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INTRODUCTION GENERALE

La course a la miniaturisation des composants m@lectroniques rend indispensable la
disponibilité d'outils fiables de simulation préilile. Dans ce contexte, comprendre et
modéeliser le phénomeéene de diffusion des dopantscaws d'une étape de recuit est
indispensable. Ce processus est d0 aux interactiome les atomes de dopant et les défauts
ponctuels qui sont générés au cours des étapepldiitations ioniques. En effet, la diffusivité
d’'un dopant tel que le bore est directement progamelle a la concentration de Si interstitiel.
Ce phénomene constitue le principal obstacle addétisation et a la réalisation de jonctions
ultra-minces (<50nm) pour les futures génératiangransistors MOS. L’objectif de cette these
consiste a comprendre les phénomenes physiquesnezdpes de la diffusion de dopants puis
de les modéliser afin de prévoir et d'optimisetecdiffusion.

Il s’agit d’'un sujet que I'on peut qualifier de bipeur " depuis une dizaine d’années car
la diffusion de dopants est une des préoccupatiengrales de I'industrie microélectronique.
Le phénomene de diffusion accélérée des dopanteresiffet le principal obstacle a la
densification des circuits intégrés. L'étude dedlffusion de dopants fait donc l'objet de
nombreuses études dans le monde entier, de centaeepublications, de nombreux
symposiums lors de conférences internationales l@aterial Research Society) et bon nombre
de programmes, en particulier européens, lui somgarcrés.

Ce théme de recherche implique a la fois un trah@ibrique et simulation. Il consiste
d’'une part a la modélisation du phénoméne de ddfugt I'écriture d'un programme de
simulation. D’autre part, il comporte également paetie purement informatique pour prévoir
les profils de dopants (utilisation d'un prograngheesimulation).

Enfin, ce sujet de mémoire est en fait la contilmmadle la thése de doctorat de monsieur
abdelali MERABET déja soutenue au sein de l'unitéede constantine depuis 1995. Et ce, afin
de comprendre le probleme physique pose.

Le premier chapitre résume l'aspect physique dédflasion en général.

Le deuxieme chapitre est réservé a I'étude ddflasitin et codiffusion de I'arsenic et du
bore dans le monosilicium.

Dans le troisieme chapitre, tenant compte destedsubxpérimentaux, nous proposons
un modele mathématique qui permet de déterminezdesentrations des dopants en diffusion
et codiffusion .

Enfin, dans le quatriéme chapitre nous nous coosacaux ajustements des profils

SIMS (expérimentaux) a l'aide du simulateur élaboré
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ASPECTS PHYSIQUES
DE LA DIFFUSION
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1-1 Introduction

Des phénomeénes de diffusion sont présents dansedenbmbreux domaines de la
Physique. La diffusion peut toujours étre considésélon deux approches : du point de vue
ondulatoire, et du point de vue particulaire. Dégpremier cas, la diffusion de la chaleur
constitue le meilleur exemple. L'approche particalaoncerne davantage la diffusion d'un gaz
ou d'un corps en solution. Dans ce deuxieme catifflesion se caractérise par un transfert de
matiere, qui est la réponse d'un milieu a touteifitadion de la répartition des concentrations.
Méme a I'équilibre, les échanges de matiere sespmant continuellement a I'échelle
moléculaire : on parle alors d'auto-diffusion.

De maniere encore plus générale, et en dehors mhaide de la physique, la diffusion
d'une information caractérise le temps nécessag@ @ansmission globale a travers l'espace,
gue ce soit sur un réseau de communication (teéhtgtet) ou encore dans un modéle
purement virtuel. Imaginons par exemple un modahelé sur des messagers aux déplacements
aléatoires, capables de s'échanger leurs infornsakiwsqu'ils se rencontrent. La diffusion d'une
information portée par un messager initial unigeet@lors étre étudiée en tant que phénomene
spatio-temporel. En biologie, ce type de modéle 'mmtamination” est propre a décrire la
propagation d'une épidémie dans une populationalaifpar exemple, le virus de la Rage) ou
végeétale.

Par la suite, nous restreindrons notre champ aétuth diffusion en termes physico-
chimiques de concentrations, sans perdre de viles@git d'un concept bien plus général. Les
deux principales lois de la diffusion seront ragpsl

Dans les solides, la diffusion est un déplacemiéat@ire d'atomes, d'ions, de molécules
ou de lacunes, dans le réseau cristallin provoqué@général par agitation thermique. Les
phénomenes de diffusion sont extrémement lentstanompératures ordinaires ; ils peuvent
cependant étre considérablement activés par la @&eatype ou la présence de certaines
anomalies structurelles. La diffusion joue un rdtadamental dans plusieurs processus
déterminant les structures et les propriétés degrrmax. Parmi eux, on peut cité la
cristallisation, les transformations de phasegl@tieurs autre processus speécifiques dans les
semi-conducteurs(jonction p-n) etc....

Dans ce chapitre nous présenterons brievement d¢éisna fondamentales de la

diffusion.
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| -2 Equations de diffusion
1-2-1: Premiere équation de Fick

La premiere loi de Fick constitue I'équation fonéamale de diffusion de molécules.
Elle s'applique aussi bien au gaz, qu 'aux liquaeaux solides.

Considérons le flux de particules d'une certain®ees, les particules peuvent étre des
molécules, des atomes, des défauts ponctuels,leldsoés libres ou des trous électroniques,
etc.... Soit C(x, t) leur concentration, expriméenembre de particules ou d'atomes par unité
de volume.

On définit leflux de diffusion F comme la quantité de matiere (particules) quierse
par seconde l'unité d'aire d'une surface normalmeauvement de transfert étudié. F est aussi
appelé la densité de courant de particules.

En présence dun gradient de concentration, on tadm@ s'établit un flux de
particules(un écoulement de particules) dans Ie descendant le gradient, et que ce flux est

proportionnel au gradient correspondant :
F= —Da—C = -DgradC (1.LD)
0x

Ou D est appelé coefficient de diffusion ou diffutg. || est généralement exprimé en
cn¥/s ou ni/ s.

C est la concentration de particules expriméet@mes/ni ou atomes/crh

Le signe négatif indique que le flux diffuse dedgion ayant une forte concentration de
particules a la moins forte (figure 1.1).

La relation (I.1) est connue sous le nom mtemiere équation de Fick Elle se

généralise a trois dimensions :

F=- DXa—C+Dy(’)—C+DZ(’)—C (1.2)
0x oy 0z

Si D est une constante quelle que soit la diraai&ns I'espace(milieu isotrope), on peut écrire:

F:—D(6C+6C+6CJ (13)

ox oy oz
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F=-D.OC (1.4)
O : est l'opérateur LAPLACIEN.

La loi de Fick affirme alors qu'il y a proporticalité entre le gradient de concentration
et le flux de diffusion.

>

g F=-D dC/dx
=
«
&
=
s
g t
S 1 )
-
Distance

Figure 1.1 : Sens de diffusion du flux de particule

| -2-2 Deuxiéme équation de Fick.

Aussi appelée équation de la diffusion, la secofgigation de Fick exprime en tout
point x la variation temporelle de la concentrat{e(x, t) en fonction de sa variation spatiale au
voisinage de se point.

La premiéere équation de Fick (I1.1) est utiliséerégime permanentseulement, c'est a
dire lorsque le flux de particules ne dépend paeps.

La deuxiéme loi de Fick exprime non plus un régmemanent de diffusion, mais un
régime transitoire ou I'on suppos@C/dt # 0La variation de la concentration en fonction du

temps est alors définie par la relation :

oC _ oF
== (1.5)
ot 0x

La deuxieme équation de Fick décrit comment le gharent dans la concentration dans
un élément de volume est déterminé par le changeveriation) dans le flux entrant et le flux

sortant dans le volume (figure 1.2).
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Fin | Fout

l
|
j

Ax
Figure 1.2 :

En combinant les équations (I.1) et (I.5), on atitie

ot o0x o0x

L'équation générale de la diffusion (ou deuxiemeagiqn de Fick), la relation (I.6), est
une équation aux dérivées partielles du seconce atdrtype parabolique, qui caractérise un
processus irréversible. Elle intervient ainsi dés tjon s'intéresse a la diffusion en tant que
processus spatio-temporel. Elle est pratiguemepbgsible a résoudre analytiquement. Par
contre si D est indépendant de la concentratilbe,se simplifie notablement. L'équation6(l

s'écrit alors :

2
oc _,0C

— =D. 1.7
ot ox? !

C'est la seule forme de la deuxieme loi de Fickpepuit étre analytiguement résolu. On
pourra considérer un nombre fini de solutions. Ww&mpn (1.7) admet des solutions analytiques
qui expriment la forme du profil de diffusion C(®, et permet de calculer le coefficient de

diffusion D a partir de profils expérimentaux.
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I-3 : Solution de I'équation de diffusion (ou Secote équation de Fick).

Dans ce paragraphe, on se limite a quelques cas siraples sans donner de
démonstration mathématique. De plus amples dé&ails donnés dans les références suivantes
[1-4].

I-3-1 : Diffusion a partir d'une source d'impureté limitée
Un exemple de diffusion a partir d'ureurse dimpureté limitée est fourni par la

diffusion a partir d'une couche finie.

1-3-1-1 : Couche mince en sandwich.
L'espece diffusante est déposée sous forme d'uneheoen sandwich entre deux

échantillons identiques (figure 1.3) [5,6].

Dose Q
Diffusion
Gaussienne
- — X
0

Figure 1.3 : couche mince en sandwich
Q= Cdx (1.8)

Q : représente la quantité d'atomes déposés pardiaire.

La solution analytique qui satisfait la seconded®iFick est[6-9]

_| Q 2
C(x,t){2 m}ex;{ x2/4Dt) (1.9)

Cette équation représente une distribution Gaussiezentrée en x=0 et dont la

concentration de I'impureté en surface C(0,t) diéavec le temps comnie/t [6].

7



Chapitre |

La distance(profondeur) de diffusion augmentéat@ine comme2/~/Dt [6].

. | , Q
L'amplitude du maximum est donnée paC(x,t) =
P palC(x.) 24/ m.Dt

La distribution des impuretés (profils de concetitres) a différents instants est

représentée sur la figure (1.4)

I —_ =g
0.8 4 t—4t“

| — | /
(]
0.6

\\-
\\

AR
\

= \ 1 i :
0.01

g / ] E / / \ \
£ ; F ]
.. | d ] / \
£ 04 y 0.001 + -
S : A{’ “I~-N\ i 3 / 1 \ 3
02 | » / \\ A I 10.0001 T e

- _ r/ N o 7 a madndid 0 11

2 N [ ”

0 f— ut P =1 107 ! |

4 4 3 2 4 0 1 2 3 4 5 5 3 1 1 3 5
X : X
(@) v (b)

Figure 1.4 : répartition de I'impureté(profils dencentration)lors de la diffusion a divers instant

(a) échelle numérique, (b)adlehlogarithmique

1-3-1-2 : Couche mince superficielle.
L'espéce diffusante est déposée sous forme d'wehea la surface de I'échantillon (figure 1.5)

[5.6]

Dose Q

Dose
Q (profil initial)

imaainaire

Diffusion

Diffusion P :
Gaussienr

i Ve
Virtuelle y
\ 7/
/
/

/
[

< |

Figure 1.5 : couche mince superficielle
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Q= jo“” Cdx (1.10)
La solution analytique satisfaisant la seconde tgude Fick est [6-9] :

C(x,1) :{ _th

}.exp(— x2/4Dt)= C(0,1).exd~ x*/4Dt) (1.11)

En pratique, on représente graphiquement le Idgaétde la concentration en fonction

de ¥. La pente de la droite obtenue permet de cal@iler

I-3-2 : Diffusion a partir d'une source d'impureté illimitée
Dans ce cas, on maintien a la frontiéwn adorps semi-infini, dans le plan x=0, une

concentration d'impureté constante et indépendantemps (Figure 1.6).

Dose CAx
¢ Profile
initial
‘-h
Ax

Profile
diffusé

-4 P X

i 0

Figure 1.6 : concentration superficielle constadgiffsion dans un corps semi-infini)

La solution analytique satisfaisant la deuxiemel®iick est[6, 8-10] :

-cli-erf| —2X_1|= X
C(x,t)—Cs[l erf(zﬁﬂ Cs.erft{zﬁj (1.12)

ou G =C(0,t) (x=0 et t>0)
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erf désigne la fonction erreur ou intégrale dessau

et erfc est la fonction erreur complémentairefc erl - erf.
z

erfz= (2/\/;).J'e‘”2du
0

Cette fonction est donnée dans de nombreux ousrage

la quantité totale de la matiere diffusée par udéé/olume pendant un temps t (la dose

Q, c'est le nombre d'atome d'impuretés pénétraesldaorps) est donné par[6,9] :

Q= Tc{l— erf(z%/aﬂ dt = %\/ﬁ (1.13)

La répartition de la concentration en impureté rpme source illimitée est représentée
sur la figure (1.7).

1 sttt

UL | i

: —t=) ¢ " :
0.8 -1 I‘ I —— wp=d %t . —
\ i = = Initial | ]

| s a i
o 0.6 + | el |
—g :
04 1
L) 4
0.2 + 4

0 e S mamae -

5 4 3 -2 -1 0 1 2 3 4 5

Figure 1.7 : répartition de I'impureté lors de IHusion a partir d'une source illimitée

en fonction tdumps de diffusion

La solution consiste en deux branches symétrigagmsd et d'autre du plan d'origine

10
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1-4 : Effet de la température sur le coefficient deiffusion
Le coefficient de diffusion est une grandeur theuement activée. En effet, tous les
calculs menés sur la base de la théorie atomiquiéfdsion [2,11,12] et les nombreux résultats
expérimentaux [13-15] ont montré une variation eguaielle du coefficient de diffusion avec
la température. c'est la loi d'Arrhenius:
D = Do.exp(-Eo /KT) (1.19)

Do : facteur préexponentiel, représente le coefiicte diffusion a une température
infiniment grande (=D lorsque 1/T=0,c'est-a-dire pour une tempéranfiaie).
K : constante de Boltzman. T : températureitfasion.
Eo: est I'énergie d'activation, c'est a dire I'érenmgecessaire pour qu'un atome (ou ion ) passe
d'un état d'équilibre & un état active. L'énerdeeti/ation E est également déterminée par le
mécanisme de diffusion [2,4].

En pratique, on rapporte les valeur®deun diagramme d'Arrhenius, puisque le graphe
InD en fonction de 1/T est une droite dont la pesgeégale a - E /k et 'ordonnée a l'origine a
InDy figure(l.8). Donc la mesure de D a différentespgématures permet de calculeg Bt E.

On exprime généralement D en“snet E en eV.

T ()
1200 1100 1000 900 800

10'll ‘}IITII {
'T§ 10.13
NE .........................................................
&

3‘10-15
z

=
[ -
- -17

QIO

0.6 0.7 0.75 0.8 0.85 0.9 0.95 1

1000/T (Kelvin)

Figure 1.8 : variation des coefficients de diffusien fonction de la température
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I-5 : Mécanismes de diffusion

La diffusion d'un atome par exemple, c'est a dire @éplacement dans le cristal, n'est
possible qu'en mettant en jeu les défauts poncfuétsents dans le cristal. ces défauts sont soit
des lacunes (sites vacants dans le réseau ) sointgstitiels (atomes en surnombre dans le
réseau) ce qui conduit a deux types de mécanisimegtaires [5] :

Le mécanisme lacunaire.

Le mécanisme interstitiel.

I-5-1: Mécanismes faisant appel a des défauts ponet's.

La plupart des mécanismes de diffusion exigentéagnce de défauts ponctuels.

1- Mécanisme lacunaire :
Si un site n'est pas occupé, un atome proche vt sauter sur ce site, faisant
apparaitre une lacune au site qu'il vient de quilitg a conservation du nombre de lacunes : on

parle de migration de la lacune et/ou de migradietiatome.

\ /\' Ny \ /\, Ny
</2 Q > . ;\
Figure. 1.9 : Représentation Schématique de lagifh par mécanisme lacunaire.

2- Mécanisme interstitiel (kick out) :
Un atome interstitiel sautant de site interstigielsite interstitiel avant de se déplacer en

position substitutionnelle dans le réseau.

N\ N N\, N
; AN ; N\ ! AN ! \
Figure. 1.10 : Représentation Schématique de fagitn par mécanisme interstitiel (kick out) .

12
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CHAPITRE I

DIFFUSION ET CODIFFUSION
DE L'ARSENIC ET DU BORE
DANS LE MONOSILICIUM

13
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[1.1: INTRODUCTION :

Apres une implantation ionique, le matériau estégélement inutilisable. La premiere
raison est liee au fait que les impuretés implatéealgré leur distribution précise en
profondeur, sont placées dans la maille en sitdcgnque et plus probablement en site
interstitiel.

La seconde a pour cause la destruction de la qudiit réseau, les défauts créés
modifiant considérablement les propriétés élecasqde la région implantée.

Un recuit du matériau sera donc indispensable faote disparaitre les défauts induits
par l'implantation (ramener la concentration deadt&f a une concentration aussi faible que
possible) et pour placer les atomes d'impureté: @senic et bore) sur des sites ou elles sont
électriguement actives (position substitutionnellsjns toutefois provoquer une diffusion
d'impuretés importante puisque nous travaillonssdancadre de la ULSI (Ultra Large Scale
Intégration) [16,17].

Pour restaurer simultanément le désordre cristadiin l'activité électrique, des
températures élevées sont nécessaires (> 1000PdDy. limiter la diffusion des impuretés
implantées et conserver ainsi des jonctions pedopdes, des durées bréves de recuit

deviennent par conséquent indispensables, d'¢éréindes recuits thermiques rapides[16,17].

[I.2 : LE RECUIT THERMIQUE RAPIDE : RTA (Rapid Thermal Annealing)

a) Intérét du RTA
Appliquer un RTA a un substrat consiste a faire t@oea température trés rapidement
environ 200 °C/s) jusqu'aux alentours de 1000-11D0de rester a cette température quelques
secondes, puis de redescendre a I'ambiante prasgserapidement. Il a été montré que grace
a de tels cycles thermiques, on se place dans maide [temps - température] optimal pour la
guérison des défauts et la diffusion des dopantsiesmale [18]. Le choix d'un tel domaine est

impossible en recuit classique.

b) Phénomeénes intervenant durant le RTA
La surface recristallise a partir du substrat. tGiesprocessus trés rapide, d'autant plus
rapide que la température du RTA est élevée. Ledete recristallisation est négligeable par

rapport au temps nécessaire pour une diffusion re absorption significative des défauts

14
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d'apres Williams et Elliman [19]. Naravan et Hollg20] évaluent ce temps de recristallisation
a 1 ms pour un RTA a 1000° C.
* Influence des défauts induits sur la diffusion :

- effet de paire impureté -Si interstitiel :

Une telle paire peut se former [21] de facon awcargAs et un Si "partagent” un site :
aucun des deux atomes n'est réellement en postiostitutionnelle, I'As peut alors laisser la
position substitutionnelle au Si et aller consitune paire de méme type avec un atome de Si
adjacent, puis se mettre en substitutionnel eefde Si & constituer une paire (Si- interstitiel/
Si-substitutionnel) avec umoisieme atome de Si. Cet effet est particuliém@nmaportant si le
RTA se fait sous atmosphére oxydante. L 'inter&atdee la couche d'oxyde qui se crée dans ces
conditions et le substrat joue le réle de réserdduto-interstitiels [21]. Ceci accélere la
diffusion et il est souhaitable de travailler satrmosphere inerte.

- contribution des lacunes :

Cependant le phénomeéne de diffusion de As et éstScomme dans la plupart des cas,
fondé essentiellement sur un mécanisme lacunagalethier prend une autre dimension dans
ce cas. En effet, les lacunes ont tendance a sgectéectriguement (lacunes, ¥ ", V' ou V°
si neutres) en se constituant en paires avec ¢esest dimpuretés. La diffusivité des atomes
d'Arsenic (ou de Bore) ainsi liés est évidemmengnaentée et la variation de D classiquement

admise est [21] :

D = D° + IN/N;) + D™ (N/N;)? + D*(Ni/N) +...

c) Appareillage

Le chauffage de I'échantillon est réalisé par tamhaa l'aide d'un rayonnement
infrarouge provenant soit d'une source de gradttéee a incandescence résistivement soit de
lampes a arc refroidies par eau soit enfin de lanmaéogénes a filament de tungstene. C'est ce
dernier type de source de chaleur qui equipe Ipgrtudes machineactuelles de RTA. Dans
notre cas, le recuit thermique rapide a été rédksés un four ADDAX R1000 sous atmosphere
neutre (Argon) (figure 11.1). Ce four produit urufl lumineux homogéne a 1% prés sur une
surface de 100 cmll permet d'atteindre des températures de l'ocrel400 °C, avec des
vitesses de chauffe allant jusqu'a 250 °C/s

La plaque a recuire est posée sur une platine degement, elle-méme solidaire d'un
dispositif de translation qui obture la chambredaant le recuit.

15



Chapitre Il

Porte
Caisson réflecteur Circulation d'eau
l\’\’\’\’\’\,\’\,\‘\’\’\’\’\’ ,\,\’\’\’\,\’\’\"3’\’\,\‘\,\’\f_}’\’\’\l\,\’\,\’\’
@
Plaquette Si
i ]
Pastille en Si

7

g

NN \
/Il’l/ll’/llIlllIl/’lll’lll/lllil{lllll
SN N AN SN N N

MNONON N N N N N N N N N N N N N N N N N N N N N N N N NN

AN N NN N S Y S S TS S S S e Y S S S "

2

//I//I//////////I/////I//I////////////I/////I///////////

Disposttif de translation

Figure 11.1 : Schéma du four de recuit rapide

Un automate commande le cycle de Chauffe et de redsmthent de la plaquette en

contrblant la puissance électrique des lampes déldt de gaz. La température est mesurée

grace a un thermocouple enrobé de ciment réfracttirplacé au centre de la platine de

chargement, au milieu de la plaguette de siliciwmsgrt de support aux eéchantillons. C'est

cette mesure qui permet d'étalonner le programmajau n'agit que sur la puissance des

lampes

d) Le cycle de recuit thermique rapide

Lors d'un recuit rapide isotherme on doit maitripgatre paramétres fondamentaux :

la vitesse de chauffage (la montée ),

la température du plateau,

la durée du plateau

la vitesse de refroidissement (la descente).

Un recuit présente trois phases

~ la premiére phase : la phase de purge pendargllagn remplace l'air de la chambre par une

atmospheére neutre (ex : Argon ). Cette phase lil#gisques d'oxydation pendant le recuit.
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« la deuxieme phase : la phase du recuit. Elle conapligemontée en température et le plateau,
cette phase est caractérisée par la vitesse d&eHauempérature du plateau et la durée de
recuit.

« la troisieme phase : la phase de refroidissemardgctérisée par la vitesse de refroidissement.
Le retour jusqu'a I'ambiante s'effectue toujoursssérgon. La figure (11.2) montre l'allure d'un
cycle RTA.

Température (°C)
A

Trecuit

am-Eiante

N - - » Temps (S)
®phase ¢phase °8°phase

Figure 1.2 : L'allure d'unatg RTA

Pour plus de détails sur les recuits thermiquesiespet les fours commercialisés, nous

conseillons les références suivantes[18,22,23].
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11.3 : Diffusion et Codiffusion de I'Arsenic et du Bore das le Monosilicium

11.3.1 : Procédures expérimentales

Le matériau utilisé comme substrat est du siliciononocristallin  orientée (100) et
d'une résistivité de 8 a XB.cm. Trois types d'implantations ont été réaliskes :échantillons,
dits de types A sont implantés par de l'arseniné dose de 1®at/cnf avec une énergie de
100 keV, ceux de type B par du bore & une dosexd&@®® at/cnf et avec une énergie de 30
keV, tandis que les échantillons de types C prépasr la codiffusion, ont subi une
implantation d'arsenic puis de bore avec les médoses et énergies citées précédemment.
Apres implantation, les traitements thermiques ujtecapide RTA) ont été effectués a
température variable, pendant une durée de 20 despdans une gamme variant de 1000 a
1150 °C par pas de 25 °C [17,24].

