the localization length, a.

At high temperature, the MC calculation of the drift mobility is in good agreement
with the experimental data of Juska et al. [13] and Nebel and Bauer [14] with a =8
A. At low temperature, we found a = 12 A at T = 100 K to be the best fit to the
data of Gu et al. [12]. The fit to their data for higher temperatures is not entirely
satisfactory. A number of modifications could be made in the present model, in order

to make it more complete, and to improve agreement with the experiment:

(i) Allowing To, po and v be adjustable, along with a (but limiting ourselves to one
set of values). This is expected to improve the agreement with the experiment
for a for electrons.

(ii) Including a dependence of a upon T'. Mott [19] has proposed that a will increase
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as the energy of a band tail state approaches the mobility edge. This will effec-
tively make the localization length a function of temperature. However, using
this model would result in the introduction of two additional parameters.

(iii) Including the Meyer-Neldel effect. This will surely improve the agreement be-
tween theory and experiment both for electrons and holes, especially at low
temperatures.

(iv) Including the relaxation of trapped carriers [20], in order to analyze its impact
on carrier transport at high field regime.

(v) Combining two or several, of the modification (i)-(iv).

In addition, as we have noted above, the inconsistencies among experiments need to
be resolved. Thus, at the present time there is no reason to believe that a sufficiently
complete version of the MT model cannot describe TOF transport in a-Si:H under all
conditions of temperature, thermal and optical treatment, and field, both for electrons

and for holes.
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Figure Caption:

Fig. 1: Models for high field carrier transport; the trapping and detrapping rates by
thermal and field excitations are indicated by arrows. (a) Elastic tunnelling model

(ETM). (b) Diagonal jump model (DJM). The symbols are defined in the text.

Fig. 2: Electron distribution in localized states for F' = 450 kVem™', ¢t = 100 ps and
t = 1 ns (a) for the ETM and (b) for the DJM. The solid and dashed curves are
calculated for T = 100 K and T = 180 K respectively. The demarcation energy Equ(t)
for T = 100 K (solid arrow) and for T = 180 K (dashed arrow) is indicated in the

same figure.

Fig. 3: Effective temperature calculated from the electron distribution fi(E) using
(a) ETM and (b) DJM with a = 8A. (a) The solid curve represents the fit with

@ ¢ = T"+ (eaF[2k)"; the best fit is with z = 5. (b) The solid curves are calculated
with T%; = T? + (eaF/2k)?.

e

Fig. 4: Comparison of the prediction for the electron distribution, fi(E), from the
DJM (solid curves) with that obtained when the temperature T in the standard MT
model (dashed curves) is replaced by Ty for F' = 450 kVem™,t =100 psand t =1

ns.

Fig. 5: Simulated electron transient current using DJM for T = 50 K (full line),
T = 100 K (dashed line), T = 180 K (dotted line) and T = 220 K (dotted-dashed
line) with a = 8A, F =450 kV/cm, and L = 10 pm.

Fig. 6: Temperature and field dependence of the dispersion parameters for electrons
calculated using DJM with a = 8 A. (a) before the transit time (a;) and (b) after the
transit time (a,) for different electric fields as indicated in the legend. The dashed
curves are calculated with T,;;/To, where Tess is taken from Eq. (14).

Fig. 7: Comparison of the prediction for the current from the DJM (solid curves) with
that obtained when the temperature T in the standard MT model (dashed curves) is
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replaced by T.;; at F = 450kVcm™".

Fig. 8: Comparison of calculated and measured pre-transit dispersion parameters o, as
a function of temperature for electrons at three different fields, from two experiments

[9,11].

Fig. 9: Comparison of calculated and measured [14] post-transit dispersion parameter

a, as a function of electric field for holes at T = 80 K.

Fig. 10: Comparison of calculated and measured electron drift mobility at 30 ns [12]
for different temperatures. The solid curves are calculated using the ETM for a = 8 A
and 12 A as indicated in the figure. The open symbols show values calculated using
the DJM with @ = 12 A. The dashed curve is calculated with = 8 A at 100 K using
the DJM.

Fig. 11: Calculated electrons drift mobility using Eq. (3) for the standard MT model
(solid curves) and the DJM (dashed curves) at different temperatures. The experi-
mental data at high temperature are taken from Juska at al. [13].

