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Abstract Investigationdes propriétés électriques et élastiques des semi-conducteurs a largegap : SiC

Investigation of the Electrical and Elastic Properties of Wide-

Bandgap Semiconductors: SiC

Abstract:

In this work, a simulation program based on the principle of Scanning Acoustic Microscopy
(SAM) was employed as a non-destructive evaluation technique to determine the elastic
parameters of silicon carbide (SIC) polytypes namely 3C, 10H, 8H, 6H, and 4H-SiC.
Relationships were established linking the elastic moduli to the indirect band gaps (Eg) of the
SiC polytypes, following a detailed investigation of the elastic parameters Young’s modulus
(E), buk modulus (B), and shear modulus (G) as functions of the band-gap energy Eg.
Subsequently, the influence of the hexagonality percentage (h) was analyzed on the owverall
characteristics of the reflection coefficient R(0) as well as on the acoustic signatures V(z) of
the SiC polytypes, including critical angles, spatial periods, FFT spectra, and acoustic wave
velocities (Vi, V1, and VR). The analysis also considered variations in the elastic moduli and
the indirect band-gap energy. The results indicate that both the indirect band-gap energy and
the elastic and acoustic parameters increase with the hexagonality percentage (h), whereas the
critical angles (0., 01, and Or) decrease. These trends can be described by semi-empirical
relations of the form F(h) = +ah + [, revealing an almost linear correlation between the elastic
properties of SiC polytypes and their hexagonality percentage. Overall, this study provides a
theoretical contribution to the understanding and development of SiC polytypes for advanced
technological applications.

The effect of the hexagonality percentage h was examined on the reflection coefficient R ()
and acoustic signatures V/(z) (critical angles, spatial periods, FFT spectra, and wave velocities
Vi, Vr, and VR) as well as on the elastic moduli and the indirect band gap energy. The results
show that both the indirect band gap energy and the elastic parameters increase with rising

hexagonality, while the critical angles

Keywords: Silicon carbide (SiC), polytypes, hexagonality percentage, elastic properties,

band gap energy, acoustic velocities, critical angles.
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Résumé Investigation des propriétés électriques et élastiques des semi-conducteurs a large gap : SiC

Investigation des proprietés électriques et élastiques des

semiconducteurs a large gap: SiC
Résumé:

Dans ce travail, un programme de simulation basé sur la microscopie acoustique a balayage
(SAM) a été utilisé comme méthode non destructive pour déterminer les paramétres élastiques
des polytypes du carbure de silicium (SiC): 3C, 10H, 8H, 6H et 4H-SiC. Des relations ont été
¢tablies entre les modules élastiques et les gaps de bande indirects (Eg), a partir d’une étude
détaillke des modules de Young (E), de compressibilitt (B) et de cisaillement (G) en fonction
de Dénergie du gap de bande. L’influence du pourcentage d’hexagonalit¢ (h) a ensuite été
examinée sur les caractéristiques du coefficient de réflexion R(0) et les signatures acoustiques
V(2), notamment les angles critiques, les périodes spatiales, les spectres FFT et les vitesses
acoustiques (Vi, VT, et VR). L’analyse a également pris en compte les variations des modules
¢lastiques et de I'énergie du gap de bande indirect. Les résultats montrent que I’énergie du
gap de bande indirecte ainsi que les paramétres élastiques et acoustiques augmentent avec le
pourcentage d’hexagonalité (h), tandis que les angles critiques (0., 07, et 6g) diminuent. Ces
tendances peuvent étre décrites par des relations semi-empiriques de la forme F(h) = +oh + f,
mettant en évidence une corrélation quasi linéaire entre les propriétés élastiques des polytypes
de SiC et leur pourcentage d’hexagonalité. Dans I’ensemble, cette étude apporte une
contribution théorique a la compréhension et au développement des polytypes de SiC pour des
applications technologiques avancées.

L’effet du pourcentage d’hexagonalit¢ h a ét¢ examiné sur le coeflicient de réflexion R(0) et
sur les signatures acoustiques V(z) (angles critiques, périodes spatiales, spectres FFT et
vitesses des ondes acoustiques V|, Vr, et VR), ainsi que sur les modules élastiques et I’énergie
du gap de bande indirecte. Les résultats montrent que I'énergie du gap de bande indirecte et
les parametres élastiques augmentent avec I'hexagonalité, tandis que les angles critiques

diminuent.

Mots-clés : carbure de silicium (SiC) ; polytypes ; pourcentage d’hexagonalité ; propriétés

élastiques ; énergie de gap de bande ; vitesses acoustiques ; angles critiques.
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Tableau 1.3 Paramétres acoustiques (0., Or, Az et VR) du 2H, 4H et 6H- 54
SiC selon les directions [100] et [001] et du 3C-SiC selon les
directions [100], [110] et [111].

Chapitre 111
Analyse de I'influence du pourcentage d’hexagonalité sur les propriétés élastiques et
acoustiques des polytypes de SiC

Tableau I1l.1 Pourcentage d’hexagonalit¢ (h), densit¢ volumique (p) 66
énergie de gap (Eg), module de Young (E), module de
cisaillement (G), et module de compressibilité (B) des
polytypes 3C, 10H ,8H, 6H et 4H-SiC.

Tableau 111.2  Valeurs des constantes caractéristiques dans la relation 83
F(h) = ah + B (ou F représente : Eg, E, G, B, Vi, VT, Vg,
0., 0T, Or et AZ.
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LISTE DES ABREVIATIONS
ET SYMBOLES

Symbole Signification
a Paramétre de maille du matériau, ou a constante de réseau
A Facteur d'Anisotropie élastique de Zener
B Module de Compressibilité
Cij les constantes élastiques
d L’épaisseur de la couche
Eg Energie de gap
Ec L’¢énergie de bande de conduction
Ev L’¢énergie de bande de valence du matériau
E Module de Young f
f Fréquence de fonctionnement
FFT Transformée de Fourier Rapide
G Module de Cisaillement
MHz Mégahertz
n Densité des électrons
Na Concentration des atomes accepteurs
Np Concentration des atomes donneurs
P%(0) La fonction pupille de la lentille
R(0) Coefficient de réflexion
[R(0)| Module du coefficient de réflexion
SAM Scanning acoustic microscipic
SAW Surface acoustique wave
Si Silicium
SiC Carbure de silicium
SiO; Silice

IX Guernoub Souhir, Doctorat LSC-UBMA, 2025
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\/ Vitesse longitudinale

Viig la vitesse de propagation des ondes dans le liquide

Viens (2) La réponse de lentille

z Distance de défocalisation

Zsol Impédances acoustiques du solide

€ij Le tenseur des deformations

0; Angle D'incidence

Or Angle critique d’excitation du mode Rayleigh

A Longueur d’onde

Psol la densité du solide

[0) Phase du coefficient de réflexion

Gij Le tenseur des contraintes.

& Champ électrique

Hp Mobilite des trous
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INTRODUCTION GENERALE

Le carbone, sous sa forme de charbon, a dominé le XIXe siécle, tandis que le silicium s’est
imposé comme le matériau clé du XXc siecle. Aujourd’hui, leur combinaison, le carbure de
silicium (SiC), s’impose comme un candidat prometteur pour les technologies du XXI¢ siecle.
L’essor de I'électronique de puissance et la recherche de composants capables de fonctionner
dans des conditions extrémes ont révélé les limites physiques du silicium, notamment pour les
applications a forts courants et hautes tensions. Cette prise de conscience a stimulé I'mtérét
pour les matériaux a large bande interdite, définis par une énergie de gap supérieure a 1,7 eV
[1,2]. Parmi ces matériaux, le carbure de silicium (SiC) occupe une place particuliere.
Découvert en 1824 par le chimiste suedois Jons Jacob Berzelius lors de ses travaux sur la
synthése du diamant [3,4], ce composé ne se rencontre presque pas a I’état naturel sur Terre.
Les rares traces identifiées sont d’origine extraterrestre, introduites par des météorites [5,6].
Grace a sa large bande d’énergie interdite, sa haute conductivit¢ thermique, son champ de
claguage environ dix fois supérieur a celui du silicium, ainsi que sa stabilité chimique
remarquable et sa résistance exceptionnelle aux chocs thermiques, a la corrosion et a
Ioxydation [7-10], le carbure de silicium (SiC) se distingue comme un matériau
particulierement prometteur pour la réalisation de dispositifs électroniques capables de
fonctionner a haute température, a fréquence et tension élevées, ou encore dans des
environnements extrémes [8,9,11-15]. De plus, le SiC présente des propriétés mécanigques
remarquables, notamment une dureté proche de celle du diamant, une résistance a la rupture
supérieure a celle du silicium, ainsi que des modules élastiques trés élevés [7,16,17]. Ces
caractéristiqgues font du SiC un excellent candidat pour la fabrication de microcapteurs et de
composants susceptibles d’opérer a des températures supérieures a 600 °C [12].

Au-dela de ses nombreuses applications en électronique, le carbure de silicium (SIiC) présente

un intérét croissant dans des domaines variés tels que I'automobile, I’aéronautique,
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I'aérospatial ainsi que les secteurs énergétiques, notamment dans les centrales thermiques et
nucléaires [18-20].

La structure cristaline complexe du SiC résulte de [Dexistence d’un grand nombre de
polytypes, dont les propriétés different sensiblement les unes des autres, permettant ainsi leur
utilisation dans une large gamme de dispositifs [21]. L’étude approfondie de leurs propriétés
électroniques, mécaniques et plus particulierement élastiques revét une importance majeure
pour le développement des applications d’ingénieric de nouvelle génération [7,22]. En effet,
les paramétres élastiques d’un matériau — tels que les vitesses des ondes acoustiques, les
modules élastiques et les impédances acoustiques — fournissent des informations essentielles
sur sa structure interne ainsi que sur la nature des liaisons atomiques qui le constituent
[23,24].

Cette thése est organisée en trois chapitres. Le premier chapitre est consacré a une
présentation bibliographique du carbure de silicium. Nous retragons d’abord son historique et
son émergence dans le contexte des matériaux semi-conducteurs, avant de décrire sa structure
cristalline et le phénoméne de polytypisme, qui influence fortement ses propriétés physiques.
Nous examinons ensuite ses principales propriétés électriques et mécaniques, ainsi que les
méthodes d’élaboration, telles que la réduction carbothermique, le dépdt en phase vapeur
(CVD) et le transport en phase vapeur physique (PVT). Enfin, nous abordons ses principaux
domaines d’application.

Le deuxieme chapitre est consacré a I'étude de I'influence de lanisotropie sur les propriétés
acoustiques des polytypes 2H, 3C, 4H et 6H du SiC, a travers des simulations numériques
basées sur la microscopie acoustique a balayage (SAM). Nous analysons l'effet de la structure
cristalline sur différents paramétres acoustiques, tels que le coefficient de réflexion R(0), la
signature acoustique V(2), les spectres FFT et la vitesse des ondes de Rayleigh.

Le troisitme chapitre est dédié a lanalyse de leffet du pourcentage d’hexagonalité sur les
propriétés élastiques et acoustiques de plusieurs polytypes (3C, 4H, 6H, 8H et 10H-SIC),
toujours a laide de smmulations SAM. Nous étudions les relations entre le pourcentage
d’hexagonalit¢, la largeur de bande interdite, les modules ¢lastiques et les vitesses
acoustiques, ainsi que leurs effets sur les signatures acoustiques (coefficients de réflexion,
signatures V(2), spectres FFT et ondes de Rayleigh).

Enfin, cette étude se termine par une conclusion générale qui regroupe et synthétise

Iensemble des résultats obtenus.
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1.1 Introduction

Le carbure de silicium (SiC), composé de silicium et de carbone, s’impose comme I'un des
matériaux semi-conducteurs clés du XXI¢ siecle. Depuis les années 1990, son large gap
énergétique (compris entre 2,2 et 3,3 eV), sa stabilité thermique ainsi que sa résistance
mécanique en font un candidat idéal pour les applications a haute puissance et a haute
frequence, notamment dans des environnements extrémes ou le silicium atteint ses limites
[1,2]. Sa conductivité thermique élevée et sa forte résistance chimique élargissent également
son champ d’application aux secteurs aérospatial, automobile et nucléaire [3]. Les avancées
réalisées dans la croissance cristalline et la fabrication des dispositifs ont permis d’améliorer
la qualité des matériaux et de réduire les colts de production, favorisant ainsi une adoption
plus large du SiC dans I’¢lectronique de puissance et les technologies des énergies
renouvelables [4,5]. Des lors, le SiC apparait comme un matériau stratégique pour les
technologies de demain.

Dans ce chapitre, nous présentons tout d’abord I'historique du carbure de silicium afin de
mieux situer son émergence dans le contexte des matériaux semi-conducteurs. Nous décrivons
ensuite sa structure cristalline, en mettant I’accent sur le phénoméne de polytypisme, qui
influence de maniére significative ses propriétés physiques. Par la suite, nous analysons les
principales caractéristiques électriques et mécaniques du SiC, en particulier celles qui le
rendent particulierement adapté aux applications en électronique de puissance. Nous abordons
également les différentes methodes de synthése, telles que la réduction carbothermique, le
dép6t chimigque en phase vapeur (CVD) et le transport en phase vapeur physique (PVT), en
soulignant leur influence sur la qualité du matériau. Enfin, nous concluons par un apercu de
ses principaux domaines d’application, notamment dans I’électronique de puissance,

I'aéronautique, I'automobile, le nucléaire et les matériaux industriels avancés.

.2 Historique

C’est au cours d’expériences de synthese du diamant que le chimiste Jons Jacob Berzelius
découvrit, en 1824, un nouveau composé désormais connu sous le nom de carbure de silicium
(SiC) [1,6]. Au cours de ses travaux, il identifia ce matériau et réalisa également les premieres

analyses physiques. Il convient de préciser que ce compose n’a été observé que tres rarement
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a I’état naturel dans la crolite terrestre, ses rares occurrences étant généralement d’origine
extraterrestre, transportées par des météorites [7].

En 1905, le chimiste frangais Henri Moissan identifia du SiC sous forme de petites plaques
hexagonales a I’intérieur d’une météorite découverte dans le cratére de Canyon Diablo, en
Arizona. En hommage a cette découverte, la forme minérale regut le nom de moissanite, un
terme encore employé aujourd’hui pour désigner le minéral naturel ainsi que les gemmes
synthétiques [8].

Par ailleurs, le premier procédé industriel de production du SiC fut mis au point en 1891 par
I’ingénieur américain Edward G. Acheson. Celui-ci parvint a synthétiser le matériau en
chauffant un mélange de sable et de carbone dans un four électrique, obtenant ainsi une
substance trés dure qu’il baptisa Carborundum. Ce procédé, connu plus tard sous le nom de
procédé Acheson, est généralement considéré comme marquant la naissance du SiC
synthétique [9,10]. Fait rare dans 1’histoire des matériaux, la synthese artificielle précéda la
découverte du SiC naturel.

Au début du XXe¢ siecle, en 1907, Henry J. Round mit en évidence les propriétés
électroluminescentes du SiC et réalisa la premiére diode électroluminescente (LED) a base de
ce matériau [11]. Toutefois, ce n’est qu’a partir des années 1950 qu’un regain d’intérét
scientifique pour les propriétés électroniques du SiC se manifesta, en particulier en lien avec
les besoins des secteurs militaire et aérospatial, qui nécessitent des composants capables de
résister a des conditions extrémes de rayonnement, de température et de tension.

En 1955, Lely mit au point une méthode innovante permettant la croissance de cristaux
uniques de SiC, relativement purs et présentant peu de défauts, reposant sur le principe de la
sublimation sous vide. Ce progres ouvrit une nouvelle ére pour la recherche sur le SiC, a une
période ou l’intérét pour les semi-conducteurs croissait rapidement [12]. De nombreux
laboratoires aux Etats-Unis, en Russie, en Allemagne et au Japon se consacrérent alors a
I’étude approfondie du SiC. Cependant, les difficultés rencontrées pour produire des substrats
de taille suffisante freinerent cet engouement, entrainant une baisse temporaire de 1’intérét
pour ce matériau a I'exception de la Russie, ou la recherche se poursuivit de maniére plus
discrete.

Un nouvel essor fut donné en 1978 par Tairov et Tsvetkov, qui introduisirent un procédé
dérivé de celui de Lely, appelé procédé Lely modifié, fondé sur la croissance par sublimation

a partir de semences. Dés le début des années 1980, la taille des substrats augmenta
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considérablement, relancant les recherches sur le SiC dans de nombreux pays, hotamment aux
Etats-Unis, au Japon et en Europe [13].

En 1987, la société Cree Research Inc. fut fondée a partir des travaux menés a I’Université
d’Etat de Caroline du Nord. Elle devint la premiére entreprise a produire et commercialiser
des substrats monocristallins de carbure de silicium (SiC) dés 1991. Bien que confrontée a
certaines difficultés techniques a ses debuts, cette réalisation constitua une étape déterminante
dans le développement des matériaux semi-conducteurs a large bande interdite [14]. A partir
de 2001, la commercialisation des dispositifs électroniques de puissance a base de SiC devint
une réalité. A titre d’exemple, des diodes électroluminescentes SiC (600 V / 6 A) furent alors
mises sur le marché par la société Infineon.

Au cours des années suivantes, de grandes entreprises et institutions de recherche
intensificrent leurs efforts afin d’améliorer la qualité cristalline du SiC, d’accroitre la taille
des plaquettes et d’optimiser les performances des dispositifs électroniques. Ces avancées
conduisirent a 1’introduction commerciale de composants de puissance tels que les diodes
Schottky, les transistors MOSFET, puis les diodes Schottky a barriére de jonction (JBS), tous
fabriqués a partir de SiC. Ces dispositifs présentérent une efficacité énergétique nettement
supérieure, ainsi que des pertes de commutation considérablement réduites par rapport a leurs
équivalents en silicium, faisant du SiC un matériau de choix pour les applications a hautes

performances dans le domaine de I’électronique de puissance [1,10].