Durant les traitements thermiques (recuit rapid€.A&), l'impureté dopante, a savoir
l'arsenic ou le bore, se distribue par diffusioarthique, le long de I'épaisseur de la structure.
Des profils expérimentaux de concentration d'acseni de bore en fonction de la profondeur
sont obtenus par SIMS (analyse par un spectrordéetreasse en ions secondaires).

Pour une bonne compréhension de ces profils SIMS8s mvons proposés un modéle
théorique qui tient compte de la variation du deedht de diffusion avec la concentration du
dopant.

L'ajustement des courbes simulées et des profiérementaux nous a permis d'extraire

le coefficient de diffusion.
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11.3.2 : DIFFUSION SIMPLE DE L'ARSENIC ET DU BORE

[1.3.2.1 : Diffusion de l'arsenic

L'arsenic est implanté & une dose d& aficm 2, avec une énergie de 100 keV ; Il peut
former I'émetteur d'un transistor bipolaire dansksure ou I'on obtient une forte concentration
chimique et une bonne activité électrique des digplans des recuits. Le profil d'implantation
ne peut étre assimilé a une gaussienne ; l'ordida destribution est au moins de 3 [17-19].
Nous avons étudié les profils de diffusion dans lange gamme de températures de 1000 a
1150 °C. La superposition des profils de diffugimur les différentes températures de recuit, et
pour une durée du plateau de recuit de 20 secdrttpge 11.3.a et b) montrent une diffusion
remarquable du dopant dans le monosilicium, prashidonc une : région Nortement dopée,
en moyenne 4 x fHat.cm®. On remarque en particulier qu'a partir d'une &naoire de l'ordre
de 1075 °C le profil présente un plateau quasimkita partir d'une profondeur de 140 nm et
allant jusqu'a 210 nm a 1150 °C. Au-dela de cegealx la queue du profil garde la méme
allure, quelle que soit la température ; le ret@rmique conduit a des profils de diffusion
d'allure rectangulaire. La pénétration de l'arselains le monosilicium pour une concentration
de 16%at.cm? atteint de 190 nm & 1000 °C jusqu'a presque doud8é nm, & 1150 °C.

102 5

Arsenic

1021 5

1020 5

1019 A

concentration (atoms/cm3)

1018

1017 ‘ T ‘ T ‘ T ‘ T ‘ ‘ T ‘
0.00 0.05 0.10 0.15 0.20 0.25 0.30 0.35

profondeur (microns)

Figure 11.3.a : Profils de diffusion d'As (faait.cm? ; 100 keV) recuits a 20 secondes

palifférentes températures.
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1022

Arsenic

1021

1020

1019 o

concentration (atoms/cm3)

1018

1017 . . | . | .
0.00 0.10 0.15 0.20 0.25

profondeur (microns)

Figure 11.3.b : Profils de diffusion d'As (1fat.cm® ; 100 keV) recuits & 20 secondes
walifférentes températures.

11.3.2.2 : Diffusion du bore

Le bore est quant & lui implanté & 2 x*1at.cmi® avec une énergie de 30 keV. Les
figures (ll.4.a et b) illustrent la variation de dancentration de ce dopant en fonction de la
profondeur pour différentes températures dansitalle considéré de 1000 a 1150 °C, comme
pour l'arsenic. On observe une forte queue d'inbtgteem due au phénomeéne de canalisation.
On remarque la légere pénétration d'une températuree autre, et les profils de diffusion
présentent des queues tres étendues, la concamtigttroissant exponentiellement. Les profils
commencent a s'aplatir a une température de 105v&€ un étalement de 110 nm et atteint
240 nm & 1150 °C. Pour une concentration dé dicm® le bore atteint une profondeur de 380

nm et 480 nm pour les deux températures extrénspgctves de 1000 et 1150 °C.

Comme cela était prévisible (Figure 11.4), le bdifuse plus vite que l'arsenic. Il a en

effet un rayon plus petit que celui de I'arseni@reche de celui du silicium [25].
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1021

1020

1019

1018

1017

1016

108 +———————— T
0.00 0.05 010 0.15 020 025 030 035 040 045 050 055 0.60

Profondeur (microns)

Figure I1.4.a : Profils de diffusion du B (2xfat.cm? ; 30 keV) recuits & 20 secondes
palifférentes températures.

1021 5

Bore

1020 476N

1019

1018

1017 A
] <
TR AN
1016 5 i
1015 — T T ——

0.00 0.05 0.10 0.15 020 025 030 035 040 045 050 0.55 0.60
Profondeur (microns)

Figure 11.4.b : Profils de diffusion du B (2xfat.cnm?’ ; 30 keV) recuits & 20 secondes
palifférentes températures.
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102 5

1022 7 Arsenic ] e 1050°C

1021 7 -
1020 7
109

1010

Concentration (atoms/cm3)

107

1016 7;

1015 1 ‘ T ‘ T ‘ T ‘ =
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6

Profondeur (microns)

Figure 11.4 : Profils de diffusion simple d'As (fat.cm?; 100 keV) et du B (2xT8at.cm ; 30 keV)
recuits a 20 sea@dour 1050°C et 1100°C.

11.3.3 : CODIFFUSION DE L'ARSENIC ET DU BORE

L'étude de la codiffusion (Figure 1l.5.a, b et e}t menée dans une configuration de
jonction émetteur-base de transistor bipolaireiriersection des deux profils de l'arsenic et du
bore, qui correspond a la profondeur de la jonctin on remarque la formation d'un
épaulement sur le profil de bore ; en fait appagaitet endroit une zone de déplétion qui
implique l'existence d'un champ électrique impdrt@®]. D'aprés Hu et Schmidt [27], les
atomes de bore sont plus sensibles a l'effet dmgtar ils diffusent plus vites que ceux de
l'arsenic. Les atomes vont avoir tendance a miggepart et d'autre du point d'intersection des
profils, y produisant un minimum de concentrati@n constate que la mobilité est moins
importante a gauche qu'a droite de la jonction faie peut étre expliqué par la présence
d'arsenic ionisé positivement a gauche de la joncet présentant un fort gradient de
concentration qui retient le bore ionisé négativeimet ralentit sa diffusion au-dela de la
jonction [24]. Les profils a droite de la jonctigmésentent des queues de courbes fortement
accélérees. Ces queues sont dues a l'absencesdaitadans cette région. On peut assimiler
l'allure des profils du bore en codiffusion par lgaussienne, l'une caractérisant la partie de la

courbe a gauche de la jonction et l'autre celldrdée [24].
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Figure I1.5.a : Profils d'As (f8at.cmi?; 100 keV) et B (2x18 at.cm?; 30 keV)

en codiffusion recuits a différentes températug mne durée de 20 secondes.
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Figure I1.5.b : Profils d'As (ffat.cm?; 100 keV) et B (2x18 at.cm?; 30 keV)

en codiffusion recuits a différentes températuas pne durée de 20 secondes.

23

Chapitre Il



Chapitre Il

1022 3
S 1100°C
] : e 1125°C
102 3 }\& Arsenic L 1150°C

1020 -4
1019 o
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Figure 11.5.c : Profils d'As (8at.cm?; 100 keV) et B (2x18 at.cmi?; 30 keV)
en codiffusion recuits a différentes températuas pne durée de 20 secondes.

Comparaison entre diffusion et codiffusion

La comparaison des profondeurs de diffusion et fiumion ( Figure I1.8.a et b),
déterminées a partir des figures (I1.7.a et b) pamenic et a partir des figures (l1.6.a et bipo
le bore , ne montre aucunkfférence significative sur la diffusion de I'angg tandis que la
diffusion du bore en présence d'arsenic est rezadé/0 nm a 1000 °C et de 40 nm a 1150 °C
a une concentration de “Y@t/cn7.

La diffusion du bore en diffusion simple & une amcation de 1Y at.cm® peut
atteindre 380 nm a 1000 °C et 480 nm a 1150 °CdiSaque en codiffusion, il atteint 310 nm a
1000 °C et 440 nm a 1150 °C
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Figure 11.6.a : Comparaison des profils de conediun de diffusion en diffusion et codiffusion

du B (2x1G6°at.cm?; 30 keV) en fonction de la température de repoitr une durée de 20 secondes.
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Figure 11.6.b : Comparaison des profils de conaditn de diffusion en diffusion et codiffusion

du B (2x16°t.cm?; 30 keV) en fonction de la température de repoitr une durée de 20 secondes.
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Figure 11.7.a : Comparaison des profils de conediun de diffusion en diffusion et codiffusion

d'As (13°at.cm?; 100 keV) en fonction de la température de tquoiir une durée de 20 secondes.
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Figure 11.7.b : Comparaison des profils de conaitn de diffusion en diffusion et codiffusion

d'As (13°at.cm?; 100 keV) en fonction de la température de tgooir une durée de 20 secondes.
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CHAPITRE Il

MODELISATION DE LA DIFFUSION
ET DE LA CODIFFUSION
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I MODELISATION DU PHENOMENE DE DIFFUSION

1.1 INTRODUCTION

Les dispositifs actuels de I'électronique a hawtesdé d'intégration nécessite une tres
bonne connaissance des phénomeénes physiques résctors des procédés technologiques
utilisés pendant la fabrication.

Le recuit thermique rapide est lI'un de ces procéatissé pour recuire des substrats de
silicium implantés par des dopants. Les phénomdeatiffusion qui se produisent doivent étre
parfaitement maitrisés afin de pouvoir réaliser jdaestions abruptes avec des concentrations
bien connues.

Le recuit thermique est utilisé dans la fabricatdes semiconducteurs pour guérir les
défauts cristallins causés par l'implantation etvac électriquement les impuretés introduites
pour former le dispositif. Par conséquent pour haene compréhension de ces phénoménes
physiques, des modéles théoriques traduisant leem@ménoméne physique sont devenus
nécessaires, par but d'‘économiser du temps etrderit.

La modélisation & pour but d'abord de prévoir lésultats de diffusion et dans un
deuxieme temps elle aurait comme finalité de pauealculer les caractéristiques électriques
du substrat recuit en ayant comme seules donnggatametres initiaux.

Notre but est de maitre au point un programmeivelatent simple d'utilisation, dédié
essentiellement au diffusion de dopants (arsentooee ) dans le monosilicium.

Les procédés de diffusion vont étre simulés a mpdialgorithme utilisant une méthode
numerique implicite des différences finies a unmaatision ; pour cela on est amené a résoudre

I'équation de FICK qui est le point de départ de essai de modélisation de diffusion.

O[D d C(x, t)}

0C(x, t) _ 0 X (i1.1)

ot 0 X

C(x, t) : la concentration du dopant a la proforrdeat au temps t.
D : diffusivité (coefficient de diffusion).

Les modeles simples (loi de Fick), corrpcur les faibles concentrations, ne
conviennent plus et I'on a d0 rajouter de nombreumes correctifs pour obtenir un modele

susceptible de donner de résultats quantitatifableé dans le domaine des concentrations
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employées. Ainsi, plusieurs phénomenes intervienrdams la diffusion thermique des
impuretés dans un semi-conducteur [17,24,30,43] :

* Le champ électrique : Comme les impuretés soatgdes électriquement, la diffusion
est accélérée, a haute concentration, par le clidaafrique interne créé par le gradient de la
distribution des dopants.

* Les deéfauts existant dans le semi-conducteuuaite et interstitiel) [26].

* la température.

* le gradient de concentration impuretés.

Dans ce qui suit, nous explicitons d'abord lesaigns que supporte notre logiciel.

1.2 LE CALCUL DU FLUX ET L'EFFET DU CHAMP ELECTR IQUE INTERNE.
Le flux d'une impureté "e" dans un milieu isotramgcontenant " j " impuretés, peut étre

exprimeé par [27-30] :

F =-D,OC,+ZuCE (I11.2)

avec :

D¢ : Coefficient de diffusion de l'impureté.

Ce: Concentration de l'impureté.

Le: Mobilité de l'impuretée.

Z. : Charge de l'impureté, positive pour les donnéAis et négative pour les
accepteurs (B).

E : Champ électrique interne.

Siy est le potentiel électrostatique dans la structumea alors : [24,29,30]

donc F, =-D,( DCe+Ze%CeD\y ) (I11.3)

e
e
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La relation d'Einstein entre la mobilité et la d#ivité est donnée par [7,31]

D _kT
1)

= (I11.4)
q

avec :
g : charge électronique
k : constante de Boltzman

T : température absolue (k) du processus

Et I'expression du flux devient
q
F.=-D|UOC,+Z Cc. 0 .5
e ( et Zer T Ce \vj (11.5)

L'équation de diffusion (Ill.1) devient donc :

oC, _ 0 __d[_ De(DCe . 2 CeD\vj _0 De(DCe .24 Ceﬂwj (IIL.6)
ot 0X 0X KT 0X KT

L'équation de diffusion pour l'arsenic sera dor#;32] :

aCA a qCA j ] H
Z=ZAs = 7D OC, + 228 [ = +1 pour l'arsenic .7
ot ax{ AS[ T Y % P (-7

ou bien

0C
ot

= D[DASDCAS +D, quAS D\V} (11.7")
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Pour le bore, I'équation de diffusion sera [29,32]

aciB = D|:DBDCB - DB%DW} Z= -1 pour le bore (1.8)

Ou Gas et Gs sont les concentrations de l'arsenic et du bespectivement ; R et Ds

sont les diffusivités effectives pour chaque impéire

Sachant que dans un semiconducteur dopé [7] :

n=neW (111.9.a)
p=ne (111.9.b)
avec :
n : concentration (ou densité) d'électrons.

n; : concentration intrinseque d'électrons a la teatpée considérée.

p : concentration (ou densité) des trous.

gy > 0 entraine nxnet p<nle semiconducteur est de type n
gy < 0 entraine pxnet n<nle semiconducteur est de type p
gy désigne le niveau de Fermi [7]

les expressions (111.9.a,b) donnent

yoF KT.In(n/n) = - KT.In(p/n) @lc)

dans un semiconducteur de type n, ng= G, dans un semiconducteur de type p,
p=G-Cy; soit:

semiconducteur(sc) type n v KT.In[(C-Co)/n] (11.9.d)
semiconducteur(sc) type p v - KT.In[(C-Cy)/ni] (11.9.e)

ou G et Cy sont les densités(concentrations) de dopants terosp(Bore) et de donneurs

(Arsenic)

Dans un semiconducteur intrinséque :n=p=n
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Le champ électrique interne des charges d'espadag par le gradient de concentration

peut étre exprimé par [29,30,33] :

E=-Oy = K - K P sachant quen = ne™ " et p=ne ™ T (lll.10)

q n; q n;

En remplagany par sa valeur, I'expression du flux (I11.5) dexie

F, = —D{DCQ +Z.C.0In 1} (L)L
n

Densité de porteurs :

Considérons un semiconducteur contenant une dgpsi€entrationNy de donneurs et

une densitdN, d'accepteurs. Soi) le nombre de donneurs ionisés, c'est-a-dire difadre

leur électron supplémentaire. SOIf le nombre d'accepteurs ionisés, c'est-a-dire a@oepté

un électron supplémentaire. Le matériau étant eglgnsemble des charges positives est égal a

I'ensemble des charges négatives. I'équation deatigtuiélectrique du matériau s'écrit [7] :

n+N, =p+Nj (1.12.a)

ou n et p représentent les densités de porteues)iN, et N les densités d'accepteurs

et de donneurs ionisés

En raison du fait que I'énergie thermique kT estniiéme ordre de grandeur que les
énergies de liaison de I'électron sur le donnewtuetrou sur l'accepteur, tous les donneurs et
accepteurs sont ionisés. L'équation de neutrdétérégue se réduit donc a [7,24] :

+MNa=p + Ny (II.12.b)

ou N, et Ny sont les densités accepteurs et donneurs

on peut écrire I'équation de neutralité sous Iméor

N,-N,+p-n= 0 (I1.12.c)
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Pour plusieurs dopant I'équation s'écrit soustiaé

> Z,;N+p-n=0 oubien >'Z,G+p-n=0 (.12.d)
j j

On désigne la concentration par C ou par N c'asi@iae.
Z; : Charge de l'impureté, positive (+1) pour lesraams (As) et négative (-1) pour les
accepteurs (B).
La somme sur " j " étant faite sur toutes les inepds de la structure.
Si la population d'électrons et de trous sontguildbre thermodynamique et obéissent a
une statistique de Boltzman, la concentrationnst&que d'électrons a une température donnée
donne [7,24] :

np=n’ (111.13)

I'équation (l11.12.c) associée a la relatiop=n? permet d'écrire I'équation :

n°-(N,- N_)n-n*=0 pour deux dopants
ou bien
n? —(ZZJCJjn -n?=0 pour plusieurs dopants
j

c'est une équation du second degré dont la solasbdonnée par :
n:%[Nd—Na+((Nd—Na)2+4ni2)]/2] (I.14.a)

ou bien

2 ¥2
n:% ZZJCJ+[(ZZJCJJ +4n,2J (l.14.a"
j j
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et de la méme facon on détermine la valeur de mione de trous)

p:%_(Nd_Na)+((Nd_Na)2+4ni2)y2] (111.14.b)

ou bien

2 y2
p:% -ZZJCJ{(ZZJCJJ +4nf} (111.14.b"

]

Notons N =(n/n;) donc DInN:%

puis enfin & partir de (111.11) et (lll.14.a ou,a) détermine I'expression générale du flux.

ZZJ’DC]
F=-D.|OC, +Z.C, )

¢ 2 (111.15)
[Z Z,C, J +4n?
j -
Application dans le cas de I'Arsenic seuls=Z; = Zps = +1
—_ CAS
F. =-D,|1+——2__|0C, (I1.16)
JC, +an

gue I'on peut mettre sous la forme :

FAS = _D*ASEICAS

avec: D, =D,.h

et h=|14_Cme
\Ca, +4n°

h : étant le facteur d'exaltation de la diffusi@d][:
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Pour des fortes concentrations &> ni ) alors h = 2, et on obtient D), = 2xD,,

Le champ électrique apporte la méme contributiola @iffusion que le gradient de

concentration, pour les dopants :

F. =-2.D,.1C,,

Application dans le cas du Bore seul¢=2Z= Zg = -1

R, = —DB[1+L}DCB 1ar7)

\JC2 +4n?

[ll. 3 L'INFLUENCE DES DIFFERENTES LACUNES SUR LE C OEFFICIENT DE
DIFFUSION
Au dopage a fortes concentrations, la diffusivitgraente, I'équation de Fick doit étre

résolue numériqguement du fait que D n'est pas anhfi].

x_0o D" gc (11.18)
ot  ox 16)4

Le phénomeéne d'interaction impuretés/défauts peietparait étre d'une grande importance
dans le mécanisme de diffusion. Les diffusivitéasdée silicium sont dépendent du niveau
d'énergie de Fermi [25,29] :

Les lacunes peuvent se présenter sous différeats étectriques : lacunes neutres,
chargées positivement, négativement... etc. Leficaaft de diffusion Q@ est alors la Somme de
diverscoefficients de diffusion,compte tenu de la diffusion de lI'impureté avec uhaade ces
lacunes [6,24,35,36] :

D=D°+D (n/n,)+D*(n/n,)? +D*(n,/n)+... (111.19)

Avec D', D, D7, D" représentant les diffusivités intrinséques daplireté en présence de
défauts ponctuels.
Les suscriptions 0, -, +, et = signifient neutrbargé négativement, chargé positivement et

chargé négativement deux fois respectivement.
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Ainsi, on supposant que la diffusion ne s'effecue par l'intermédiaire des lacunes
neutres et chargées une fois [6,17,24,29,37,38gvient:

D, =Dj +D;, (ﬂj pourlesdonneurgpar ex,Arsenic) (1.19.a)
n

-1
D,=DJ+D; (ﬂj pourlesaccepteur§par ex,Bore) (1.19.b)
r]i

dans le cas ou tous les dopants sont électriqueantifé nous considérons le model de
Fair et Tsai [6,17,24,39] :

D, =D, L(n/nl) pour des impuretés donatrices (In.20.a)
d id 1+Bd

pour des impuretés accéptrices (111.20.b)

D, =D, (L(p/”)j

1+B,

gue I'on peut les récrire sous la forme [17] :

D (1 +pf)/(1+P) (noz)
Avec :
B : facteur représentant le rapport de diffusivitduite par les lacunes chargées une fois
sur la diffusivité due aux lacunes neutres [17] :

Ba=D/D° et B,=D"D°

f = n/n : pour une impureté donatrice (arsenic)

f = ni/n = p/n : pour une impureté acceptrice (bore).

de I'équation (lll.14.a ou a') on aura :

n_¢, (ij +1 1.a1)
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Le coefficient de diffusion effectif intervenantrdal'équation de la diffusion prend alors la
forme [17,38] :

eff _ — 1+Bf Ce
D" =D.h = De( op J[1+ \/m] (1.22)

Finalement I'expression du flux devient [24] :

1+Bf 2716
F=-p *PT 0c,+zC i (11.23)

© 1+ e\/z(zjcj)2 +4n2
i

Avec D : coefficient de diffusion intrinséque de l'imptéée”.

Finalement :

) 0 0 | 1+pf 22,86,
+ N
_C:—_F: o — —B DCe +ZeCe J
ot 0X ox| 1+ \/Z(chj)2+4ni2
i

(I11.24)

C est équivalent & la concentration en électrorp@uiy I'arsenic ou a la concentration en
trous (p) pour le bore, dans la mesure ou toutesripuretés sont ionisées.

On voit que dans le cas de fortes concentratiomns,GC >> f h, le facteur d'exaltation d(
au champ électrique tend vers 2 et f, parametreniehant dans l'expression du champ
électrostatique dd a l'ionisation des impuretésZ4,89,40],vers C{nD; suit une loi de type

Arrhénius.

i=Do.exp(-B/KT) (111.25)
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n; dépend essentiellement du gap et de la tempéfaEr].

ni = 7.6354 x 1&¥x T¥%exp(-Gap/2KT)

avec

Gap = 1.17 - 4.73x1bT?/ (636.K +T)

k étant la constante de BOLTZMANN = 8.621éV/k

B = 2exp[(1/KT)(-Gap/2 -Ev+ZiHdnzai)]

ai : étant distance la minimale entre la lacurigngpureté ionisée la plus proche.

Ev : le niveau de la lacune

¢ : La constante diélectrique du silicium.

Cependant, aux températures de diffusion employégsp peut étre considérée
constant[17,30].

Pour le bore et l'arsenic les parameétres usudiséstilors derecuits classiguessont
[17,41,42] :

Pour le bore pour l'arsi
Do =0.5554 cris™ Do =22.83 cris™
By =3.426 eV oE4.1eV
B =19 B =100
remarque:

pour le recuit rapide[17]

Pour le bore pour |'arsen
Do = 3 cnfs*t D = 35 cnis®
Eo=3.426 eV oE4.0eV
=19 p=100

Application de I'équation finale pour le cas deskmic seul [17,43] :

oC,, 0 [1+p,.f C, aC,,
—8s =D, o — s 1+ s s 111.26
ot W ox { 1+PBas [ JC2 +4n? | OX (126)
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avec Das= Do asexp(-Bas/KT)

2
et f = NSy (%j +1 4= 7, = +1 dans I'équation (lll.14.a’)
ni

dans ce cas I'expression de la diffusivité de EArs est la suivante :

1+B,.f C
D. =D..exd-E kT As 1+$ .27
As 0,As d O:AS/ ) 1+ BAS [ [C'ZAS + 4n|2 J ( )

Application de I'équation finale pour le cas duebseul [17,43]:
sachant que pour le bore f = pbm aura :

Co_p O|1*tBal ), Co  10C (I11.28)
ot T ox| 1+B, \/CZB+4ni2 ox

avec D,B = DO,B exp(-Eo,B/KT)
2
et f=P_%e (—j +1 =7, = -1 dans I'équation (Ill.14.b")
n.