Fig. 12: Temperature dependence of the electron drift mobility. The solid symbols
represent the experimental data of Nebel and Bauer [10]. The solid curves represent

the MC calculation with a =8 A and L = 4 pm.
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Fig. 1.



f(E) (Arb. units)

f(E) (Arb. units)

E T T T T T T T T ] T I T T 1 T l T l T
o t=1ns . ,.puz--z-o-Taols D il

.1-

i —— 100K .
e e 180 K E
i a)ETM i

3 N T T TR W T TNl T TR IO R p iy
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0.14

.1_

2 WS — 100K 4
- 180 K 3

b)DJM i

b T T I e T N ]| T INPAT O PRI | L

0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0.14

Energy (eV)

Fig. 2.

87



88

350 —r—
325
300
275

g 250

S 225

= 200
175
150
125
100

® Extracted from f(E); 0.01eV <E<0.04eV at 100ps

. F=450 kV/cm

[ ]
bl [ ® ®

| 1 I 1 I I I 1 i 1 ! ! | 1 I

Il]IllJIIlIllllllIIIHIIIHII‘IIII'Hlll Llllll

< IIIIIIIIIIIIII|II|I|IlIIIIIllllllllllllllllllllll

150
Temperature (K)

100 200

HlIIlIIlllIlI]lllIIIlIlllIH

|

F=450 kV/em 5—"
_,J—o—'—"_'_'_'_’f

F=250 kV/cE,/

_

| 1 i 1 | I i I 1 I | { I 1 I [ I 1 i

300

IIIlllllIlI!IlIH!IllllIlIlIIlIIlIIIIIlII'I Illl

= Lllllllllllllllll
- |
|

100 150
Temperature (K)

Fig. 3.

300



f(E) (Arb. units)

f(E) (Arb. units)

89

1 E T T T | 1 | T L] T T T | T T T T 1 T T T | T E
- a)T=100K el
T,/~237TK B
-1

10 = =
.2_ e |
in 2L DJM !
=S 25 Standard MT model 3
3 ) ; . 1

10 1 1 1 | 1 1 i | ] 1 1 | 1 1 1 | 1 1 | 1 i ] 1 L 1 | i

0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0.14

Energy (eV)

1 E T T T | T T T T T T T T T | T T T | T T T | T T T I T -
- b)T=180K M —
I T ~275K t=1 ns b ]
- eff i
10 £ A A \
-2_ e — .
10 L B DM .
o Standard MT model 3

e MNP VI NPV RTINS S IPRPUR. o BRTCS: VIS =SSt S R

0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0.14

Energy (eV)

Fig. 4.



90

_______ T

_—-—-—— T _____-_- T —______- T

_—__—_— LI

1 [T AL R TTTR N |TTTE NI I W (1T TN fsies s o TN | TTTER I B R TTTT R
=) o e~ - un ~ o (3]

> — — = > = =~ (=1

- - - - v Y i =

(s/sedaey)) juaaan)




o(T,F)

o(T,F)

0.9
0.8
0.7
0.6
0.5
04
0.3
0.2
0.1

14

1.2

0.8

0.6

04

0.2

91

:I LI T I 1T T T | 1 T lllll’l’lfl ‘,/,A 1’L’| | 171 |:
= a) Pre-transit o B =
: Py N
= = ™ o % ° # =
=5 e A,x"’.,.,f;' $: E
oo A A om Mg & :
c "W @ 3
c -™ - -
T I E
ol ’./’ ._:
= o e 2 =
;_—___———”' % Standard MT model —
= ® F=250kV/em .
- M F=350 kV/cm 3
= A F=450kV/cm =
I . ] ‘ P14 1 i | , L N | | ! Lt 1 l 111 I | W N | l [l 11 I:
0 50 100 150 200 250 300 350
Temperature (K)
_l T T | LI L] l. llllll T lllllllll![lll
" b) Post-transit s
- s s T
= A _,/" "o
= L P L
B A
" s A& A
- A -

I1Il|||

¢ Standard MT model
® F=250kV/cm
A TF=450KkV/cm

Lyaals

-I|III|IIII|II|I|IIII|II!I

100 150 200 250 300 350
Temperature (K)

Fig. 6.