1.3  Structure cristalline du carbure de silicium

1.3.1 Liaison chimique etorganisation atomique

Le carbure de silicium (SiC) est un composé binaire exceptionnel, constitué de deux éléments
tétravalents, le silicium (Si) et le carbone (C). Dans toutes ses structures cristallines, chaque
atome de silicium est covalemment lié a quatre atomes de carbone, tandis que chaque atome
de carbone est, de maniére réciproque, entouré de quatre atomes de silicium. Cette disposition
forme une structure tétraédrique tridimensionnelle, illustrée a la figure 1.1, caractéristique de
I’hybridation sp* et analogue a celle du diamant [15,16]. Une telle configuration confere au
réseau cristallin une cohésion remarquable et une stabilit¢ mécanique élevée.

La liaison Si-C est principalement covalente (environ 88 %), mais elle présente également

une faible composante ionique, liée a la différence d’électronégativité entre le carbone (2,55)
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et le silicium (1,90) selon I’échelle de Pauling [17]. Cette polarisation modérée contribue a
renforcer la stabilité du réseau cristallin. L’énergic de liaison est particulierement élevée, de
Iordre de 5 eV, conférant au SiC une stabilite chimique et thermique exceptionnelle [18].

La distance interatomique entre un atome de silicium et un atome de carbone varie entre 1,89
A et 1,94 A tandis que la distance entre atomes de méme nature (C—C ou Si-Si) dépend
légérement du polytype, mais demeure proche de 3,08 A, avec de faibles variations selon la
structure considérée [19]. Ces valeurs traduisent un empilement atomigque dense, régulier et
ordonné. La structure de base, constituée de tétraédres Si-C, se répéte ainsi dans toutes les

formes cristallines du carbure de silicium.

1.89 A

~—

3.08 A

Figure 1.1 : Liaison tétraédrique entre un atome de silicium (Si) et quatre atomes de carbone (C)
premiers voisins (a=3.08A, C-Si=1.94A) [20].

1.3.2 Structures cristallographiques

Bien que tous les polytypes du carbure de silicium (SIiC) présentent la méme composition
chimique et le méme arrangement local, caractérisé par une coordination tétraédrique entre les
atomes de silicium (Si) et de carbone (C), leur structure a longue distance varie selon la

séquence d’empilement des couches atomiques. Ces différences d’empilement donnent
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naissance a diverse structure cristallographique, principalement cubigque, hexagonale ou
rhomboédrique [21].

Les polytypes du carbure de silicium (SiC) peuvent étre regroupés en deux grandes
catégories : ceux a empilement périodique, caractérisés par une répétition réguliere des
bicouches Si-C dans la maille cristalline, et ceux présentant des séquences d’empilement
désordonnées. Dans cette section, nous nous concentrons sur les polytypes a empilement
périodique, qui constituent la base des structures les plus stables du SiC. Deux familles
structurales principales peuvent ainsi étre distinguées.

D’une part, la structure cubique, notée 3C-SiC ou B-SIC, constitue le seul polytype cubique
connu du carbure de silicium. Elle présente une séquence d’empilement de type ABC,
identique a celle de la blende de zinc (ZnS), et appartient au groupe d’espace F-43m. Cette
forme se développe généralement a basse température et se rencontre principalement dans les
couches minces ou les dispositifs microélectroniques [22].

D’autre part, I’ensemble des polytypes a structure hexagonale ou rhomboédrique est désigné
sous le nom de o-SiC. La structure hexagonale regroupe plusieurs polytypes couramment
étudiés et utilisés, notamment 2H, 4H, 6H, 8H et 10H, chacun étant défini par un motif
d’empilement spécifique. Par exemple, le 2H-SIC présente un empilement AB, le 4H-SiC suit
la séquence ABAC, tandis que le 6H-SIC possédent une séquence ABCACB. Les 8H-SiC et
10H-SiC, plus rares, se caractérisent par des motifs d’empilement plus longs, constitués
respectivement de huit et dix bicouches. Bien qu’ils présentent tous une symétrie hexagonale,
ces polytypes se distinguent par la périodicite de leur motif de répétition, laquelle influence
directement leurs propriétés physiques, électroniques et acoustiques. Leur direction de
croissance naturclle est généralement parallele a I’axe cristallographique [0001] [1]. La
structure rhomboédrique se distingue par une symétrie cristalline propre, différente de celles
des structures cubiques et hexagonales. Elle se caractérise par des séquences d’empilement
plus complexes, souvent tridimensionnelles, et par une période de répétition plus longue.

Bien qu’elle soit rarement utilisée dans les applications industrielles, cette structure revét un
intérét fondamental pour I'étude des propriétés électroniques anisotropes et des défauts
cristallins. Elle fait également 1’objet de recherches dans les domaines de la photonique et des
dispositifs a haute fréquence [23,24].

Parmi ’ensemble des polytypes connus, les plus répandus sont le 3C-SiC (cubique) ainsi que
les formes hexagonales 4H-SiC et 6H-SIC, largement utilisées en électronique de puissance et

en optoélectronique. La Figure 1.2 ci-dessous illustre les principales structures
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cristallographiques du SiC, en mettant en évidence les séquences d’empilement

caractéristiques des polytypes hexagonaux.

s =

S A EZX oz
VAv .c% B

SOOI P B
K T A AT e R

3C(0%) 10H(20%) 8H(25%) 6H(33%) 4H(50%)

> Ww O W

Figure 1.2 : Représentation schématique des structures cristallographiques du carbure de silicium (SiC) :

polytypes cubique (3C-SiC) et hexagonaux (4H-SIiC, 6H-SiC), illustrant leurs séquences d’empilement
respectives [25].

1.4 Polytypisme du Carbure de Silicium

Le carbure de silicium (SiC) est I’un des rares matériaux semi-conducteurs capables de se
cristalliser sous difféerentes formes structurales, actuellement répertoriées a environ 250
polytypes [26]. Ce phénomeéne, appelé polytypisme, constitue 1’une des particularités
majeures du SiC et représente méme I'une de ses caractéristiques les plus remarquables et
avantageuses [27]. En effet, il n’altére ni la composition chimique ni ’environnement local
des atomes, mais modifie uniquement la séquence d’empilement des bicouches silicium-
carbone. Le polytypisme peut étre considéré comme une forme particuliere de
polymorphisme, se manifestant selon une direction cristallographique privilégiée. Autrement

dit, c’est larrangement séquentiel des bicouches Si—C qui détermine la formation des
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difféerents polytypes du SiC [28]. Une bicouche correspond a la superposition d’un plan
compact d’atomes de silicium et d’un plan compact d’atomes de carbone [29]. L’empilement
de ces bicouches peut s’effectuer selon trois positions distinctes, notées A, B et C, comme
illustré a la Figure 1.3.

La classification des polytypes du carbure de silicium repose généralement sur la notation de
Ramsdell [30]. Dans ce systeme, chaque structure cristallographique est représentée par le
symbole NX, ou N désigne le nombre de bicouches Si-C contenues dans une maille
¢lémentaire (c’est-a-dire la période de répétition), et X indique le systeme cristallin

correspondant. A titre d’exemples :

e 4H-SiC : structure hexagonale comportant quatre bicouches Si-C par maille
élémentaire;

e 3C-SIC : structure cubique comportant trois bicouches par maille élémentaire ;

e 15R-SiC : structure rhomboédrique comportant quinze bicouches par maille

élémentaire.

Figure 1.3 Schéma d’empilement des bicouches Si—C dans le carbure de silicium, illustrant les trois
positions atomiques possibles (A, B, C) a I'origine de la formation des différents polytypes [20].
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1.5 Propriétés du carbure de silicium

1.5.1 Propriétés électriques du carbure de silicium

Les proprietés du carbure de silicium dépendent étroitement de sa structure cristalline. Ce
matériau présente des caractéristiques remarquables qui le rendent particulierement adapté
aux domaines de 1’¢lectronique et de la mécanique. Grace a sa large bande interdite, sa haute
conductivité thermique et sa grande résistance mécanique, le SiC s’impose comme un
candidat de choix pour les dispositifs fonctionnant sous fortes puissances, a hautes fréquences
et a températures élevées [31]. De plus, son intégration dans le domaine des microsystemes
(MEMS) ouvre de nouvelles perspectives pour des applications exigeant robustesse et stabilité
dans des environnements extrémes. Dans le cadre des objectifs du présent travail, I’attention

sera portée plus spécifiquement sur les propriétés électriques du SiC, détaillées ci-apres.

Le carbure de silicium a été¢ reconnu dés le début des années 1960 pour I’excellence de ses
propriétés électriques, notamment son champ électrique critique, sa vitesse de saturation
électronique et sa conductivité thermique élevées [32]. Le SiC est un semi-conducteur a large
bande interdite dont la valeur, a 300 K, varie entre 2,4 eV pour le polytype 3C-SiC et 3,35 eV
pour le 2H-SIC, soit environ trois fois supérieure a celle du silicium (Si) [27].

Cette large bande interdite entraine une réduction significative de la génération de porteurs
intrinséques, notés n;. 1l devient ainsi peu probable que des électrons thermiquement excités
franchissent la bande interdite. Par conséquent, les dispositifs réalisés a base de SiC peuvent
fonctionner a des températures nettement plus élevées que ceux en silicium.

Contrairement au Si, les propriétés semi-conductrices du SiC demeurent stables au-dela de
500°C [33]. Il convient de rappeler que, dans les semi-conducteurs, la concentration
intrinséque n; dépend de la largeur de bande interdite Eg ainsi que des densités effectives

d’états dans la bande de conduction (Nc) et de valence (Nvy):

Eg

n; = JN_N, e‘xr) (1.1)

D’aprés I’équation (I-1), il ressort que la concentration intrinséque n; augmente avec la
température. A 300 K, la concentration des porteurs de charge intrinséques dans le polytype

6H-SiC n’est que de 1,6 x 107® cm™3, alors que celle du silicium dépasse 8,9 x 108 cm™3 [1].
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Les porteurs de charge intrinseques (n;) sont a I’origine des courants de fuite dans les semi-
conducteurs. Grace a sa tres faible valeur de n;, le SiC présente donc un courant de fuite
négligeable, méme a température élevée. Ainsi, le SiC surpasse largement le silicium pour les
applications a haute température.

La Figure 1.4 illustre I’évolution de la concentration des porteurs intrinséques en fonction de
la température, en tenant compte de la variation de la largeur de bande interdite Eg avec la
température, pour les polytypes 4H-SiC, 6H-SiC et 3C-SiC. Il apparait que, pour les polytypes
hexagonaux (4H et 6H), la concentration intrinséque demeure inférieure aux niveaux de
dopage typiques du SiC, généralement supérieurs a 101* cm™. Par conséquent, le SiC

fonctionne en régime extrinséque jusqu’a environ 1000 K au minimum [34].
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Figure 1.4 : Variation de la concentration de porteurs intrinseques n; en fonction de la température
pour les polytypes 4H-SiC, 6H-SIiC et 3C-SiC [1].

Le tableau I.1 présente les principales propriétés électriques des polytypes du SiC, comparées
a celles d’autres semi-conducteurs de référence tels que le silicium (Si), le GaAs et le GaN.
On constate que le SiC se distingue par une stabilité physique et chimique exceptionnelle,

attribuée a la forte énergie de liaison Si-C, de l'ordre de 5 eV. Par ailleurs, la vitesse de
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saturation des porteurs (vs) Y est particulierement élevée, atteignant environ 2 x 107 cm-s™2,
soit prés du double de celle du silicium (1 x 107 cm-s™1). Cette propriété confere aux
dispositifs a base de SiC une grande efficacité de fonctionnement a hautes fréquences,

notamment dans les domaines des radiofréquences et des micro-ondes.

La mobilité des porteurs de charge dans le carbure de silicium (SiC) dépend sensiblement du
polytype considéré, bien qu’elle demeure relativement faible par rapport a d’autres semi-
conducteurs. Cette limitation constitue 'un des principaux inconvénients du matériau.

En effet, pour une densité de dopage typique de lordre de 10'7 atomes-cm™3, la mobilité
électronique se situe généralement entre 370 et 1000 cm2-V~1-s71, la valeur correspondant au
4H-SiC étant presque deux fois supérieure a celle du 6H-SIiC. En revanche, le champ de
claquage électrique du SiC est exceptionnellement élevé environ dix fois supeérieur & celui du
silicium avec des valeurs comprises entre 2,1 x 10° et 2,5 x 10° V-cm™2, selon le polytype.
Cette caractéristique permet aux transistors MESFET et aux autres dispositifs de puissance a
base de SiC de supporter de fortes tensions au drain, tout en assurant un fonctionnement

stable a haute température et une densité de puissance RF particulierement élevée.

De plus, la conductivité thermique du SiC est excellente, environ trois fois supérieure a celle
du silicium, variant entre 4,9 et 5 W-cm™-K™t selon les polytypes. Cette haute conductivite
thermique favorise une évacuation efficace de la chaleur, rendant possible le fonctionnement a
des puissances et fréquences trés élevées. Enfin, sa permittivité, plus faible que celle du
silicium, constitue également un avantage notable. Ainsi, comme présente précédemment, le
SiC présente des propriétés physiques et électriques exceptionnelles, dépassant les limites du

silicium et ouvrant la voie a une électronique de puissance plus performante.
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Tableau I.1 : Comparaison des principales propriétés électriques des semi-conducteurs SiC, Si, GaAs

et GaN [35-37].

4H-SiC 6H-SIC  3C-SiC Si GaAs GaN
Eg (eV) 3.25 3 2.2 1.1 1.4 3.4
Tmax (°K) 1720 1580 1200 600 760 1930
T °K) 1825 1825 1825 1415 1238 1800
Vsat (10°mVs) 2 2 2.5 1 1 2.7
un (cm?.V1is™ 800 370 1000 1100 6000 900
Ec (10°V.cm™) 2.2 2.5 2.12 0.25 0.4 5
Er 9.7 9.66 9.72 11.8 12.8 9
A (W.emt.K?) 4.9 4.9 5 1.5 0.5 1.3
Stabilité Excellente  Excellente  Excellente Bonne Correcte Bonne

physique

1.5.2 Propriétés mécaniques du carbure de silicium

Le carbure de silicium (SiC) est reconnu pour ses propriétés mécanigues exceptionnelles,
étroitement liées & son polytype cristallin. Le tableau 1.2 présente les principaux parametres
mécanigues des polytypes courants du SiC: 2H, 4H, 6H et 3C-SiC, ainsi que ceux du diamant,
utilisé ici comme référence. Ces parametres comprennent I’énergie de bande interdite, Eg, la
densité p, le module de Young E, le coefficient de Poisson v, le module de cisaillement G, le

module d’¢élasticité¢ volumique B, ainsi que le rapport G/B.

Tableau 1.2 : Propriétés mécaniques de divers polytypes de SiC et du diamant.

Polytype Eg (eV) p (kg/m?) E (GPa) v G (GPa) B (GPa) G/B
2H-SiC 3.01°1 3219 ¢ 441121 0,157 101 191 1201 213 [¥°] 0.89
4H-SiC 327139 32151381 44821391 013411 1977139 204139 0.96
6H-SiC 3.02 %9 3215181 4426199 0.1381%% 1944 13°1 204 139 0.95
3C-SiC 2.39 1%l 3215181 4253191 0170139 181.81%%1 215139 0.84

Diamant-C ~ 5.45 1] 3513149 1029.4144 01021 5236 14H 43121 121
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L’analyse de ces parametres mécaniques montre que les polytypes du SiC présentent une
grande rigidité et une résistance élevée a la déformation, comme en témoignent leurs valeurs
élevées de modules de Young, de cisaillement et de compression. Par exemple, le 4H-SiC
présente la plus grande rigidité parmi les polytypes, avec E=448,2 GPa, suivi de pres par les
polytypes 6H et 2H, tandis que le 3C-SiC est légérement moins rigide. Cependant, I’étude de
la fragilité oude la ductilité d’un matériau peut étre estimée a partir du rapport G/B. Selon le
critere de Pugh, les matériaux ayant G/B<0,57sont considérés comme ductiles, tandis que
ceux avec G/B>0,57sont fragiles [41].

Tous les polytypes de SiC du tableau 1.2 présentent des valeurs de G/B bien supérieures a
0,57 (entre 0,84 et 0,96), indiquant que les polytypes de SiC sont intrinséequement fragiles.

On peut ¢galement tirer la méme conclusion en se basant sur le coefficient de Poisson v, qui
est généralement corrélé a la ductilit¢é d’un matériau [41,26]. Les valeurs de v sont de 0,157
pour le 2H, 0,134 pour le 4H, 0,138 pour le 6H et 0,170 pour le 3C-SiC. Toutes ces valeurs
étant inférieures a 0,33, il en découle que les quatre polytypes présentent un comportement
fragile, les matériaux ductiles ayant typiquement un v proche ou supérieur a 0,33 [26,42].

De plus, ces données montrent que le 4H-SIC est légérement plus rigide que les autres
polytypes, suivi du6H, du2H, puis du 3C. Globalement, la rigidité du SiC se situe entre celle
du diamant, trés élevée (environ 1029 GPa), et celle du silicium cristallin, beaucoup plus
faible (environ 137 GPa) [43,26]. Méme si le SiC est moins rigide et dur que le diamant, il
offre d’excellentes performances mécaniques, constituant un compromis intéressant entre
efficacité, coft et facilit¢ de mise en ceuvre [44].