I'expression de la diffusivité du bore sera :

1+B,.f C
D. =D..exd-E. . /kT)=— 8" |1+ B I11.29
o = Dogexd- Eoq/ ,1+BB[ \/C§+4”2J (1.29)

40



Chapitre 111

lll. 4 LA CODIFFISION DE L'ARSENIC ET DU BORE

La codiffusion de l'arsenic et du bore est en paligr trés importante a étudier dans les
technologies de fabrication des transistors NPN, laddiffusion de I'émetteur (arsenic),
fortement dopé, modifie la diffusion du bore eng#héinale du procédé de fabrication.

Le modéle physique utilisé pour I'étude de la giffin couplée de deux impuretés (arsenic
et bore) doit inclure, comme dans le cas d'uneessupureté, I'effet du champ électrique
interne et l'influence des lacunes sur la diffusion

Nous avons alors affaire a deux équations coudl@gs,25,31,43,44]

aCAS = DiAsi 1+BASf (hAs aCAS _(hAs _1)6CBJ (|||30)
ot Tox| 1+B, 0X 0X

0C, =D, Bi 1+BB/f (hB 0Cq _(hB _1)&j (1m.312)
ot ToxX| 1+P, ox 0X

avec

2
h=1+ 2C /\/[CASZ‘CBJ 1 (111.32)
nl ni

C désignant la concentration relative soit a l@icssoit au bore, selon que l'on considere
I'équation (111.30) ou (I1.31), et

2
f=Ca=Co +\/(CA52;CBJ +1 (11.33)

remarque:
pour la codiffusion on écrit - Cs lorsque Gs > Cg et

Cg - Cas lorsque G > Cas
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.5 METHODES NUMERIQUES DE RESOLUTION DES SYSTE MES
D'EQUATIONS DE DIFFUSION

Les phénomenes de diffusion peuvent se modélisatqux approches

- une approche microscopique : la méthode utilessiela méthode de Monte Carlo qui
permet de simuler des distributions de grandeugata@ires. La méthode de Monte Carlo
consiste en des simulations dans lesquelles debresraléatoires sont utilisés pour simuler la
migration aléatoire des espéces diffusantes. Deklications récentes ont démontré
l'application de cette méthode pour le cas de flasion de dopants dans un semiconducteur
[45-48]. Néanmoins, cette méthode, a cause desstempalcul excessivement élevés, ne peut
étre utilisée dans le cadre d'un logiciel de sittede procédés technologiques.

- une approche macroscopique : cette méthode abouwjpurs a la résolution d'équations
différentielles aux dérivées partielles. Dans l&s simples, les modéles se ramenent a une seule
equation différentielle aux dérivées partielledaesolution analytique peut étre connue. Dans
les modeles plus compliqués, des systemes norirlsédiéquations différentielles aux dérivées
partielles sont obtenus et une résolution numérigieequise.

Deux types de méthodes existent pour résoudreglegiéns différentielles aux dérivées
partielles : La méthode aux différences finies [@Bgelle aux éléments finis [50 ]. La méthode
aux différences finies repose sur I'‘écriture sowsmé de développements limités
(développement en série de Taylor) des dérivéesieles. Cette méthode, que nous
détaillerons dans la suite, sera bien adaptéeéstdution des équations différentielles obtenues
a partir de nos modeles de diffusion.

La méthode des éléments finis est la méthode Rudllisée pour la résolution numérique
des équations différentielles aux dérivées pagtelLe fondement de cette méthode est la
méthode des résidus pondérés.

Un premier avantage de la méthode des élémentsdstila facilité de prise en compte
des conditions aux limites portant sur les gradiatd la fonction ce qui est nettement plus
malaisée par la méthode des différences finies.

Le second avantage, qui pour certains problemeasklire une suprématie incontestable
sur la méthode aux différences finies, est la ssmga dans le choix du maillage : on peut
choisir, de facon arbitraire, la position, le nomlet la répartition des nceuds dans la structure
de calcul. Alors qu'un maillage a pas non unifopoee des problemes dans les méthodes aux
différences finies, la réalisation d'éléments deatisions variables se fait sans difficulté dans la
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méthode aux éléments finis. Ceci est particulierdéna@préciable pour I'étude de structures
pour lesquelles on a besoin d'un maillage serré dantaines régions et dans le cas d'une
résolution multidimensionnelle.

L'inconvénient principal des méthodes aux élémefités est la difficulté de
programmation. Par rapport a celle des méthoded#igxences finies, la programmation est
nettement plus longue car plus complexe. En pdigicafin de pouvoir profiter pleinement de
la souplesse dans le choix du maillage que doniesnméthodes aux éléments finis, il est
nécessaire de disposer d'un programme tres coreplgénéral, adaptable a des conditions
diverses : un bon programme réalisant ces conditig¢cessiterait plusieurs mois de travail (il y
a méme des theses completes sur ce sujet en maténa

En résumé, il n‘est pas rentable d'écrire un progra d'éléments finis pour résoudre un
probléme spécifique ce qui est notre cas.

Pour toutes ces raisons, c'est la méthode desdtiffés finies qui sera utilisée. Il faut
noter également qu'il existe des méthodes degetiités finies optimisées ce qui est le fruit de
recherches poussées en mathématique [51,52]. Dib®aedé de simulation de la diffusion en
deux dimensions sont aussi réalisables [53].

Depuis une quinzaine d'année sont apparus desdisgie simulation de fabrication de
composants microoptoélectroniques. Pour la teclgmlsilicium, il s'agit, notamment, de
SUPREM Il [54,55] et, pour la technologie lI/'Ved BUPREM 3.5 [56a,56b]. Récemment, ces
deux logiciels ont été regroupés au sein de SUPREM7-59].

Ces logiciels sont trés performants car ils pemmetinotamment, des simulations en deux
voire trois dimensions [60].

Ces logiciels utilisent une résolution numérique gddments finis en deux dimensions ce
qui occasionne, notamment, des temps de calcuitte¥és et une complexité mathématique
importante. C'est pourquoi nous avons opté podéleloppement de nos propres algorithmes

de résolution basés sur les différences finies.
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Rappel de la £® méthode numérique basé sur les différences fini¢s1] :

Les différences finies :
Soit u(x,y), une fonction de deux variables indé&j@emnes que nous supposerons

suffisamment différentiable. Ecrivons son dévelapget de Taylor en un point (x+h,y+k) :

ou(x.y) , | oux.y)

u(x+h,y +h)=u(x,y) +h.

0X ay
2 2 2 2 2
L0 0uky) | kT otuxy) L 9TU(XY)
21 ox? 21 oay® oxay

1 N R
+....t h—+k— | u(x,y)+R,
(n-D!I ox oy

avec R, -1 h.i+ki u(x+ih,y + jk)
ni{ ox ay

ou O<i<l et O<i<l

ce qui s'écrit encore

R, = ol(h] + k")

Notons :
u,; = u(xy)
u = au(x,y)
0Xx
_ d°u(x.y)
“ ox?
L = oulxy)
y ay

une dérivée par rapport a la variable x peut seidéfe trois facons différentes :

ouXy) _ iy UX+hy) —u(x—h,y)
0Xx h-0 2.h

OUXY) _ iy UXF DY) ~U(x,y)
0Xx h-0 h

oU(X.y) _ iy Uy) —u(x=h.y)
0X h-0
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Considérons maintenant les développements lim@gsgpressions suivantes que I'on note

u(x,y) = u,; = uij
u(x+hy) =u,,; =ul,

ux-hy)=u_; = ug—l

Nous obtenons en notanj.ula dérivée troisieme etk la dérivée quatrieme de la
fonction a par rapport a la variable x

) oon h

ui—l,j - ui,j - h'ux +E'uxx _E'uxxx +$'uxxxx + R5
) o n h

ui+l,j - ui,j + h'ux +E'uxx +§'uxxx +$'uxxxx + RS

A partir des définitions de la dérivée par rap@olid variable x, nous en déduisons :

Uisg,; ~ Uiy 2
u, =———+o(h
x >h (h%)

_ Ui U
u =—~——1+0(h
X H (h)

U . —u._,
u. = I, ] i-1,j +o h
ST (h)

La dérivée yest approchée par des différences finies d'orcngrietrique, progressive et
régressive respectivement.

De méme, on obtient la dérivée seconde qui s'écrit

Uy~ Z.q,j +u
xx hz

i-1,j + O(hZ)

Les mémes formules s'appliquent pour les dérivaesgpport a la variable y.
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[Ill. 6 MODELISATION

Le comportement d'un systeme physique continu ésérglement représenté par un
systeme d'équations aux dérives partielles assodigs conditions aux limites sur le domaine
considéré. Dans la plupart des cas, il n'est papucs possible de trouver des solutions
analytiques a ces systéemes d'équations différlstiePour cela, il faudrait remplacer le
systeme continu par un systeme discret équivalent Bt comportement est décrit par des
éguations algébriques qu'on peut résoudre facilependes méthodes numériques (Méthodes
directes : élimination de Gauss, Schmidt,.... Métlsonfelirectes ou itératives : itération de
Gauss et Seidel, itération de Jacobi, ...) [62 - 64].

La méthode des différences finies (approximatiandii@érences finies) que nous allons
appliguer va nous permettre de discrétisé les emsatux dérivées partielles ; c'est -a-dire, les

remplacer par des équations algébriques équivalente

Systeme physique

Formulation des équations < l — lois de la physiq

.| Equations aux dérivées
r partielles

approximation des équations
Transformation des équatiods l - Par differesdinies

et organisation matricielle

| Systéeme d_'équations
r algébriques

l résolution numérique du
—

wee

Résolution numérique <

Solution approche
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lll. 6. 1 : Modélisation de la diffusion simple
Le procédé de diffusion va étre simulé a partidgdiathme utilisant une meéthode

numerique implicite des différences finies a umaatision (cas unidimensionnel) ; pour cela on
est amené a discrétiser le profil de concentratmdopant (répartition de dopant) en k tranches

d'épaisseunx et on effectue la diffusion sur de petits intdiesade tempat.

n+l

At

0 AX L
i

Figure 111.1 : Discredition de l'espace et du temps

On se fixe deux nombresxMt Nr qui vont déterminer le nombre de nceuds de calcul

nous obtenons alors :
AX=L/INx et At=T/Nt

Le flux de dopants qui passe d'une tranche a ume aest exprimé par La premiere loi de Fick:

59

F=
0X

En discrétisant cette loi, le flux devient :

C(n,j) -C(n,j-1)

F(n,j) =-D(n,j) .

Il représente le flux passant de la couche (j4B) @uche (j) pendant l'intervalle de temps

compris entre l'instant (n-A) et mt.
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La deuxiéme loi de Fick :

_ ~0C(x,1) 0C(x,t)
0C(x,t) _ _OF(x,t) _ _a{ b o0x } G{D 16)4 }
ot oX 16)4 oX

"c'est une équation différentielle aux dérivésiphles non linéaire "

D dépend en particulier de C, donc de x, et du gemp
Apres la discrétisation, la deuxieme loi de Fickraduit de la maniére suivante :

C(n,j)-C(n-1,j) _ _F(n,j+1)-F(n,j) _ F(n,j) —F(n,j+1)
At AX AX

On remplace le flux dans la deuxiéme loi par I'egpion du flux de la premiére loi pour

arriver a la relation exprimant les concentratiangemps (n) en fonction des concentrations au

temps (n-1)

C(n,j)-C(n-1,j) _
At

) -Ci-D), b, j+1)C(n,j+1)—c<n,j)} /AX

{_ b(n.) AX AX

on pose At/(Ax)? = Ag et  AD(,j)=A(n,))

d'ou:
C(n-1j) =-AM,))C(n,j-D+[1+AMn,))+A(n,j+D]C(Nn,j)-A(n,j+D)C(n,j+1) (I11.32)
Conditions aux limites
a) En surface (Tranche superficielle)
On considére que le flux entre la couche moinsaubektérieur du substrat) et [&lcouche
(couche zéro), est nul (F(n, 0) = 0), autrement @ifn, 0) = C(n, -I).

D'ou, en remplacant dans I'équation (111.32)

C(n-1,0)=[1+A(n,1)]C(n0)- A(n,1)C(nl) (111.33)
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b)Tranche profonde :
On limite pratiquement la diffusion & une profondeile que le flux passant de 15"
couche a la (k+¥"® couche soit nul (F(n, k+1) = 0), c'est-a-dire nG&() = C(n, k+1).

D'ou, en remplacant dans I'équation (111.32)
C(n-1,k) =[1+ A(n,k)]C(n,k) = A(n,k)C(n,k -1) (111.34)

L'algorithme formé par les équations (111.32),3@B) et (111.34) permet de déterminer ainsi
de proche en proche des approximations de la enoldti probléeme aux divers points du profil
de concentrations discrétise.

Si au temps t = n.x, on connait toutes les val@frsl, j), I'équation (I111.32) permet de
calculer les valeurs C(n, j) directement ; maistecatpération nécessite la résolution d'un
systeme d'équation linéaire. La méthode est dipdicite.

On part des trois équations (111.32), 88) et (I1.34) et on va les écrire d'une facon

matricielle (systéme d'équations) en reliant lesceatrations au temps (nAt)a celles au

temps rt.
C(n - 1,0) 1+A(nY) -A(nY 0 0 0 0 0 0 C(n,0)
C(n - 11) -A(h)l) 1+AMH+AM2 -AN2 0 0 0 0 0 C(nl
0 0 0 0 0 0 0 0
. _ 0 0 0 0 0 0 0 0 . .
C(n-1,j) - 0 0 0 -A@O,)) 1+AM,))+AMN,j+1) -A@,j+1) 0 0 ()]
0 0 0 0 0 0 0 0
. 0 0 0 0 0 0 0 0 .
[ Ch-1k) | | 0 0 0 0 0 0 -A(.k) 1+AMNk) | [ C(.k) |

Pour résoudre ce systéeme d'équations, on eutiis méthode d'élimination de Gauss
[62-64] a cause de sa simplicité et son efficadiie consiste a la triangularisation de la
matrice (annuler tous les éléments placés souadmmlale principale).

Une fois le systéme d'équations est devenu triaivguil est tres facile a résoudre. Pour
cela nous utilisons la méthode de "BackSubstittition retours en arriere.

On triangularise la matrice tridiagonale en prooédmne par ligne, en multipliant la
premiere ligne par A(n,1)/[1+A(n,1)] que l'on ajewt la deuxiéme ligne. Pour le terme général
"i*, on multiplie par A(n,j)/4-1 la " (-)®™" ligne, que I'on rajoute & I18"Fligne. Le facteur Uj
est judicieusement choisi dans le but d'annuletetene placé sous la diagonale principale
(on conserve la premiére ligne inchangée).

Pour conserver I'égalité, on effectue la méme sbojgerations sur le premier terme, c'est

a dire le vecteur C(n-1, j) qui devient K(n-1,ji obtient alors :
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[K(n-1,00] [uo -An1) 0O 0 0 0 0 0] [cmo]
K(n -1,1) 0 UL -An2 0 0 0 0 0] |cmi
0 0 0 00 0 0 0
. | o 0 0 00 0 o ol .
Kin-1,j)| | o 0 0 0 U -AMNj+1) 0 0| |cm)
0 0 0 00 0 0 0
. 0 0 0 00 0 0 0 .
Knh-1k | [ 0 0 0 00 0 0 Uk| [Cnk)
Avec .
U= 1+A(n, 1)
u=[1+A(n, 1)+ A(n, 2)] - [A(n, 1)f/Uo
GE[L+A(N, )+ A0, j+1)] - [A(M, PRIV} (I11.35)
W=[1+A(n, K)] - [A(N, K)EUk-1
Et avec:
K(n-1, 0) = C(n-1, 0)
K(n-1, 1) = C(n-1, 1) + [K(n-1).8(n, 1)]/Uo
K(n-1, j) = C(n-1, j) + [K(n-1;3).A(n, j)J/Uj-1 (111.36)

K(n-1, k) = C(n-1, k) + [K(n-1;K.A(n, K)]/Uk-1

L'équation générale qui traduit la deuxieme expoassatricielle écrite ci-dessus peut

étre écrite sous la forme suivante :

K(n-1, ) = Y.C(n, ) - A(n, j+1).C(n, j+1)
Avec K(n-1, k) = W.C(n, k)

I1 n'y a plus qu'a "remonter” la matrice. On ifiga a j = k, puis on décrément j par pas
de 1. On obtient enfin I'expression des C(n, j) kpreutilise dans l'algorithme

C(n, j) = [K(n -1, j) + An, j+1).C(n, j+1))/Uj

(111.37)
C(n, k) = K(n -1, k)/Uk
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On pourra donc calculer les concentrations pentlantas de temps n a partir des
concentrations au pas de temps n-1. Mais pouw, ¢elfaudra utiliser les diffusivités au temps
n-1 et non au temps n, que nous ne connaissonerpEwe. Ceci constitue un élément
d'imprécision dans le calcul. Il s'avére négligeadi pratique[17,24,25].

D'autre part pour que le calcul soit valable, eea@voir calculé la premiere fois les C(n, j), on
recalcule les coefficients de diffusion, donc latmoa, tout en restant au point initial n-1, et

ainsi de suite, jusqu'a satisfaire un critere devemence de type[17,24,25].

k|cp.i) -C@.i)|
2\ (88)

o <¢t
= ceogrt |
¢ est de l'ordre de 104 10°
telque:
C(n, jf : désigne la concentration a l'itération p

C(n,j’* : désigne la concentration & l'itération p-1

11.6.2: Modélisation de la codiffusion

Lors de la diffusion simultanée de dewypahts, le dopant B (le bore par exemple) agit
sur le dopant A (arsenic) par l'intermédiaire dédt du champ électrique interne et l'influence
des lacunes. Comme dans notre cas les deux dograrttsle types opposés (I'un est donneur,
l'autre est accepteur), le deuxiéme dopant va mé&dai diffusivité du premier par l'effet du
champ (et réciproquement).

Reprenons les équations coupées de la codiffuBl@0] et (111.31)

‘GCAS = DiAsi Lt B (hAs Lo _(hAs _1)aCBj (I11.30)
ot TOX| 1+ B ox 0X
0Cs _ DiBi 1+BB/f(hB 9Cs - (h, —1)—6CASJ (111.31)
ot Cox| 1+B; 0X 0X

avec .

— C CAS_CB i
h=1+ an/\/[ o j +1 (2B
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C désignant la concentration relative soit a I@cseoit au bore, selon que 'on considere

I'équation (111.30) ou (I11.31).

2
ot f = Cas —Cs + Crs ~Cs +1 f=n/n (1.33)
2n, 2n,

Les équations (111.30) et (1ll.31) peuvent étreitas sous la forme :

Pour l'arsenic :

aCAs — Di,Asi :I'-l_BAsf 1+ CAs aCAS _ CAS aCB (|||39)
ot OX | 1+ B, \/(CAS _ CB)Z + 4ni2 0X \/(CAS - CB)Z + 4ni2 ox

de méme, on a pour le bore :

0C, . 0 |1+Bg/f Cs aC, Cq 0C,.
— ~Dis o 1+ - (111.40)
ot 0x| 1+Bs (| (Cu=Co)*+4n* | X |(C\ =Cp)* +4n OX

Ainsi, si "m" est le nombre d'impuretés diffusant@®s obtient un systéeme de m équations

non linéaires couplées, le couplage se faisantapaaleur des concentrations, ainsi que par leur

gradient.
On va s'intéresser a I'écriture des équationsalegeiur le cas, par exemple, de I'arsenic.

La premiére loi de Fick s'écrit :

oC _ _D(nj) C(n,j) -C(n,j-1)

—= (Flux d'arsenic, s'il était considéré seul)
0Xx AX

F=-D

oE E(n,j) - E(n,j-1)

G= —La— =-L(n,j) A (Flux traduisant I'influence du bore sur l'arsenic)
X X

C(n, j) : Concentration d'arsenic au temps n.
D(n, j) : Diffusivité de 'arsenic considéré seul.
E(n, j) : Concentration du bore au temps n.

L(n, j) : Diffusivité traduisant l'influence du b®sur I'arsenic.
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La deuxiéme loi de Fick s'écrit :

a_C:_(fJ,a_Gj:i( a_C+|_a_Ej (I11.42)
ot ox 0X ox\  ox ox
Avec .
D = Di’Asl+BASf 1+ CAS
1+Bac | 4/(Cps —Cy)? +4172
et L = L+l

_D CAs
14 | |(C —Cy)2 4R

La discrétisation de I'équation (111.41) est sirmdaa celle de la diffusion simple :

C(n,j)-Cn-1,j) _ F(n,j) -F(n,j+1)  G(,j) ~G(n,j+1)
At AX AX

On remplace les deux expressions du flux et on pose
AUAX? = Ao, Ao.D(n, j) = A(n,j) et A.L(N,])=H(n,])

On obtient apreés mixage des équations écritesssude I'équation suivante :

Cn-1j)+HM.)DEM,j-D-[H(N,j)+H({N,j+DIEM,)) +H{,j+DE(N, | +1)

=-AN,j))Ch,j-)+[1+AMn,j)+AM,j+DICh,))-AM,j +DChH,j+1) (11.42)

Conditions aux limites :
+ En surface :
F(n,-1)=0 C(n,-1)=C(n,0) &(n,-1)=0 E1(n,-1) = E(n, 0), donc:

C(n-1,0)+ H(n,1)[E(n1)- E(n,0)]=[1+A(n,1)]C(n0) - A(n,1)C(nL)  (II.43)

+ En profondeur :
F(n, k+1) =0, C(n, k+1)=C(n, k), &(n, k+1) =0, E(n, k+1) = E(n, k), donc :
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C(n-1,k) + H(n,K[E(n,k =1) - E(n,K)] = [L+A(n,K)]C(n,k) = A(N,K)IC(nk —1)  1I.44)

On peut remarquer que l'équation (111.42) ressendbl@quation (111.32) de la diffusion
simple : le deuxieme terme de I'égalité est le mémika rajouté au premier terme, I'expression
qui traduit I'influence du bore sur l'arsenic.

On peut réécrire I'équation (l11.42), en remplacgort premier terme par C'(n-1, j) d'ou :
C'(n-1,)) =-A(n,))C(n,j—-1)+[1+A(n,]) + A(n,j+D)]C(n,j) —A(n,j+1)C(n,j+1) (lll.45)

Avec .
C'(n-1,j) =C(n-1,j) +H(n,DE(n,j —1) =[H(n, ) + L(n,j +1)]E(n,}) + H(n,j+1)E(n,j+1)
(11.46)

Nous n'allons donc pas refaire la totalité du dadfiectué dans la partie diffusion, mais
simplement réécrire les équations : (111.35), 8f) et (111.37) en remplacant les C(n, j) par
C'(n, ).
Le calcul de U reste inchangé. On exprime Igsrifonction des D(n, j) en sachant que :
Ao.D(n, J) = A(n, j)

0= 1+A(n, 1)
w=[1+A(n, 1)+ A(n, 2)] - [A(n, Df/Uo

BE[L+A(N, j)+ A(, j+1)] - [A(n, DUl (I11.35)
W=[1+AM, K)] - [A(N, K)P/Uk-1
Les équations de la diffusion simple (111.36) dewient dans le cas de la codiffusion :

K'(n-1, 0) = C'(n-1, 0)
K'(n-1, 1) = C'(n-1, 1) + [K1, 0).A(n, 1)J/W

K'(n-1,j) = C'(n-1, ) + [(€-1, j-1).A(n, NI/U-1

K'(n-1, k) = C'(n-1, k) + [i6-1, k-1).A(n, K)}/Uk1
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On remplace les C'(n, j) par I'expression écrites plaut (111.46), on obtient :
Kl(n_ll O) = C(n'l, O) + H(n! O)E(n) _1) - [H(n, @)H(n! 1)]E(n) O) + H(n! 1)E(n! 1)

K'(n-1, ) = C(n-1, j) + H(n, JE(N, j-1) - [H(n)j+ H(n, J+D)IE(N, J) + H(n, J+1)E(N, j+1) +
[K'(n-1, j-1).A(n, j))/iL

K'(n-1, k) = C(n-1, k) + H(n, K)E(n, k-1) - [H(n)k H(n, k+1)]EMN, K) + H(n, k+1)E(n, k+1) +
[K'(n-1, k-1).A(n, K)]/l1

Les conditions aux limites données dans le caa diffusion simple ont leurs équivalents dans

le cas de la codiffusion

+ En surface : C(n,-1)=C(h,0 et E(n,-1)=E(n, 0)
+ En profondeur :  C(n, k+1) = C(n, Klet E(n, k+1) = E(n, k)

On remplace ces conditions dans le dernier systiégeations, on obtient :
K'(n-1, 0) = C(n-1, 0) + H(n, 1)[E() - E(n, 0)]

K'(n-1, j) = C(n-1, j) + H(n, DE(1) - [H(n, j) + H(n, j+1)]E(N, j) +
H(n, j+1)E(M, Dt [K'(0-1, -1).A(N, ))JU-L (111.36")

K'(n-1, k) = C(n-1, k) + H(n, K)[E(R-1) - E(n, k)] + [K'(n-1, k-1).A(n, k)]/W-1
Et les équations (1l1.37) dans le cas de la sindgdfesion deviennent en codiffusion :

C(n, j) = [K'(n -1, ) + A(n, j+1).C(n, j+1)J/Uj

(I11.37")
C(n, k) = K'(n -1, K)/Uk

Ainsi, les équations (Il1.35"), (ll1.36") et (II73 vont nous permettre de calculer les

nouvelles concentrations d'arsenic a partir desammnations initiales d'arsenic et du bore.
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On peut réécrire un systéme d'équations : (111,38I136") et (111.37"), qui nous permet
de calculer les concentrations du bore d'une fagomlaire. Il suffit de remplacer dans le
systeme d'équations précédent toutes les condens & par E, tous les E par C, tous les D par
B (diffusivité du bore seul) et enfin les H par Biffusivité traduisant l'influence de l'arsenic
sur le bore).