Current (Charges/s)

Current (Charges/s)

T T TTTT0T

T IIlII_lu T IIIIIII[

LLLBLULLLL T T VT ITTTT T IIIII||| T llllllll T T FVITE

Rt sty a)T=100 K
= T, ~237K

10 ¢ — DM

10 sC wee-w-- Standard MT model

104 S

103 i

102 1 1 ||lll|| || lllllll 1 1 ||||||i 1 1 |[|l||| 1 1 ll|||l| 1 1 IIIIHI 1 ] |ll|||l [ |-FII-IT “‘
0% 102 10" 10 107 w0 w07 10® 107

Time (s)

e b)T=180 K
N T =275 K

7
ol s

DM N,
------- Standard MT model ‘i‘\\_
-y
_&'b:rllr:rlh]
I%Ll‘
10 E_ L Ll j|_|| L i1 ||| L L ||j.|'| L ||||||I L Il |||.J||I 1 i1 |||'i | 1 |||'||
0B w02 ™ 10 10? w? 107 10

Time (s)

Fig. 7.

92



o(T,F)

0.8

0.6

0.4

0.2

Pre-transit

A A K ft % —]
* -
# 4
A
. pu—
n
O L i
]
ﬁ'l
| |
n =
]
u * =1
o

- |
& i

o MC Data

oo
| O F=350kV/em [9] .
A F=92 kV/em [11] -
* F=40kV/cm [11} ]
1 ] L l 1 i ] ) I i i i 1 i 1 1 i I i 1 1 l 1 1 1 I ] L 1 1
50 100 150 200 250 300
Temperature (K)

Fig. 8.

350

93



o(T,F)

0.6

0.5

0.4

0.3

0.2

0.1

94

[ T 117 | T F 1 1 | T I 1T 1 | ! Y | == T-T1T T 1 | I T T 1 | ol |—

B Post-transit -
= ® Exp. data

i % MC calculation |

: T =Teﬂ’/T 0 ;

[ —z i
_I Lt 1 | | N I | H M | 1311 I | I | | I S | I | I l 1 1| ]
0 50 100 150 200 250 300 350 400

Field (kV/cm)

Fig. 9.



95

L] 1 T T T T T T | T ] T I
10 & - Calculated at t=30 ns =
- " -
i " i
L ® £ Z o |
|= O iy
A L] %
y a=12A (ETM)

—~ 10 —
Z - =8A (DJM) o -
= L i
=, i
Z a=8A (ETM) |

= o
g I - I
Q 10 =5 o =
C Exp. Data a=12A (DJM) ]
2 7
L ® o 100K il
.
- A A 125K 71

-4
10 * * 150 K —
: | | 1 | 1 1 1 1 | 1 1 1 | 1 1 I 1 l :
0 100 200 300 400 500
Field (kV/cm)

Fig. 10.



Drift mobility (cm*/V s)

10

10

[y
(=]

10

10

10

10

96

_—__ T T 1 T T T 1 T l I T T T T 1 I T T T T T T T T T T T T T
- 3
I ’ 140K
J/ % Exp. data for T=295 K i
Ef _— Standard MT ;
t ----- DJM |
1 ] 1 ] l ! i 1 1 l 1 ! 1 1 l ! 1 | t | I} 1 ! ! 1 1 | 1 1 | 1 ! 1 1
0 100 200 300 400 500 600 700

Field (kV/cm)

Fig. 11.



Drift mobility (cmsz S)

10

10

10

97

-1

2

3

- ® 30 Volts

0 H 40 Volts

B ¥ 60 Volts

4 A 70 Volts

-5Il|l|lll||||||||||llllllllllll!lll‘lllllll||i|ll

y 3 4 5 6 7 8 9 10 11
1000/T

Fig. 12.

12



98

4.2 Résultat complémentaire

Dans cette section, nous donnons quelques résultats complémentaires a I’arti-
cle V. Nous calculons par simulations Monte Carlo le courant induit et les para-
métres de dispersion o et as & partir du courant induit. Nous montrons, en
détail, que le modele de Esipov [8] (modéle ETM dans I’article V) ne donne pas

de résultats physiquement raisonnables.

Courant (Charges/s)

Lonond el bcvnd o s evoel e 3sened el

1021021010 10° 0% 107 10 10° 07 107

Temps (s)
Figure 13. Courant induit simulé pour le modéle ETM 4 T' = 50 K (ligne pleine),
T = 100 K (ligne avec traits tirés), T = 180 K (ligne pointillée) et T' = 220 K
(ligne avec traits tirés et pointillés) avec a = 8A, F =450kV/cm, et L = 10 pm.