Avec une dureté de Mohs proche de 13, le SiC fait partie des matériaux non oxydes les plus
durs. Seuls quelques composés, comme le nitrure de bore cubique (c-BN), le carbure de bore
(B4C) et le diamant (dureté Mohs = 15), le surpassent. Cette dureté élevée rend le SiC adapté
aux applications nécessitant une grande résistance a ’usure : outils de coupe, abrasifs ou
protections balistiques [45]. Cependant, sa ténacité a la rupture reste relativement faible,
comprise entre 2 et 4 MPa-m'/2, ce qui peut entrainer une rupture fragile sous fortes
contraintes [46]. Pour remédier a cette limitation, des recherches ont été menées sur le
développement de composites a matrice SiC, notamment par I’ajout de renforts tels que TiB,
ou le graphéne, ainsi que par I'optimisation de sa microstructure [47].

Enfin, les propriétés mécaniques du SiC dépendent du polytype en raison de leur structure
cristalline. Le 3C-SiC, de structure cubique, est relativement isotrope, tandis que les polytypes

hexagonaux (2H, 4H, 6H) présentent une rigidité plus directionnelle. Cette anisotropie
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influence la réponse du matériau aux contraintes ainsi que la propagation des fissures [48].
Grace a sa stabilité thermique, sa résistance a 1’oxydation et au maintien de ses propriétés a
haute température, le SiC est largement employé dans les secteurs de I’aéronautique, de

I'automobile, des dispositifs MEMS et de I'électronique de puissance [49].

1.6 Elaboration du carbure de silicium

Le carbure de silicium (SiC) est un matériau céramique et semi-conducteur de haute
performance, combinant des propriétés mécaniques, thermiques et électroniques
exceptionnelles. Grace a sa dureté élevée, son point de fusion important, sa résistance
remarquable a la corrosion et sa conductivité thermique élevée, le SiC s’impose comme un
matériau de choix pour des applications exigeantes, allant de 1’électronique de puissance a
I’aérospatial, en passant par les abrasifs et les procédés de traitement chimique [50]. Sa
capacité a fonctionner sous des températures extrémes et dans des environnements agressifs
en fait une alternative plus performante que le silicium ou I'alumine [1].

Cependant, les performances du SiC dépendent fortement du procédé de fabrication employé,
celui-ci influencant directement sa pureté, sa structure cristalline, sa porosité, la taille de ses
grains, la densité de defauts, et par conséquent, ses propriétés physiques et électroniques [51].
Au fil des années, plusieurs techniques de synthese ont été développées pour produire le SiC
sous differentes formes et avec des niveaux de qualité adaptés a chaque application. Parmi les
procédés les plus courants figurent la réduction carbothermique, le dép6t chimique en phase
vapeur (CVD) et la croissance par transport en phase vapeur (PVT). Chacun de ces procédes
présents des caractéristiques techniques et des domaines d’application spécifiques. Il est donc
essentiel de sélectionner la méthode de fabrication la plus appropriée en fonction de I'usage

final visé [50].

1.6.1 Réduction Carbothermique

La réduction carbothermique constitue ’une des plus anciennes méthodes de synthése du
carbure de silicium (SiC) et demeure la plus répandue pour la production de SiC sous forme
de poudre. Elle repose sur la réaction entre la silice (SiO,) et le carbone a haute température

(généralement comprise entre 1700 et 2000 °C), selon I'équation chimique suivante :
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Si0, + 3C — SiC +2CO (1.2)

Ce procédé, mis au point a la fin du XIX¢ siecle par Acheson, demeure largement utilisé en
raison de sa simplicité, de son faible colt et de sa capacité de production a grande échelle
[50]. Le SiC obtenu par cette voie est généralement polycristallin, ce qui le rend
particulierement adapté aux applications mécaniques telles que les abrasifs, les composants
réfractaires ou les matériaux de protection.

Cependant, le manque de maitrise du polytype cristallin, combiné a une porosité relativement
élevee, limite son emploi dans les applications électroniques avancées [51].

Des recherches récentes ont cherché a optimiser la réduction carbothermique afin d’améliorer
la pureté et le contrdle structural du matériau. Ainsi, I'utilisation de précurseurs de silice sous
forme de spheres préformées, associée a des conditions de réaction finement contr6lées,
permet d’obtenir des particules de SiC sphériques, microniques et & morphologie homogene
[52]. Malgré ces progres, le passage a I’échelle industrielle tout en préservant la précision
cristallographique et morphologique du matériau demeure un défi majeur.

1.6.2 Dépdt Chimique en Phase Vapeur (CVD)

Le dépbt chimique en phase vapeur (Chemical Vapor Deposition, CVD) est une méthode
précise et polyvalente utilisée pour la croissance épitaxiale de couches minces de SiC sur un
substrat monocristallin. Ce procédé repose sur la décomposition thermique de précurseurs
gazeux contenant le silicium et le carbone, généralement le silane (SiH,) et le propane
(C3Hg), dans une atmosphére d’hydrogéne, a des températures comprises entre 1300 °C et
1600 °C (Fig. 1.5).

La réaction chimique globale peut étre représentée comme suit :

SiH4 + C3Hg — SiC + 4H, (|3)

Cette réaction conduit a la formation d’un film solide de SiC a la surface du substrat, tandis

que I'hydrogene est libéré sous forme gazeuse.

Cette méthode permet un contrdle précis de I’épaisseur des couches déposées, de leur

orientation cristalline ainsi que de la concentration en impuretés. Elle joue un rle essentiel
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dans la fabrication des dispositifs de puissance a base de semi-conducteurs, en particulier pour
le polytype 4H-SIC, réputé pour sa tension de claquage élevée et son bon rendement en
régime haute fréquence [1]. Toutefois, le procédé CVD présente plusieurs limites, telles que
le cotlit important des installations, ’emploi de gaz dangereux (toxiques ou inflammables) et
un taux de dép6t relativement faible. Malgré ces inconvénients, il demeure 1’une des
techniques les plus fiables pour ’obtention de couches de SiC ultrapures caractérisées par une

trés faible densité de défauts cristallins [53].

Germe

Clusters SiC

Source

Figure 1.5 : Principe du dép6t chimique en phase vapeur (CVD) appliqué au SiC [54]

1.6.3 Transport Physique en Phase Vapeur (PVT) : Pilier de la Croissance

Monocristalline

La méthode PVT (Physical Vapor Transport), également appelée méthode par sublimation,
constitue aujourd’hui la technique de référence pour la croissance de monocristaux mas sifs de
SiC, essentiels a la fabrication des substrats destinés a I’électronique de puissance.

Le procédé repose sur la sublimation d’une poudre de SiC ultra-pure placée dans un creuset
en graphite porté a trés haute température (entre 2000 et 2500 °C) (Figure 1.6). Les vapeurs
générées se condensent sur un germe cristallin, conduisant a la croissance progressive d’un

monocristal [3]. Cette technique permet la production de cristaux de grande taille présentant
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un polytype bien défini le plus souvent 4H-SiC ou 6H-SiC, une condition indispensable pour
garantir la stabilité structurale et la performance électronique des dispositifs. Enfin, le
contrble précis des parametres de croissance (gradient thermique, pression interne et
orientation du germe) joue un rble déterminant dans la qualité finale du cristal obtenu [46].
L’¢laboration du carbure de silicium (SiC) ne se limite pas a une simple production de
matériau ; elle conditionne directement ses propriétés intrinseques et son domaine
d’application. Qu’il s’agisse de poudres, de couches minces ou de monocristaux, chaque
procédé réduction carbothermique, dépot chimique en phase vapeur (CVD) ou transport en
phase vapeur (PVT) répond a des exigences technologiques spécifiques.

Une maitrise approfondie de ces techniques et de leur influence sur la formation du polytype
permet aujourd’hui d’exploiter pleinement le potentiel exceptionnel du SiC, notamment pour
le développement des technologies émergentes dans les domaines de [’électronique de

puissance, des capteurs et des matériaux avances.

Germe

Poudre

SiC

Source

Figure 1.6 : Procédé de sublimation ou PVT [54]

1.6.4 Techniques Emergentes et Alternatives Ecologiques

En complément des approches conventionnelles, plusieurs méthodes de synthese innovantes

font ayjourd’hui I'objet d’intenses recherches :
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i) Le proceédé sol-gel associé¢ au nanomoulage permet d’obtenir un carbure de silicium
méso-poreux a grande surface spécifique, particulierement adapté aux applications en
catalyse et en capteurs chimiques [55,56].
ii) Le chauffage micro-ondes constitue une alternative prometteuse pour la synthése
rapide de poudres nanométriques de SiC, avec une consommation énergétique réduite.
Toutefois, son adaptation a la production industrielle reste encore limitée en raison de
difficultés liées a 'homogénéité du chauffage etau controle des phases [57,58].
iii) La synthése verte, basée sur I'utilisation de biomasses naturelles riches en silice
(telles que les balles de riz ou la bagasse de canne a sucre), suscite un intérét croissant.
Cette approche combine faible impact environnemental et compatibilité avec la
réduction carbothermique, ouvrant la voie a une production plus durable du SiC
[59,60].
Malgré ces avancées, plusieurs défis technologiques persistent [61,62] :
e Le contrble précis du polytype reste difficile a maitriser lors de la production a
grande échelle.
e La réduction de la porosité et des défauts cristallins demeure essentielle pour
garantir la fiabilité des dispositifs électroniques.
e L’optimisation de l'efficacité énergétique des procédes est nécessaire pour
abaisser les colits et minimiser I'empreinte écologique.
e La reproductibilité des structures nano- et mesoporeuses reste insuffisante pour
un passage a une exploitation industrielle stable.
Ainsi, 'exploration de ces nouvelles voies de synthése ouvre des perspectives prometteuses
pour la production de SiC aux propriétés contr6lées et adaptées a des usages varies. Toutefois,
la maitrise fine des parameétres de croissance et la réduction des défauts cristallins demeurent
des conditions essentielles pour exploiter pleinement le potentiel de ces approches dans les

applications technologiques avancées.

1.7 Applications du carbure de silicium

Le carbure de silicium (SiC) suscite un intérét croissant en raison de ses propriétés physiques
et mécaniques exceptionnelles, qui lui conferent une remarquable résistance aux conditions
extrémes. Sa conductivité thermique élevée, sa large bande interdite, sa dureté importante et

sa stabilité chimique en font un matériau de choix pour de nombreuses applications, depuis
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I’électronique de puissance jusqu’aux environnements industriels séveres. Les progres récents
dans les procédés de syntheése et le contrble des polytypes ont permis la mise au point de
dispositifs fiables et hautement performants, consolidant ainsi la place du SiC dans les

technologies stratégiques de nouvelle génération [63].

1.7.1. Dispositifs électroniques de puissance : MOSFETs et diodes Schottky en
SiC

Dans le domaine de I’électronique de puissance, le carbure de silicium (SiC) constitue une
alternative hautement performante au silicium, notamment pour les dispositifs fonctionnant a
haute tension, haute fréquence et température élevée. Les transistors MOSFET et les diodes
Schottky réalisés en SiC présentent des performances électriques supérieures, caractérisées
par une tension de claquage plus élevée, une résistance a I’état passant réduite et une
remarquable aptitude a la commutation, méme dans des environnements thermiques extrémes
[64]. Ces propriétés decoulent directement des caractéristiques intrinseques du matériau, telles
que sa large bande interdite (3,2 eV pour le polytype 4H-SiC), son champ de claquage élevé
(> 2 MV/cm) et sa conductivité thermique importante (=490 W-m™t-K™1) [65].

Aujourd’hui, ces composants sont intégrés dans de nombreux systémes ¢lectroniques avancés:
convertisseurs pour VEhicules électriques, onduleurs photovoltaiques, alimentations
industrielles et dispositifs de conversion pour les réseaux intelligents. Les diodes Schottky, en
particulier, sont trés recherchées pour leur temps de récupération quasi nul, réduisant
considérablement les pertes de commutation et améliorant ainsi le rendement énergétique

global des systemes [66].

1.7.2. Applications dans les domaines aéronautique, automobile et énergétique

Les performances thermomécaniques remarquables du carbure de silicium (SiC) en font un
matériau de choix dans le secteur aéronautique, notamment sous forme de composites
SIiC/SiC. Ces composites se distinguent par leur légereté, leur résistance exceptionnelle a
I’oxydation et leur stabilit¢ a trés haute température, des qualités essentielles pour la
réalisation de composants structuraux tels que les aubes de turbines, les parois de chambres de

combustion ou encore les systetmes de protection thermique des moteurs d’avion [67].
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Dans I’industrie automobile, le SiC connait une adoption croissante, en particulier dans les
convertisseurs de puissance des vehicules électriques. Sa capacité a fonctionner a haute
fréquence permet de réduire la taille des composants passifs et d’optimiser la dissipation
thermique, améliorant ainsi I'efficacit¢ énergétique globale. De plus en plus de constructeurs
integrent aujourd’hui des dispositifs a base de SiC dans leurs architectures électroniques afin
d’augmenter les performances tout en diminuant les besoins en refroidissement [68].

Dans le domaine des systemes énergétiques, le carbure de silicium (SiC) occupe une place
stratégique dans la conception des convertisseurs de puissance destinés aux installations
solaires, aux parcs €oliens et aux infrastructures de stockage ou de distribution d’énergie.
Grace a sa résistance thermique élevée et a sa capacité a supporter d’importantes densités de
courant, le SiC permet le développement de systéemes plus compacts, plus performants et
mieux adaptés aux exigences des réseaux électriques modernes [69]. Par ailleurs, dans le
secteur nucléaire, le SiC fait 'objet de recherches approfondies en tant que matériau candidat
pour les gaines de combustible et les structures internes des réacteurs de nouvelle génération.
Sa résistance exceptionnelle a I’irradiation, sa stabilité chimique et sa tenue mécanique a
haute température en font un matériau prometteur pour améliorer la sOreté et la durabilité des

installations nucléaires avancees [67].

1.7.3. Utilisations industrielles : abrasifs et matériaux réfractaires

Le carbure de silicium (SiC) demeure largement exploit¢ dans I’industrie comme matériau
d’ingénierie pour les applications exigeant une dureté ¢levée, une forte résistance a I'usure et
une excellente inertie chimique. Il est couramment employé comme abrasif dans la fabrication
de meules, d’outils de découpe, de poudres de polissage et de supports de rectification de
haute précision, notamment pour l’usinage des matériaux durs tels que les aciers, les
céramiques avancées ou les verres techniques [70].

En outre, le SiC occupe une place importante dans la conception de matériaux réfractaires
destinés aux environnements a trés haute température. Sa stabilité thermique, sa faible
dilatation et sa bonne conductivité thermique en font un matériau de choix pour la réalisation
de creusets, de plaques de fours, de brdleurs et de revétements dans les industries
métallurgique, céramique et verriere. Ces composants améliorent la durabilité et la fiabilité
des équipements soumis a des cycles thermiques intenses. Enfin, dans les domaines de

I’optoélectronique et du spatial, le carbure de silicium (SiC) est utilisé pour la conception de
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miroirs légers, de substrats optiques et de structures mécaniquement stables. Grace a sa
rigidite spécifique élevée, son faible poids et sa remarquable stabilité dimensionnelle aux
variations de température, le SiC garantit des performances optiques fiables et durables. Ces
qualités en font un matériau de choix pour les systemes embarqués a bord de satellites, de

télescopes spatiaux et d’instruments d’observation a haute précision [68].
1.8 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons présenté le carbure de silicium (SiC) en mettant en lumiére les
caractéristiques qui font de lui un matériau d’exception. Historiquement, le SiC a été
synthétisé artificiellement bien avant d’étre observé a I’état naturel, témoignant de son intérét
technologique précoce et durable. Nous avons retracé les principales étapes de son
développement, depuis ses premicres formes naturelles jusqu’a sa production industrielle et sa
large diffusion dans divers secteurs. Le SiC se distingue par sa structure cristalline
polymorphe, caractérisée par I’existence de nombreux polytypes. Bien que chimiquement
identiques, ces polytypes différent par leur mode d’empilement atomique, ce qui induit des
variations notables dans leurs propriétés physiques et électroniques. Ce phénoméne de
polytypisme constitue un atout majeur, car il permet d’ajuster les performances du matériau
sans en modifier la composition chimique. Sur le plan électronique, nous avons mis en
évidence la large bande interdite du SiC, sa forte tenue au champ électrique, sa conductivité
thermique élevée et sa stabilité exceptionnelle a haute température. Ces propriétés font du SiC
un candidat privilégié pour les dispositifs de puissance et les environnements extrémes. La
comparaison avec d’autres semi-conducteurs a permis de souligner la supériorité du SiC dans
de nombreuses applications. Enfin, les procédés d’élaboration du SiC qu’il s’agisse de la
réduction carbothermique, du dépdt chimigque en phase vapeur (CVD) ou de la croissance par
sublimation (PVT) ont été examinés en détail, en insistant sur leur influence directe sur la
qualité cristalline et la pureté du matériau. Chaque méthode offre des avantages spéecifiques
selon l'application visée, de la production de poudres techniques a la croissance de
monocristaux destinés a I’¢lectronique avancée. En résumé, le carbure de silicium s’impose
aujourd’hui comme un matériau stratégique aux performances excep tionnelles, réunissant a la
fois robustesse mécanique, stabilité thermique et excellence électronique. Ces qualités en font
un pilier des technologies ¢émergentes, notamment dans les domaines de 1’¢lectronique de

puissance, de ’aéronautique, du spatial et des systemes énergétiques du futur.
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Chapitre 11 Influence de I’anisotropie sur les propriétés acoustiques du SiC

I1-1 Introduction

La propagation des ondes acoustiques dans les milieux élastiques constitue un domaine
fondamental pour la caractérisation des matériaux et le développement de techniques de
controle non destructif. Ces ondes, qu’elles soient de volume (longitudinales et
transversales) ou de surface, telles que les ondes de Rayleigh, offrent un moyen précis
d’accéder aux propriétés mécaniques intrinséques des matériaux qu’elles traversent.
Leur interaction avec la matiere dépend étroitement des caractéristiques physiques,
cristallographiques et élastiques du milieu considéré.