On pose :
AoB(n, j) = A(n, )

Donc :
o= 1+A(n, 1)
w=[1+A(n, 1)+ A(n, 2)] - [A(n, Df/Uo
BE[L+A(N, )+ A(, j+1)] - [A(, U} 111.35")
WE[1+AM, K)] - [A(N, K)P/Uk-1
et

K"(n-1, 0) = E(n-1, 0) + M(n, 1)[(1) - C(n, 0)]

K*(n-1,j) = E(n-1, J) + M(n, )C(1) - [M(n, j) + M(n, j+1)]C(n, ) +
M(n, j+1)C(n, jirt [K"(n-1, j-1).A(n, IU-L (111.36")

K*(n-1, k) = E(n-1, k) + M(n, K)[B(k-1) - C(n, K)] + [K"(n-1, k-1).A(n, K)]/&-1

On obtient enfin :

E(n, ) =[K"(n-1,]) + A(n, j+1).E(n, j+1)JU |

(I1.37")
E(n, k) = K*(n -1, K)/Uk
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Avec :

=Di,Bl+BB/f L+ C,
1+B, J(Cps —Cy)? +4n7

LB C,
14, | J(Cp —Cp)? +an2

La structure de l'algorithme est donc la suivandechaque pas sur le temps, on résout

(IN.37", c'est a dire la diffusion de I'arsenlie,profil de bore restant inchangé. Puis on calcule

(IN.37"), cette fois-ci le bore variant, I'arsemistant fixe. Autrement dit, qu'on va considéeger |

diffusion d'un dopant en supposant l'autre fixejied versa, a chaque pas sur le temps.

Si alors le critere de convergence (111.38) surdesix dopants est vérifié, on passe au

nouveau pas sur le temps. Sinon on revient a kequéll.37"). On a aussi, lors d'essais, fait

converger l'arsenic puis ensuite le bore, ou llis&ea chaque pas de temps.

L'algorithme de la codiffusion de I'arsenic et duebest détaillé dans I'annexe.
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1.7 :ALGORITHME ET STRUCTURE DU PROGRAMME

[11.7.1 :Détermination du pas de temps dt :
dt est déterminé du cycle thermique. On conside@ulée comprise entre le moment ou
la température est a 600°C (partie ascendantedritde) et le moment ou la température est a

nouveau a 600°C (partie descendente de la coutbée durée est alors divisée par 900.

dt = (tﬁom ~Looor )/900

On considere donc 900 pas de temps.

[11.7.2:Determination du pas d'espace dx :
dx est déterminée du profil initial". On considéaeprofondeur a partir de laquelle les

concentrations de dopant sont négligeables (infégia 18’ ats/cni), et on prend :
dx = prof(C>18) / 100.

On considere initialement 100 pas d'espace, maisidre de pas pourra évoluer avec le
temps. En effet au bout d'un certain temps de tdigoncentration au centieme pas d'espace
(en profondeur) n'est plus négligeable. On intrbdlors dans l'algorithme une condition qui
augmente le nombre de pas d'espace sur lequebweaaille si la concentration en "bout du
profil" atteint 137 (cette augmentation progressive du nombre du fespate permet de

minimiser le temps de calcul ).

[11.7.3 :Structure (organisation) générale du simulteur (programme) :

Le simulateur est écrit en langage PASCAL et sesqmi sous forme de plusieurs
procédures (sous programmes) ce qui permet d'cgginla résolution numérique. Il est
segmenté en un programme principal qui appelle ptesédures, elles-méme susceptible

d'appeler des sous procédures ou de s'appelerediese
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Programme Principal

A 4 A 4

Diffusion Importation RTA Initialisation et Importation
création de fichiers des profils
SIMS
Diffusivités 3 -
Profils Profils
v non recui apres recuit

Exportation des |
profils calculés

A

[11.7.3.1: Procédure diffusion
Elle consiste le coeur du programme, c'est la qealtail des concentrations du profil de

diffusion est fait.

[11.7.3.2:Procedure diffusivités :

Elle calcule les diffusivités a chaque pas de temps

[11.7.3.3:Procedure importation des profils SIMS :
Elle sert & importer les profils SIM8g(valeurs des concentrations en fonction de
la profondeur avant recuit) de facons a les traitemoyen de la procédure de diffusion.
Elle fait appel a "import initial" pour les profigvant recuit et a "import final" pour les

profils aprés recuit.
[11.7.3.4:Procédure importation RTA :

Elle sert & importer les profils des cycles theue®de facon a les traiter au moyen de la

procédure de diffusivités.
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111.7.3.5:Procédure d'exportation des résultats :

Elle sert a exporter les résultats calculés apgésitrde facon a visualiser les profils de
concentrations et de les comparer aux profils réels

Le logiciel utilisé pour le tracage et la visualisa des profils est "ORIGIN."

L'importation et I'exportation des données ont féttes entre le logiciel "origin" et le

langage de programmation "pascal”.

Les différentes variables du simulateur :

La variable choisi pour stocker les données redati@ux concentrations est une variable
de type fichier. Elle est constituée d'enregistigisiechaque enregistrement contient quatre
profils de concentration sous la forme de tablede200 réels, ainsi que la valeur de la dose
implantée, de l'énergie d'implantation et de quedgautres données a caractere purement
informatique.

Les enregistrements sont numérotés dans l'ordéddion, le premier ayant le numéro
Zéro.

La variable choisi, pour stocker les données ixgataux températures est aussi une
variable de type fichier. Chaque enregistrementieohun profil de cycle thermique sous la
forme de tableau de 900 réels, ainsi que la teryrérat la durée de recuit et le pas de temps.

Les fichiers choisis pour l'importation et I'ex@ivn des données, entrées (SIMS) et

sorties (calculées) sont des variables de type {fiXfiers texte).
Un exemple d'exécution du simulateur :
Le nom du fichier exécutable est : MONODIF-B

Pour lancer I'exécutable, il suffit de taper le ndurfichier puis valider avec entrez.

L'exécution du simulateur commence par l'affichdigditre de la diffusion choisi :

SIMULATION DE LA DIFFUSION DU BORE

Ensuite un menu contenant des choix est propossuffit de taper le numéro de

l'opération désirée et de valider avec entrez (OK).
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Désirez-vous :

1- Modéliser la diffusion a partir du profil initial réel ? taper 1
2- Importer les concentrations d'un profil SIMS ? taper 2

3- Importer les températures d'un cycle thermique ? taper 3
4- Créer ou ouvrir un fichier en écriture ? taper 4

5- Sortir du programme ? taper 5

Dans notre cas les opérations 2, 3 et 4 sontfdiéggs. Donc on passe au premier choix.

Pour cela on tape 1 puis en valide, la modélisatmfa diffusion commence.

Les données des profils SIMS sont stockées danfsctiésrs qu'on va travailler avec.

Donnez le nom du fichier contenant les concentrations initiales et finales réelles

On écrit le nom du fichier contenant les conceiunat puis on valide.

Dans notre simulateur il y a deux possibilités petemt de trouver I'emplacement

(le chemin) du fichier.

1- Le chemin du fichier est prédéfini, donc on n'go@ma besoin de le taper.
dans notre cas c'est d\bp\bin\diffus1\imexporthaife\

Il faut que le fichier contenant les concentraticoét dans le répertoire et le chemin
mentionné. Si le chemin n'existe pas il faut leeciet stocke le fichier des concentrations dans

le répertoire dif-bore.

2- le chemin du fichier n'est pas défini, dans &g wous avez la possibilité de stocker
votre fichier contenant les concentrations ou waudez, mais, au lieu de donner uniquement
le nom du fichier, vous devez taper tout le cheyniompris le nom du fichier

Par mesure de simplification on a opté pour la empossibilité.
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N.B: le fichier des concentrations contient lesamrirations du profil initial réel (avant
recuit) et aussi celles du profil final réel (aprésuit ).

Nous avons opté pour cette méthode pour avoir dgma®délisation un fichier contenant
les concentrations initiales réelles, finales ekt finales théoriques (calculées) ce qui nous

permet de tracer leurs profils dans un méme regférale les comparer.

On choisit par exemple le nom BOREL pour le ficldes concentrations. Tapez le nom

puis validez.

Il y a N double implantations ioniques, choisissez celle qui vous convient :
de 1..N
N =

Le fichier BORE1 contient N enregistrements, ouccimacontient des données pour une
implantation bien déterminée, tel que : les corrations initiales et finales réelles, la dose
d'implantation, I'énergie d'implantation, ...etc.

Tapez par exemple 1 puis validez.

Sachant que l'implantation choisie a pour caractéristiques :
Dose d'implantation =2*10*° a/cm?

Energie d'implantation =30 keV

Température de recuit = 1000C

Durée de recuit =20 s

Confirmation du choix

L'étape suivante est le choix du cycle thermique :

Donner le nom du fichier contenant les températures

Les méme options de choix du chemin du fichier eoamt les concentrations sont

utilisées pour les cycles thermiques.
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On tape par exemple le nom CYCLEL puis on valide

Il y a N cycles thermiques, choisissez celui qui vous convient de 1..N
N=

Tapez par exemple 1 puis validez.

Sachant que le cycle thermique choisi a pour caractéristiques :
Température de recuit = 1000C
Durée de recuit =20 s

Confirmation du choix

Remarque: pour chaque implantation choisie correspond unecybermique précis.
C'est-a-dire que si l'implantation n°1 avait suirecuit 2 1000°C pendant 20s, on doit choisir

le cycle thermique correspondant a une tempérdeirecuit de 1000°C pendant 20s.

Début de la modélisation

L'équation du coefficient de diffusion est de la forme
D = Dgexp(-Es/KT)*((1+8f/1+B))*h

La valeur de la diffusivité du bore est Dg = 0.5554 cm?/s
et la valeur de I'énergie d'activation est Eg = 3.426 eV
et la valeur de Beta B est =19

voulez vous modifier Dg ? si oui tapez 1 si non tapez 2
voulez vous modifier Eg ? si oui tapez 1 si non tapez 2
voulez vous modifier Beta B ? si oui tapez 1 si non tapez 2

evolution du profil de la diffusion
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exportation des résultats

Donner le nom du fichier recevant les résultats (concentrations) finaux

Donner le nom du fichier recevant les résultats (diffusivités) finaux

Taper un nom aghoix pour le fichier recevant les résultats puis valide
Les méme options de choix du chemin du fichierteoant les concentrations initiales

et/ou celles des cycles thermiques sont utilisées ke fichier recevant les résultats simulés.

Fin de la modélisation

Maintenant, il vous reste d'importer le fichieruiéat de la modélisation (c'est un fichier

de type txt) par le logiciel "ORIGIN" ou un autikggiciel trace graphes et de tracer les courbes.
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CHAPITRE IV

SIMULATIONS ET RESULTATS
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IV : SIMULATION ET RESULTATS

IV.1 : Introduction

Un simulateur de procédés de fabrication de commssa semi-conducteurs permet
d’étudier la faisabilité d'une technologie et deptimiser en ajustant, par exemple, des
parametres tels que la dose et I'énergie d'imptemtales dopants, les coefficients de diffusion,

les températures et durées de recuit. On peutrgdsire le colt expérimental.

I\V.2 : Simulation des profils

On a simulé via, le simulateur réalisé, les prafgsdiffusion simple et de codiffusion de
I'arsenic et du bore, apres un RTA, en utilisastgarametres par défaut du simulateur. Il nous
est donc facile de comparer ces profils calculés, mofils SIMS expérimentaux. Nous avons
remarqué une nette différence entre les profils S ceux calculés (FiguresVi.1.a, b, c, d)
(FigureslV.2.a, b, c, d) (FigurelV.3.a, b, ¢, df,g). Ceci nous a amenés a ajuster de nouveau
les profils, en jouant sur le parametre prépondgeram l'occurrence dans notre cas,

le coefficient de diffusiondes dopants arsenic et bore dans le monosilicium.

Les parametres par défaut couramment utilisés [gobore [17, 38, 42, 43], pour un
Recuit Thermique Classique (RTC) dans du monaositicsont (modele de Fair et Tsai) :
B =0.5554 cm/s
Ez=3.42 eV
B=19

Pour l'arsenic ils deviennent [17, 38, 43] :
bhs =22.83 cm/s
Eas—4.1 eV

B = 100.

Do et k sont respectivement le facteur de diffusivitééstdrgie d'activation.
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Figures IV.1.a, b, ¢, d : Comparaison des profils de diffusion SIMS et calculés (paramétres par défaut)
de I'Arsenic recuit a 1000, 1025, 1050, 1075, 1100, 1125 et 1150CT pour une durée de 20 secondes
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Figures IV.2.a, b, ¢, d : Comparaison des profils de diffusion SIMS et calculés (parametres par défaut)
du Bore recuit a 1000, 1025, 1050, 1075, 1100, 1125 et 1150C pour une durée de 20 secondes
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Figure IV.3.a, b, ¢, d : Comparaison des profils de codiffusion SIMS et calculés (paramétres par défaut)
de I'Arsenic et du Bore a 1000, 1025, 1050 et 1075 pour une durée de recuit de 20 secondes
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Figure IV.3.e, f, g : Comparaison des profils de codiffusion SIMS et calculés (parameétres par défaut)
de I'Arsenic et du Bore a 1100, 1125 et 1150 pour une durée de recuit de 20 secondes
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V.3 : Simulation des profils d'Arsenic
Les meilleurs parametres obtenus pour ajuster teBlgp expérimentaux (SIMS) et

calculés sont :

B =4.1eV
B =100

T(°C) 1000 1025 1050 1075 110( 112 1130

Do(cnf/s) | 25 30 35 35 40 50 50

Nos valeurs conduisent a une diffusion plus impaeaue dans le cas d'écrit par Fair et
Tsai [17,38,42,43]. En effet, méme si ces derniens des recuits a des températures allant
jusqu'a 1200°C, ils ne se placent pas du tout Bacadre du recuit thermique rapide, mais dans
celui des recuits conventionnels (durée de l'oddre80 minutes). Or la durée de vie moyenne
des défauts induits par lI'implantation est typigaetrde I'ordre de quelques secondes [25]. En
conséquence, ces défauts ont peu d'influence dlifflsivité dans les expériences de Fair et
Tsai. Par contre, durant les RTA, ces défauts jowen réle primordial et accélerent la
diffusion. Il est donc logique que nous obteniors daleurs de D supérieures a celles de
Fair et Tsai.

On peut constater que l'accord est globalement éodre la théorie et I'expérience
(Fig. IV.4.a, b, c, d, e, f, g). Cependant on note différence de pente en surface notable
surtout a 1000, 1025, 1050 et 1075°C, et enuegude distribution, cette fois-ci plus nette
a 1100 °C.

En surface, la forte concentration, de l'ordrel@@ at/cn?, peut entrainer la formation
d'agglomérats qui peuvent ralentir la diffusioni Qs est, dans ce cas-la, I'activité électrique
ne serait pas totale, ce qui peut étre dommageabiele gain en courant des transistors [24 ].
La diffusion limitée de I'arsenic, induisant desfjis de forme rectangulaire, peut étre expliqué
par le faible coefficient de diffusion intrinséqde ce dopant ne permettant pas d'obtenir des
taux de sursaturation de lacunes suffisants pa@ar arme acceélération significative de la queue
de courbe [26]. Néanmoins nous avons été amenéster iy a une valeur plus grande que
pour les recuits classiques qui peuvent durer @lusi dizaines de minutes, voire plusieurs
heures ; l'arsenic, a une telle dose, a amorpéis#i¢cium sur une certaine épaisseur en surface.
Lors du recuit cette zone se recristallise rapidgmen quelques millisecondes [65], et

l'interface silicium amorphe-silicium monocristallinjecte des défauts en profondeur qui
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peuvent étre la cause de cette diffusion |Iégereamm@lérée, puis elle devient lente en queue de
distribution.

Finalement nous portons sur les méme figures @/ 4. c, d, e, f, g) et figure (IV.6.a)
le coefficient de diffusion du modéle utilisé, cpour les différentes températures de recuit.
Il'y est représenté la diffusivité en régime statiaire, c'est-a-dire a la fin des recuits, en
pratiqgue a 600°C. Ce coefficient suit de facondirg&la concentration.

Les coefficients de diffusion trouvés suivent led@le donné par la relation 111.27 :

DAS = DO,AseXd_ EO,AS/kT)1+BASf {14— CAS ]

1+BAS W,Cis +4ni2

On remarque que le coefficient de diffusion diminaseec la profondeur pour toutes les
températures de recuit considérées dans notreilt(figare IV.6.a). De méme, Paugmente

lorsque la température augmente. Ceci montre qdéflesion est rapide au-dela de la surface
et elle devient lente en profondeur (a la queuaid&ibution) ce qui est confirmer par les

profils expérimentaux.
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Figure IV.4.a, b, ¢, d : Profils de concentration et de diffusivité en diffusion de I'Arsenic en fonction
de la profondeur a 1000, 1025, 1050 et 1075°C pour une durée de recuit de 20 secondes
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Figure 1V.4.e, f, g : Profils de concentration et de diffusivité en diffusion de I'Arsenic en fonction
de la profondeur a 1100, 1125 et 1150C po ur une durée de recuit de 20 secondes
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IV.4 : Simulation des profils de Bore

Nous avons obtenu pour le bore les parametresrdgsiva

Eo = 3,426 eV

B=19
T (°C) 1000 | 1025 | 1050| 1075 1100 1125 1150
Do (cn/s) | 1.2 1.4 1.4 1.5 1.5 1.6 1.6

La encore, on obtient un facteur de diffusion sigpgra celui de Fair et Tsai.

Nous avons en fait surtout modifié le facteyr Bs diffusivités étant tres sensibles aux
énergies d'activation, celles-ci devant donc éresiclérées avec prudence.

Les figures IV.5.a, b, ¢, d (1000, 1025, 1050, 10ZK montre cependant un écart entre
théorie et expérience au niveau de la surfacer&glen queue de distribution.

En réalité, le bore diffuse de fagon un peu pdigéoa en profondeur, ce phénomene est
remarquable surtout a 1000, 1025, 1050 et 1073°&&nhblerait donc que le coefficiefitest
légerement surévalué a ces températures [25].

La diffusion du bore présente un comportement ranbrlors de recuits rapides
comparés aux recuits classiques ; Fair [66] a oBsene diffusion accélérée du bore dans les
deux régions hors de la zone {Rp - BRp et Rp + 1.ARp}(Figure a) correspondant a une
région de dislocation@our des températures comprises entre 1000 et°I1@0 des durées de
plateaux de recuit variant de 10 a 30 secondespiliqgue ce phénoméne par I'occupation des
atomes de bore en position interstitielle dansilieilsn et qui sont tres mobiles a basse
température jusqu'a ce qu'ils soient capturésgsatalcunes pour devenir substitutionnels. En
outre les défauts ponctuels induits par l'implaotatugmentent la diffusion en général, mais
non au pic du profil ou la durée de vie de telsadtf est trés courte [67]. Cependant, durant un
recuit de 10 a 30 secondes, une proportion sigtifie de ces défauts diffuse en dehors vers le
cristal non disloqué. Ces défauts ponctuels camtnb a I'augmentation de la diffusion a
I'extérieur de cette région et sont responsablesette diffusion anormale. Si le bore semble
étre figé au sommet du profil, il est par contestmobile dans la queue de la distribution,

caractérisant ainsi une anomalie de la diffusion.

75



Chapitre IV

| R,-04aR, Rp+1528R,

i

a

_

NN

Enhanced
Ditumson: Enl-nna' Difiusion Region
(D X K'expi-trd ]

AN

TN

RATA Boron Profile

Jne

nNoe

-

L

N\

N
AR

AN M H IHIDTY

o

Depth

Figure a : représentation schématique du modeiffissidn du bore durant un RTA dans du siliciumf,(&3)

R, : Parcours moyen projeté, c'est la profondeur famuelle la concentration d'atomes implantés esimae.

AR, : Ecart type de la distribution des atomes autdurparcours moyen projeté. en [cm]

En superposant trois types de profils (défautacentrations et coefficient de diffusion ) en
profondeur, Marou [40] a quant a lui pu confirmerlien étroit qui existe entre la faible
mobilité du bore dans le sommet du profil, et larfation lors du recuit de cette zone de
dislocations. Lorsque la température est suffisamirékvée, les dislocations commencent a se
résorber. A lintérieur de cette zone, la conceiotnades défauts est aussi importante que les
atomes, Par contre aux extrémités de cette zonamendgée, les interstitiels de silicium qui
sont injectés vers la surface ou en profondeur grdugiffuser sur des distances importantes,
avant de se stabiliser en position substitutioeneale qui explique la diffusion accélérée du
bore dans la queue du profil de concentration.cBatre selon Marou c'est 'aplatissement du
sommet qui est prépondérant apres quelques secdadese de dislocations se résorbant. A la
fin la diffusion du bore redevient homogene sutolalité du profil, ce qui concorde avec nos
résultats a forte température : 1100, 1125 et X1 %Big.IV.5.¢, f, ).

Méme chose comme pour l'arsenic, nous portonkesurgures (IV.5.a, b, c, d, e, f, g)
et figure (IV.6.b) le coefficient de diffusion dwie calculé par notre programme pour les
recuits correspondant aux températures employees.

Ce coefficient suit aussi de facon linéaire la @ntiation du bore.
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Le coefficient de diffusion, dans le cas de lawfbn du bore, suit le modéle donné par la

relation 111.29 :

D, = D, extl- E, , /K1) 2 Pe! [1+ Ce }

1+, \/Cé '*'4l‘li2

on remarque aussi, comme pour le cas de l'arsgumcle coefficient de diffusion diminue avec
la profondeur pour toutes les températures de trecaployées (figure 1V.6.b), tandis queg D
augmente lorsque la température augmente.

La pente de la queue de distribution des profildifeisivité du bore est moins importante
a celle de la diffusivité d'arsenic, ce qui morteonfirme la diffusion un peu accéléré dans la

gueue de distribution du bore montrés par lesIgrdé concentration réels (SIMS).

IV.5 : Comparaison Arsenic - Bore

1) Comme cela était prévisible, le bore diffuse pliis gue I'arsenic. Le bore a en
effet un rayon plus petit que celui de I'As, etglw® de celui du silicium.