A la figure 13, nous montrons le courant induit en échelle log(I(t)) vs log(t)
par simulation Monte Carlo. On voit que la pente, avant et apres {7, augmente

avec T pour 50K < T < 100K et diminue pour T > 100. Ceci devient plus
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clair & la figure 14 lorsque les paramétres de dispersion a; et a3 sont tracés en
fonction de la température pour différents champs électriques tel qu’indiqué dans
la légende. Dans la méme figure, nous montrons les calculs analytiques de Esipov,
avec approximations, du parameétre de dispersion oy = az = eaF'[2kTy pour
B = 2kT/eaF < 1 (B = 1 représente la transition entre le transport dominé par
le champ et la température et est indiqué par la fin de la ligne horizontale a droite
dans la figure 14). Le résultat est comparable aux calculs Monte Carlo jusqu’a
un champ electrique de F' = 400 kV/cm. Le minimun mentionné dans Iarticle V
devient clairement identifiable & F > 400 kV/cm et le résultat du Monte Carlo
dévie systématiquement de 1’approximation. Dans ce cas, nos calculs Monte
Carlo améliorent les calculs analytiques avec approximations et montrent que ce
modéle ne donne pas de résultats intuitivement corrects a cause des minimuns
dans la température effective et les parametres de dispersion. Il est clair que la
température effective ne peut pas diminuer lorsque la température ou le champ

augmente.

4.3 Conclusion

Ce chapitre a été dédié aux études du transport a hauts champs. Il y est
clairement démontré que le modele de transport standard ne pouvait pas repro-
duire les observations expérimentales en présence de hauts champs. Il devient
également clair que le modéle de Esipov n’est pas physiquement raisonnable
4 cause du fait que le bilan détaillé a été considéré séparément dans les deux
processus et que la température effective ne peut pas étre correctement définie.
Nous avons alors proposé un modele simple de piégeage multiple en incluant le
dépiégeage assisté par le champ. Ce modéle permet de reproduire les données
expérimentales de la mobilité de dérive, p4(F,T), des électrons et pq calculée a
t = 30 ns avec une seule valeur du parameétre de localisation, a = 8 A. Ce modele

permet aussi de décrire les données expérimentales des parametres de dispersion
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a pour les trous avec ¢ = 10 A. Cependent, notre modele ne peut pas repro-
duire quantitativement les données expérimentales des a pour les électrons. Pour
remédier & ce probléme, nous proposons des modifications dans P’article V qui

pourraient permettre en principe de bien reproduire les a pour les électrons.
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Figure 14. Paramétres de dispersion en fonction de la température et du champ

électrique calculés avec le modéle proposé par Esipov [8] (modele ETM dans

l’article V) pour a¢ = 8 A(a)avant le temps de transit (o;) et (b) aprés le temps

de transit (a;) pour différents champs électriques tel qu’indiqué dans la légende.

Les droites pleines représentent a = T'/To; les lignes horizontales sont calculées

avec a = eaF/2KT avec les parameétres mentionnés ci-haut.



Chapitre 5

Relaxation rapide dans les pieges

Nous présentons ici I'idée de la relaxation rapide des porteurs dans les pieges
et analysons ses conséquences sur I'interprétation des mesures de la mobilité de
dérive. Par relaxation rapide, nous voulons dire que les porteurs relaxent dans
la queue de bande lorsque piégés. Plus précisement, lorsquun porteur occupe un
site avec une énergie initiale Ey, il relaxe ensuite vers les énergies plus profondes,
E(t), due a l'interaction du porteur avec son environnement (self-trapping). Ce
modele est dynamique car I’énergie des sites change en fonction du temps. Cette
dynamique est cachée dans le taux d’émission des porteurs k.(t). Intuitivement,
le porteur ne peut pas relaxer indéfiniment vers des états de plus en plus profonds.
Il est alors raisonnable d’imposer une énergie de coupure a ’énergie correspon-
dant & I’énergie du polaron stabilisé. Il est & noter qu’une premiere évidence de
la relaxation rapide dans les pieges a été observée expérimentalement par Cran-
dall et Lips [43). L’idée de la relaxation dans les pieges est tres récente et est
présentée pour la premiére fois ici, afin d’analyser son impact sur les mesures
de la mobilité de dérive. Ces analyses permettent de conclure que notre modéle
explique P’absence de recombinaison geminée a la température de la piece et est

consistant, & la fois, avec les expériences TOF et PL.