Dans les matériaux anisotropes, les constantes élastiques varient selon la direction
cristallographique, rendant la propagation des ondes acoustiques plus complexe. En
effet, la vitesse de propagation, la polarisation ainsi que les conditions de réflexion et de
transmission dépendent fortement de I'orientation de 'onde dans le matériau [1,2]. Une
compréhension approfondie de ces phénomenes est essentielle pour interpréter
correctement les signaux acoustiques et pour développer des méthodes avancées de
caractérisation des milieux solides.

Parmi les différentes techniques utilisées pour I’étude de ces phénomeénes, la
microscopie acoustique a balayage (Scanning Acoustic Microscopy, SAM) se distingue
par son efficacité et sa haute résolution. Cette méthode permet d’obtenir des images
précises tout en fournissant des informations detaillées sur les propriétés mécaniques
locales des matériaux étudiés. La SAM repose sur I’utilisation d’ondes ultrasonores
focalisées de haute fréquence, généralement comprises entre 50 MHz et plusieurs
gigahertz, transmises a travers un fluide de couplage le plus souvent de I'eau afin

d’interagir avec la surface etles couches sub-superficielles du matériau solide.

Le faisceau acoustique est balayé¢ point par point sur I’échantillon, et les signaux
réfléchis sont enregistrés afin de former une image dont le contraste dépend des
variations locales d’impédance acoustique [3]. Etant donné que cette impédance est liée
a la fois a la densité et aux constantes élastiques du matériau, la microscopie acoustique
a balayage (SAM) se révele particulierement performante pour la détection des défauts
mécaniques tels que les fissures, vides, inclusions ou encore les dégradations

d’adhérence. Au-dela de la simple imagerie, la SAM permet un accés quantitatif a
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plusieurs grandeurs physiques fondamentales, notamment le coefficient de réflexion
R(0), la signature acoustique V(z) et la vitesse des ondes de Rayleigh V. Cette derniére
est déterminée par analyse spectrale (transformée de Fourier des signaux V(z)) et
fournit une estimation locale de la rigidité élastique en surface [4,5].

Dans ce chapitre, nous avons analysé I’influence de I’anisotropie sur les propriétés
acoustiques de plusieurs polytypes du carbure de silicium (SiC), en particulier les
structures hexagonales (2H, 4H et 6H-SIC) et la structure cubique (3C-SiC), a I’aide de
la microscopie acoustique a balayage (SAM), appuyée par des simulations numériques.
Le SiC se présente sous différents polytypes cristallins notamment 2H, 3C, 4H et 6H
qui se distinguent par la séquence d’empilement atomique, influencant directement leurs
propriétés élastiques et, par conséquent, leur interaction avec les ondes acoustiques. Les
simulations réalisées ont permis de mettre en évidence I’impact de I’anisotropie sur
plusieurs parametres acoustiques caractéristiques, tels que le coefficient de réflexion
R(0), la signature acoustique V(z), les spectres fréquentiels (FFT) et la vitesse des ondes
de Rayleigh Vg. Les résultats obtenus révelent que chagque polytype présente une
réponse acoustique spécifique, étroitement liee a sa structure cristalline, avec des
différences notables entre les polytypes hexagonaux (2H, 4H et 6H-SIC) et le polytype
cubique (3C-SiC).

11-2  Anisotropie des milieux élastiques

L’anisotropie désigne la propriété d’un matériau dont les caractéristiques physiques
quelles soient mécaniques, ¢€lectriques, thermiques ou optiques varient selon la
direction dans laquelle elles sont mesurées. Autrement dit, un matériau anisotrope ne
présente pas le méme comportement dans toutes les directions. Cette dépendance
directionnelle conféere aux matériaux anisotropes un intérét particulier dans de
nombreux domaines technologiques et scientifiques, tels que I’aérospatiale, les capteurs

avancés, la robotique souple et le génie biomédical [6].

Parmi les différentes formes d’anisotropie, ’anisotropie ¢lastique revét une importance
particuliere, car elle permet de comprendre la réponse mécanique d’un matériau soumis
a une contrainte. Elle se manifeste par la variation directionnelle de propriétés telles que

la rigidité ou la résistance a la déformation. Ce phénomene est particulierement rononcé
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dans les matériaux cristallins, ou la symétrie du réseau atomique influence fortement le
comportement mécanique du solide [7,8]. L’anisotropic élastique joue également un
role crucial dans les applications industrielles, car elle permet d’évaluer la tendance a la
formation de microfissures ou de défauts structurels. Ainsi, la quantification du degré
d’anisotropie élastique constitue une étape essentielle pour une caractérisation précise et

fiable des matériaux.

Pour évaluer cette anisotropie, les chercheurs recourent fréquemment au facteur

d’anisotropie de Zener [9], défini comme suit :

= 2Cas (11.1)

C11+C2

Ou Cy4, Cy, et Cyy représentent les constants élastiques indépendants du cristal.

Une valeur du facteur d’anisotropie de Zener A = 1 correspond a un comportement
élastiquement isotrope, indiquant que le matériau réagit de maniéere identique dans
toutes les directions. En revanche, une valeur de A différente de 1 traduit une
anisotropie élastique, impliquant que la réponse mécanique du matériau varie selon la

direction de sollicitation.

I11-3 Propagation des ondes acoustiques dans les milieux élastiques

Les ondes acoustiques sont des perturbations mécaniques se propageant dans un solide
en induisant des vibrations des particules autour de leurs positions d’équilibre. Ces
vibrations obéissent aux lois de I'élasticit¢ et de la dynamique du mouvement, et leur
comportement dépend étroitement de la nature et de la structure du matériau considéré
[10]. Les solides constituent ainsi un milieu de propagation privilégié pour différents

types d’ondes acoustiques, notamment les ondes de volume et les ondes de surface.
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11-3.1 Ondes de volume : ondes longitudinales ettransversales

Les ondes de volume se propagent a I’intérieur du matériau et sont classées selon la

direction du mouvement des particules par rapport a celle de la propagation de I'onde

[11]. Leur vitesse de propagation dépend des propriétés élastiques et de la densité du

matériau. En général, cette vitesse augmente avec la profondeur, car le matériau tend a

devenir plus dense et plus rigide.

Elles se propagent principalement selon deux modes distincts :

Les ondes transversales se caractérisent par un déplacement des particules
perpendiculaire a la direction de propagation. Leur vitesse de propagation,
notée Vr, fournit des informations essentielles sur la rigidité au cisaillement

du matériau.

Les ondes longitudinales, quant a elles, présentent des oscillations paralléles
a la direction de propagation. Leur vitesse, notée V., constitue I'un des
parametres fondamentaux permettant de les caractériser. Ces ondes
engendrent des phases successives de compression et de dilatation et
représentent les ondes acoustiques les plus rapides dans les milieux solides.

Contrairement aux ondes transversales, elles peuvent également se propager

dans les liquides et les gaz [12].

Les vitesses des ondes transversales et longitudinales (Vr et V) peuvent étre

déterminées a partir du module de cisaillement (G), du module de compressibilité (B),

et de la densité (p), selon les relations suivantes [12,13] :

(11.2)

Vv, = /333;40 (11.3)
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Les ondes de volume sont largement exploitées dans les essais ultrasonores et la
caractérisation des matériaux, car leurs vitesses de propagation et leurs modes de
comportement sont étroitement sensibles a la structure interne du matériau ainsi qu’a la

présence éventuelle de défauts [2].

11-3.2 Ondes de surface : ondes de Rayleigh

Les ondes de Rayleigh ont été prédites théoriquement par Lord Rayleigh en 1885. Elles
se propagent le long de la surface libre d’un solide et leur amplitude décroit
exponentiellement avec la profondeur. Ces ondes résultent de la superposition des
mouvements longitudinaux et transversaux, entrainant un déplacement elliptique
rétrograde des particules a proximité de la surface (Achenbach, 1973). Plus lentes que
les ondes longitudinales et transversales, les ondes de Rayleigh se distinguent par leur
forte sensibilité aux altérations superficielles du matériau, telles que les fissures, la
corrosion ou les variations d’adhérence. La vitesse des ondes de Rayleigh, notée Vg,
peut étre déterminée en appliquant les conditions aux limites a I’interface liquide/solide,
selon une approche dérivée de la formulation de Viktorov, qui I’exprime en fonction des

vitesses longitudinale (V) et transversale (V) [14]:

2 2
Ve=Vp O.718-<VT/VL) / 0'75'<VT/VL> (11.4)

Les ondes de Rayleigh jouent un role essentiel dans les techniques de contrdle non
destructif et en exploration géophysique, notamment pour la détection des structures
superficielles et des caractéristiques peu profondes [2,10]. Dans ce travail, nous nous
concentrons sur ’analyse des paramétres acoustiques caractéristiques des polytypes du
carbure de silicium (SiC) a savoir 2H, 4H, 6H et 3C-SiC en utilisant la microscopie
acoustique a balayage (SAM) opérant en mode réflexion. Cette approche permet une
évaluation complete et comparative des propriétés acoustiques des différents polytypes

étudiés.
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11-4  Approche méthodologique et paramétres de simulation SAM
11-4.1 Etapes de calcul de la vitesse de Rayleigh (Vr)

La détermination de la vitesse des ondes de Rayleigh VR repose sur une méthodologie
rigoureuse combinant des modeles analytiques et des simulations numériques. Cette
approche s’appuie sur le calcul du coefficient de réflexion R(B), la génération de la
courbe de signature acoustique V(z) et I’analyse spectrale par transformée de Fourier
rapide (FFT). L’ensemble de ces ¢étapes permet d’extraire la période spatiale
caractéristique Az, a partir de laquelle la valeur de VR est déduite pour chague polytype
étudié. La méthodologie de calcul adoptée repose sur plusieurs étapes successives,

décrites comme suit :

a) Coefficient de réflexion R(0)

Le coefficient de réflexion R(0), défini comme le rapport entre 'amplitude de 1’onde
acoustique réfléchie et celle de I’onde incidente a I'interface de deux milieux, constitue
un parametre fondamental en microscopie acoustique [15,16]. 11 dépend directement de
I’impédance acoustique des matériaux, laquelle exprime leur résistance a la propagation
de I’énergie acoustique [17]. La détermination de R(0) permet ainsi d’accéder a des
informations précieuses sur les propriétés mécaniques et structurales des matériaux,
ainsi que sur la présence éventuelle de défauts internes ou d’hétérogenéités [18]. De
maniere générale, la compréhension et I'exploitation de R(0) sont essentielles pour
I’imagerie et la caractérisation avancées dans divers contextes scientifiques et
industriels. Sur le plan analytique, R(0) est une fonction complexe, caractérisée par son
amplitude et sa phase, et définie a I’interface liquide/solide selon 1’équation (IL.5) [12].
Sa résolution analytique permet ensuite de calculer explicitement ses valeurs et d’en

déduire les propriétés acoustiques associées.

R(e):ZSol'ZLiq/ZSol+ZLiq (11.5)
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Ou Zs et Zjiq representent respectivement les impédances acoustiques du solide et du

liquide. L’impédance acoustique d’un milieu est définie par la relation :
Zi=p;i.Vil cos 6 (1.6)

L’indice idésigne le mode de propagation considéré : transversal (T), longitudinal (L)
ou celui du liquide (Lig). Les grandeurs Vi, 8; et Z; représentent respectivement la
vitesse de propagation, I’angle d’incidence et I’impédance acoustique du mode

correspondant. L’impédance acoustique du solide est exprimée par la relation :
Zsol = Z1 COS2207 + Z7 Sin*20+ (1.7)

b) Signature acoustique V(2)

La signature acoustique V(z) constitue un parametre fondamental en microscopie
acoustique, technique reposant sur 1’utilisation d’ondes sonores a haute fréquence pour
produire des images a haute résolution des matériaux [19,20]. Cette signature traduit la
variation de amplitude du signal acoustique V en fonction du deplacement vertical z
de DI’échantillon par rapport a la lentille acoustique [21]. Elle représente I'un des
parametres expérimentaux les plus significatifs obtenus par microscopie acoustique a
balayage (SAM) [22-24]. Sur le plan analytique, la courbe V(z) peut étre décrite a
I’aide du modéle de spectre angulaire, fondé sur la formulation de Sheppard et Wilson
[25]:

V(z)= J;"R(8)P*(8) e?*%sinfcos6de (11.8)

Ou R(0) représente le coefficient de réflexion, P(0) la fonction pupille de la lentille

acoustique, et O 'angle formé entre le vecteur d’onde k et I'axe optique de la lentille z.
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c) Analyse spectrale des V(2) par FFT et détermination de Vg

L’analyse spectrale des courbes V(z) est effectuée a I'aide de la transformée de Fourier
rapide (FFT, Fast Fourier Transform), permettant d’extraire la période spatiale des
pseudo-oscillations Az Cette derniére sert ensuite a déterminer la vitesse des ondes de
Rayleigh Vg, laquelle peut également étre mesurée expérimentalement. Le traitement
par FFT est appliqué exclusivement a la réponse réelle de I’échantillon, notée Vsample(2),
puisque la courbe V(z), qu’elle soit obtenue par mesure ou par simulation, traduit la
réponse globale du systeme lentille—échantillon [26]. Afin d’isoler la réponse propre au
matériau étudié, il est nécessaire de soustraire la contribution de la lentille acoustique,

selon la relation :

Vsample (Z) = V(Z) - Vlens (Z) (”9)

Les spectres issus de la FFT peuvent présenter un ou plusieurs pics caractéristiques.
Cependant, dans des conditions expérimentales standards de microscopie acoustique a
balayage (SAM), le pic dominant est généralement associé au mode de Rayleigh.

A partir du pic principal du spectre, correspondant & une période spatiale caractéristique
Az [27,28], la vitesse de Rayleigh Vg peut étre déterminée théoriquement a I'aide de la

relation suivante :

Ve ——He (11.10)

Ou fest la fréquence de fonctionnement.

Par ailleurs, la vitesse de Rayleigh Vg, qui constitue une propriété intrinseque du
matériau, peut également étre déterminée a partir des conditions aux limites appliquées
a linterface liquide/solide, en utilisant I’approximation de Viktorov ou la relation
(11.10) [14]. Cette derniére fournit une expression approchée de VR en fonction des

vitesses des ondes longitudinales et transversales du matériau (relation 11.4). Ensemble
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de la procédure décrite précédemment est ensuite appligué a chacun des polytypes
étudiés (2H, 4H, 6H et 3C-SiC).

11-4.2 Conditions et parametres de simulation du SAM

L’onde de Rayleigh constitue le mode prédominant dans ces conditions, jouant un rdle
central a la fois dans la détection des défauts de surface et dans la mise en ccuvre des
techniques de controle non destructif des matériaux. Elle est €galement d’une
importance majeure dans le fonctionnement des dispositifs a ondes acoustiques de
surface. Dans le cadre de cette étude, nous avons analysé les parametres acoustiques du
carbure de silicium (SiC) a l'aide de la microscopie acoustique a balayage (SAM),
opérant en mode de réflexion. L’ensemble des calculs nécessaires a la détermination des
parametres acoustiques a été réalisé au sein du Laboratoire des Semi-Conducteurs
(LSC).
Les conditions de simulation adoptées dans cette étude reproduisent fidelement celles
utilisées expérimentalement dans un microscope acoustique a balayage (SAM). Les
paramétres retenus sont les suivants [29] :

e Demi-angle d’ouverture de la lentille : 50° ;

e Fréquence de travail : 142 MHz ;

e Milieu de couplage : eau, caractérisée par une vitesse de propagation de

1500 m-s7t et une densité de 1000 kg-m™3,

I1-5 Influence de P’anisotropie sur les propriétés acoustiques des
polytypes de SiC (2H, 4H, 6H et 3C-SiC)

L’analyse de l'anisotropie dans les polytypes du carbure de silicium (SiC) revét une
importance particuliére, car la disposition atomique propre a chaque structure influence
directement ses propriétés ¢lastiques et acoustiques. L’étude comparative des polytypes
2H, 4H, 6H et 3C-SiC permet ainsi de mieux comprendre le rdle de la symetrie
cristalline sur la propagation des ondes acoustiques et sur la réponse mécanique du

matériau.
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11-5.1 Détermination des parameétres élastiques

Etant donné que les vitesses de propagation des ondes élastiques sont directement liées
aux constantes élastiques Cij et a la densité p du matériau, elles varient selon
l’orientation cristallographique considérée [hkl]. Ainsi, la relation générale peut s’écrire

comme Ssuit :

(VL, V1) <ti> = F(Cij, p) (11.11)

Par ailleurs, les matériaux présentant une symétrie hexagonale sont décrits par cing
constants élastiques indépendants : C11, C12, C13, C33 et C44 [30], tandis que les
matériaux a symétrie cubique ne possédent que trois constantes élastiques
indépendantes : C11, C12 et C44 [31]. Les relations permettant de calculer les vitesses
de propagation de 'onde longitudinale (VL) et des ondes transversales (VT) selon les
directions cristallographiques [100] et [001] dans le cas d’un matériau hexagonal
(a-SiC) [32] sont présentees dans le tableau 11.1.

De méme, les expressions correspondantes pour un matériau cubique (B-SiC), selon les

trois directions principales [100], [110] et [111], figurent également dans le tableau 11.1.

Tableau 1.1 : Relations entre les vitesses acoustiques et les constantes élastiques des polytypes
de SiC cas hexagonal ([100] et [001]) et cubique ([100], [110] et [111]).