2) D'autre part, l'ajustement en surface estlleoeia 1100, 1125 et 1150°C
gu'a 1000, 1025, 1050 et 1075°C pour l'arsenimedtieur a 1075, 1100, 1125 et 1150°C qu'a
1000, 1025 et 1050°C pour le bore.

3) De méme, l'ajustement en profondeur est meillel@0®, 1025, 1125 et 1150°C
gu'a 1050, 1075 et 1100°C pour l'arsenic, et meilke 1100, 1125 et 1150 qu'a 1000, 1025,
1050 et 1075°C pour le bore.

On peut tenter d'expliquer ce phénoméne de la fagmante :

Nous avons vu que, en théorie, le coefficfestexprime par (voir Chp.lll, p39) :
B = 2exp[(1/KT)(-Gap/2 -Ev+ZiH(4neai)]

La dépendance en température [dest donc importante. Il se peut donc que nous
fassions une certaine erreur en prefasdnstant.

Il semblerait ainsi, que nous ayons légerementailué ou sous-évalué le coefficight

Un modele plus élaboré pourrait peut étre remplgger Boexp(-E/KT) pour palier a cet
inconvénient.

La valeur dg choisie serait la bonne a 1125 et 1150°C porsgelac, et a 1100, 1125
et 1150°C pour le bore.
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Figure IV.5.a, b, ¢, d : Profils de concentration et de diffusivité en diffusion du Bore en fonction
de la profondeur a 1000, 1025, 1050 et 1075 pour une durée de recuit de 20 secondes
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Figure IV.5.e, f, g : Profils de concentration et de diffusivité en diffusion du Bore en fonction
de la profondeur a 1100, 1125 et 1150 pour une durée de recuit de 20 secondes
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Figure IV.6.b : Profils de diffusivité du Bore recuit a différentes températures
pour une durée de 20 secondes
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IV.6 : Codiffusion de I'Arsenic et du Bore
Nous sommes arrivés a la conclusion que le meidgistement entre les profils

calculés et les profils réels est obtenu pour &surs suivantes des parametres de diffusivités :

Arsenic :
B =4.1leV
B =100
Bore :
Eo = 3,426 eV
B=19
T (°C) 1000 1025 1050 1075 110( 1125 1150
Doas (cm?/s) 25 30 35 45 50 60 60
Dos (cm?/s) 3 3 3 3 3 3 3

Les valeurs ci-dessus, essentiellement les facwerdiffusivité, sont différentes de
celles établies lorsqu'il y a diffusion, d'un sdopant. Les diffusivités en diffusion sont plus
proches de celles en codiffusion pour l'arsenia gelles du bore.

Les figures (IV.7.a, b, c, d, e, f, g) représentantodiffusion de I'Arsenic et du Bore
simulé pour les températures respectives 1000,, &, 1075, 1100, 1125 et 1150°C.

Parmi les principales particularités prévisibless darofils, on peut remarquer le
ralentissement de la diffusion du bore en profondeti la zone de déplétion (creux) a la
jonction (intersection des profils d'arsenic etodue).

L'arsenic, positif quand ionisé, attire le borei, €gt négatif. En conséquence, et ceci est
d'ailleurs preévisible en analysant simplement lgsaéons, le bore ne diffusera pas assez loin
dans le cas de la codiffusion que dans le cas diflsion simple.

A lintersection des profils de l'arsenic et duehoon a création d'un creux (zone de
déplétion) puisque ces deux dopants sont de typpsses. Cette zone de déplétion implique
I'existence d'un champ électrique important, ecdian effet de champ remarquable [17,25].

Les atomes de bore (se sont eux qui sont les phmildes a l'effet du champ électrique
car ils diffusent plus vite que l'arsenic) [17,3@pnt avoir tendance a migrer de part et d'autre

du point d'intersection des profils, produisantminimum de concentration en ce point [17,30].
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Le creux des profils de bore parait toutefois phagquer dans le cas de la modélisation
gue dans la réalité. Il est clair par contre quenme prévu théoriquement, cette discontinuité

s'atténuer lorsque la température augmente. En kefierme de champ, qui est de la forme :

2
h=1+| S/ [[C2=Col 4y
2n, 2n,

diminue quand la température augmente capncentration intrinséque, augmente.

i/ 7.6354 x 18 x T¥%exp(-Gap/2KT)
avec
Gap = 1.17 -3k¥0* T?/ (636.K +T)

De méme que dans le cas de la diffusion simple mésentons sur les méme figures
(IV.7.a, b, ¢, d, e, f, g) et figures (IV.8.a, Bslcoefficients de diffusion pour les différentes
températures employées. lls présentent une brusqtiation au niveau de la jonction,
c'est-a-dire lorsque A = Cg . En fait dans le cas de la codiffusion la diffugivdépend
essentiellement de la différence de concentrati®ss deux dopants, quasiment linéairement
pour l'arsenic et de facon inversement proportidengour le bore (cf. équations (l11.30),
(11.31) et (111.33)) ; celle-ci peut varier d'auaims trois et quatre décades respectivement pour
le bore et I'arsenic. On peut aussi par exemplamguer la forte diffusivité du bore juste au-
dela de la jonction, celle-ci s'opposant a l'effietchamp électrique di au fort gradient d'arsenic
dans cette zone [17].

Les figures (IV.9.a, b, c, d) pour l'arsenic etufigs (IV.10.a, b, ¢, d) pour le bore
représentent les diffusivités en diffusion et ediffosion de ces deux dopants ou est montré
clairement l'effet de l'arsenic sur le bore et pémjuement. On constate que l'arsenic agit
fortement sur la diffusion du bore en réduisandgtusivité par l'intermédiaire de l'effet du
champ électrigue due a son gradient de concenirfiti€]. D'autre part, on constate aussi I'effet

du bore sur I'arsenic qui est beaucoup moindre.
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Notons que les coefficients de diffusion du modidecodiffusion de I'arsenic et du bore

sont déterminés par les relations suivantes (eifp.chi) :

Pour I'Arsenic :

D - i’Asl+BASf 1+ CAS
14Bas [ (Cpo —Cp)? + 407
Pour le Bore :
B=D, 1+B,/f 1+ Cs
1+ J(Cps —Cy)? +4n7
Avec :

&3
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Figure IV.7.a, b, c, d : Profils de concentration et de diffusivité en codiffusion de I'Arsenic et du Bore
a 1000, 1025, 1050 et 1075T p our une durée de recuit de 20 secondes
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Figure IV.7.e, f, g : Profils des concentrations et des diffusivités en codiffusion de I'Arsenic et du Bore
a 1100, 1125 et 1150C pour une durée de recuit de 20 secondes
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Figure IV.8.a : Profils de diffusivité de I'Arsenic en codiffusion a différentes températures

pour une durée de recuit de 20 secondes
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Figure IV.8.b : Profils de diffusivité du Bore en codiffusion a différentes températures

pour une durée de recuit de 20 secondes
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Figure IV.9.a, b, c, d : comparaison des profils de diffusivité en diffusion et en codiffusion
de I'Arsenic en fonction de la profondeur pour différentes températures
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CONCLUSION GENERALE

Dans le cadre de I'étude de la diffusion et deoldiffusion d'Arsenic et de Bore dans
une structure monosilicium lors de recuits therragjuapides, dans une perspective de
réalisation de transistors, nous avons été amen@susa appuyer sur les résultats obtenus
simultanément par SIMS et simulation.

Généralement, en ce qui concerne les profils SIN&ude se fait pour deux
températures de recuit typiques de la VLSI (1056f€C100°C). Nous avons étendu cette étude
a d'autres températures : 1000, 1025, 1075, 11P50°C. Ceci nhous a permis de mettre
en évidence la diffusion rapide de I'Arsenic dansbnosilicium (profil plat). Quant au Bore,
nous avons pu observer sa diffusion moindre erepoesd'Arsenic que lorsqu'il est seul.

La diffusion et la codiffusion de l'arsenic et doré ont donc pu étre modélisés avec
beaucoup de précision. Le choix d'un algorithmealeul simple et efficace et d'un langage de
programmation structuré a joué un role détermirdaris I'obtention de ces résultats. Nous
avons dégagé des valeurs des parameétres de difusis acceptables et nous avons essayé
d'expliquer les différences observées entre #Hitééexpérimentale et notre modele.

Dans le cas du Bore, les profils calculés sontoeora avec les profils SIMS. La valeur
moyenne retenue pour le facteur de diffusivité dweBest environ 3 fois plus grande que celle
correspondant aux recuits classiques.

Pour I'Arsenic, les profils simulés sont en baroad avec les profils SIMS, la
diffusivité pouvant varier d'un facteur de 25 apd rapport aux recuits classiques.

En outre, les simulations en codiffusion d'As etBl@ous ont amené a prendre des
coefficients de diffusion pour le Bore différents delles de la diffusion simple. Tandis-que
pour l'arsenic, les coefficients de diffusion sprdches a celles trouves par la diffusion simple.

Nous avons mis en outre au point un programmerdalation numeérique de diffusion
et de codiffusion de ces impuretés. Nous avons ddéca méme d'étudier un modele de
diffusion et d'en ajuster les parametres, esstrieht les diffusivités, la possibilité de
modification des énergies d'activation devant étresidéré avec plus de prudence, pour obtenir
un bon accord entre théorie et expérience.

On souligne en particulier le phénomene de diffusaocélérée du bore lors du recuit
thermique rapide (R.T.A), ce qui peut étre un in@aent pour l'obtention de jonctions fines.
Une extension de ce travail consistera en une piterde I'étude par simulation des profils de

concentration a des recuits de durées progressitar@ssantes.
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ANNEXE

Procédure de codiffusion :

Le principe de l'algorithme est de calculer, pobhague pas de temps, les concentrations
d'arsenic et de bore en passant successivemenystkme d'équations (111.35), (l11.36") et
(IN.37") au systéeme d'équations (111.35"), (lll:3&t (111.37") (cf. Chapitre 1II).

Il existe un probléme car pour calculer les prafiésconcentration d'un des dopants au pas de
temps n+1,0n utilise les profils de concentratioakulées au pas de temps n, mais aussi les
diffusivités calculées a partir de ces dernierexeantrations. Il y a donc un décalage au niveau
des diffusivités et, en général les valeurs ca&uties concentrations ne traduisent pas la réalité
apres un premier calcul.

On a donc, comme pour le cas de la diffusion simpl®ucler" ces deux systemes d'équations
sur un pas de temps jusqu'au moment ou l'on vefaati & un critere de convergence sur les

concentrations (I11.38).

Soient :

C(n, j) : concentrations d'arsenic au temps n.

E(n, j) : concentrations de bore au temps n.

D(n, j) : diffusivités de I'arsenic considéré seul.

L(n, j) : diffusivités traduisant l'influence du tgosur L'arsenic.
B(n, j) : diffusivités du bore considéré seul.

M(n, j) : diffusivités traduisant l'influence datsenic sur le bore.

La méthode de calcul utilisé dans l'algorithmebastee sur le schéma suivant :
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DEBUT
Pour i =1 jusqu'a 900 faire
Si @k2+1)>10" ou E(k2+1)>10" alors dugmentation du nombre de pas d'espace
K2:=k2+1
Sinon K2:=k2
FinSi
Repeter

Convl:=0; Conv2:=0

Procedure diffusivité

A= AI(AX)? ; Ao.D() = A); Ao.L() = H()

w=1+A(1)

Pour j=1 jusqu'a k2-1 faire alcul des valeurs de la fonction U de l'arspnic
BE[L+AG)+ AG+1)] - [AG)] Ui

FinPour

We=[1+A(k2)] - [A(k2)]*/Uk2-1

K'(0) = &0) + H(DI[R(1) - B(0)]

Pour j=1 jusqu'a k2 faire dalcul des valeurs de la fonction K' de I'arsnic
K'() = d)+HGE1(-1)-[H()+H([+D)]EL()+H(+1)Ea(+1)+[K'(-1). AU j-1
FinPour

K'(k2) = C(k2) + H(K2)[E(k2-1) - E(KR¥ [K'(k2-1).A(k2)]/Uk2-1

G(k2) = K'(k2)/Uk2
Pour j=k2-1 jusqu'a O faire {calcul des nouvelles valeurs de concentrationadechi¢

ehj) = [K'() + A(+1).Co(+1))/U)j
FinPour (d'Arsenic)

Pour i1=0 jusqu'a k2 faire dalcul de convl pour le critére de convergence
ConV1:=ConVi+2(Gl) - Cl(i1)|/ Cu(i1) et transfert de concentration dang C
&il) := Cy(i1)

FinPour
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Procedure diffusivité

A.B()) = A()

W= 1+A(1)

Pour j=1 jusqu'a k2-1 faire dalcul des valeurs de la fonction U du Gore
E[L+AG)+ AG+D)] - [A(])] U1

FinPour

W2=[1+A(k2)] - [A(k2)]?/Uk2-1

K*(0) = &0) + M(1)[Cy(1) - Gi(0)]

Pour j =1 jusqu'a k2 faire dalcul des valeurs de la fonction K" du bore
K"()=E1)+M()C1(-1)-[M({+M(+1)]C 1() + M(j+1)Ca(j+1)+[K"(-1).A{IU j-1
FinPour

K"(k2) = E(K2) + M(k2)[Cu(k2-1) - G(k2)] + [K"(k2-1).A(K2)]/Uke-1

B(k2) = K"(k2)/Wk2

Pour j = k2-1 jusqu'a 0 faire falcul des nouvelles valeurs de concentration defbo
B() = [K"() + A(+1).E2(+1)]/U;]

FinPour(du Bore)

Pour i2=0 jusqu'a k2 faire dalcul de convl pour le critére de convergence
Conv2 ::ConVP-I-Z(E-Z) - El(i2)|/ Ei(i2) et transfert de concentratians &
Hi2) := Ex(i2)

FinPour

Si (convi<If) et (conv2<1d) faire {critére de convergenge
conv := vrai

FinSi

Jusqu'a conv := vrai
FinPour
FIN (d'Arsenic et Bore)
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Résumé
Contribution a I'Etude de la Croissance des Cavitéd’Hydrogéne dans les Semi-conducteurs

Parmi les matériaux de base utilisés en microdritfue pour la fabrication de substrats innovdaetsilicium sur
isolant (SOI « Silicon On Insulator »), fabriqué patechnologie Smart CUt, a réussi a tirer son épingle du jéu.
Le SOI permet d'améliorer les performances des osais (transistors plus rapides, consommatiorején
réduite). Cette technologie enchaine plusieurseétapés, dont I'une est l'implantation ionique diogéne.
L'étape d'implantation est un procédé cher et, pesrraisons économiques, il est important d’emiréde co(t.
Une solution est récemment apparue qui permetrdander la dose totale implantée en remplacant lamtation
Dans le but de réduire encore plusdéydrogéne a forte dose par une Co-implantatibélidm et d’hydrogene.
celle-ci se base surcolt de production, une autre technique de falioicakest récemment développée,
l'introduction de I'hydrogene dans le silicium pgalesma hydrogénation en présence d’'une couchecamisaint
L’objectif de cette thése consiste a étudier e¢érice la croissance des platelete SiGe enfouit dans la matrice.
d’hydrogéne générées par limplantation de I'hydnog seul, générées par la Co-implantation | de

hydrogéne/hélium et enfin générées par le plasrdeolggnation

Mots clé: précipitation de I'hydrogéne, croissance desepdss, hydrogene, hélium, silicium, SiGe, semi-
conducteurs, silicium sur isolant (SOl), Smart '®ut implantation ionique, recuit thermique, plasma
hydrogénation

Abstract
Contribution to the Study of Hydrogen platelets Grawth in Semiconductors

Among the materials used in microelectronics fomufacturing advanced substrates, silicon on insulé®Ol
improves performance component (transistors fakiaer Silicon On Insulator), manufactured by Smart ®ut
power consumption). This technology connects sékesasteps, which one is the hydrogen ion implamita The
implantation step is an expensive process andzdonomic reasons, it is important to reduce thé @osolution
has recently emerged which reduces the total dopéanted by replacing the hydrogen high dose intptéon
In order to further reduce the cost of productiamother with co-implantation of helium and hydrogen.
manufacturing technique is developed recently. Tdtsinique is based on the introduction of hydroigesilicon
The objective of this thesiby plasma hydrogenation in the presence of a Si§er Istrained buried in the matrix.
is to examine and describe the growth of hydrogletelets generated by the implantation of hydrogkme,

generated by co-implantation of hydrogen to heliand finally generated by the plasma hydrogenation

>

words: precipitation of hydrogen, growth of plateletgdiogen, helium, silicon, SiGe Semiconductor, silidckey
on insulator (SOI), Smart CUit, ion implantation, thermal annealing, plasma hgermtion

uaidla
M}AM! A\ﬂ\é%\g\)%l;ﬂg}l@ﬁjﬁhbd&ﬁm

O i€ "CIS G jlan A Axbadl < "Jole Je SOl cAdas IS c_u...aﬂmﬂ\ il g i<V d\A.ALgMM\ A gall o (e
L\;Jj).\sﬂ\ o2 (T\EUAS d&\ d)».@_"\.m\j Z).u\ u|J)AM)J\)J\) )m\.\’ﬂ c\JY\ ] "d)\.ﬁ; L.;‘; UJS.\L.J\" Aalidll @ L@_\JtSA L.Ar‘ J}A:\.ulj U\
O aall da) s pabaill ol o5 AilSe ddae oa Gupadl G shall o3 e 2a)5 58 O s ed) (s &3} dauyt ) Gl ghad 3aay (3la
' LE] M.c)aiu.v)\ O gl Gue d\m|d);w4.cjj‘)d\4.\lﬂ\4n)ﬂ\u,adh.vt;ﬂ|d;.“a).\=\y|‘ujy|éuj)aeuﬂlsﬂ|
e Al ol atiug aP‘X\M}Y\@6P|eawwjjhe;c)ﬁicu‘y‘@&u&ojb)&‘w} UAJ)JJ.@J\J(:}J@J\UAJM|
58 Aa 5kl o (e uﬁei‘ A ghiad) Jal dda grdas M5l o ("0 Ak 3 a5 ae MLe SO A 2" Adad 5 () 5Shi (S O 5 2ed) JA)
o) (e il Gy Aassl 53 L L) S &” das g G s pagl) puue Aol 5 e 5L) & G‘” e el i sai q‘:“)) Al

LU 2l e 5] il ¢ e 5

OsSalaad) A ) el alall i ¥l & 3 eBlua sall slail () sSalull ¢ saled) ¢ s el liall sai ¢ O g puell il 5 Aualiba Cilal
Lol da jagdl (ke e




INTRODUCTION GENERALE

La course a la miniaturisation des composants m@lectroniques rend indispensable la
disponibilité d'outils fiables de simulation préilile. Dans ce contexte, comprendre et
modéeliser le phénomeéene de diffusion des dopantscaws d'une étape de recuit est
indispensable. Ce processus est d0 aux interactiome les atomes de dopant et les défauts
ponctuels qui sont générés au cours des étapepldiitations ioniques. En effet, la diffusivité
d’'un dopant tel que le bore est directement progamelle a la concentration de Si interstitiel.
Ce phénomene constitue le principal obstacle addétisation et a la réalisation de jonctions
ultra-minces (<50nm) pour les futures génératiangransistors MOS. L’objectif de cette these
consiste a comprendre les phénomenes physiquesnezdpes de la diffusion de dopants puis
de les modéliser afin de prévoir et d'optimisetecdiffusion.

Il s’agit d’'un sujet que I'on peut qualifier de bipeur " depuis une dizaine d’années car
la diffusion de dopants est une des préoccupatiengrales de I'industrie microélectronique.
Le phénomene de diffusion accélérée des dopanteresiffet le principal obstacle a la
densification des circuits intégrés. L'étude dedlffusion de dopants fait donc l'objet de
nombreuses études dans le monde entier, de centaeepublications, de nombreux
symposiums lors de conférences internationales l@aterial Research Society) et bon nombre
de programmes, en particulier européens, lui somgarcrés.

Ce théme de recherche implique a la fois un trah@ibrique et simulation. Il consiste
d’'une part a la modélisation du phénoméne de ddfugt I'écriture d'un programme de
simulation. D’autre part, il comporte également paetie purement informatique pour prévoir
les profils de dopants (utilisation d'un progranuheesimulation).

Enfin, ce sujet de mémoire est en fait la contilmmadle la thése de doctorat de monsieur
abdelali MERABET déja soutenue au sein de l'unitéede constantine depuis 1995. Et ce, afin
de comprendre le probleme physique pose.

Le premier chapitre résume l'aspect physique dédflasion en général.

Le deuxieme chapitre est réservé a I'étude ddflasitin et codiffusion de I'arsenic et du
bore dans le monosilicium.

Dans le troisieme chapitre, tenant compte destedsubxpérimentaux, nous proposons
un modele mathématique qui permet de déterminezdesentrations des dopants en diffusion
et codiffusion .

Enfin, dans le quatriéme chapitre nous nous coosacaux ajustements des profils

SIMS (expérimentaux) a l'aide du simulateur élaboré
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CHAPITRE |

ASPECTS PHYSIQUES
DE LA DIFFUSION
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1-1 Introduction

Des phénomeénes de diffusion sont présents dansedenbmbreux domaines de la
Physique. La diffusion peut toujours étre considésélon deux approches : du point de vue
ondulatoire, et du point de vue particulaire. Dégpremier cas, la diffusion de la chaleur
constitue le meilleur exemple. L'approche particalaoncerne davantage la diffusion d'un gaz
ou d'un corps en solution. Dans ce deuxieme catifflesion se caractérise par un transfert de
matiere, qui est la réponse d'un milieu a touteifitadion de la répartition des concentrations.
Méme a I'équilibre, les échanges de matiere sespmant continuellement a I'échelle
moléculaire : on parle alors d'auto-diffusion.

De maniere encore plus générale, et en dehors mhaide de la physique, la diffusion
d'une information caractérise le temps nécessag@ @ansmission globale a travers l'espace,
gue ce soit sur un réseau de communication (teéhtgtet) ou encore dans un modéle
purement virtuel. Imaginons par exemple un modahelé sur des messagers aux déplacements
aléatoires, capables de s'échanger leurs infornsakiwsqu'ils se rencontrent. La diffusion d'une
information portée par un messager initial unigeet@lors étre étudiée en tant que phénomene
spatio-temporel. En biologie, ce type de modéle 'mmtamination” est propre a décrire la
propagation d'une épidémie dans une populationalaifpar exemple, le virus de la Rage) ou
végeétale.

Par la suite, nous restreindrons notre champ aétuth diffusion en termes physico-
chimiques de concentrations, sans perdre de viles@git d'un concept bien plus général. Les
deux principales lois de la diffusion seront ragpsl

Dans les solides, la diffusion est un déplacemiéat@ire d'atomes, d'ions, de molécules
ou de lacunes, dans le réseau cristallin provoqué@général par agitation thermique. Les
phénomenes de diffusion sont extrémement lentstanompératures ordinaires ; ils peuvent
cependant étre considérablement activés par la @&eatype ou la présence de certaines
anomalies structurelles. La diffusion joue un rdtadamental dans plusieurs processus
déterminant les structures et les propriétés degrrmax. Parmi eux, on peut cité la
cristallisation, les transformations de phasegl@tieurs autre processus speécifiques dans les
semi-conducteurs(jonction p-n) etc....

Dans ce chapitre nous présenterons brievement d¢éisna fondamentales de la

diffusion.
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| -2 Equations de diffusion
1-2-1: Premiere équation de Fick

La premiere loi de Fick constitue I'équation fonéamale de diffusion de molécules.
Elle s'applique aussi bien au gaz, qu 'aux liquaeaux solides.

Considérons le flux de particules d'une certainpees, les particules peuvent étre des
molécules, des atomes, des défauts ponctuels,leldsoés libres ou des trous électroniques,
etc.... Soit C(x, t) leur concentration, expriméenembre de particules ou d'atomes par unité
de volume.

On définit leflux de diffusion F comme la quantité de matiere (particules) quierse
par seconde l'unité d'aire d'une surface normalmeauvement de transfert étudié. F est aussi
appelé la densité de courant de particules.