5.1 Article VI: Rapid relaxation and electronic properties of a-Si:H

A paraitre.
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We analyze the impact of trapped carrier relaxation on the determination
of the microscopic electronic mobility of a-Si:H. The calculations show that, if
there is relaxation, the mobility is substantially higher than that predicted by the
standard multiple trapping picture. This model therefore explains the absence
of room temperature geminate recombination in a-Si:H, and is consistent with
both TOF and PL experiments. That is, we may understand three experimental
results which have long appeared to be contradictory, in the framework of a
single, simple model.

I. INTRODUCTION

In the history of the investigation of the electronic properties of amorphous hydrogenated
silicon (a-Si:H), many experimental results have been satisfactorily interpreted in terms of
relatively simple models. Unfortunately, close examination often shows that models for different
observations are in contradiction with each other. Among the many interesting phenomena
which have been extensively investigated for a-Si:H are photoluminescence (PL), produced by
geminate recombination (GR) of carriers at low temperature, the lack of PL or lack of GR at
room temperature, and electronic transport of electrons and holes, particularly as studied by
time-of-flight (TOF) measurements.

Investigations of PL [1-9] have shown that the lifetime distribution is broad, the energy
spectrum is wide, and the peak position red shifts logarithmically with time after the end of
the pump pulse. These observations have been explained with the hypothesis of substantial
carrier diffusion, and quantified in the energy loss hopping (ELH) model of Shklovskii and co-
workers [10,11]. Under this interpretation, the carriers are trapped in localized states, and hop
from state to state. At low temperature, only hops into states of lower energy are allowed.
As hopping proceeds, the probability for further hopping decreases, until it is smaller than the
probability of radiative recombination, which then takes place.

The ELH model yields the qualitative observations described above. However, the quanti-
tative agreement is not good. Stachowitz et al. [6,7] have shown that the predicted lifetime
broadening is many orders of magnitude larger than observed. Kemp [12] has pointed out that
if ELH is modified to yield a relatively narrow distribution of lifetimes, it no longer yields a
red shift, since there is then very little diffusion. In order to resolve this discrepancy, he pro-
posed that the trapped carriers relax to lower energy, and showed that a logarithmic relaxation
rate yielded results in quantitative agreement with experiment. While he offered this form as
an ansatz, Kemp and Burin [13] have shown that this is roughly the form one expects if the
relaxation is due to the effect of a fluctuating potential, produced by a random distribution of
dipoles.

In order to study carrier transport in a-Si:H, Hamel and Chen [14] developed a Monte Carlo
(MC) algorithm for simulating the behavior of carriers in the presence of an exponential density
of trapping states, and showed that it yielded the same result as the analytical calculation [15]
for the situation for which the comparison is possible. We have used this algorithm to model
TOF experiments [16], and have found that it yields very good agreement with experiment
[17-19] with a reasonable choice of parameters. We have shown [20] that this agreement is
further improved when Meyer-Neldel rule is included in the model, and that good agreement
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with high field experiments [19,21-25] is obtained when a simple, physically plausible model
for field assisted detrapping is included in the algorithm [26]. In all of this work, we found that
we required a value of the band mobility of holes near po = 0.5 em?V~1s~1, in agreement with
earlier work, but that we required a value of about g = 4 em?V~1s~! for electrons, considerably
lower that the values of 10 — 13ecm?V~'s™! reported earlier.

A number of years ago, Silver and co-workers [27-29] showed that values of ug of the order of
10cm2V~!s~! are incompatible with the observed absence of GR at room temperature, since
the photogenerated pair will never break [29,30]. (The situation is, of course, worse with pg =
4cm?V~'s~1), While these authors’ proposal that space charge limited current measurements
indicated much higher mobilities has been generally rejected, the contradiction has never been
resolved [30]. In order to attempt to resolve it, and in agreement with experiment on capacitance
transients [31] and with the theoretical model for PL [12,13] we have incorporated rapid energy
relaxation into our TOF simulation. We shall show that the result is indistinguishable from
our earlier result [16], when an appropriate (larger) choice of po is made. This means that we
cannot prove or disprove the existence of relaxation on the basis of TOF alone. However, it also
means that experimental TOF results are compatible with the existence of such relaxation.