Type de SiC  Directions Vr (m/s) VL, (m/s)
cristallographiques

a-SiC [100] [(C11.C12)/2p]'"” (Cii/p)"”
[001] (Caalp) * (Cxslp)

B-SiC [100] (Caalp) ' (Culp)'*
[110] (Caalp)™ [(C,+C1,+2C4s)2p]"
[111] [(C11-Ci2#Caa)/ 3p]"” [(C11+2C1,+4C44)/3p]"”
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En se basant sur les relations résumees dans le tableau I1.1, ainsi que sur les valeurs de
la densité et des constantes élastiques Cij, les vitesses de propagation des modes
longitudinal et transversal ont été déterminées pour chaque orientation
cristallographique.

Les résultats obtenus, regroupés dans les tableaux I1.2, mettent clairement en évidence

I'influence de I'anisotropie sur les vitesses acoustiques calculées.

Tableau 11.2 : Constantes élastiques et vitesses acoustiques du 2H-, 4H- et 6H-SIC selon les
directions [100] et [001], ainsi que du 3C-SiC selon les directions [100], [110] et [111].

Polytype Type de C11 C12 C13 C33 C44 P VT VL
directions (GPa)  (GPa) (GPa (GPa) (GPa) (Kg/m’) (ws)  (mw/s)

2H-SiC  [100] 50671 92l 46l 5408 154 3219 8019 12538
[001] 6917 12976
4H-SiC  [100] 507 108 55,8 547 170 3211 7882 12566
[001] 3¢] 7276 13052
6H-SiC  [100] 501°% 111 52 553 163 32154 7788 12483
[001] 7120 13115
3C-SiC  [100] 39587 132 / / 236 3210 8574 11093
[110] 8574 12474
[111] 7198 12902

11-5.2 Effet de I’anisotropie sur le coefficient de réflexion R(0)

Le coefficient de réflexion R(0) se distingue par son amplitude et sa phase. Afin de mettre en

¢vidence I’influence de I’anisotropie des polytypes hexagonaux (a-SiC) selon les directions

[100] et [001], ainsi que celle du polytype cubique (B-SiC) selon les directions [100], [110] et

[111], sur ces deux composantes, les modules et les phases de R(0) ont été dissociés puis

représentés de facon superposée pour chaque orientation cristallographique. Cette approche

permet une comparaison plus précise et une analyse approfondie des effets induits par

'anisotropie.
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a) Analyse du coefficient de réflexion R(0) pour les polytypes hexagonaux
(2H, 4H et 6H-SIC)

La figure II.1 illustre I’évolution du coefficient de réflexion R(0) en fonction de I’angle
d’incidence 8; pour les polytypes hexagonaux du SiC (2H, 4H et 6H-SIC), étudiés
suivant les directions [100] et [001]. On observe que l'augmentation de I’angle
d’incidence s’accompagne de I’apparition de plusieurs caractéristiques marquées, tant

au niveau de 'amplitude que de la phase du coefficient de réflexion.

La figure II.1.a présente les variations de 'amplitude de R(0)

e Lapremicre fluctuation repérée correspond a I’angle critique longitudinal 6.
Le mode longitudinal est respectivement excitée selon les directions [001]
puis [100] pour les polytypes 2H, 4H et 6H-SIC.

e Au-dela de cet angle, I’énergie incidente est totalement réfléchie, entrainant
une valeur constante de |R(0)|=1, signe de 1’absence de transmission dans le
solide.

e On note également une variation de I’intensité des fluctuations associées a 6
selon la direction cristallographique : la direction [001] montre une
fluctuation plus nette et plus prononcée que [100].

La figure II.1.b illustre les variations de la phase de R(0).

e Les courbes présentent deux fluctuations majeures : la premiere, modérée, a
0L, et la seconde, plus marquée, a I'angle critique de Rayleigh OR.

e A ce niveauy, la phase subit un saut brusque pouvant atteindre 27 pour une
variation angulaire tres faible, révélant la forte sensibilité du systeme a la
génération de 'onde de Rayleigh, dominante parmi les modes présents.

e Un léger décalage angulaire entre les directions [100] et [001] traduit la
difféerence de vitesse de propagation des ondes de Rayleigh selon
I'orientation cristallographique.

Le tableau 11.3 regroupe les valeurs des angles critiques 0, et Og pour les polytypes 2H,
4H et 6H-SIC dans les directions [100] et [001]. Ces angles, généralement inférieurs a
13,5°, varient selon I’anisotropie ¢lastique du matériau, expliquant les écarts observés

entre les directions cristallographiques. Ainsi, bien que ces polytypes partagent une
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structure hexagonale commune, leurs différences dans les angles critiques mettent
clairement en évidence Iinfluence combinée du polytypisme et de I’anisotropie
cristalline sur le comportement du coefficient de réflexion R(0), aussi bien en amplitude

qu’en phase.
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Figure 11.1 : Coefficient de réflexion, R(0) ;(a) amplitude, (b) phase des polytypes hexagonaux de

2H, 4H et 6H-SIC selon les directions [100] et [001].

b) Analyse de coefficient de réflexion pour le polytype cubique 3C-SiC

La figure I1.2 présente 1I’évolution du coefficient de réflexion R(0) en fonction de
I’angle d’incidence 6; pour le polytype cubique du SiC, 3C-SiC, étudié selon les
directions cristallographiques [100], [110] et [111]. Onremarque que I'augmentation de
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0i s’accompagne de I’apparition de caractéristiques marquées, tant sur 'amplitude que
sur la phase de R(0), révélant des comportements distincts selon [’orientation
cristallographique.

La figure 11.2.a illustre les variations de I'amplitude de R(0).

e La premicre fluctuation observée correspond a I'angle critique longitudinal
0. Pour le 3C-SiC, Tlexcitation du mode longitudinal intervient
successivement selon les directions [111], [100] puis [110].

e Au-dela de cet angle, I’énergie incidente est totalement réflechie, entrainant
une valeur constante de |R(8)I=1, ce qui traduit ’absence de transmission
dans le matériau.

e Parailleurs, la variation de Pamplitude des fluctuations associées a
0. differe d’une direction a [Pautre, indiquant une anisotropie dans
I'efficacité de I'interaction du mode longitudinal.

La figure I1.2.b montre les variations de la phase de R(0).

e Deux fluctuations principales sont identifiées : la premiére, de faible
amplitude, apparait a 6, tandis que la seconde, plus prononcée, correspond a
I'angle critique de Rayleigh Org.

e A ce demnier, la phase subit un saut brusque pouvant atteindre 2 pour une
variation angulaire minime, traduisant la forte sensibilitt du systéeme a la
génération de 'onde de Rayleigh.

e Un léger décalage angulaire entre les directions [100], [110] et [111] met en
évidence les différences de vitesse de propagation des ondes de Rayleigh

selon la direction cristallographique.

Les valeurs des angles critiques 0, et 6g du 3C-SiC sont regroupées dans le tableau 11.3,
conjointement a celles des polytypes hexagonaux (2H, 4H et 6H-SiC). L’analyse
comparative montre que la variation de la direction cristallographique entraine une
modification notable des angles critiques des modes longitudinaux et de Rayleigh, dont
les valeurs demeurent inférieures a 13°. Ainsi, 'anisotropie influence non seulement la
position des angles critiques, mais également I’efficacit¢ de génération des différents

modes acoustiques, avec une nette prépondérance du mode de Rayleigh. Ces résultats

46 Guernoub Souhir, Doctorat LSC-UBMA, 2025



Chapitre 11 Influence de I’anisotropie sur les propriétés acoustiques du SiC

confirment I'impact significatif de I'anisotropie cristalline sur le comportement du

coefficient de réflexion R(0) dans le cas du polytype cubique 3C-SiC.
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Figure 11.2 : Coefficient de réflexion, R(0) : (a) amplitude, (b) phase du polytype cubique de SiC
SiC selon les directions [100], [110] et [111].

11-5.3 Effet de I’anisotropie sur les signatures acoustiques etles spectres FFT

La signature acoustique V(z) d’un matériau représente la variation de I'amplitude du signal
acoustique en fonction du déplacement vertical Az de la lentille vers I’échantillon. Cette
courbe présente genéralement une allure pseudo-périodique et amortie, résultant des
interférences entre ’onde axiale incidente et les faisceaux réfléchis issus des différe nts modes
de propagation [12, 28]. L’application de la transformée de Fourier rapide (FFT) permet
d’analyser le spectre discret de V(z) et d’en identifier les pics caractéristiques, chacun
correspondant & un mode acoustique particulier (longitudinal, transversal ou de Rayleigh).

Cette méthode constitue un outil d’analyse performant pour [I’identification et la
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caractérisation des modes de propagation intervenant dans le phénomene d’interférence,
offrant ainsi une meilleure compréhension du comportement acoustique du matériau étudié
[12, 28, 32].

a) Analyse des signatures acoustiques et des spectres FFT pour les
polytypes hexagonaux (2 H, 4 H et 6H-SiC)

La figure I1.3.a présente les signatures acoustiques des polytypes hexagonaux du SiC a
savoir 2H, 4H et 6H-SIC selon les directions cristallographiques [100] et [001].
L’analyse des courbes révele qu’au niveau du point focal (z = 0 pm), un maximum
d’amplitude est suivi d’un régime oscillatoire amorti, caractérisé par des variations
notables d’amplitude et de période. L’effet de I'anisotropie apparait clairement :
(i) Sur le plan amplitudinal, la décroissance du signal est plus rapide le long de
la direction [100] que suivant [001], indiquant une absorption plus prononcée
dans cette direction. Cette atténuation varie également d’un polytype a l’autre,
traduisant une sensibilitt aux parameétres cristallins spécifiques a chaque
structure.
(i) En ce qui concerne la période des oscillations, un léger décalage des maxima
et minima est observé, aussi bien entre les directions qu’entre les polytypes,
mettant en évidence des difféerences dans les vitesses de propagation des ondes
acoustiques.
La figure 11.3.b illustre les spectres issus de la transformée de Fourier rapide (FFT)
appliquée aux courbes V(z). Un pic principal y est clairement visible, correspondant au
mode de Rayleigh, avec une amplitude plus marquée pour la direction [100], indiquant
une efficacité de génération supérieure dans cette orientation. Des pics secondaires de
faible intensité apparaissent également, correspondants a d’autres modes de
propagation. La position du pic principal, directement liée & la vitesse de phase, varie a
la fois selon la direction et le polytype. Ces décalages sont attribués aux différences de
propriétés mécaniques notamment les constantes élastiques et la densité propres a

chaque structure cristalline.
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Figure 11.3 : (a) Signatures acoustiques, V(z), (b) transformée de Fourier, FFT des polytypes
hexagonaux de SiC, 2H, 4H et 6H selon les directions [100] et [001].
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L’analyse de la période spatiale Az extraite par FFT, confirme ces observations. Cette
période, correspondant a la distance séparant deux maxima successifs de V(z), est
directement proportionnelle a la vitesse de Rayleigh. Les valeurs de Az récapitulées
dans le tableau I1.3, varient selon les directions [100] et [001], ainsi qu’en fonction du
polytype. En général, une période plus longue est observée dans la direction [100],
traduisant une densité atomique plus élevée que dans [001]. Chaque polytype présente
une valeur propre de Az ; par exemple, le 2H-SIC affiche une période plus grande que le
6H-SiC en [100], soulignant I’influence de la structure interne sur la réponse acoustique.
Ces variations de Az se traduisent par un décalage des raies caractéristiques dans les

spectres FFT.

b) Analyse des signatures acoustiques et des spectres FFT pour le
polytype cubique 3C-SiC

Les figures I1.4.a et 11.4.b illustrent respectivement les signatures acoustiques V(z) et
leurs spectres FFT pour le 3C-SiC selon les directions cristallographiques [100], [110]
et [111]. Sur les courbes V(z), un pic initial apparait au point focal (z =0 pm), suivi
d’oscillations résultant des interférences entre différents types d’ondes acoustiques.
L’effet de l'anisotropie se manifeste :
() dans I’amplitude la direction [110] présente une décroissance rapide,
traduisant une absorption plus importante ; la direction [100] montre une
atténuation intermédiaire ; tandis que [111] conserve une amplitude plus élevée
sur une plus longue distance, indiquant une absorption plus faible. Cette
hiérarchie est liée a la densité atomique et a la symétrie cristalline propre a
chaque direction.
(ii) dans la période des oscillations un léger décalage est observé entre les
directions, signifiant que la distance entre deux maxima (ou minima) varie selon
I'orientation cristallographique.
Les spectres FFT mettent également en évidence I'anisotropie du 3C-SiC : chaque
direction présente un pic principal correspondant au mode de Rayleigh, dont la position
varie légerement selon la direction. Des pics secondaires apparaissent a des périodes

plus longues avec une intensité plus faible. Le pic le plus marqué est observé pour la
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direction [110], indiquant une excitation plus efficace du mode de Rayleigh ; autrement
dit, 'onde se propage initialement mieux dans cette direction, bien qu’elle s’atténue
ensuite plus rapidement.

L’analyse de la période spatiale Az associée au mode de Rayleigh, déterminée a partir
de la FFT, confirme I’influence de I’anisotropie cristallographique dans le 3C-SiC. Bien
que le matériau soit identique, les valeurs de Az varient selon les directions [100], [110]
et [111], comme le montre le tableau 11.3. La direction [110] présente la plus grande
période spatiale (Az=275,1 pm), suivie de [100] (237,1 um), tandis que [111] affiche la
plus faible (207 pm). Ainsi, la hiérarchie observée Az [110>AZ [100>AZ [111] traduit
clairement une anisotropie marquée : plus le plan cristallographique est dense, plus la

période spatiale Az s’allonge.

Output voltage (a.u.)

0 200 400 600 0 50 100 150 200
Z(pm) Ray Nbr

Figure 11.4: (a) Signatures acoustiques, V(z), (b) transformée de Fourier, FFT de polytype
cubique de SiC, 3C-SiC selon les directions [100] [110] et [111].
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11-5.4  Effet de Panisotropie sur la vitesse de Rayleigh

La vitesse de Rayleigh Vg, caractérisant la propagation des ondes acoustiques de
surface, dépend fortement de I’orientation cristallographique du matériau. Pour les
polytypes hexagonaux du carbure de silicium (2H, 4H et 6H-SIC) ainsi que pour le
polytype cubique 3C-SiC, cette vitesse a été déterminée a partir des périodes spatiales

Az extraites des spectres FFT des signaux acoustiques V(z), en appliquant la relation

analytique donnée par I’équation (11.10).

a) Analyse de la vitesse de Rayleigh pour les polytypes
hexagonaux (2H, 4H et 6H-SiC)

L’étude des vitesses de Rayleigh pour les polytypes hexagonaux du SiC (2H, 4H et 6H-SIC)
révele une anisotropie marquée en fonction de la direction de propagation. Les données du
tableau 11.3 montrent que, pour chaque polytype, la vitesse Vg est systématiquement plus
¢levée dans la direction [100] que dans la direction [001]. Cette difference s’explique par une
densité atomique plus importante dans la direction [100], correspondante au plan basal,
malgré une distance interatomique légerement plus grande (environ a). Une densité atomique
élevée favorise ainsi une propagation plus rapide des ondes de surface.

Enrevanche, dans la direction [001], parallele a I’axe c, bien que les distances interatomiques
(c/2, c/4, c¢/6 selon le polytype) soient plus courtes, I’espacement entre les plans atomiques
successifs reduit la densité effective, ce qui ralentit la propagation des ondes. Ce
comportement est cohérent avec les travaux de Goel et al. (2022), qui attribuent cette
anisotropie aux variations de densité atomique et de distance entre atomes voisins selon la
direction [38]. De méme, Tleukenov et Yeltinova (2013) soulignent que le module d’¢élasticité
plus €levé en [100] favorise une vitesse accrue [39]. Qin et al. (2009) confirment, a travers
leurs simulations, que la vitesse des ondes de choc dans le SiC varie selon la direction,
corroborant ainsi P'anisotropie du matériau [40].

On observe également des differences de vitesse de Rayleigh entre les polytypes: en [100],
VR diminue légerement de 7281 m/s pour le 2H-SIC & 7080 m/s pour le 6H-SiC, tandis qu’en
[001], elle augmente 1égerement de 6454 m/s a 6601 m/s. Ces variations traduisent I’influence
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du polytypisme, via la séquence d’empilement atomique, sur les propriétés élastiques du
matériau. Ainsi, la vitesse de Rayleigh dans le SiC est modulée a la fois par la direction de

propagation et par la nature du polytype.

b) Analyse de la vitesse de Rayleigh pour le polytype cubique 3C-SiC

Dans le 3C-SiC, la vitesse des ondes de Rayleigh varie selon la direction
cristallographique : elle est maximale en [110], intermédiaire en [100] et minimale en
[111], comme I’indique le tableau I1.3. Cette hi¢rarchie reflete les différences
structurelles internes propres a la structure cubique a faces centrées du 3C-SiC. La
direction [110] présente la plus forte densité atomique et la distance interatomique la

plus courte ga, favorisant ainsi une propagation rapide des ondes. En [100], la densité

atomique est plus faible et la distance interatomique est maximale (a), ce qui ralentit
modérément la propagation. Quant a la direction [111], bien que la distance

interatomique ?a oit plus courte que celle de [100] et que la densité atomique soit

relativement élevée, la complexit¢ de I'empilement atomique réduit Iefficacité de

propagation des ondes.

Plusieurs études confirment ’anisotropie des propriétés élastiques du 3C-SIiC. Chen et
al. (2023) ont montré que la direction [110] présente une dureté plus élevée, un taux
d’enlevement de maticre plus faible et une meilleure résistance au glissement plastique
par rapport a [100] [41]. Elahi et al. (2022) ont observé que la résistance et la ténacité
varient selon la direction cristallographique, atteignant un maximum en [100] et un
minimum en [111], ce qui indique que cette derniére direction est mécaniquement
moins favorable [42]. Enfin, Goel et al. (2022) expliquent que ces différences
anisotropes résultent des variations de densité atomique et des distances interatomigques
selon la direction cristallographique, influencant directement la propagation des ondes

et le comportement mécanique du matériau [38].
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Tableau 11.3 : Paramétres acoustiques (0., Or, Az et V) du 2H, 4H et 6H-SIC selon les
directions [100] et [001] et du 3C-SiC selon les directions [100], [110] et [111].