En présence dun gradient de concentration, on tadm@ s'établit un flux de
particules(un écoulement de particules) dans Ie descendant le gradient, et que ce flux est

proportionnel au gradient correspondant :
F= —Da—C = -DgradC (1.LD)
0x

Ou D est appelé coefficient de diffusion ou diffutg. || est généralement exprimé en
cn¥/s ou ni/ s.

C est la concentration de particules expriméet@mes/ni ou atomes/crh

Le signe négatif indique que le flux diffuse dedgion ayant une forte concentration de
particules a la moins forte (figure 1.1).

La relation (I.1) est connue sous le nom mtemiere équation de Fick Elle se

généralise a trois dimensions :

F=- DXa—C+Dy(’)—C+DZ(’)—C (1.2)
0x oy 0z

Si D est une constante quelle que soit la diraai&ns I'espace(milieu isotrope), on peut écrire:

F:—D(6C+6C+6CJ (13)

ox oy oz
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F=-D.OC (1.4)
O : est l'opérateur LAPLACIEN.

La loi de Fick affirme alors qu'il y a proporticalité entre le gradient de concentration
et le flux de diffusion.

>

g F=-D dC/dx
=
«
&
=
s
g t
S 1 )
-
Distance

Figure 1.1 : Sens de diffusion du flux de particule

| -2-2 Deuxiéme équation de Fick.

Aussi appelée équation de la diffusion, la secofgigation de Fick exprime en tout
point x la variation temporelle de la concentrat{e(x, t) en fonction de sa variation spatiale au
voisinage de se point.

La premiéere équation de Fick (I1.1) est utiliséerégime permanentseulement, c'est a
dire lorsque le flux de particules ne dépend paeps.

La deuxiéme loi de Fick exprime non plus un régmemanent de diffusion, mais un
régime transitoire ou I'on suppos@C/dt # 0La variation de la concentration en fonction du

temps est alors définie par la relation :

oC _ oF
== (1.5)
ot 0x

La deuxieme équation de Fick décrit comment le gharent dans la concentration dans
un élément de volume est déterminé par le changeveriation) dans le flux entrant et le flux

sortant dans le volume (figure 1.2).
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Fin | Fout

l
|
j

Ax
Figure 1.2 :

En combinant les équations (I.1) et (I.5), on atitie

ot o0x o0x

L'équation générale de la diffusion (ou deuxiemeagiqn de Fick), la relation (I.6), est
une équation aux dérivées partielles du seconce atdrtype parabolique, qui caractérise un
processus irréversible. Elle intervient ainsi dés tjon s'intéresse a la diffusion en tant que
processus spatio-temporel. Elle est pratiguemepbgsible a résoudre analytiquement. Par
contre si D est indépendant de la concentratilbe,se simplifie notablement. L'équation6|l

s'écrit alors :

2
oc _,0C

— =D. 1.7
ot ox? !

C'est la seule forme de la deuxieme loi de Fickpepuit étre analytiguement résolu. On
pourra considérer un nombre fini de solutions. Ww&mpn (1.7) admet des solutions analytiques
qui expriment la forme du profil de diffusion C(®, et permet de calculer le coefficient de

diffusion D a partir de profils expérimentaux.
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I-3 : Solution de I'équation de diffusion (ou Secote équation de Fick).

Dans ce paragraphe, on se limite a quelques cas siraples sans donner de
démonstration mathématique. De plus amples dé&ails donnés dans les références suivantes
[1-4].

I-3-1 : Diffusion a partir d'une source d'impureté limitée
Un exemple de diffusion a partir d'ureurse dimpureté limitée est fourni par la

diffusion a partir d'une couche finie.

1-3-1-1 : Couche mince en sandwich.
L'espece diffusante est déposée sous forme d'uneheoen sandwich entre deux

échantillons identiques (figure 1.3) [5,6].

Dose Q
Diffusion
Gaussienne
- — X
0

Figure 1.3 : couche mince en sandwich
Q= Cdx (1.8)

Q : représente la quantité d'atomes déposés pardiaire.

La solution analytique qui satisfait la seconded®iFick est[6-9]

_| Q 2
C(x,t){2 m}ex;{ x2/4Dt) (1.9)

Cette équation représente une distribution Gaussiezentrée en x=0 et dont la

concentration de I'impureté en surface C(0,t) diéavec le temps comnie/t [6].

7
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La distance(profondeur) de diffusion augmentéat@ine comme2/~/Dt [6].

. | , Q
L'amplitude du maximum est donnée paC(x,t) =
P palC(x.) 24/ m.Dt

La distribution des impuretés (profils de concetitres) a différents instants est

représentée sur la figure (1.4)

I —_ =g
0.8 4 t—4t“

| — | /
(]
0.6

\\-
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= \ 1 i :
0.01

g / ] E / / \ \
£ ; F ]
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S : A{’ “I~-N\ i 3 / 1 \ 3
02 | » / \\ A I 10.0001 T e

- _ r/ N o 7 a madndid 0 11

2 N [ ”

0 f— ut P =1 107 ! |
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Figure 1.4 : répartition de I'impureté(profils dencentration)lors de la diffusion a divers instant

(a) échelle numérique, (b)adlehlogarithmique

1-3-1-2 : Couche mince superficielle.
L'espéce diffusante est déposée sous forme d'wehea la surface de I'échantillon (figure 1.5)

[5.6]

Dose Q

Dose
Q (profil initial)

imaainaire

Diffusion

Diffusion P :
Gaussienr

i Ve
Virtuelle y
\ 7/
/
/

/
[

< |

Figure 1.5 : couche mince superficielle
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Q= jo“” Cdx (1.10)
La solution analytique satisfaisant la seconde tgude Fick est [6-9] :

C(x,1) :{ _th

}.exp(— x2/4Dt)= C(0,1).exd~ x*/4Dt) (1.11)

En pratique, on représente graphiquement le Idgaétde la concentration en fonction

de ¥. La pente de la droite obtenue permet de cal@iler

I-3-2 : Diffusion a partir d'une source d'impureté illimitée
Dans ce cas, on maintien a la frontiéwn adorps semi-infini, dans le plan x=0, une

concentration d'impureté constante et indépendantemps (Figure 1.6).

Dose CAx
¢ Profile
initial
‘-h
Ax

Profile
diffusé

-4 P X

i 0

Figure 1.6 : concentration superficielle constadgiffsion dans un corps semi-infini)

La solution analytique satisfaisant la deuxiemel®iick est[6, 8-10] :

-cli-erf| —2X_1|= X
C(x,t)—Cs[l erf(zﬁﬂ Cs.erft{zﬁj (1.12)

ou G =C(0,t) (x=0 et t>0)
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erf désigne la fonction erreur ou intégrale dessau

et erfc est la fonction erreur complémentairefc erl - erf.
z

erfz= (2/\/;).J'e‘”2du
0

Cette fonction est donnée dans de nombreux ousrage

la quantité totale de la matiere diffusée par udéé/olume pendant un temps t (la dose

Q, c'est le nombre d'atome d'impuretés pénétraesldaorps) est donné par[6,9] :

Q= Tc{l— erf(z%/aﬂ dt = %\/ﬁ (1.13)

La répartition de la concentration en impureté rpme source illimitée est représentée
sur la figure (1.7).

1 sttt

UL | i

: —t=) ¢ " :
0.8 -1 I‘ I —— wp=d %t . —
\ i = = Initial | ]

| s a i
o 0.6 + | el |
—g :
04 1
L) 4
0.2 + 4

0 e S mamae -

5 4 3 -2 -1 0 1 2 3 4 5

Figure 1.7 : répartition de I'impureté lors de IHusion a partir d'une source illimitée

en fonction tdumps de diffusion

La solution consiste en deux branches symétrigagmd et d'autre du plan d'origine
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1-4 : Effet de la température sur le coefficient deiffusion
Le coefficient de diffusion est une grandeur theuement activée. En effet, tous les
calculs menés sur la base de la théorie atomiquiéfdsion [2,11,12] et les nombreux résultats
expérimentaux [13-15] ont montré une variation eguaielle du coefficient de diffusion avec
la température. c'est la loi d'Arrhenius:
D = Do.exp(-Eo /KT) (1.19)

Do : facteur préexponentiel, représente le coefiicte diffusion a une température
infiniment grande (=D lorsque 1/T=0,c'est-a-dire pour une tempéranfiaie).
K : constante de Boltzman. T : températureitfasion.
Eo: est I'énergie d'activation, c'est a dire I'érenmgecessaire pour qu'un atome (ou ion ) passe
d'un état d'équilibre & un état active. L'énerdeeti/ation E est également déterminée par le
mécanisme de diffusion [2,4].

En pratique, on rapporte les valeur®deun diagramme d'Arrhenius, puisque le graphe
InD en fonction de 1/T est une droite dont la pesgeégale a - E /k et 'ordonnée a l'origine a
InDy figure(l.8). Donc la mesure de D a différentespgématures permet de calculeg Bt E.

On exprime généralement D en“snet E en eV.

T ()
1200 1100 1000 900 800

10'll ‘}IITII {
'T§ 10.13
NE .........................................................
&

3‘10-15
z

=
[ -
- -17

QIO

0.6 0.7 0.75 0.8 0.85 0.9 0.95 1

1000/T (Kelvin)

Figure 1.8 : variation des coefficients de diffusien fonction de la température
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I-5 : Mécanismes de diffusion

La diffusion d'un atome par exemple, c'est a dire @éplacement dans le cristal, n'est
possible qu'en mettant en jeu les défauts poncfuétsents dans le cristal. ces défauts sont soit
des lacunes (sites vacants dans le réseau ) sointgstitiels (atomes en surnombre dans le
réseau) ce qui conduit a deux types de mécanisimegtaires [5] :

Le mécanisme lacunaire.

Le mécanisme interstitiel.

I-5-1: Mécanismes faisant appel a des défauts ponet's.

La plupart des mécanismes de diffusion exigentéagnce de défauts ponctuels.

1- Mécanisme lacunaire :
Si un site n'est pas occupé, un atome proche vt sauter sur ce site, faisant
apparaitre une lacune au site qu'il vient de quilitg a conservation du nombre de lacunes : on

parle de migration de la lacune et/ou de migradietiatome.

\ /\' Ny \ /\, Ny
</2 Q > . ;\
Figure. 1.9 : Représentation Schématique de lagifh par mécanisme lacunaire.

2- Mécanisme interstitiel (kick out) :
Un atome interstitiel sautant de site interstigielsite interstitiel avant de se déplacer en

position substitutionnelle dans le réseau.

N\ N N\, N
; AN ; N\ ! AN ! \
Figure. 1.10 : Représentation Schématique de fagitn par mécanisme interstitiel (kick out) .
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CHAPITRE I

DIFFUSION ET CODIFFUSION
DE L'ARSENIC ET DU BORE
DANS LE MONOSILICIUM
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[1.1: INTRODUCTION :

Apres une implantation ionique, le matériau estégélement inutilisable. La premiere
raison est liee au fait que les impuretés implatéealgré leur distribution précise en
profondeur, sont placées dans la maille en sitdcgnque et plus probablement en site
interstitiel.

La seconde a pour cause la destruction de la qudiit réseau, les défauts créés
modifiant considérablement les propriétés élecasqde la région implantée.

Un recuit du matériau sera donc indispensable faote disparaitre les défauts induits
par l'implantation (ramener la concentration deadt&f a une concentration aussi faible que
possible) et pour placer les atomes d'impureté: @senic et bore) sur des sites ou elles sont
électriguement actives (position substitutionnellsjans toutefois provoquer une diffusion
d'impuretés importante puisque nous travaillonssdancadre de la ULSI (Ultra Large Scale
Intégration) [16,17].

Pour restaurer simultanément le désordre cristadiin l'activité électrique, des
températures élevées sont nécessaires (> 1000PdDy. limiter la diffusion des impuretés
implantées et conserver ainsi des jonctions pedopdes, des durées bréves de recuit

deviennent par conséquent indispensables, d'¢éréindes recuits thermiques rapides[16,17].

[I.2 : LE RECUIT THERMIQUE RAPIDE : RTA (Rapid Thermal Annealing)

a) Intérét du RTA
Appliquer un RTA a un substrat consiste a faire t@oea température trés rapidement
environ 200 °C/s) jusqu'aux alentours de 1000-11D0de rester a cette température quelques
secondes, puis de redescendre a I'ambiante prasgserapidement. Il a été montré que grace
a de tels cycles thermiques, on se place dans maide [temps - température] optimal pour la
guérison des défauts et la diffusion des dopantsiesmale [18]. Le choix d'un tel domaine est

impossible en recuit classique.

b) Phénomeénes intervenant durant le RTA
La surface recristallise a partir du substrat. tGiesprocessus trés rapide, d'autant plus
rapide que la température du RTA est élevée. Lepdete recristallisation est négligeable par

rapport au temps nécessaire pour une diffusion re absorption significative des défauts
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d'apres Williams et Elliman [19]. Naravan et Hollg20] évaluent ce temps de recristallisation
a 1 ms pour un RTA a 1000° C.
* Influence des défauts induits sur la diffusion :

- effet de paire impureté -Si interstitiel :

Une telle paire peut se former [21] de facon awcargAs et un Si "partagent” un site :
aucun des deux atomes n'est réellement en postiostitutionnelle, I'As peut alors laisser la
position substitutionnelle au Si et aller consitune paire de méme type avec un atome de Si
adjacent, puis se mettre en substitutionnel eefde Si & constituer une paire (Si- interstitiel/
Si-substitutionnel) avec umoisieme atome de Si. Cet effet est particuliém@nmaportant si le
RTA se fait sous atmosphére oxydante. L 'inter&atdee la couche d'oxyde qui se crée dans ces
conditions et le substrat joue le réle de réserdduto-interstitiels [21]. Ceci accélere la
diffusion et il est souhaitable de travailler satrmosphere inerte.

- contribution des lacunes :

Cependant le phénomeéne de diffusion de As et éstScomme dans la plupart des cas,
fondé essentiellement sur un mécanisme lacunagalethier prend une autre dimension dans
ce cas. En effet, les lacunes ont tendance a sgectéectriguement (lacunes, ¥ ", V' ou V°
si neutres) en se constituant en paires avec ¢esest dimpuretés. La diffusivité des atomes
d'Arsenic (ou de Bore) ainsi liés est évidemmengnaentée et la variation de D classiquement

admise est [21] :

D = D° + IN/N;) + D™ (N/N;)? + D*(Ni/N) +...

c) Appareillage

Le chauffage de I'échantillon est réalisé par tamhaa l'aide d'un rayonnement
infrarouge provenant soit d'une source de gradttéee a incandescence résistivement soit de
lampes a arc refroidies par eau soit enfin de lanmaéogénes a filament de tungstene. C'est ce
dernier type de source de chaleur qui equipe Ipgrtudes machineactuelles de RTA. Dans
notre cas, le recuit thermique rapide a été rédksés un four ADDAX R1000 sous atmosphere
neutre (Argon) (figure 11.1). Ce four produit urufl lumineux homogéne a 1% prés sur une
surface de 100 cmll permet d'atteindre des températures de l'ocdrel400 °C, avec des
vitesses de chauffe allant jusqu'a 250 °C/s

La plaque a recuire est posée sur une platine degement, elle-méme solidaire d'un
dispositif de translation qui obture la chambredaant le recuit.
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Porte
Caisson réflecteur Circulation d'eau
l\’\’\’\’\’\,\’\,\‘\’\’\’\’\’ ,\,\’\’\’\,\’\’\"3’\’\,\‘\,\’\f_}’\’\’\l\,\’\,\’\’
@
Plaquette Si
i ]
Pastille en Si

7

g

NN \
/Il’l/ll’/llIlllIl/’lll’lll/lllil{lllll
SN N AN SN N N

MNONON N N N N N N N N N N N N N N N N N N N N N N N N NN

AN N NN N S Y S S TS S S S e Y S S S "

2

//I//I//////////I/////I//I////////////I/////I///////////

Disposttif de translation

Figure 11.1 : Schéma du four de recuit rapide

Un automate commande le cycle de Chauffe et de redsmthent de la plaquette en

contrblant la puissance électrique des lampes déldt de gaz. La température est mesurée

grace a un thermocouple enrobé de ciment réfracttirplacé au centre de la platine de

chargement, au milieu de la plaguette de siliciwmsgrt de support aux eéchantillons. C'est

cette mesure qui permet d'étalonner le programmajeu n'agit que sur la puissance des

lampes

d) Le cycle de recuit thermique rapide

Lors d'un recuit rapide isotherme on doit maitripgatre paramétres fondamentaux :

la vitesse de chauffage (la montée ),

la température du plateau,

la durée du plateau

la vitesse de refroidissement (la descente).

Un recuit présente trois phases

~ la premiére phase : la phase de purge pendargllagn remplace l'air de la chambre par une

atmospheére neutre (ex : Argon ). Cette phase lil#gisques d'oxydation pendant le recuit.
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« la deuxieme phase : la phase du recuit. Elle conapleemontée en température et le plateau,
cette phase est caractérisée par la vitesse d&eHauempérature du plateau et la durée de
recuit.

« la troisieme phase : la phase de refroidissemardgctérisée par la vitesse de refroidissement.
Le retour jusqu'a I'ambiante s'effectue toujoursssérgon. La figure (11.2) montre l'allure d'un
cycle RTA.

Température (°C)
A

Trecuit

am-Eiante

N - - » Temps (S)
®phase ¢phase °8°phase

Figure 1.2 : L'allure d'unatg RTA

Pour plus de détails sur les recuits thermiquesiespet les fours commercialisés, nous

conseillons les références suivantes[18,22,23].
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11.3 : Diffusion et Codiffusion de I'Arsenic et du Bore das le Monosilicium

11.3.1 : Procédures expérimentales

Le matériau utilisé comme substrat est du siliciononocristallin  orientée (100) et
d'une résistivité de 8 a XB.cm. Trois types d'implantations ont été réaliskes :échantillons,
dits de types A sont implantés par de l'arseniné dose de 1®at/cnf avec une énergie de
100 keV, ceux de type B par du bore & une dosexd&@®® at/cnf et avec une énergie de 30
keV, tandis que les échantillons de types C prépasr la codiffusion, ont subi une
implantation d'arsenic puis de bore avec les médoses et énergies citées précédemment.
Apres implantation, les traitements thermiques ujtecapide RTA) ont été effectués a
température variable, pendant une durée de 20 despdans une gamme variant de 1000 a
1150 °C par pas de 25 °C [17,24].

Durant les traitements thermiques (recuit rapid€.A&), l'impureté dopante, a savoir
l'arsenic ou le bore, se distribue par diffusioarthique, le long de I'épaisseur de la structure.
Des profils expérimentaux de concentration d'acseni de bore en fonction de la profondeur
sont obtenus par SIMS (analyse par un spectrordéetreasse en ions secondaires).

Pour une bonne compréhension de ces profils SIMS8s mvons proposés un modéle
théorique qui tient compte de la variation du deedht de diffusion avec la concentration du
dopant.

L'ajustement des courbes simulées et des profiérementaux nous a permis d'extraire

le coefficient de diffusion.
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11.3.2 : DIFFUSION SIMPLE DE L'ARSENIC ET DU BORE

[1.3.2.1 : Diffusion de l'arsenic

L'arsenic est implanté & une dose d& aficm 2, avec une énergie de 100 keV ; Il peut
former I'émetteur d'un transistor bipolaire dansksure ou I'on obtient une forte concentration
chimique et une bonne activité électrique des digplans des recuits. Le profil d'implantation
ne peut étre assimilé a une gaussienne ; l'ordida destribution est au moins de 3 [17-19].
Nous avons étudié les profils de diffusion dans lange gamme de températures de 1000 a
1150 °C. La superposition des profils de diffugimur les différentes températures de recuit, et
pour une durée du plateau de recuit de 20 secdrttpse 11.3.a et b) montrent une diffusion
remarquable du dopant dans le monosilicium, prashidonc une : région Nortement dopée,
en moyenne 4 x fHat.cm®. On remarque en particulier qu'a partir d'une &naoire de l'ordre
de 1075 °C le profil présente un plateau quasimkita partir d'une profondeur de 140 nm et
allant jusqu'a 210 nm a 1150 °C. Au-dela de cegealx la queue du profil garde la méme
allure, quelle que soit la température ; le ret@rmique conduit a des profils de diffusion
d'allure rectangulaire. La pénétration de l'arselains le monosilicium pour une concentration
de 16%at.cm? atteint de 190 nm & 1000 °C jusqu'a presque doud8é nm, & 1150 °C.

102 5

Arsenic

1021 5

1020 5

1019 A

concentration (atoms/cm3)

1018

1017 ‘ T ‘ T ‘ T ‘ T ‘ ‘ T ‘
0.00 0.05 0.10 0.15 0.20 0.25 0.30 0.35

profondeur (microns)

Figure 11.3.a : Profils de diffusion d'As (faait.cm? ; 100 keV) recuits a 20 secondes

palifférentes températures.
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1022

Arsenic

1021

1020

1019 o

concentration (atoms/cm3)

1018

1017 . . | . | .
0.00 0.10 0.15 0.20 0.25

profondeur (microns)

Figure 11.3.b : Profils de diffusion d'As (1fat.cm® ; 100 keV) recuits & 20 secondes
walifférentes températures.

11.3.2.2 : Diffusion du bore

Le bore est quant & lui implanté & 2 x*1at.cmi® avec une énergie de 30 keV. Les
figures (ll.4.a et b) illustrent la variation de dancentration de ce dopant en fonction de la
profondeur pour différentes températures dansitalle considéré de 1000 a 1150 °C, comme
pour l'arsenic. On observe une forte queue d'inbtgteem due au phénomeéne de canalisation.
On remarque la légere pénétration d'une températuree autre, et les profils de diffusion
présentent des queues tres étendues, la concamtigttroissant exponentiellement. Les profils
commencent a s'aplatir a une température de 105v&€ un étalement de 110 nm et atteint
240 nm & 1150 °C. Pour une concentration dé dicm® le bore atteint une profondeur de 380

nm et 480 nm pour les deux températures extrénspgctves de 1000 et 1150 °C.

Comme cela était prévisible (Figure 11.4), le bdifuse plus vite que l'arsenic. Il a en

effet un rayon plus petit que celui de I'arseni@reche de celui du silicium [25].
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1017

1016

108 +———————— T
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Profondeur (microns)

Figure I1.4.a : Profils de diffusion du B (2xfat.cm? ; 30 keV) recuits & 20 secondes
palifférentes températures.

1021 5

Bore

1020 476N

1019

1018

1017 A
] <
TR AN
1016 5 i
1015 — T T ——

0.00 0.05 0.10 0.15 020 025 030 035 040 045 050 0.55 0.60
Profondeur (microns)

Figure 11.4.b : Profils de diffusion du B (2xfat.cnm?’ ; 30 keV) recuits & 20 secondes
palifférentes températures.
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1022 7 Arsenic ] e 1050°C

1021 7 -
1020 7
109

1010
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1016 7;

1015 1 ‘ T ‘ T ‘ T ‘ =
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6

Profondeur (microns)

Figure 11.4 : Profils de diffusion simple d'As (fat.cm?; 100 keV) et du B (2xT8at.cm ; 30 keV)
recuits a 20 sea@dour 1050°C et 1100°C.