II. TIME-OF-FLIGHT MODEL WITH RELAXATION

Consider a carrier initially trapped at an energy Eo. On physical grounds [12,13,31,32], we
expect the energy of the state to be (i) constant before a reaction time ¢z on the order of a
vibrational period, (i) time-dependent between g and tg, where ig corresponds to complete
relaxation, and (iii) constant for times longer than ¢g, and equal to a fully stabilized polaron
binding energy. We assume that

Ey t<ip
E() = { Eo+Aoln(t/tr) tr <t<ta (1)
Eo + Aoln(tg/i}z) t>1g

Here, £ represents the time the state has been occupied. We assume for simplicity that the pref-
actor Ag is positive and independent of the initial trapping energy and temperature. We note
that the time necessary to achieve complete relaxation, tg, is probably temperature dependent
(very slow at low temperature and much shorter at higher T'). For simplicity, we assume that
our calculations are performed in a range of temperatures where ¢g is constant.

The physical relevance of the third case in Eq. (1), which was not included in the model for
PL, can be seen as follows. Without it, the carrier energy would decrease without bounds. This
would make the drift mobility drop to zero quickly, and would change the pre- and post-transit
dispersion parameters a; and az. The point of Eq. (1) is not that we claim that relaxation
must be exactly as described there. We may treat Eq. (1) as an ansatz, as Kemp [12] has done.
However, we believe that, if the relaxation effect indeed takes place, the correct description
cannot be very different from Eq. (1), and the effects on TOF cannot be very different from
those described below.

Intuitively, the impact of this model on the interpretation of the TOF data can be understood
as follows. Consider a TOF experiment where the transit time is measured. Using the multiple
trapping (MT) model, we derive from the transit time a value for the microscopic mobility
called pprr. Let us now take the same experiment, but this time reinterpret it assuming carrier
relaxation. After it is trapped, the carrier’s energy decreases and consequently, the release time
increases. If we assume that the microscopic mobility is gprr, as in the absence of relaxation,
we reach a contradiction because the transit time between electrodes will be larger than the
measured value. In order to reproduce the experimental transit time, the microscopic mobility
must therefore be larger than parr.

We now formulate the rate equations in the presence of relaxation. The probability that a
trapped carrier is released between times ¢ and ¢ + dt is given by:

P(t) = k.(t) exp (— /0 : k,(t’)dt’) : (2)
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where k,(t) is the time-dependent release rate:

1 t<ip
k.(t) = voexp(—Eo/kT) (t/tR)"A"/kT tp <t <ig (3)
(te/tr)~2/*T t>tg

Here vp is the attempt-to-escape frequency [33]. Compared with the standard MT model, the
release rate k,(t) is not constant. The capture rate however is unchanged.

This model does not have an analytic solution, due to the time-dependent nature of the
rate in Eq. (3). We solve it instead by Monte Carlo methods. We modify our previous MC
simulation program to account for Eq. (3). A detailed description of the algothrim can be
found in Ref. [16] and references therein. The simulation parameters we use are the same as
those used in Ref. [16], except for {5 and g which we have taken as ig = 101! s from Ref.
[12] and tg = 10~° s. This implies that the entire trap distribution shifts downward by an
energy up to Agln(100). However, as we shall see, most carriers are re-emitted long before 5.
A newly trapped, or re-trapped carrier begins relaxing after spending tp in the trap. The only
parameters which we have varied are Ag and po. We adjust po until the simulation reproduces
the drift mobility data.

II1. RESULTS

Fig. 1 shows the calculated transient current for different values of Ao, at T' = 160K and
T = 260K. At early times, t < tg, the transient current is unaffected by relaxation. For times
t > ig, relaxation begins, signalled by a faster current decrease compared to the unrelaxed case.
We note that even a small amount of relaxation is enough to produce substantial changes in
the shape of the current transient and in the value of the transit time, ir. We note however
that, for t¢ < tr, relaxation does not affect the values of the dispersion parameters. That is,
the slope of the straight line portions of Fig. 1, a1, before the transit time {7, and a after 7,
are independent of Ag. The choice of ig = 10~? s is reasonable because it allows at least two
time decades of constant ay, which is normally observed experimentally.