Polytypes de SiC direction 0y (°) 0r (°) Az (um) Vr(m/s)
2H-SiC [100] 6.8 12 249.7 7281
[001] 6.7 13.5 195.6 6454
4H-SiC [100] 6.8 12.1 242.9 7182
[001] 6.6 12.9 215.8 6775
6H-SiC [100] 6.9 12.2 2359 7080
[001] 6.6 13.1 204.8 6601
3C-SiC [100] 7.8 12 237.1 7096
[110] 6.9 11.5 275.1 7641
[111] 6.7 13 207 6637

11-6 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons analysé de maniére approfondie 1’effet de ’anisotropie élastique
sur les propriétés acoustiques de différents polytypes du SiC (2H, 4H, 6H et 3C), en utilisant
des simulations numériques basées sur la microscopie acoustique a balayage (SAM). L’étude
s’est focalisée sur des parametres clés tels que le coefficient de réflexion R(0), la signature

acoustique V/(2), les spectres de fréquence (FFT) et la vitesse des ondes de Rayleigh Vg .

L’analyse du coefficient de réflexion a mis en évidence des variations significatives de
I’amplitude et de la phase selon la direction et ’angle d’incidence, avec des angles critiques

distincts pour les modes longitudinal et de Rayleigh. Les signatures V(z) ont révélé des
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oscillations pseudopériodiques dont les caractéristiques dépendent fortement de la direction et
du polytype. Ces observations ont été corroborées par I’analyse spectrale FFT, permettant
d’identifier des pics spécifiques a chaque configuration et d’estimer avec précision la vitesse

de Rayleigh.

La vitesse de Rayleigh, paramétre essentiel pour la caractérisation des surfaces, est fortement
influencée par Ianisotropie. Pour les polytypes hexagonaux, Vg est plus élevée dans la
direction [100] (plan basal) que dans la direction [001] (axe c), en raison d’une densité
atomique plus importante dans le plan basal. Dans le 3C-SiC, malgré sa symétrie cubique
apparente, I’anisotropie persiste : la vitesse maximale est observée en [110], suivie de [100],
avec un minimum en [111]. Ces variations refletent les différences de densité atomique et de

rigidité selon les directions cristallographiques.

En conclusion, nos résultats démontrent que I’anisotropie cristallographique influence de
maniéere significative la propagation des ondes acoustiques dans le SiC. Méme pour des
structures apparemment isotropes comme le 3C-SiC, ces effets doivent étre pris en compte
pour interpréter correctement les mesures SAM, optimiser les dispositifs a ondes de surface
(SAW) et améliorer les techniques de controle non destructif. L’intégration systématique de
I’orientation cristalline est donc cruciale dans la conception et I’analyse des systé¢mes

acoustiques basés sur le SiC.
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I11.1 Introduction

Le carbure de silicium (SiIC) est un matériau d’intérét majeur dans les domaines de
I’¢lectronique de puissance, de Ilacrospatiale amnsi que dans les industries militaire et
nucléaire, en raison de ses propriétés remarquables, notamment sa conductivité thermique
élevée, sa large bande interdite et sa grande résistance aux radiations [1,2]. Grace a ses
propriétés mecaniques exceptionnelles, notamment ses modules élastiques élevés, le SiC se
distingue par une rigidité et une résistance remarquables face aux déformations [3-5].

La combinaison de son module de Young, de son module de cisaillement et de son module de
compressibilité élevés en fait un matériau de choix pour les applications nécessitant une
grande stabilité structurelle dans des conditions extrémes, telles que les outils de coupe, les
revétements de protection et I’électronique de puissance [6-8]. Cette synergie de propriétés
confere au SiC un rble essentiel dans les technologies de pointe et dans les applications
soumises a de fortes contraintes. Parmi les nombreux polytypes du SiC, seuls quelques-uns
sont actuellement les plus étudiés pour des applications industrielles.

Ce chapitre est consacré a I'étude de I'influence du pourcentage d’hexagonalit¢ des polytypes
de SiC (4H, 6H, 8H, 10H et 3C-SiC) sur leurs propriétés élastiques et acoustiques, en
appliquant un programme de simulation reposant sur le principe du microscope acoustique a
balayage (SAM), dans la perspective d’une utilisation comme méthode de controle non
destructif. Dans un premier temps, une présentation des concepts fondamentaux relatifs aux
modules élastiques ainsi que des relations mathématiques qui les relient sera proposée. Par la
suite, I'inflience du pourcentage d’hexagonalit¢ sur I'énergie de gap et sur les modules
¢lastiques sera examinée, suivic d’une analyse des corrélations entre I'énergie de gap et les
paramétres élastiques. L’étude sera ensuite approfondie par I'exploration de I'impact du
pourcentage d’hexagonalit¢ sur les vitesses acoustiques des ondes longitudinales et
transversales. Une attention particuliere sera portée aux propriétés acoustiques des polytypes
de SiC, en évaluant I'effet du pourcentage d’hexagonalit¢ sur le coeflicient de réflexion, la
signature acoustique V(z) et la vitesse des ondes de surface de Rayleigh. Une analyse
spectrale, fondée sur la transformée de Fourier rapide (FFT), permettra d’affiner
I'interprétation des signatures acoustiques.

L’ensemble de ces investigations vise a approfondir la compréhension de I'influence de la

structure cristalline sur les propriétés mécaniques et acoustiques des polytypes du SiC,
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ouvrant ainsi la voie a des applications potentielles dans le domaine des dispositifs

acoustiques et optoélectroniques.

I11.2 Concepts des modules elastiques et leurs corrélations

Les modules élastiques sont des paramétres fondamentaux qui caractérisent la réponse
mécanique des matériaux lorsqu’ils sont soumis a des contraintes [9]. Parmi eux, le module de
Young (E), le module de cisaillement (G), le module de compressibilité (B) et le coefficient
de Poisson (v) occupent une place particulierement importante. Chaque module décrit une
réponse mécanique spécifique, traduisant des phénoménes tels que [Iallongement, la
compression ou la déformation par cisaillement. Bien qu’ils représentent des propriétés
distinctes, ces modules demeurent étroitement liés par des relations mathématiques
fondamentales, permettant une compréhension intégrée du comportement mécanique des

matériaux.

1.2.1 Caractérisation des modules élastiques
a) Module de Young
Il quantific la rigidit¢ d’un matériau, c’est-a-dire sa capacité a résister a une déformation sous

leffet d'une contrainte longitudinale. Un module de Young élevé indique un matériau rigide,

peu susceptible de se déformer sous tension ou compression [10].

E =§ (11.1)

Ou o représente la contrainte appliquée et € la déformation résultante.

b) Module de cisaillement

Il mesure la résistance d’un matériau aux forces de cisaillement, qui induisent un glissement

des couches internes les unes par rapport aux autres [11].

(111.2)

< 1A
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Ou test la contrainte de cisaillement ety la déformation associée.
c) Module de compressibilité

Il exprime la capacit¢ d’un matériau a résister a une compression uniforme, autrement dit a

une variation de volume sous pression [12].
— _yav
B=-V— (1.3)
Ou P représente la pression appliquée et V le volume initial.

d) Coefficient de Poisson

Il traduit la maniére dont un matériau se contracte ou s’expanse latéralement lorsqu’il est
soumis a une contrainte axiale. Un matériau présentant un coefficient de Poisson élevé aura

tendance a se dilater latéralement lorsqu’il est comprimé [13].

vV=— detrans (|“4)

degyial

OU ¢ trans €St la contrainte transversale ¢ axiar €St la contrainte axiale

111.2.2  Relations fondamentales entre les modules élastiques

Ces grandeurs ne sont pas indépendantes et sont liées par plusieurs équations fondamentales.

Voici les principales relations entre eux :
a) Relation entre E, G et v :

E =2G(1+V) (111.5)
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D) Relation entre E, B et v

E =3B(1-2v) (111.6)

C) Relationentre E,BetG

E = 9BG/(3B + G) (11.7)

Les relations entre les modules élastiques constituent un moyen rigoureux et cohérent
d’estimer les propriétés mécaniques d’un matériau a partr de données expérimentales. Les
comprendre permet d’optimiser son utilisation et d’adapter ses performances aux conditions

extrémes.

1.3 Justification du choix des polytypes avec un pourcentage

d’hexagonalité jusqu’a 50 %

Dans cette étude, nous avons limit¢ I'analyse aux polytypes de SiC présentant un pourcentage
d’hexagonalité, h comprise entre 0 % et 50 %, afin de mettre en évidence une relation linéaire
entre le pourcentage d’hexagonalité, h sur Iénergic de gap et les parametres éElastiques et
acoustiques (Eg, E, G, B, Vi, V1, VR, 0., 61, 0gr). Ce choix est appuyé par plusieurs études
antérieures. P.Kackell et all 1994 ont montré une augmentation linéaire de Iénergic de gap
entre 0 % (3C-SIiC) et 50 % (4H-SiC), suivie d’un comportement quasi constant jusqu’a 100
% (2H-SIiC), comme illustré & la figure 111.1, ce qui confirme une rupture de linéarité au-dela
de 50 % [14].De méme, W.H.Backes et all 1994 ont reproduit cette tendance linéaire pour h <
50 %, tout en signalant des écarts a trés faible h, et une exclusion notable du 2H-SiC dans la
linéarité observée [15]. J.Fan et all 2014 confirment aussi une tendance quasi linéaire entre
I'énergie de gap et le pourcentage d’hexagonalité, avec une exception marquée pour le
polytype 2H, qui s’écarte de cette tendance [16].

Ces résultats convergent vers I'idée que I'inclusion du 2H-SIiC (h = 100 %), dont le gap et les
modules élastiques sont plus faibles que ceux du 4H-SIC, compromettrait la validité du
modele linéaire observé dans Iintervalle 0-50 %. C’est pourquoi notre analyse s’est

concentrée sur cette gamme, scientifiquement cohérente et structurellement représentative.
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Figure I111.1: Evolution des bandes interdites indirectes en fonction du pourcentage
d’hexagonalité [14].

I11.4 Effets du pourcentage d’hexagonalité sur I’énergie de gap et les

modules élastiques

Une premiere analyse du tableau 11l.1 montre que le module de compressibilité, B, et le
module de cisaillement, G, ont des valeurs élevées pour les cing polytypes, ce qui témoigne
d'une grande dureté de ces matériaux ainsi que de leur résistance a la déformation. Le module
de Youg est 425.3, 437.4, 435.3, 440, 448.2 GPa pour le 3C, 10H, 8H, 6H, 4H-SiC
respectivement, cela indique que le 4H-SIC est plus rigide que les autres polytypes
mentionnés [17,18]. Quant aux propriétés élastiques du 8H- et 10H-SIC, elles ont été rarement
présentées dans la littérature existante [19].

L’énergie de gap idirecte (Eg) du SiC varie entre 2,26 eV et 3,28 eV, selon le polytype
considéré, allant du polytype cubique 3C-SiC au polytype hexagonal 4H-SIiC. Cela confirme
que le carbure de silicium est un semi-conducteur a large bande interdite indirecte. Rappelons
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que, quel que soit son polytype, le SiC présente un gap indirect, c’est-a-dire que le maximum
de la bande de valence et le minimum de la bande de conduction se situent en des points
differents du réseau réciproque du cristal. Plus précisément, le maximum de la bande de
valence se trouve toujours au point T, tandis que le minimum de la bande de conduction varie
selon le polytype [20-23].

On peut également observer & partir du tableau I111.1 que la structure cristalline des polytypes
de SiC, c'est-a-dire les differents empilements des bicouches Si-C, influence de maniére
remarquable les propriétés électriques et élastiques des polytypes de SiC mentionnés. Le
tableau 1 montre également comment I'Eg et les modules élastiques varient en fonction du
poucentage d'hexagonalité du SiC. Sachant que c’est a partir de la notation proposée par
Jagodzinski qu’il est possible de calculer le pourcentage d’hexagonalité, h, ou le site
hexagonal est noté h et le site cubique est noté k (kubisch) [24,25]. Ainsi, le pourcentage
d'hexagonalité h est le rapport entre les sites (bicouches Si—C) hexagonaux et le nombre total
des sites dans la maille élémentaire, soit h/ (h+k). Ainsi, elle est de 0 % pour 3C, 20% pour
10H, 25% pour 8H, 33 % pour 6H, 50 % pour 4H et 100 % pour 2H [24,26-28]. Par exemple,
dans 6H-SIC, il existe un site hexagonal et deux sites cubiques notés k1 et k2 par conséquent
33% (1/3) des atomes Si et C sont dans des sites hexagonaux et 66% dans des sites cubiques.
Dans le but de mieux comprendre I'effet du pourcentage d’hexagonalit¢ (h) sur I'énergie de
gap, Eg ainsi que sur les propriétés élastiques des polytypes de SiC, nous avons analysé
Pévolution de I'énergic de gap, Eg et des modules élastiques (E, B et G) pour les differents
polytypes de SiC a savoir 3C-SiC, 10H, 8H, 6H et 4H-SiC en fonction du pourcentage
d’hexagonalité, h. Les résultats de cette analyse sont représentes sur les figures 111.2 et I11.3,

correspondant aux polytypes dont I'hexagonalité est inférieure a 50 %.
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Tableau 111.1 : Pourcentage d’hexagonalit¢ (h), densité volumique (p), énergie de gap (Eg), module
de Young (E), module de cisaillement (G), et module de compressibilit¢ (B) des polytypes 3C,
10H ,8H, 6H et 4H-SiC.

Polytype de SiC h(%) p (Kg/m) Eg(eV) E(GPa) G(GPa) B(GPa)
3C-SiC (ABC) 0 3215 2267 425.3F  186.23 7 200"
10H-SiC (ABCABCBACB) 20 217 B 2678 43744 19044 207.3%!
8H-SiC (ABCABACB) 25 3217 B 277 43531 189.3%% 2071
6H-SiC (ABCACB) 33 3215 % 2,.045% 440,01 1944 BH 212,71
4H-SiC (ABCB) 50 3215 % 3.28%% 4482 197.7%H 21561

La figure 1.2 illustre la variation de I’énergie de gap, Eg en fonction du pourcentage
d’hexagonalité, h du SiC, pour des polytypes présentant une hexagonalité inférieure a 50 %.
Comme on peut le constater, I'énergiec de gap indirecte augmente proportionnellement a
I'accroissement du pourcentage d’hexagonalit¢ des polytypes, ce qui est en bon accord avec
les résultats rapportés dans la littérature [30, 34, 36-38]. Selon Ching et all 2006 [39], bien
que la structure atomique de tous les polytypes de SiC soit de type tétraédrique, des
differences apparaissent dans la configuration atomique au-dela du deuxieme plus proche
voisin, entrainant de légeres variations dans la structure électronique et, par conséquent, dans
I'énergie de gap. Cette différence structurale subtile explique ainsi la dépendance d’Eg vis-a-

vis du pourcentage d’hexagonalité h.

De plus, une relation linéaire entre I'énergie de gap et le pourcentage d’hexagonalit¢ des
polytypes de SiC a été démontrée a la fois expérimentalement par Choyke et all 1964 [24] et
théoriguement par W.H. Backes et all 1994, ainsi que par V.N. Brudnyi et A.V. Kosobutsky
2017 [34,35]. Conformément a notre approche d’ajustement, les valeurs de Eg obtenues pour
les polytypes de SiC ont également été modélisées par une droite, décrite par la relation
(111.8):
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Eg = 0.0204h + 2.26 (111.8)
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Figure 111.2 : L’énergie de gap, Eg, des polytypes de SiC ; 3C, 10H, 8H, 6H et 4H en fonction du

pourcentage d’hexagonalité¢ h.

Nos résultats mettent également en évidence une relation linéaire entre I’énergie de gap

indirecte des polytypes de SiC et leur pourcentage d’hexagonalité.

La figure 111.3 illustre la variation des modules élastiques tels que, le module de Young (E), le
module de cisaillement (G) et le module de compressibilité, B en fonction du pourcentage
d’hexagonalit¢ pour les polytypes de SiC présentant un taux inférieur a 50 %. Les courbes
obtenues montrent que ces trois modules évoluent de maniére significative avec
I'augmentation du pourcentage d’hexagonalité, h. En particulier, E, G et B augmentent
progressivement lorsque h croit, traduisant un renforcement global de la rigidité mécanique du
matériau. Cette tendance est en bon accord qualitatif avec les travaux théoriques de
Konstantinova et all 2008 [31], Remkers et all 2022 [26] et Hofmann et all 1994 [28], qui

rapportent des comportements similaires dans leurs analyses cristallographiques et ab initio.
Par ailleurs, l'analyse des courbes expérimentales révele un comportement quasi linéaire des

modules élastiques en fonction de I’hexagonalité. En ajustant ces données a une droite de

régression linéaire, nous avons cherché a optimiser la corrélation entre les modules élastiques
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(E, G, B) et le pourcentage d’hexagonalité, h, conformément aux équations (111.9), (I111.10) et
(1n.112).