11.3.3 : CODIFFUSION DE L'ARSENIC ET DU BORE

L'étude de la codiffusion (Figure 1l.5.a, b et e}t menée dans une configuration de
jonction émetteur-base de transistor bipolaireiriersection des deux profils de l'arsenic et du
bore, qui correspond a la profondeur de la jonctin on remarque la formation d'un
épaulement sur le profil de bore ; en fait appagaitet endroit une zone de déplétion qui
implique l'existence d'un champ électrique impdrt@®]. D'aprés Hu et Schmidt [27], les
atomes de bore sont plus sensibles a l'effet dmgtar ils diffusent plus vites que ceux de
l'arsenic. Les atomes vont avoir tendance a miggepart et d'autre du point d'intersection des
profils, y produisant un minimum de concentrati@n constate que la mobilité est moins
importante a gauche qu'a droite de la jonction faie peut étre expliqué par la présence
d'arsenic ionisé positivement a gauche de la joncet présentant un fort gradient de
concentration qui retient le bore ionisé négativeimet ralentit sa diffusion au-dela de la
jonction [24]. Les profils a droite de la jonctigmésentent des queues de courbes fortement
accélérees. Ces queues sont dues a l'absencesdaitadans cette région. On peut assimiler
l'allure des profils du bore en codiffusion par lgaussienne, l'une caractérisant la partie de la

courbe a gauche de la jonction et l'autre celldrdée [24].
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Figure I1.5.a : Profils d'As (f8at.cmi?; 100 keV) et B (2x18 at.cm?; 30 keV)

en codiffusion recuits a différentes températug mne durée de 20 secondes.
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Figure I1.5.b : Profils d'As (ffat.cm?; 100 keV) et B (2x18 at.cm?; 30 keV)

en codiffusion recuits a différentes températuas pne durée de 20 secondes.
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Figure 11.5.c : Profils d'As (8at.cm?; 100 keV) et B (2x18 at.cmi?; 30 keV)
en codiffusion recuits a différentes températuas pne durée de 20 secondes.

Comparaison entre diffusion et codiffusion

La comparaison des profondeurs de diffusion et fiumion ( Figure I1.8.a et b),
déterminées a partir des figures (I1.7.a et b) pamenic et a partir des figures (l1.6.a et bipo
le bore , ne montre aucunkfférence significative sur la diffusion de I'angg tandis que la
diffusion du bore en présence d'arsenic est rezadé/0 nm a 1000 °C et de 40 nm a 1150 °C
a une concentration de “Y@t/cn7.

La diffusion du bore en diffusion simple & une amcation de 1Y at.cm® peut
atteindre 380 nm a 1000 °C et 480 nm a 1150 °CdiSaque en codiffusion, il atteint 310 nm a
1000 °C et 440 nm a 1150 °C
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Figure 11.6.a : Comparaison des profils de conediun de diffusion en diffusion et codiffusion

du B (2x1G6°at.cm?; 30 keV) en fonction de la température de repoitr une durée de 20 secondes.
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Figure 11.6.b : Comparaison des profils de conaditn de diffusion en diffusion et codiffusion

du B (2x16°t.cm?; 30 keV) en fonction de la température de repoitr une durée de 20 secondes.
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Figure 11.7.a : Comparaison des profils de conediun de diffusion en diffusion et codiffusion

d'As (13°at.cm?; 100 keV) en fonction de la température de tquoiir une durée de 20 secondes.
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Figure 11.7.b : Comparaison des profils de conaitn de diffusion en diffusion et codiffusion

d'As (13°at.cm?; 100 keV) en fonction de la température de tgooir une durée de 20 secondes.
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CHAPITRE Il

MODELISATION DE LA DIFFUSION
ET DE LA CODIFFUSION
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I MODELISATION DU PHENOMENE DE DIFFUSION

1.1 INTRODUCTION

Les dispositifs actuels de I'électronique a hawtesdé d'intégration nécessite une tres
bonne connaissance des phénomeénes physiques résctors des procédés technologiques
utilisés pendant la fabrication.

Le recuit thermique rapide est lI'un de ces procéatissé pour recuire des substrats de
silicium implantés par des dopants. Les phénomdeatiffusion qui se produisent doivent étre
parfaitement maitrisés afin de pouvoir réaliser jdaestions abruptes avec des concentrations
bien connues.

Le recuit thermique est utilisé dans la fabricatdes semiconducteurs pour guérir les
défauts cristallins causés par l'implantation etvac électriquement les impuretés introduites
pour former le dispositif. Par conséquent pour haene compréhension de ces phénoménes
physiques, des modéles théoriques traduisant leem@ménoméne physique sont devenus
nécessaires, par but d'‘économiser du temps etrderit.

La modélisation & pour but d'abord de prévoir lésultats de diffusion et dans un
deuxieme temps elle aurait comme finalité de pauealculer les caractéristiques électriques
du substrat recuit en ayant comme seules donnggatametres initiaux.

Notre but est de maitre au point un programmeivelatent simple d'utilisation, dédié
essentiellement au diffusion de dopants (arsentooee ) dans le monosilicium.

Les procédés de diffusion vont étre simulés a mpdialgorithme utilisant une méthode
numerique implicite des différences finies a unmaatision ; pour cela on est amené a résoudre

I'équation de FICK qui est le point de départ de essai de modélisation de diffusion.

O[D d C(x, t)}

0C(x, t) _ 0 X (i1.1)

ot 0 X

C(x, t) : la concentration du dopant a la proforrdeat au temps t.
D : diffusivité (coefficient de diffusion).

Les modeles simples (loi de Fick), corrpcur les faibles concentrations, ne
conviennent plus et I'on a d0 rajouter de nombreumes correctifs pour obtenir un modele

susceptible de donner de résultats quantitatifableé dans le domaine des concentrations
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employées. Ainsi, plusieurs phénomenes intervienrdams la diffusion thermique des
impuretés dans un semi-conducteur [17,24,30,43] :

* Le champ électrique : Comme les impuretés soatgdes électriquement, la diffusion
est accélérée, a haute concentration, par le clidaafrique interne créé par le gradient de la
distribution des dopants.

* Les deéfauts existant dans le semi-conducteuuaite et interstitiel) [26].

* la température.

* le gradient de concentration impuretés.

Dans ce qui suit, nous explicitons d'abord lesaigns que supporte notre logiciel.

1.2 LE CALCUL DU FLUX ET L'EFFET DU CHAMP ELECTR IQUE INTERNE.
Le flux d'une impureté "e" dans un milieu isotramgcontenant " j " impuretés, peut étre

exprimeé par [27-30] :

F =-D,OC,+ZuCE (I11.2)

avec :

D¢ : Coefficient de diffusion de l'impureté.

Ce: Concentration de l'impureté.

Le: Mobilité de l'impuretée.

Z. : Charge de l'impureté, positive pour les donnéAis et négative pour les
accepteurs (B).

E : Champ électrique interne.

Siy est le potentiel électrostatique dans la structumea alors : [24,29,30]

donc F, =-D,( DCe+Ze%CeD\y ) (I11.3)

e
e
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La relation d'Einstein entre la mobilité et la d#ivité est donnée par [7,31]

D _kT
1)

= (I11.4)
q

avec :
g : charge électronique
k : constante de Boltzman

T : température absolue (k) du processus

Et I'expression du flux devient
q
F.=-D|UOC,+Z Cc. 0 .5
e ( et Zer T Ce \vj (11.5)

L'équation de diffusion (Ill.1) devient donc :

oC, _ 0 __d[_ De(DCe . 2 CeD\vj _0 De(DCe .24 Ceﬂwj (IIL.6)
ot 0X 0X KT 0X KT

L'équation de diffusion pour l'arsenic sera dor#;32] :

aCA a qCA j ] H
Z=ZAs = 7D OC, + 228 [ = +1 pour l'arsenic .7
ot ax{ AS[ T Y % P (-7

ou bien

0C
ot

= D[DASDCAS +D, quAS D\V} (11.7")
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Pour le bore, I'équation de diffusion sera [29,32]

aciB = D|:DBDCB - DB%DW} Z= -1 pour le bore (1.8)

Ou Gas et Gs sont les concentrations de l'arsenic et du bespectivement ; R et Ds

sont les diffusivités effectives pour chaque impéire

Sachant que dans un semiconducteur dopé [7] :

n=neW (111.9.a)
p=ne (111.9.b)
avec :
n : concentration (ou densité) d'électrons.

n; : concentration intrinseque d'électrons a la teatpée considérée.

p : concentration (ou densité) des trous.

gy > 0 entraine nxnet p<nle semiconducteur est de type n
gy < 0 entraine pxnet n<nle semiconducteur est de type p
gy désigne le niveau de Fermi [7]

les expressions (111.9.a,b) donnent

yoF KT.In(n/n) = - KT.In(p/n) @lc)

dans un semiconducteur de type n, ng= G, dans un semiconducteur de type p,
p=G-Cy; soit:

semiconducteur(sc) type n v KT.In[(C-Co)/n] (11.9.d)
semiconducteur(sc) type p v - KT.In[(C-Cy)/ni] (11.9.e)

ou G et Cy sont les densités(concentrations) de dopants terosp(Bore) et de donneurs

(Arsenic)

Dans un semiconducteur intrinséque :n=p=n
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Le champ électrique interne des charges d'espadag par le gradient de concentration

peut étre exprimé par [29,30,33] :

E=-Oy = K - K P sachant quen = ne™ " et p=ne ™ T (lll.10)

q n; q n;

En remplagany par sa valeur, I'expression du flux (I11.5) dexie

F, = —D{DCQ +Z.C.0In 1} (L)L
n

Densité de porteurs :

Considérons un semiconducteur contenant une dgpsi€entrationNy de donneurs et

une densitdN, d'accepteurs. Soi) le nombre de donneurs ionisés, c'est-a-dire difadre

leur électron supplémentaire. SOIf le nombre d'accepteurs ionisés, c'est-a-dire a@oepté

un électron supplémentaire. Le matériau étant eglgnsemble des charges positives est égal a

I'ensemble des charges négatives. I'équation deatigtuiélectrique du matériau s'écrit [7] :

n+N, =p+Nj (1.12.a)

ou n et p représentent les densités de porteues)iN, et N les densités d'accepteurs

et de donneurs ionisés

En raison du fait que I'énergie thermique kT estniiéme ordre de grandeur que les
énergies de liaison de I'électron sur le donnewtuetrou sur l'accepteur, tous les donneurs et
accepteurs sont ionisés. L'équation de neutrdétérégue se réduit donc a [7,24] :

+MNa=p + Ny (II.12.b)

ou N, et Ny sont les densités accepteurs et donneurs

on peut écrire I'équation de neutralité sous Iméor

N,-N,+p-n= 0 (I1.12.c)
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Pour plusieurs dopant I'équation s'écrit soustiaé

> Z,;N+p-n=0 oubien >'Z,G+p-n=0 (.12.d)
j j

On désigne la concentration par C ou par N c'asi@iae.
Z; : Charge de l'impureté, positive (+1) pour lesraams (As) et négative (-1) pour les
accepteurs (B).
La somme sur " j " étant faite sur toutes les inepds de la structure.
Si la population d'électrons et de trous sontguildbre thermodynamique et obéissent a
une statistique de Boltzman, la concentrationnst&que d'électrons a une température donnée
donne [7,24] :

np=n’ (111.13)

I'équation (l11.12.c) associée a la relatiop=n? permet d'écrire I'équation :

n°-(N,- N_)n-n*=0 pour deux dopants
ou bien
n? —(ZZJCJjn -n?=0 pour plusieurs dopants
j

c'est une équation du second degré dont la solasbdonnée par :
n:%[Nd—Na+((Nd—Na)2+4ni2)]/2] (I.14.a)

ou bien

2 ¥2
n:% ZZJCJ+[(ZZJCJJ +4n,2J (l.14.a"
j j
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et de la méme facon on détermine la valeur de mione de trous)

p:%_(Nd_Na)+((Nd_Na)2+4ni2)y2] (111.14.b)

ou bien

2 y2
p:% -ZZJCJ{(ZZJCJJ +4nf} (111.14.b"

]

Notons N =(n/n;) donc DInN:%

puis enfin & partir de (111.11) et (lll.14.a ou,a) détermine I'expression générale du flux.

ZZJ’DC]
F=-D.|OC, +Z.C, )

¢ 2 (111.15)
[Z Z,C, J +4n?
j -
Application dans le cas de I'Arsenic seuls=Z; = Zps = +1
—_ CAS
F. =-D,|1+——2__|0C, (I1.16)
JC, +an

gue I'on peut mettre sous la forme :

FAS = _D*ASEICAS

avec: D, =D,.h

et h=|14_Cme
\Ca, +4n°

h : étant le facteur d'exaltation de la diffusi@d][:
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Pour des fortes concentrations &> ni ) alors h = 2, et on obtient D), = 2xD,,

Le champ électrique apporte la méme contributiola @iffusion que le gradient de

concentration, pour les dopants :

F. =-2.D,.1C,,

Application dans le cas du Bore seul¢=2Z= Zg = -1

R, = —DB[1+L}DCB 1ar7)

\JC2 +4n?

[ll. 3 L'INFLUENCE DES DIFFERENTES LACUNES SUR LE C OEFFICIENT DE
DIFFUSION
Au dopage a fortes concentrations, la diffusivitgraente, I'équation de Fick doit étre

résolue numériqguement du fait que D n'est pas anhfi].

x_0o D" gc (11.18)
ot  ox 16)4

Le phénomeéne d'interaction impuretés/défauts peietparait étre d'une grande importance
dans le mécanisme de diffusion. Les diffusivitéasdée silicium sont dépendent du niveau
d'énergie de Fermi [25,29] :

Les lacunes peuvent se présenter sous différeats étectriques : lacunes neutres,
chargées positivement, négativement... etc. Leficaaft de diffusion Q@ est alors la Somme de
diverscoefficients de diffusion,compte tenu de la diffusion de lI'impureté avec uhaade ces
lacunes [6,24,35,36] :

D=D°+D (n/n,)+D*(n/n,)? +D*(n,/n)+... (111.19)

Avec D', D, D7, D" représentant les diffusivités intrinséques daplireté en présence de
défauts ponctuels.
Les suscriptions 0, -, +, et = signifient neutrbargé négativement, chargé positivement et

chargé négativement deux fois respectivement.
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Ainsi, on supposant que la diffusion ne s'effecue par l'intermédiaire des lacunes
neutres et chargées une fois [6,17,24,29,37,38gvient:

D, =Dj +D;, (ﬂj pourlesdonneurgpar ex,Arsenic) (1.19.a)
n

-1
D,=DJ+D; (ﬂj pourlesaccepteur§par ex,Bore) (1.19.b)
r]i

dans le cas ou tous les dopants sont électriqueantifé nous considérons le model de
Fair et Tsai [6,17,24,39] :

D, =D, L(n/nl) pour des impuretés donatrices (In.20.a)
d id 1+Bd

pour des impuretés accéptrices (111.20.b)

D, =D, (L(p/”)j

1+B,

gue I'on peut les récrire sous la forme [17] :

D (1 +pf)/(1+P) (noz)
Avec :
B : facteur représentant le rapport de diffusivitduite par les lacunes chargées une fois
sur la diffusivité due aux lacunes neutres [17] :

Ba=D/D° et B,=D"D°

f = n/n : pour une impureté donatrice (arsenic)

f = ni/n = p/n : pour une impureté acceptrice (bore).

de I'équation (lll.14.a ou a') on aura :

n_¢, (ij +1 1.a1)

37



Chapitre 111

Le coefficient de diffusion effectif intervenantrdal'équation de la diffusion prend alors la
forme [17,38] :

eff _ — 1+Bf Ce
D" =D.h = De( op J[1+ \/m] (1.22)

Finalement I'expression du flux devient [24] :

1+Bf 2716
F=-p *PT 0c,+zC i (11.23)

© 1+ e\/z(zjcj)2 +4n2
i

Avec D : coefficient de diffusion intrinséque de l'imptéée”.

Finalement :

) 0 0 | 1+pf 22,86,
+ N
_C:—_F: o — —B DCe +ZeCe J
ot 0X ox| 1+ \/Z(chj)2+4ni2
i

(I11.24)

C est équivalent & la concentration en électrorp@uiy I'arsenic ou a la concentration en
trous (p) pour le bore, dans la mesure ou toutesripuretés sont ionisées.

On voit que dans le cas de fortes concentratiomns,GC >> f h, le facteur d'exaltation d(
au champ électrique tend vers 2 et f, parametreniehant dans l'expression du champ
électrostatique dd a l'ionisation des impuretésZ4,89,40],vers C{nD; suit une loi de type

Arrhénius.

i=Do.exp(-B/KT) (111.25)
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n; dépend essentiellement du gap et de la tempéfaEr].

ni = 7.6354 x 1&¥x T¥%exp(-Gap/2KT)

avec

Gap = 1.17 - 4.73x1bT?/ (636.K +T)

k étant la constante de BOLTZMANN = 8.621éV/k

B = 2exp[(1/KT)(-Gap/2 -Ev+ZiHdnzai)]

ai : étant distance la minimale entre la lacurigngpureté ionisée la plus proche.

Ev : le niveau de la lacune

¢ : La constante diélectrique du silicium.

Cependant, aux températures de diffusion employégsp peut étre considérée
constant[17,30].

Pour le bore et l'arsenic les parameétres usudiséstilors derecuits classiguessont
[17,41,42] :

Pour le bore pour l'arsi
Do =0.5554 cris™ Do =22.83 cris™
By =3.426 eV oE4.1eV
B =19 B =100
remarque:

pour le recuit rapide[17]

Pour le bore pour |'arsen
Do = 3 cnfs*t D = 35 cnis®
Eo=3.426 eV oE4.0eV
=19 p=100

Application de I'équation finale pour le cas deskmic seul [17,43] :

oC,, 0 [1+p,.f C, aC,,
—8s =D, o — s 1+ s s 111.26
ot W ox { 1+PBas [ JC2 +4n? | OX (126)
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avec Das= Do asexp(-Bas/KT)

2
et f = NSy (%j +1 4= 7, = +1 dans I'équation (lll.14.a’)
ni

dans ce cas I'expression de la diffusivité de EArs est la suivante :

1+B,.f C
D. =D..exd-E kT As 1+$ .27
As 0,As d O:AS/ ) 1+ BAS [ [C'ZAS + 4n|2 J ( )

Application de I'équation finale pour le cas duebseul [17,43]:
sachant que pour le bore f = pbm aura :

Co_p O|1*tBal ), Co  10C (I11.28)
ot T ox| 1+B, \/CZB+4ni2 ox

avec D,B = DO,B exp(-Eo,B/KT)
2
et f=P_%e (—j +1 =7, = -1 dans I'équation (Ill.14.b")
n.

I'expression de la diffusivité du bore sera :

1+B,.f C
D. =D..exd-E. . /kT)=— 8" |1+ B I11.29
o = Dogexd- Eoq/ ,1+BB[ \/C§+4”2J (1.29)
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lll. 4 LA CODIFFISION DE L'ARSENIC ET DU BORE

La codiffusion de l'arsenic et du bore est en paligr trés importante a étudier dans les
technologies de fabrication des transistors NPN, laddiffusion de I'émetteur (arsenic),
fortement dopé, modifie la diffusion du bore eng#héinale du procédé de fabrication.

Le modéle physique utilisé pour I'étude de la giffin couplée de deux impuretés (arsenic
et bore) doit inclure, comme dans le cas d'uneessupureté, I'effet du champ électrique
interne et l'influence des lacunes sur la diffusion

Nous avons alors affaire a deux équations coudl@gs,25,31,43,44]

aCAS = DiAsi 1+BASf (hAs aCAS _(hAs _1)6CBJ (|||30)
ot Tox| 1+B, 0X 0X

0C, =D, Bi 1+BB/f (hB 0Cq _(hB _1)&j (1m.312)
ot ToxX| 1+P, ox 0X

avec

2
h=1+ 2C /\/[CASZ‘CBJ 1 (111.32)
nl ni

C désignant la concentration relative soit a l@icssoit au bore, selon que l'on considere
I'équation (111.30) ou (I1.31), et

2
f=Ca=Co +\/(CA52;CBJ +1 (11.33)

remarque:
pour la codiffusion on écrit - Cs lorsque Gs > Cg et

Cg - Cas lorsque G > Cas
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.5 METHODES NUMERIQUES DE RESOLUTION DES SYSTE MES
D'EQUATIONS DE DIFFUSION

Les phénomenes de diffusion peuvent se modélisatqux approches

- une approche microscopique : la méthode utilessiela méthode de Monte Carlo qui
permet de simuler des distributions de grandeugata@ires. La méthode de Monte Carlo
consiste en des simulations dans lesquelles debresraléatoires sont utilisés pour simuler la
migration aléatoire des espéces diffusantes. Deklications récentes ont démontré
l'application de cette méthode pour le cas de flasion de dopants dans un semiconducteur
[45-48]. Néanmoins, cette méthode, a cause desstempalcul excessivement élevés, ne peut
étre utilisée dans le cadre d'un logiciel de sittede procédés technologiques.

- une approche macroscopique : cette méthode abouwjpurs a la résolution d'équations
différentielles aux dérivées partielles. Dans l&s simples, les modéles se ramenent a une seule
equation différentielle aux dérivées partielledaesolution analytique peut étre connue. Dans
les modeles plus compliqués, des systemes norirlsédiéquations différentielles aux dérivées
partielles sont obtenus et une résolution numérigieequise.

Deux types de méthodes existent pour résoudreglegiéns différentielles aux dérivées
partielles : La méthode aux différences finies [@Bgelle aux éléments finis [50 ]. La méthode
aux différences finies repose sur I'‘écriture sowsmé de développements limités
(développement en série de Taylor) des dérivéesieles. Cette méthode, que nous
détaillerons dans la suite, sera bien adaptéeéstdution des équations différentielles obtenues
a partir de nos modeles de diffusion.

La méthode des éléments finis est la méthode Rudllisée pour la résolution numérique
des équations différentielles aux dérivées pagtelLe fondement de cette méthode est la
méthode des résidus pondérés.

Un premier avantage de la méthode des élémentsdstila facilité de prise en compte
des conditions aux limites portant sur les gradiatd la fonction ce qui est nettement plus
malaisée par la méthode des différences finies.

Le second avantage, qui pour certains problemeasklire une suprématie incontestable
sur la méthode aux différences finies, est la ssmga dans le choix du maillage : on peut
choisir, de facon arbitraire, la position, le nomlet la répartition des nceuds dans la structure
de calcul. Alors qu'un maillage a pas non unifopoee des problemes dans les méthodes aux
différences finies, la réalisation d'éléments deatisions variables se fait sans difficulté dans la
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méthode aux éléments finis. Ceci est particulierdéna@préciable pour I'étude de structures
pour lesquelles on a besoin d'un maillage serré dantaines régions et dans le cas d'une
résolution multidimensionnelle.

L'inconvénient principal des méthodes aux élémefités est la difficulté de
programmation. Par rapport a celle des méthoded#igxences finies, la programmation est
nettement plus longue car plus complexe. En pdigicafin de pouvoir profiter pleinement de
la souplesse dans le choix du maillage que doniesnméthodes aux éléments finis, il est
nécessaire de disposer d'un programme tres coreplgénéral, adaptable a des conditions
diverses : un bon programme réalisant ces conditig¢cessiterait plusieurs mois de travail (il y
a méme des theses completes sur ce sujet en maténa

En résumé, il n‘est pas rentable d'écrire un progra d'éléments finis pour résoudre un
probléme spécifique ce qui est notre cas.

Pour toutes ces raisons, c'est la méthode desdtiffés finies qui sera utilisée. Il faut
noter également qu'il existe des méthodes degetiités finies optimisées ce qui est le fruit de
recherches poussées en mathématique [51,52]. Dib®aedé de simulation de la diffusion en
deux dimensions sont aussi réalisables [53].

Depuis une quinzaine d'année sont apparus desdisgie simulation de fabrication de
composants microoptoélectroniques. Pour la teclgmlsilicium, il s'agit, notamment, de
SUPREM Il [54,55] et, pour la technologie lI/'Ved BUPREM 3.5 [56a,56b]. Récemment, ces
deux logiciels ont été regroupés au sein de SUPREM7-59].

Ces logiciels sont trés performants car ils pemmetinotamment, des simulations en deux
voire trois dimensions [60].

Ces logiciels utilisent une résolution numérique gddments finis en deux dimensions ce
qui occasionne, notamment, des temps de calcuitte¥és et une complexité mathématique
importante. C'est pourquoi nous avons opté podéleloppement de nos propres algorithmes

de résolution basés sur les différences finies.
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Rappel de la £® méthode numérique basé sur les différences fini¢s1] :

Les différences finies :
Soit u(x,y), une fonction de deux variables indé&j@emnes que nous supposerons

suffisamment différentiable. Ecrivons son dévelapget de Taylor en un point (x+h,y+k) :

ou(x.y) , | oux.y)

u(x+h,y +h)=u(x,y) +h.