Fig. 2 shows the calculated room temperature drift mobility as a function of the microscopic
mobility po for different values of Aq. For comparison, we also show the experimental drift
mobility pg ~ 1em?V~'s~1 [17,18]. We define the drift mobility as

pa = L* [tV (4)

where L is the sample thickness, V is the bias voltage, and tr is the transit time. We find
the transit time from the current transient by finding the intercept of the pre- and post-transit
lines (log-log scale), which is the usual experimental definition. The figure shows that pug
increases with increasing Ao. This is expected because the transit time %r increases with
increasing relaxation. For a given values of Ao, the intersect of the curve pq(po) with the
line ug =1 em?V 151 gives the microscopic mobility. The figure shows that the microscopic
mobility predicted by the model is 5 to 15 times larger than the 4cm?V~ 151 predicted by MT,
depending on the stabilization energy. We also note that the present model yields the same
activation energy as in the standard MT model [16] and is consistent with the experimental
activation energy [18,34].



106

R B BLLL Bl e
o) T=160 K j
Ay=0.014 &Y J/

he=0.019 8V

10 Bg=

Current (Charges/s)

B TR RPRTOTY ETYEY EEETIEY EUTH APRTPT WYY ST RISTIST BYSTET AT e

10731072107 1070 10?107 1077 107® 1670 107t 1070 1072 10!

Time (s)

AL REREEE L B R LI AL L SELRLRALLL LA L IR

b) T=260 K

8,=0.014 eV

voual pomd ol vougd sied 1o ead

L
A=0.019 eV

Current (Charges/s)
=)
.
T TR T Ty

so B vt iond 0ol ol ol el e el i,

101 102 107" 1070 16 07® w07 10 w0 0t 10
Time (s)

1

FIG. 1. Comparison of simulated transient currents for standard MT (Ao = 0) and standard MT
including relaxation (Ao # 0) for TOF experiments at different temperatures. We use [ = 3.8 pm,
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FIG. 2. Simulated drift mobility, sq, as function of po for different values of Ag at T = 300K. The
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FIG. 3. Comparison of the averaged release time distribution < R(t) > for standard MT (Ao = 0)
and MT including relaxation of trapped carrier (Ao # 0).

Fig. 3 shows the calculated release time distribution < R(t) >, for various values of Ao, at
T = 160K and T = 260K. < R(t) > is obtained by counting the number of carriers with an
occupation time ¢, averaged over all injected carriers. In the absence of energy relaxation, the
carriers are initially quickly trapped and released. Thermalization then sets in, leading to a
pronounced peak at ¢ = 2 x 10~ 115, independent of temperature. Energy relaxation introduces
a second peak at longer times, whose height increases with increasing Ao, and whose position
is temperature dependent. The second peak arises because energy relaxation lowers the state
energy, which consequently increases the thermal reemission time.

IV. CONCLUSION

We have shown that energy relaxation of trapped carriers is consistent with TOF data.
We have used a model of uniform logarithmic relaxation down to a cutoff. A similar model
with another functional form and a cutoff would probably give similar results. The important
finding is that the presence of relaxation requires a larger microscopic mobility than the usual
MT model. The difference could be as much as an order of magnitude.

We have also shown that TOF predictions from MT with and without relaxation are in-
distinguishable. It is then not possible to choose between them on this basis only. However,
the experimental results of Crandall and Lips [31] suggest that it does take place. If it does,
then TOF results are then compatible with the results of PL experiments [12] and with the
absence of GR at room temperature. Establishing this compatibility represents a considerable
improvement in the theoretical sitnation for a-Si:H. Thus we believe that the consideration of
the impact of relaxation on other experiments, and of experiments in which it might be observed
directly, is of considerable interest.
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Conclusion

Dans cette thése, nous avons étudié & la fois analytiquement et par simu-
lation Monte Carlo (MC) le transport par piégeage multiple dans une queue de

bande exponentielle dans le silicium amorphe hydrogéné (a-Si:H).

Dans un premier temps, nous avons trouvé une solution analytique générale
de la distribution des porteurs libres, G(zo, z,t), qui est valide pour un parametre
de dispersions, a, entre 0 et 1. Cette quantité fondamentale, en principe, nous
permet d’étudier le transport des charges dans les détecteurs de particule et dans
les semi-conducteurs amorphes dans le cas ot les approximations sont valides. Les
autres quantités comme le courant, I(zo,t), et la charge, Q(zo,t) sont déduites de
G(z,zo,t). Pourle cas @ = 1/2, nous avons trouvé une solution analytique pour le
courant et la charge induits qui décrit le transport dans un détecteur de particule
opéré 4 la température de la piece. Nous avons ensuite prouvé que les calculs
MC confirment que les calculs analytiques sont corrects pour le cas particulier ot
a = 1/2 pour les temps ¢ > 1/vo. De plus, nous avons aussi démontré que les
calculs reproduisent la forme des signaux générés par le passage d’une particule
chargée dans un détecteur p-i-n au a-Si:H pour différentes tensions appliquées.
Ces travaux constituent une amélioration importante du modéle précédent [30]

pour la modélisation des détecteurs de particule au a-Si:H.