E =0.447h + 425,90 (111.9)
B = 0,321h + 200,29 (111.10)
G = 0,236h + 185,573 (11.112)
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Figure 111.3 : Les modules élastiques des polytypes de SiC ; 3C, 10H, 8H, 6H et 4H en fonction du
pourcentage d’hexagonalit¢ h

Ces équations illustrent la dépendance linéaire des modules élastiques en fonction du

pourcentage d’hexagonalit¢ des polytypes de SiC. En se référant a la figure II1.3 ainsi
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quaux équations (II1.9), (II1.10) et (III.11), on constate que les modules élastiques sont plus
¢levés pour les structures hexagonales que pour les structures cubiques, et qu’ils augmentent
avec laccroissement du pourcentage d’hexagonalité. Une explication possible de cette
hiérarchie dans les propriétés élastiques des polytypes de SiC est la suivante : le degré
d’hexagonalit¢ du polytype 4H est supérieur a celuii des polytypes hexagonaux 6H, 8H et
10H, ce qui conféere au 4H-SIC une dureté et une rigidité plus élevées. En revanche, le
polytype cubiqgue 3C est moins favorable a I'obtention de modules élastiques importants. Il
n’est donc pas surprenant que les écarts entre les polytypes 4H et 3C soient plus marqués
que les variations observées entre les polytypes hexagonaux.

Cette difference s’explique par le fait que le 3C-SiC n’est pas réellement hexagonal, et que
I’énergie des liaisons atomiques dans larrangement cubique differe de celle observée dans
I'arrangement hexagonal [28,31]. De mani¢re générale, il est naturel de s’attendre a une
certaine dépendance entre la structure cristalline et les propriétés élastiques : en modifiant la
structure cristalline, on modifie la nature des liaisons entre les couches ainsi que les
interactions entre les premiers plus proches voisins, méme si la structure interne de chaque

couche demeure identique [27,31].

1.5 Relationentre ’énergie du gap et les modules élastiques

Afin d’enrichir davantage I'analyse et de mieux comprendre les corrélations entre les
propriétés électroniques et mécaniques, nous avons cherché a établir des relations globales
reliant Iénergie de gap aux modules élastiques des polytypes de SiC. Cette approche vise a
mettre en évidence un lien direct entre la structure électronique représentée par le gap et la
rigiditt mécanique du matériau.

Pour ce faire, le paramétre d’hexagonalité h a été extrait de la premiére relation reliant le gap
au pourcentage d’hexagonalité, puis substitué¢ dans les équations (II1.9), (IIL.10) et (IL.11).
Cette opération permet d’exprimer directement les modules élastiques (E, G et B) en fonction

de I'énergie de gap, conduisant ainsi aux €quations suivantes :

E =2191Eg + 376.38 (111.12)

B = 15.37Eg + 164.73 (111.13)
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G = 11.57Eg + 159.426 (11.14)

E  2191Eg+376.38
B+G 26.94Eg+324.16

(111.15)

Avec une analyse approfondie de ces relations, on observe que, lorsqu’on remplace le gap par
les valeurs issues de la relation (111.8), le rapport étudié prend systématiquement la valeur 1,1.
Cette invariance est clairement mise en evidence par la figure [11.4.

La variation illustrée par la figure 111.4 permet d’énoncer une relation globale liant les
modules élastiques aux gaps des différents polytypes de SiC, caractérisée par une constante de
proportionnalit¢ (= 1,1). Ce résultat suggére une corrélation robuste et quasi-universelle entre
les propriétés électroniques (énergie de gap) et élastiqgues (E, G, B) au sein des polytypes
étudiés, ce qui peut faciliter des estimations rapides des modules élastiques a partir de
mesures du gap et renforcer la compréhension structure-propriété pour la conception de

matériaux.

£ =11 (111.16)

B+G

Cette proportionnalit¢ quasi constante entre I'énergiec de gap et les modules élastiques peut
s’expliquer par la corrélation intrinséque entre la densit¢ de liaison atomique et la rigidit¢ du
réseau cristallin. En effet, I'énergie de gap dépend directement de la force des liaisons
covalentes Si-C, tout comme les modules élastiques (E, G et B), qui traduisent la résistance
du réseau aux déformations mécaniques.

Ainsi, lorsque le pourcentage d’hexagonalité augmente, la configuration atomique devient
legérement plus compacte et les liaisons Si-C s’intensifient, ce qui entraine simultanément
une augmentation de la rigiditt mécanique et de la largeur du gap électronique. La constance
du rapport obtenu (~1,1) traduit donc une coévolution harmonisée entre la structure
électronique et la réponse mécanique du matériau, liée & la nature fortement covalente et

directionnelle des liaisons dans le SiC.
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Figure 111.4 : Variation du rapport (E/B+G) et I’énergie du gap des polytypes de SiC : 3C, 10H, 8H,
6H et 4H.

1.6 Effet du pourcentage d’hexagonalité sur les vitesses longitudinales et

transversales

Les ondes de volume se propagent a I'intérieur du matériau. Leurs vitesses de propagation
dépendent du matériau considéré ; en général, elles augmentent avec la profondeur, car le
milieu traversé devient plus dense. Elles peuvent se propager selon deux modes distincts :
0] Les ondes longitudinales dont le mouvement des particules est parallele a la
direction de propagation de I'onde et dont la vitesse de propagation est V|
(i) Les ondes transversales se propagent perpendiculairement a la direction de
vibration des particules et leur vitesse de propagation est Vt [40].
Les valeurs des vitesses longitudinales (V) et transversales (V1) de 4H, 6H, 8H, 10H et 3C-
SiC ont été calculées a partir des valeurs des modules de cisaillement (G), modules de

compressibilité (B) et de la densité (p) via les relations suivantes [40,41] :

v, = |- (111.17)

3B+4G
v, = / - (I11.18)
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Les vitesses longitudinales et transversales des polytypes de SiC, en fonction du pourcentage
d’hexagonalit¢ h, peuvent étre déterminées analytiquement en remplagant I'équation (IIL.11),
qui exprime G(h), dans I'équation (III.17), amsi qu’en substituant les équations (III.11) de
G(h) et (III.10) de B(h) dans I’équation (III.18). Cette démarche permet d’obtenir les relations

analytiques suivantes :

VT — ’0,236h-|l-)185,573 (|||19)

3(0,321h+200,29)+4(0,236 h+185,573
v, = \[ ¢ )4 ) (111.20)
p

Afin de mettre en évidence I'effet du pourcentage d’hexagonalit¢ h des polytypes de SiC sur
les vitesses longitudinales (Vi) et transversales (Vr), nous avons tracé les courbes

correspondantes, illustrées a la figure IILS.
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Figure 111.5 : Vitesse longitudinale et transversale des polytypes de SiC, 3C, 10H, 8H, 4H et 6H en

fonction du pourcentage d’hexagonalité¢ h.

Nous observons un comportement quasi linéaire des vitesses Vi et V1 en fonction du

pourcentage d’hexagonalit¢ h. Ces vitesses augmentent progressivement avec I’accroissement
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de h. En procédant a un ajustement linéaire des courbes, nous obtenons les relations (111.21) et

(111.22), dont les formulations se révelent plus simples que celles des équations précédentes :

V, = 8.246h + 11800.026 (1.21)

V, = 4.758h + 7596.799 (111.22)

[11.7 Etude de I’effet du pourcentage d’hexagonalité sur la détermination

de la vitesse de Rayleigh dans les polytypes de SiC

111.7.1 Effet du pourcentage d’hexagonalité sur le coefficient de réflexion R (0)

Le coefficient de réflexion, R (0), est une fonction a valeurs complexes qui admet une
amplitude et une phase qui est définic a I'interface liquide/solide par la relation (I11.23) et a

partir de sa résolution, on peut le calculer
R(Q) = ZSol - ZLiq/ZSol + ZLL'q (|”23)

Ou Zsy et Zlig sont les impédances acoustiques du solide et du liquide respectivement.

La formule de 'impédance est :
Z; = p;i.Vil cos 6 (11.24)

L’indice, i, représente le mode transversale (T) ou longitudinale (L) ou celui du liquide (Lig).
Vi, 0i et Z; sont respectivement les vitesses, les angles et les impédances acoustiques du mode

considéré.

L’impédance acoustique du solide est donnée par :

Zsol = Zy C0S%20T + Z7 sin“207 (111.25)
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La figure III.8.a regroupe les courbes des coefficients de réflexion en fonction de Pangle
d’incidence 6; pour les polytypes de SiC : 4H, 6H, 8H, 10H et 3C-SiC. Elle met clairement en
évidence que, lorsque Pangle d’incidence ©; augmente, plusieurs caractéristiques distinctes
apparaissent, aussi bien sur les courbes d’amplitude que sur celles de phase de R(6). Ces
caractéristiques peuvent étre résumees comme suit :

e En amplitude : deux fluctuations principales sont observées. La premiére correspond a
I'angle critique d’excitation des ondes longitudinales (0.), tandis que la seconde, plus
atténuée, correspond a celui des ondes transversales (07). Au-dela de ce dernier angle,
toute I'énergie incidente est réfléchie, en 'absence de transmission dans le solide ; par
conséquent, la valeur absolue du coefficient de réflexion devient constante, |R| = 1.

e En phase : on observe également deux fluctuations notables. La plus marquée
correspond a Tangle critique de Rayleigh (Og), & partir duquel les ondes de Rayleigh
sont excitées. A proximité de cet angle, la phase de R(0) subit une variation brusque
d’environ 21t pour une trés faible variation de 0, ce qui témoigne de I'efficacité et de la

forte génération de ce mode. De ce fait, il domine les autres modes pouvant coexister.

Enfin, i est mportant de noter que la génération de I'ensemble de ces modes se produit pour
des angles d’incidence inférieurs a 13°, et que ces angles varient légérement d’un polytype a
autre.

L’incidence d’une onde ultrasonore sur une interface liquide/solide engendre I’apparition
d’angles critiques correspondant a I’excitation de différents modes d’ondes : I'angle critique
O pour les ondes longitudinales, O pour les ondes transversales et Or pour les ondes de
Rayleigh. Les valeurs de ces angles critiques pour les diffrents polytypes de SiC, associées a
I'excitation des modes respectifs, ont ¢ét¢ déterminées a partr de la loi de Snell-Descartes,

exprimée comme suit :

0i= arcsinle (111.26)
Vx

Tels que 6; représentent les angles critiques : longitudinal (0.), transversal (071) et de Rayleigh
(6r), tandis que Vyx désigne les vitesses correspondantes, a savoir la vitesse longitudinale
(VL), la vitesse transversale (V1) et la vitesse de Rayleigh (VRr). A partir des valeurs obtenues,
on constate que I'ensemble des angles critiques 0, Ot et Or diminuent avec I'augmentation du

pourcentage d’hexagonalité.
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Cette tendance peut s’expliquer par le caractére strictement croissant de la fonction arcsin(x)
sur Pintervalle [-1, 1]. Ainsi, lorsque les vitesses Vi, V1 et Vgr augmentent, les angles
critiques correspondants 0, 671 et Or diminuent respectivement. Pour voir nettement
I'influence du pourcentage d’hexagonalit¢ des polytypes de SiC mentionnés sur les angles

critiques 0, 67 et Or, nous avons tracé les courbes qui sont illustrées sur la figure IIL.6.
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Figure 111.6 : Angles critiques 6., 6 et 8z des polytypes de SiC ; 3C, 10H, 8H, 4H et 6H en fonction du

pourcentage d’hexagonalité¢ h.

La figure 111.6 met en évidence un comportement quasi linéaire des angles critiques en
fonction du pourcentage d’hexagonalit¢ (h). En ajustant ces données par une droite de
régression, afin d’optimiser la représentation de leur évolution linéaire avec le pourcentage
d’hexagonalité, nous obtenons les équations (II1.27), (IIL.28) et (I11.29) :
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6,_ 7.3018 — 0.00495h (111.27)
;. 11.386— 0.00698h (111.28)
0, 12.538 —0.00613h (111.29)

11.7.2 Effet du pourcentage d’hexagonalité sur la signature acoustique V(z)

La signature acoustique, V/(z), designe le signal de sortie qui varie entre la lentille et
I’échantillon avec une distance, z quand [Déchantillon est déplacé verticalement vers la
lentille acoustique [42]. La signature acoustique représente le plus important paramétre qui
peut étre mesuré expérimentalement via le SAM [43-45]. La courbe de V(z) est également
exprimée analytiquement par le modele de spectre angulaire a partir de la formule de
Sheppard et Wilson [46] :

V(2) = [;" R(O)P¥(B) e'22°*singcosOdh (111.30)

OU R est le coefficient de réflexion, P?(8) est la fonction pupille de la lentille, 6 est I'angle
entre le vecteur d’onde k et I'axe de la lentille z

Les courbes des signatures acoustiques des différents polytypes du SiC: 3C, 10H, 8H, 6H, 4H
et 2H-SIC sont illustrées dans la figure I11.8.b. Ces courbes présentent une série d’oscillations
périodiques résultant des interférences constructives et destructives entre I’onde axiale
incidente et les differents faisceaux refiéchis [43-45].

Il est observé que la forme oscillatoire varie d’un polytype a un autre. Par ailleurs, la période
spatiale Az, correspondant a la distance séparant deux minima ou maxima successifs, est
respectivement de 216.5, 222.1, 221.9, 223.9 et 226.5 pym pour les polytypes 3C, 10H, 8H,
6H, 4H et 2H du SiC.

Ces variations des signatures acoustiques, propres a chaque polytype, jouent un role
fondamental dans la détermination de la vitesse des ondes de Rayleigh (VRr). L’analyse des
valeurs de Az réwvele une tendance claire : la période spatiale Az augmente progressivement

avec le degré d’hexagonalité du polytype.
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Figure 111.7 : Variation de la période spatiale Az des polytypes de SiC (3C, 10H, 8H, 6H et 4H) en

fonction du pourcentage d’hexagonalité h.

A partir de la figure 111.7, la variation de la période spatiale Az en fonction du pourcentage

d’hexagonalit¢ h peut étre décrite par la relation suivante :

Az = 0.219h + 216.80 (111.32)

Cette évolution a été obtenue dans le cadre des simulations réalisées sous le logiciel SAM, ou
les conditions de travail ont ét¢ maintenues constantes, notamment la fréquence d’excitation
fixée a 142 MHz. Dans ces conditions, la fréquence étant invariable, les variations de la
période spatiale Az reflétent uniquement les différences intrinséques de comportement
acoustique entre les polytypes de SiC.

L’analyse montre que Az augmente progressivement avec le degré d’hexagonalité, traduisant
une modification de la vitesse de Rayleigh et, par conséquent, une influence directe de la
structure cristallographique sur la propagation acoustique. Ce résultat confirme que, méme a
fréquence fixe, la réponse acoustique simulée dépend fortement de la rigidité élastique et de la

configuration atomique propres a chaque polytype du SiC.
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11.7.3  Analyse spectrale des signatures acoustique par FFT

Le tratement de la signature acoustique V(z) a été effectué a laide de la transformée de
Fourier rapide (FFT). La figure 111.8.c présente les spectres de FFT obtenus a partir des
courbes V(z) des polytypes de SiC: 3C, 10H, 8H, 6H et 4H-SIiC. L’analyse de cette figure
révele la présence d’un unique pic principal, correspondant au mode de Rayleigh, qui se
manifeste comme le mode le plus dominant dans les conditions de simulation adoptées. Par
ailleurs, on observe une variation notable de la position et de lamplitude de ce pic d’un
polytype a un autre. Cette variation traduit les différences de vitesses de Rayleigh (VR) liées a

la nature cristallographique propre a chaque polytype.

La hauteur du pic représente Defficacit¢ de génération de I'onde de Rayleigh, tandis que sa

position spectrale indique la valeur de la vitesse Vg [42,47].

Ces résultats confirment que la transformée de Fourier rapide constitue un outil puissant pour
extraire des informations quantitatives précises a partir des signaux acoustiques simulés.
L’¢évolution systématique des pics FFT avec I'hexagonalit¢ met clairement en évidence
I'impact direct de la structure cristalline sur la dynamique de propagation des ondes
élastiques. En d’autres termes, le décalage progressif des pics de Rayleigh traduit la sensibilité
du matériau aux variations de son arrangement atomique, ce qui ouvre la voie a une
caractérisation non destructive des polytypes de SiC a partir de leur réponse acoustique.
Enfin, I'apparition et I'imtensit¢ du mode de Rayleigh dépendent fortement des conditions de
fonctionnement du microscope acoustique a balayage (SAM), notamment de la fréquence

d’excitation, du liquide de couplage utilis¢ et de l'angle d’ouverture de la lentille acoustique
[40, 42, 45, 46, 48].
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111.7.4 Effet du pourcentage d’hexagonalité sur la vitesse de Rayleigh

La vitesse de Rayleigh peut étre déterminée expérimentalement ou théoriquement en utilisant
la relation (111.32) [47]. Tel que :

V= —kia___ (111.32)

1—(1—:fL—_Z)2
En introduisant les valeurs de la période spatiale Az issues des signatures acoustiques dans
I’équation (II1.32), il est possible de déterminer les vitesses de Rayleigh, Vg, pour les
difrents pourcentages d’hexagonalité correspondant aux polytypes de SiC étudiés. Les
valeurs calculées de Vg pour les cing polytypes sont respectivement de 6882, 6969, 6970,
7019 et 7078 m/s pour le 3C-, 10H-, 8H-, 6H- et 4H-SiC. Il convient de noter que trés peu de
données expérimentales ou théoriques sont disponibles dans la littérature concernant les
vitesses de Rayleigh des polytypes de SiC. Néanmoins, certaines études ont rapporté des
valeurs de 6940 m/s pour le 3C-SiC [49] et 6851 m/s pour le SiC [50], ce qui montre une
bonne concordance avec nos résultats calculés.
L’analyse comparative des vitesses obtenues met en évidence une tendance croissante de
VR avec le pourcentage d’hexagonalit¢ : la vitesse la plus €levée est observée pour le polytype
4H-SIiC, suivie du 6H-SiC, du 8H-SiC, du 10H-SIiC, et enfin du 3C-SiC. Cette évolution
refléte directement DI'influence de la structure cristalline sur les propriétés ¢lastiques du
matériau. En effet, la méme hiérarchie est observée pour les modules élastiques calculés (E, G
et B), confirmant la corrélation entre rigiditt mécanique et vitesse de propagation des ondes
de surface.
La vitesse de Rayleigh Vg présente une hiérarchie similaire a celle observée pour les modules
élastiques des polytypes 3C, 10H, 8H, 6H et 4H du SiC. Cette cohérence peut s’expliquer par
le fait que VR est déduite a partir des vitesses longitudinale (V) et transversale (Vr), elles-
mémes directement dépendantes des constantes élastiques du matériau. Par conséquent, toute
variation des modules élastiques se répercute sur la valeur de Vg, traduisant une augmentation
progressive de la vitesse de Rayleigh avec l'augmentation du pourcentage d’hexagonalité.
Afin de mieux visualiser cette évolution, la figure 111.9.a présente la variation de Vg en
fonction du pourcentage d’hexagonalité, calculée a partir des spectres FFT selon I’équation

(Il1.32). 11 apparait clarement que Ilaccroissement de [I’hexagonalit¢ conduit a une
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augmentation de la vitesse de Rayleigh, confirmant la forte corrélation entre la structure

cristalline et le comportement acoustique de la matiére.
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Figure.l11.9 : Vitesse de Rayleigh des polytypes de SiC 3C, 10H, 8H, 4H et 6H en fonction du
pourcentage d’hexagonalité h :(a) par FFT et (b) par Viktorov

Afin de quantifier I'infuence du pourcentage d’hexagonalit¢ h (lorsqu’il est inférieur a 50 %)
sur les vitesses de Rayleigh précédemment déterminées, un ajustement linéaire des données
expérimentales a été effectué a partir de la courbe présentée dans la figure 111.9.a. Cet
ajustement permet de mettre en évidence une relation proportionnelle claire entre Vg et h,
traduisant une évolution quasi linéaire des vitesses de Rayleigh avec I'augmentation du degré
d’hexagonalité. Cette corrélation est formulée par la relation (111.33), qui exprime
explicitement la dépendance linéaire de Vg vis-a-vis de h.

V. = 3.930h + 6882.97 (111.33)
Il est clarement observé qu’a mesure que le pourcentage d’hexagonalit¢ augmente de

0 a 50 %, la vitesse de Rayleigh Vg croit progressivement, passant de la valeur caractéristique
du polytype cubique 3C-SiC a celle, plus élevée, du polytype hexagonal 4H-SiC. Cette

évolution traduit I'influence directe de la structure cristalline sur la propagation des ondes de
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surface : plus la structure devient hexagonale, plus la rigidite élastique du réseau augmente,

entrainant une élévation de la vitesse des ondes de Rayleigh.

Afin de Vérifier la validité des valeurs de la vitesse de Rayleigh Vg obtenues a partir des
spectres de Fourier (FFT), une seconde approche de calcul a été adoptée. Celle-ci repose sur
la formule empirique de Viktorov [51], largement utilisée pour estimer Vr a partir des vitesses
des ondes longitudinales (V) et transversales (V7). Cette méthode permet une validation
croisée des résultats issus des simulations SAM et offre une évaluation indépendante du

comportement de Vg en fonction du pourcentage d’hexagonalité.

2 2
_ V. V.
Ve =V, 0.718 — ( T/VL> /10.75 —( T/VL> (111.34)
En remplacant les relations (111.21) et (111.22) dans (111.34), on trouve

[0 (4.758h+7596.799 )2]
: 8.246h+11800.026

4.758 R +7596.799 \2
0.75 -\ ——m———
8.246h+11800.026

V. = (4.758h + 7596.799) (111.35)

En remplagant les valeurs du pourcentage d’hexagonalit¢ h par 0 % (3C-SiC), 20 % (10H-
SIiC), 25 % (8H-SIC), 33 % (6H-SIiC) et 50 % (4H-SIiC) dans la relation (111.35), nous
obtenons respectivement les vitesses de Rayleigh suivantes : 6872.21, 6960.91, 6982.41,
7018.63 et 7093.20 nvs. Ces valeurs sont reportées sur la figure 111.9.b, qui met clairement en
évidence une tendance croissante de Vg avec I'augmentation du pourcentage d’hexagonalité.
Cette évolution traduit le fait que la structure cristalline plus hexagonale du SiC présente une
plus grande rigidité élastique, ce qui favorise une propagation plus rapide des ondes de
surface. La comparaison entre les vitesses obtenues par la méthode FFT et celles calculées a
Paide de la formule de Viktorov montre une excellente concordance, confirmant ainsi la
fiabilité et la cohérence des deux approches. Cette cohérence valide également le modele de
simulation SAM employé, démontrant sa capacité a reproduire fidélement le comportement
acoustique des difféerents polytypes du SiC.
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1.8 Généralisation des parameétres élastiques et acoustiques des polytypes

de SiC en fonction du pourcentage d’hexagonalité

Une analyse attentive des relations précédemment établies sur I'influence du pourcentage
d’hexagonalit¢ h sur les parametres élastiques et acoustiques des polytypes de SiC révele une
méme tendance linéaire de ces grandeurs vis-a-vis du taux d’hexagonalit¢. Cette dépendance
peut étre décrite par une relation du type : F(h) =ta h+ S, ou a et P représentent
respectivement les coefficients caractéristiques de variation et I'ordonnée a l'origine propres a
chaque paramétre. Ces constantes traduisent la sensibilité de chaque propriété a la structure
cristalline et permettent ainsi de quantifier Ieffet progressif de I’hexagonalit¢é sur les
comportements mecaniques et acoustiques du SiC.

L’ensemble de ces coefficients est récapitulé dans le Tableau III.2, offrant une vue globale et

comparative de la maniére dont 'augmentation de h modifie les propriétés du matériau.

Tableau I11.2 : Valeurs des constantes caractéristiques dans la relation F(h) = +oh +  (ou F
représente : Eg, E, G, B, VL, VT, VR, 6L, 0T, 6R et AZ.

Constants o B
Energie de gap (eV) Eg 0.020 2.26
Modules élastiques (GPa) E 0.45 425,90
G 0,24 185,57
B 0,32 200,29
Vitesses (m/s) VL 8.25 11800.03
Vr 476 7596.80
Vr 3.93 6882.97
angles critiques (°) 0L —0.005 7.30
Or —0.007 11.39
Or —0.006 12.54
Période spatiale (pum) Az 0.219 216.80
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Ces paramétres ont été quantifiés a I'aide de relations semi-empiriques exprimées sous la

forme générale suivante :
F(h) = +152°E0 4 F(0) (111.36)

L’analyse de cette expression montre que :

> La pente a = RACOLIIO]
p — 50

, oU F (50) et F(0) traduit la variation du paramétre étudie

entre les structures cubique (h =0 %) et hexagonale (h =50 %).
» L’ordonnée a lorigine, B = F(0), correspond a la valeur du parametre pour le
polytype cubique (3C-SiC).

Ces formules peuvent fournir des informations précieuses et s’avérer particulierement utiles
pour la caractérisation des polytypes de SiC dont le pourcentage d’hexagonalit¢ est inférieur a
50 %. Afin de mieux comprendre les origines physiques de cette dépendance linéaire, il est
essentiel d’exammer I’évolution de la structure atomique des polytypes avec I’augmentation
du pourcentage d’hexagonalité, ainsi que I'impact de cette évolution sur les propriétés
mécaniques, électroniques et acoustiques du matériau.

Lorsque le pourcentage d’hexagonalit¢ augmente, la proportion d’empilement de type
hexagonal (ABAB...) devient progressivement dominante par rapport a celle de type cubique
(ABCABC...). Cette transformation modifie localement les distances interatomiques et les
angles de liaison, entrainant une réorganisation du réseau cristallin. En conséquence, la
compacité structurale s’accroit et la densit¢é de charge covalente est optimisée, ce qui renforce
les interactions interatomiques au sein des plans basaux et accroit la rigidit¢é globale du
matériau [31,52].

A Téchelle microscopique, ces ajustements géométriques induisent une stabilisation accrue de
la symétrie hexagonale et une réduction progressive de I'anisotropie ¢lastique, se traduisant
par une augmentation quasi linéaire des modules élastiques (E, G, B) avec le pourcentage
d’hexagonalit¢ [53,54]. Cette rigidit¢ renforcée témoigne d’une organisation plus ordonnée
des liaisons de premier voisin, particulierement marquée pour les polytypes intermédiaires
tels que 4H et 6H-SiC, ou la combinaison d’empilements cubiques et hexagonaux favorise un

équilibre optimal entre cohésion et stabilité.

84 Guernoub Souhir, Doctorat LSC-UBMA, 2025



Chapitre 111 Hexagonalité et propriétés élasto-acoustiques du SiC

Sur le plan électronique, bien que les environnements locaux des atomes de Si et de C
demeurent similaires, 'ordre a moyenne portée est influencé par la séquence d’empilement
hexagonal. Cette modification entraine une redistribution des états électroniques autour des
bords de bande, rompant certaines dégénérescences orbitalaires et induisant des champs de
contrainte localisés. De ce fait, I'énergic du gap augmente de maniere linéaire avec
I'hexagonalité, en accord avec les prédictions ab initio et les résultats expérimentaux de
spectroscopie optique [55,56].

Du point de vue acoustique, la cohérence cristalline renforcée par I'empilement hexagonal se
traduit par une augmentation des vitesses de propagation des ondes longitudinales et
transversales (Vi, V), en corrélation directe avec la rigidité mécanique du matériau [54,55].
Parallelement, les angles critiques de réfraction (0., 67, 6r) diminuent avec I’hexagonalité,
conformément a la loi de Snell-Descartes, puisque I'accroissement des vitesses acoustiques
réduit les contrastes d’impédance aux interfaces [50].

En résumé, le pourcentage d’hexagonalit¢ agit comme un paramétre structuro-fonctionnel
fondamental, gouvernant de maniére systématique les propriétés mécaniques, électroniques et
acoustiques des polytypes de SiC. Il établit un lien direct entre la symétrie cristalline locale et
les réponses macroscopiques du matériau, confirmant la validit¢ physique des relations

linaires empiriques formulées dans cette etude.

1.9 Applications potentielles des relations établies

La corrélation mise en évidence entre le pourcentage d’hexagonalit¢ et les propriétés
élastiques, électroniques et acoustiques du SiC ouvre des perspectives notables pour la
conception de matériaux fonctionnels destinés a des technologies avancées. L’augmentation
progressive et maitrisée du pourcentage d’hexagonalit¢ se traduit par un élargissement quasi
linéaire de la bande interdite (EQ), permettant d’ajuster avec précision les performances des
composants électroniques de puissance tels que les MOSFETs et les diodes Schottky. Ces
dispositifs, essentiels dans les réseaux de communication de nouvelle génération (5G/6G), les
convertisseurs d’énergie et les systtmes a haute tension, bénéficient ainsi d’un meilleur
compromis entre tension de claquage élevée, rendement énergétique et stabilité thermique
[57-60].
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Parallelement, I'évolution des modules ¢lastiques et des vitesses acoustiques en fonction de
I’hexagonalit¢ soutient la mise au point de dispositifs & ondes acoustiques de surface (SAW)
et de capteurs piézoélectriques de haute précision. Grace a leur robustesse mecanique et a leur
résistance aux environnements extrémes, les polytypes hexagonaux du SiC représentent des
candidats prometteurs pour des applications dans les domaines de I’aérospatial, de
I’électronique embarquée et des systémes microélectromécaniques (MEMS) [61-63]. De plus,
I’établissement de relations empiriques simples, telles que Eg = 0,02h + 2,26, ouvre la voie a
la conception rationnelle de polytypes hybrides aux propriétés ajustables. De tels modeéles
predictifs facilitent la synthése de structures adaptées a des besoins spécifiques, notamment
dans les dispositifs quantiques, les mémoires non volatiles, ou encore les composants destinés
a I'électronique flexible eta I'ingénierie quantique émergente [64—65].

En somme, le pourcentage d’hexagonalité apparait comme un paramétre de conception clé,
reliant de maniere cohérente la structure cristallographique du SiC a ses performances
électroniques, mécaniques et acoustiques. Cette approche ouvre de nouvelles perspectives

pour 'optimisation de matériaux multifonctionnels a haute valeur ajoutée technologique.

11.10 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons ¢tudi¢ de maniere approfondie I'influence du pourcentage
d’hexagonalit¢ (h) sur les proprietés élastiques et acoustiques des principaux polytypes du
carbure de silicium (3C, 10H, 8H, 6H et 4H-SIC).

L’approche adoptée, fondée sur la microscopie acoustique, a permis d’établir une
comprehension a la fois quantitative et qualitative de I’évolution des propriétés mécaniques et
électroniques en fonction de la structure cristallographique. Les résultats obtenus montrent
que I’énergie de la bande interdite (Eg) ainsi que les modules élastiques (E, G, B) présentent
une évolution quasi linéaire avec le pourcentage d’hexagonalitt. De méme, les vitesses
acoustiques longitudinales (V) et transversales (Vt) suivent une tendance similaire,
traduisant la cohérence entre les propriétés mécaniques et les caractéristiques acoustiques du
matériau.

L’analyse des coeflicients de réflexion acoustique R(0) et des signatures acoustiques V(z) a
permis de déterminer les périodes spatiales Az et, par conséquent, les vitesses de Rayleigh
(VRr), qui obéissent elles aussi a une relation linéaire avec h. Les angles critiques associés a
I'excitation du différent mode longitudinal (0), transversal (81) et de Rayleigh (6g) diminuent
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avec l'augmentation de I’hexagonalité, conformément a la loi de Snell-Descartes, confirmant
ainsi la cohérence physique des résultats obtenus.
L’ensemble de ces observations a permis d’établir une relation linéaire générale entre le

pourcentage d’hexagonalité et les propriétés fondamentales des polytypes de SiC, exprimée

sous la forme FUO:i%

h + F(0). Ces relations semi-empiriques constituent un

outil efficace pour la caractérisation prédictive des polytypes de SiC présentant un
pourcentage d’hexagonalit¢ inférieur a 50 %. Elles mettent en évidence le role structuro-
fonctionnel de TI'hexagonalit¢, qui relie la symétrie cristaline a la réponse meécanique et
acoustique du matériau.

Ainsi, les résultats obtenus dans ce chapitre apportent une contribution importante a la
compréhension du comportement élastique et acoustique du SiC, tout en ouvrant la voie a la
conception de matériaux semi-conducteurs optimisés pour des applications électroniques,

optoélectroniques et acoustiques avancées.
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CONCLUSION GENERALE

Dans cette thése, nous nous sommes intéressés a I'étude et a la caractérisation des propriétés
élastiques et acoustiques du carbure de silicium (SiC) a travers une approche théorique et
numérique fondée sur les principes de la microscopie acoustique a balayage (SAM).
L’objectif de ce travail était d’approfondir la compréhension de la corrélation entre la
structure cristalline, I’anisotropie et le comportement acoustique de ses différents polytypes.
L’analyse des coefficients de réflexion R(0), des signatures acoustiques V(z) et de leurs
spectres FFT a permis de déterminer avec précision plusieurs paramétres acoustiques
essentiels, tels que la vitesse des ondes de Rayleigh (V), les angles critiques de propagation et
les périodes spatiales (Az). Il a été démontré que ces paramétres dépendent fortement de la
structure cristalline et de I'orientation du matériau.

L’étude de l'effet de I'anisotropie élastique sur les propriétés acoustiques des polytypes du
SiC a mis en évidence son influence déterminante sur la propagation des ondes dans le
matériau. Les coeflicients de réflexion R(0), les signatures acoustiques V(z), leurs spectres
FFT, ainsi que la vitesse des ondes de Rayleigh (Vg) ont été simulées et analysés pour
differents polytypes. Les résultats ont revélé que les variations de la direction
cristallographique entrainent des modifications notables des amplitudes et des phases des
signaux acoustiques, ainsi que des difféerences significatives dans les vitesses de propagation.
Méme pour le 3C-SiC, a symétrie cubique, une anisotropie marquée a été observée : la vitesse
maximale est enregistrée dans la direction [110], suivie de [100], avec un minimum en [111].
Ces résultats démontrent que Ianisotropie cristalline exerce une influence importante sur la
réponse acoustique du SiC et qu’elle doit étre prise en compte dans toute mterprétation
expérimentale ou conception de dispositifs acoustiques basés sur ce matériau.

Par ailleurs, leffet du pourcentage d’hexagonalit¢ h sur le comportement ¢lastique et

acoustique des différents polytypes du SiC a été établi de maniére quantitative. 1l a été
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démontré qu’a mesure que le pourcentage d’hexagonalit¢ h augmente, I'énergic de la bande
interdite Eg, les modules élastiques (E, G, B), ainsi que les vitesses acoustiques (V, V1, VR)
et les périodes spatiales (Az) varient de fagon quasi linéaire. Cette dépendance a été exprimée
sous forme de relations semi-empiriques du type F(h) = +oh + B, offrant ainsi un outil
prédictif pertinent pour estimer les propriétés d’un polytype intermédiaire. De plus, les angles
critiques associés a Dexcitation des modes longitudinaux, transversaux et de Rayleigh
diminuent progressivement avec I'augmentation du pourcentage d’hexagonalit¢ h, confirmant
la forte corrélation entre le comportement acoustique et la configuration structurale du
matériau.

Les résultats globaux de ce travail mettent en évidence le role essentiel du polytypisme, de
I’anisotropie cristallographique et du pourcentage d’hexagonalit¢é dans la détermination des
propriétés élastiques et acoustiqgues du SiC. Les corrélations établies entre la structure, les
paramétres élastiques et acoustiques contribuent a une meillure compréhension des
mécanismes fondamentaux régissant la propagation des ondes dans ce matériau et constituent
une base solide pour le développement et I'optimisation de dispositifs acoustiques a base de

SiC.
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