Nous avons ensuite montré que le modéle standard par piégeage multiple ne
peut pas reproduire les parameétres de dispersion a; et a2, repectivement avant
et apres le temps de transit, & basse température, ni a; & haute température. Par
contre, ce modéle a permis de reproduire les données de mobilité de dérive et a

également permis d’extraire les parametres du matériaux pour les électrons et les
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trous. Nous avons alors introduit ’effet Meyer-Neldel dans le modéle standard par
piégeage multiple pour réconcilier les simulations avec les données expérimentales
sur les . Les calculs ont démontré clairement que l’effet Meyer-Neldel est capa-
ble, non seulement de reproduire les paramétres de dispersion a; et az, mais aussl
de reproduire les mesures de la mobilité de dérive. Dans les cas ot il n’y avait
pas de données expérimentales, les calculs ont permis de prédire les valeurs des
as. Nous suggérons que des mesures de a, entre 100 K et 300 K permettraient de

confirmer les préditions de ’effet Meyer-Neldel dans cette région de température.

Notre modele de dépiégeage assisté par le champ (DJM) est capable de re-
produire quantitativement les données expérimentales de mobilité de dérive pour
les électrons avec un seul nouveau parametre ajustable a, ol a est la longueur de
localisation, que nous avons trouvé égal a a ~ 8 A. Le modele ne peut cependant
pas reproduire quantitativement la dépendance en température et en champ des
a comme dans le cas & bas champ pour les électrons. Pour les trous, notre modele
prédit correctement le comportement des « en fonction du 'cha,mp électrique avec
a =12 A. Pour la poursuite de ce travail, nous avons déja proposé dans la con-
clusion de larticle V qu'il serait possible d’améliorer 1’accord avec les données sur
les paramétres de dispersion a pour les électrons en incluant les effets de Meyer-
Neldel et de relaxation des porteurs dans les pieges. Dans DJM, nous avons
négligé les autres processus. Il est possible de les inclure dans la simulation MC
pour voir s’ils sont vraiment négligeables. Par example, '’équation 9 de Particle
V peut étre intégré par méthode Monte Carlo pour inclure tous les processus de

dépiégeages.

Récemment, nous avons montré qu'il est possible d’extraire la longueur de
localisation des électrons & partir du concept de la température effective T.ss
indépendamment d’un modele exact pour T.ss [44]. Les résultats sont consis-
tants avec ceux obtenus par simulations MC avec DJM. Cependant, pour tirer

une conclusion plus ferme sur la longueur de localisation, il nous faudrait plus



111

de données expérimentales dans plusieurs régions: 1) & haute température et a
bas champ ol la température effective est essentiellement égale a T, 2) & basse
température et & trés haut champ ou le champ domine la température effective,
ainsi que 3) dans les régions intermédiaire ot la température et le champ électrique
contribuent & la température effective. La poursuite de ce travail devrait perme-

ttre de déterminer la longueur de localisation des électrons et des trous dans le

a-Si:H.

La simulation MC incluant la relaxation rapide dans les piéges a permis de
conclure que la mobilité microscopique peut étre de 5 & 15 fois plus grande que la
valeur de 4 cm?V~!s5~! habituellement acceptée; la valeur exacte de po dépend de
’énergie de relaxation (Ag). Ceci permet de justifier ’absence de recombinaison
geminée dans les expériences de PL & la température de la piece. Ce modele
s’avere donc consistant, a la fois, avec les expériences de photoluminescence et
celle de temps de vol, ce qui constitue une premiére. Mais afin de tester plus a
fond ce modéle, il serait important de réaliser des simulations de photolumines-
cence & température finie pour les comparer aux données expérimentales. Ceci

permettrait de contraindre les valeurs de A et pio.

Il faut également noter qu’il serait trés intéressant de comparer les simu-
lations MC de la charge induite & des temps trés courts (de P'ordre 1/vp) aux

données expérimentales [45], & nouveau pour contraindre les valeurs de o et vo.
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