0X ay
2 2 2 2 2
L0 0uky) | kT otuxy) L 9TU(XY)
21 ox? 21 oay® oxay

1 N R
+....t h—+k— | u(x,y)+R,
(n-D!I ox oy

avec R, -1 h.i+ki u(x+ih,y + jk)
ni{ ox ay

ou O<i<l et O<i<l

ce qui s'écrit encore

R, = ol(h] + k")

Notons :
u,; = u(xy)
u = au(x,y)
0Xx
_ d°u(x.y)
“ ox?
L = oulxy)
y ay

une dérivée par rapport a la variable x peut seidéfe trois facons différentes :

ouXy) _ iy UX+hy) —u(x—h,y)
0Xx h-0 2.h

OUXY) _ iy UXF DY) ~U(x,y)
0Xx h-0 h

oU(X.y) _ iy Uy) —u(x=h.y)
0X h-0
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Considérons maintenant les développements lim@gsgpressions suivantes que I'on note

u(x,y) = u,; = uij
u(x+hy) =u,,; =ul,

ux-hy)=u_; = ug—l

Nous obtenons en notanj.ula dérivée troisieme etk la dérivée quatrieme de la
fonction a par rapport a la variable x

) oon h

ui—l,j - ui,j - h'ux +E'uxx _E'uxxx +$'uxxxx + R5
) o n h

ui+l,j - ui,j + h'ux +E'uxx +§'uxxx +$'uxxxx + RS

A partir des définitions de la dérivée par rap@olid variable x, nous en déduisons :

Uisg,; ~ Uiy 2
u, =———+o(h
x >h (h%)

_ Ui U
u =—~——1+0(h
X H (h)

U . —u._,
u. = I, ] i-1,j +o h
ST (h)

La dérivée yest approchée par des différences finies d'orcngrietrique, progressive et
régressive respectivement.

De méme, on obtient la dérivée seconde qui s'écrit

Uy~ Z.q,j +u
xx hz

i-1,j + O(hZ)

Les mémes formules s'appliquent pour les dérivaesgpport a la variable y.
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[Ill. 6 MODELISATION

Le comportement d'un systeme physique continu ésérglement représenté par un
systeme d'équations aux dérives partielles assodigs conditions aux limites sur le domaine
considéré. Dans la plupart des cas, il n'est papucs possible de trouver des solutions
analytiques a ces systéemes d'équations différlstiePour cela, il faudrait remplacer le
systeme continu par un systeme discret équivalent Bt comportement est décrit par des
éguations algébriques qu'on peut résoudre facilependes méthodes numériques (Méthodes
directes : élimination de Gauss, Schmidt,.... Métlsonfelirectes ou itératives : itération de
Gauss et Seidel, itération de Jacobi, ...) [62 - 64].

La méthode des différences finies (approximatiandii@érences finies) que nous allons
appliguer va nous permettre de discrétisé les emsatux dérivées partielles ; c'est -a-dire, les

remplacer par des équations algébriques équivalente

Systeme physique

Formulation des équations < l — lois de la physiq

.| Equations aux dérivées
r partielles

approximation des équations
Transformation des équatiods l - Par differesdinies

et organisation matricielle

| Systéeme d_'équations
r algébriques

l résolution numérique du
—

wee

Résolution numérique <

Solution approche
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lll. 6. 1 : Modélisation de la diffusion simple
Le procédé de diffusion va étre simulé a partidgdiathme utilisant une meéthode

numerique implicite des différences finies a umaatision (cas unidimensionnel) ; pour cela on
est amené a discrétiser le profil de concentratmdopant (répartition de dopant) en k tranches

d'épaisseunx et on effectue la diffusion sur de petits intdiesade tempat.

n+l

At

0 AX L
i

Figure 111.1 : Discredition de l'espace et du temps

On se fixe deux nombresxMt Nr qui vont déterminer le nombre de nceuds de calcul

nous obtenons alors :
AX=L/INx et At=T/Nt

Le flux de dopants qui passe d'une tranche a ume aest exprimé par La premiere loi de Fick:

59

F=
0X

En discrétisant cette loi, le flux devient :

C(n,j) -C(n,j-1)

F(n,j) =-D(n,j) .

Il représente le flux passant de la couche (j4B) @uche (j) pendant l'intervalle de temps

compris entre l'instant (n-A) et mt.

47



Chapitre 111

La deuxiéme loi de Fick :

_ ~0C(x,1) 0C(x,t)
0C(x,t) _ _OF(x,t) _ _a{ b o0x } G{D 16)4 }
ot oX 16)4 oX

"c'est une équation différentielle aux dérivésiphles non linéaire "

D dépend en particulier de C, donc de x, et du gemp
Apres la discrétisation, la deuxieme loi de Fickraduit de la maniére suivante :

C(n,j)-C(n-1,j) _ _F(n,j+1)-F(n,j) _ F(n,j) —F(n,j+1)
At AX AX

On remplace le flux dans la deuxiéme loi par I'egpion du flux de la premiére loi pour

arriver a la relation exprimant les concentratiangemps (n) en fonction des concentrations au

temps (n-1)

C(n,j)-C(n-1,j) _
At

) -Ci-D), b, j+1)C(n,j+1)—c<n,j)} /AX

{_ b(n.) AX AX

on pose At/(Ax)? = Ag et  AD(,j)=A(n,))

d'ou:
C(n-1j) =-AM,))C(n,j-D+[1+AMn,))+A(n,j+D]C(Nn,j)-A(n,j+D)C(n,j+1) (I11.32)
Conditions aux limites
a) En surface (Tranche superficielle)
On considére que le flux entre la couche moinsaubektérieur du substrat) et [&lcouche
(couche zéro), est nul (F(n, 0) = 0), autrement @ifn, 0) = C(n, -I).

D'ou, en remplacant dans I'équation (111.32)

C(n-1,0)=[1+A(n,1)]C(n0)- A(n,1)C(nl) (111.33)
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b)Tranche profonde :
On limite pratiquement la diffusion & une profondeile que le flux passant de 15"
couche a la (k+¥"® couche soit nul (F(n, k+1) = 0), c'est-a-dire nG&() = C(n, k+1).

D'ou, en remplacant dans I'équation (111.32)
C(n-1,k) =[1+ A(n,k)]C(n,k) = A(n,k)C(n,k -1) (111.34)

L'algorithme formé par les équations (111.32),3@B) et (111.34) permet de déterminer ainsi
de proche en proche des approximations de la enoldti probléeme aux divers points du profil
de concentrations discrétise.

Si au temps t = n.x, on connait toutes les val@frsl, j), I'équation (I111.32) permet de
calculer les valeurs C(n, j) directement ; maistecatpération nécessite la résolution d'un
systeme d'équation linéaire. La méthode est dipdicite.

On part des trois équations (111.32), 88) et (I1.34) et on va les écrire d'une facon

matricielle (systéme d'équations) en reliant lesceatrations au temps (nAt)a celles au

temps rt.
C(n - 1,0) 1+A(nY) -A(nY 0 0 0 0 0 0 C(n,0)
C(n - 11) -A(h)l) 1+AMH+AM2 -AN2 0 0 0 0 0 C(nl
0 0 0 0 0 0 0 0
. _ 0 0 0 0 0 0 0 0 . .
C(n-1,j) - 0 0 0 -A@O,)) 1+AM,))+AMN,j+1) -A@,j+1) 0 0 ()]
0 0 0 0 0 0 0 0
. 0 0 0 0 0 0 0 0 .
[ Ch-1k) | | 0 0 0 0 0 0 -A(.k) 1+AMNk) | [ C(.k) |

Pour résoudre ce systéeme d'équations, on eutiis méthode d'élimination de Gauss
[62-64] a cause de sa simplicité et son efficadiie consiste a la triangularisation de la
matrice (annuler tous les éléments placés souadmmlale principale).

Une fois le systéme d'équations est devenu triaivguil est tres facile a résoudre. Pour
cela nous utilisons la méthode de "BackSubstittition retours en arriere.

On triangularise la matrice tridiagonale en prooédmne par ligne, en multipliant la
premiere ligne par A(n,1)/[1+A(n,1)] que l'on ajewt la deuxiéme ligne. Pour le terme général
"i*, on multiplie par A(n,j)/4-1 la " (-)®™" ligne, que I'on rajoute & I18"Fligne. Le facteur Uj
est judicieusement choisi dans le but d'annuletetene placé sous la diagonale principale
(on conserve la premiére ligne inchangée).

Pour conserver I'égalité, on effectue la méme sbojgerations sur le premier terme, c'est

a dire le vecteur C(n-1, j) qui devient K(n-1,ji obtient alors :
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[K(n-1,00] [uo -An1) 0O 0 0 0 0 0] [cmo]
K(n -1,1) 0 UL -An2 0 0 0 0 0] |cmi
0 0 0 00 0 0 0
. | o 0 0 00 0 o ol .
Kin-1,j)| | o 0 0 0 U -AMNj+1) 0 0| |cm)
0 0 0 00 0 0 0
. 0 0 0 00 0 0 0 .
Knh-1k | [ 0 0 0 00 0 0 Uk| [Cnk)
Avec .
U= 1+A(n, 1)
u=[1+A(n, 1)+ A(n, 2)] - [A(n, 1)f/Uo
GE[L+A(N, )+ A0, j+1)] - [A(M, PRIV} (I11.35)
W=[1+A(n, K)] - [A(N, K)EUk-1
Et avec:
K(n-1, 0) = C(n-1, 0)
K(n-1, 1) = C(n-1, 1) + [K(n-1).8(n, 1)]/Uo
K(n-1, j) = C(n-1, j) + [K(n-1;3).A(n, j)J/Uj-1 (111.36)

K(n-1, k) = C(n-1, k) + [K(n-1;K.A(n, K)]/Uk-1

L'équation générale qui traduit la deuxieme expoassatricielle écrite ci-dessus peut

étre écrite sous la forme suivante :

K(n-1, ) = Y.C(n, ) - A(n, j+1).C(n, j+1)
Avec K(n-1, k) = W.C(n, k)

I1 n'y a plus qu'a "remonter” la matrice. On ifiga a j = k, puis on décrément j par pas
de 1. On obtient enfin I'expression des C(n, j) kpreutilise dans l'algorithme

C(n, j) = [K(n -1, j) + An, j+1).C(n, j+1))/Uj

(111.37)
C(n, k) = K(n -1, k)/Uk
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On pourra donc calculer les concentrations pentlantas de temps n a partir des
concentrations au pas de temps n-1. Mais pouw, ¢elfaudra utiliser les diffusivités au temps
n-1 et non au temps n, que nous ne connaissonerpEwe. Ceci constitue un élément
d'imprécision dans le calcul. Il s'avére négligeadi pratique[17,24,25].

D'autre part pour que le calcul soit valable, eea@voir calculé la premiere fois les C(n, j), on
recalcule les coefficients de diffusion, donc latmoa, tout en restant au point initial n-1, et

ainsi de suite, jusqu'a satisfaire un critere devemence de type[17,24,25].

k|cp.i) -C@.i)|
2\ (88)

o <¢t
= ceogrt |
¢ est de l'ordre de 104 10°
telque:
C(n, jf : désigne la concentration a l'itération p

C(n,j’* : désigne la concentration & l'itération p-1

11.6.2: Modélisation de la codiffusion

Lors de la diffusion simultanée de dewypahts, le dopant B (le bore par exemple) agit
sur le dopant A (arsenic) par l'intermédiaire dédt du champ électrique interne et l'influence
des lacunes. Comme dans notre cas les deux dograrttsle types opposés (I'un est donneur,
l'autre est accepteur), le deuxiéme dopant va mé&dai diffusivité du premier par l'effet du
champ (et réciproquement).

Reprenons les équations coupées de la codiffuBl@0] et (111.31)

‘GCAS = DiAsi Lt B (hAs Lo _(hAs _1)aCBj (I11.30)
ot TOX| 1+ B ox 0X
0Cs _ DiBi 1+BB/f(hB 9Cs - (h, —1)—6CASJ (111.31)
ot Cox| 1+B; 0X 0X

avec .

— C CAS_CB i
h=1+ an/\/[ o j +1 (2B
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C désignant la concentration relative soit a I@cseoit au bore, selon que 'on considere

I'équation (111.30) ou (I11.31).

2
ot f = Cas —Cs + Crs ~Cs +1 f=n/n (1.33)
2n, 2n,

Les équations (111.30) et (1ll.31) peuvent étreitas sous la forme :

Pour l'arsenic :

aCAs — Di,Asi :I'-l_BAsf 1+ CAs aCAS _ CAS aCB (|||39)
ot OX | 1+ B, \/(CAS _ CB)Z + 4ni2 0X \/(CAS - CB)Z + 4ni2 ox

de méme, on a pour le bore :

0C, . 0 |1+Bg/f Cs aC, Cq 0C,.
— ~Dis o 1+ - (111.40)
ot 0x| 1+Bs (| (Cu=Co)*+4n* | X |(C\ =Cp)* +4n OX

Ainsi, si "m" est le nombre d'impuretés diffusant@®s obtient un systéeme de m équations

non linéaires couplées, le couplage se faisantapaaleur des concentrations, ainsi que par leur

gradient.
On va s'intéresser a I'écriture des équationsalegeiur le cas, par exemple, de I'arsenic.

La premiére loi de Fick s'écrit :

oC _ _D(nj) C(n,j) -C(n,j-1)

—= (Flux d'arsenic, s'il était considéré seul)
0Xx AX

F=-D

oE E(n,j) - E(n,j-1)

G= —La— =-L(n,j) A (Flux traduisant I'influence du bore sur l'arsenic)
X X

C(n, j) : Concentration d'arsenic au temps n.
D(n, j) : Diffusivité de 'arsenic considéré seul.
E(n, j) : Concentration du bore au temps n.

L(n, j) : Diffusivité traduisant l'influence du b®sur I'arsenic.
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La deuxiéme loi de Fick s'écrit :

a_C:_(fJ,a_Gj:i( a_C+|_a_Ej (I11.42)
ot ox 0X ox\  ox ox
Avec .
D = Di’Asl+BASf 1+ CAS
1+Bac | 4/(Cps —Cy)? +4172
et L = L+l

_D CAs
14 | |(C —Cy)2 4R

La discrétisation de I'équation (111.41) est sirmdaa celle de la diffusion simple :

C(n,j)-Cn-1,j) _ F(n,j) -F(n,j+1)  G(,j) ~G(n,j+1)
At AX AX

On remplace les deux expressions du flux et on pose
AUAX? = Ao, Ao.D(n, j) = A(n,j) et A.L(N,])=H(n,])

On obtient apreés mixage des équations écritesssude I'équation suivante :

Cn-1j)+HM.)DEM,j-D-[H(N,j)+H({N,j+DIEM,)) +H{,j+DE(N, | +1)

=-AN,j))Ch,j-)+[1+AMn,j)+AM,j+DICh,))-AM,j +DChH,j+1) (11.42)

Conditions aux limites :
+ En surface :
F(n,-1)=0 C(n,-1)=C(n,0) &(n,-1)=0 E1(n,-1) = E(n, 0), donc:

C(n-1,0)+ H(n,1)[E(n1)- E(n,0)]=[1+A(n,1)]C(n0) - A(n,1)C(nL)  (II.43)

+ En profondeur :
F(n, k+1) =0, C(n, k+1)=C(n, k), &(n, k+1) =0, E(n, k+1) = E(n, k), donc :

53



Chapitre 111

C(n-1,k) + H(n,K[E(n,k =1) - E(n,K)] = [L+A(n,K)]C(n,k) = A(N,K)IC(nk —1)  1I.44)

On peut remarquer que l'équation (111.42) ressendbl@quation (111.32) de la diffusion
simple : le deuxieme terme de I'égalité est le mémika rajouté au premier terme, I'expression
qui traduit I'influence du bore sur l'arsenic.

On peut réécrire I'équation (l11.42), en remplacgort premier terme par C'(n-1, j) d'ou :
C'(n-1,)) =-A(n,))C(n,j—-1)+[1+A(n,]) + A(n,j+D)]C(n,j) —A(n,j+1)C(n,j+1) (lll.45)

Avec .
C'(n-1,j) =C(n-1,j) +H(n,DE(n,j —1) =[H(n, ) + L(n,j +1)]E(n,}) + H(n,j+1)E(n,j+1)
(11.46)

Nous n'allons donc pas refaire la totalité du dadfiectué dans la partie diffusion, mais
simplement réécrire les équations : (111.35), 8f) et (111.37) en remplacant les C(n, j) par
C'(n, ).
Le calcul de U reste inchangé. On exprime Igsrifonction des D(n, j) en sachant que :
Ao.D(n, J) = A(n, j)

0= 1+A(n, 1)
w=[1+A(n, 1)+ A(n, 2)] - [A(n, Df/Uo

BE[L+A(N, j)+ A(, j+1)] - [A(n, DUl (I11.35)
W=[1+AM, K)] - [A(N, K)P/Uk-1
Les équations de la diffusion simple (111.36) dewient dans le cas de la codiffusion :

K'(n-1, 0) = C'(n-1, 0)
K'(n-1, 1) = C'(n-1, 1) + [K1, 0).A(n, 1)J/W

K'(n-1,j) = C'(n-1, ) + [(€-1, j-1).A(n, NI/U-1

K'(n-1, k) = C'(n-1, k) + [i6-1, k-1).A(n, K)}/Uk1
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On remplace les C'(n, j) par I'expression écrites plaut (111.46), on obtient :
Kl(n_ll O) = C(n'l, O) + H(n! O)E(n) _1) - [H(n, @)H(n! 1)]E(n) O) + H(n! 1)E(n! 1)

K'(n-1, ) = C(n-1, j) + H(n, JE(N, j-1) - [H(n)j+ H(n, J+D)IE(N, J) + H(n, J+1)E(N, j+1) +
[K'(n-1, j-1).A(n, j))/iL

K'(n-1, k) = C(n-1, k) + H(n, K)E(n, k-1) - [H(n)k H(n, k+1)]EMN, K) + H(n, k+1)E(n, k+1) +
[K'(n-1, k-1).A(n, K)]/l1

Les conditions aux limites données dans le caa diffusion simple ont leurs équivalents dans

le cas de la codiffusion

+ En surface : C(n,-1)=C(h,0 et E(n,-1)=E(n, 0)
+ En profondeur :  C(n, k+1) = C(n, Klet E(n, k+1) = E(n, k)

On remplace ces conditions dans le dernier systiégeations, on obtient :
K'(n-1, 0) = C(n-1, 0) + H(n, 1)[E() - E(n, 0)]

K'(n-1, j) = C(n-1, j) + H(n, DE(1) - [H(n, j) + H(n, j+1)]E(N, j) +
H(n, j+1)E(M, Dt [K'(0-1, -1).A(N, ))JU-L (111.36")

K'(n-1, k) = C(n-1, k) + H(n, K)[E(R-1) - E(n, k)] + [K'(n-1, k-1).A(n, k)]/W-1
Et les équations (1l1.37) dans le cas de la sindgdfesion deviennent en codiffusion :

C(n, j) = [K'(n -1, ) + A(n, j+1).C(n, j+1)J/Uj

(I11.37")
C(n, k) = K'(n -1, K)/Uk

Ainsi, les équations (Il1.35"), (ll1.36") et (II73 vont nous permettre de calculer les

nouvelles concentrations d'arsenic a partir desammnations initiales d'arsenic et du bore.
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On peut réécrire un systéme d'équations : (111,38I136") et (111.37"), qui nous permet
de calculer les concentrations du bore d'une fagomlaire. Il suffit de remplacer dans le
systeme d'équations précédent toutes les condens & par E, tous les E par C, tous les D par
B (diffusivité du bore seul) et enfin les H par Biffusivité traduisant l'influence de l'arsenic
sur le bore).

On pose :
AoB(n, j) = A(n, )

Donc :
o= 1+A(n, 1)
w=[1+A(n, 1)+ A(n, 2)] - [A(n, Df/Uo
BE[L+A(N, )+ A(, j+1)] - [A(, U} 111.35")
WE[1+AM, K)] - [A(N, K)P/Uk-1
et

K"(n-1, 0) = E(n-1, 0) + M(n, 1)[(1) - C(n, 0)]

K*(n-1,j) = E(n-1, J) + M(n, )C(1) - [M(n, j) + M(n, j+1)]C(n, ) +
M(n, j+1)C(n, jirt [K"(n-1, j-1).A(n, IU-L (111.36")

K*(n-1, k) = E(n-1, k) + M(n, K)[B(k-1) - C(n, K)] + [K"(n-1, k-1).A(n, K)]/&-1

On obtient enfin :

E(n, ) =[K"(n-1,]) + A(n, j+1).E(n, j+1)JU |

(I1.37")
E(n, k) = K*(n -1, K)/Uk
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Avec :

=Di,Bl+BB/f L+ C,
1+B, J(Cps —Cy)? +4n7

LB C,
14, | J(Cp —Cp)? +an2

La structure de l'algorithme est donc la suivandechaque pas sur le temps, on résout

(IN.37", c'est a dire la diffusion de I'arsenlie,profil de bore restant inchangé. Puis on calcule

(IN.37"), cette fois-ci le bore variant, I'arsemistant fixe. Autrement dit, qu'on va considéeger |

diffusion d'un dopant en supposant l'autre fixejied versa, a chaque pas sur le temps.

Si alors le critere de convergence (111.38) surdesix dopants est vérifié, on passe au

nouveau pas sur le temps. Sinon on revient a kequéll.37"). On a aussi, lors d'essais, fait

converger l'arsenic puis ensuite le bore, ou llis&ea chaque pas de temps.

L'algorithme de la codiffusion de I'arsenic et duebest détaillé dans I'annexe.
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1.7 :ALGORITHME ET STRUCTURE DU PROGRAMME

[11.7.1 :Détermination du pas de temps dt :
dt est déterminé du cycle thermique. On conside@ulée comprise entre le moment ou
la température est a 600°C (partie ascendantedritde) et le moment ou la température est a

nouveau a 600°C (partie descendente de la coutbée durée est alors divisée par 900.

dt = (tﬁom ~Looor )/900

On considere donc 900 pas de temps.

[11.7.2:Determination du pas d'espace dx :
dx est déterminée du profil initial". On considéaeprofondeur a partir de laquelle les

concentrations de dopant sont négligeables (infégia 18’ ats/cni), et on prend :
dx = prof(C>18) / 100.

On considere initialement 100 pas d'espace, maisidre de pas pourra évoluer avec le
temps. En effet au bout d'un certain temps de tdigoncentration au centieme pas d'espace
(en profondeur) n'est plus négligeable. On intrbdlors dans l'algorithme une condition qui
augmente le nombre de pas d'espace sur lequebweaaille si la concentration en "bout du
profil" atteint 137 (cette augmentation progressive du nombre du fespate permet de

minimiser le temps de calcul ).

[11.7.3 :Structure (organisation) générale du simulteur (programme) :

Le simulateur est écrit en langage PASCAL et sesqmi sous forme de plusieurs
procédures (sous programmes) ce qui permet d'cgginla résolution numérique. Il est
segmenté en un programme principal qui appelle ptesédures, elles-méme susceptible

d'appeler des sous procédures ou de s'appelerediese
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Programme Principal

A 4 A 4

Diffusion Importation RTA Initialisation et Importation
création de fichiers des profils
SIMS
Diffusivités 3 -
Profils Profils
v non recui apres recuit

Exportation des |
profils calculés

A

[11.7.3.1: Procédure diffusion
Elle consiste le coeur du programme, c'est la qealtail des concentrations du profil de

diffusion est fait.

[11.7.3.2:Procedure diffusivités :

Elle calcule les diffusivités a chaque pas de temps

[11.7.3.3:Procedure importation des profils SIMS :
Elle sert & importer les profils SIM8g(valeurs des concentrations en fonction de
la profondeur avant recuit) de facons a les traitemoyen de la procédure de diffusion.
Elle fait appel a "import initial" pour les profigvant recuit et a "import final" pour les

profils aprés recuit.
[11.7.3.4:Procédure importation RTA :

Elle sert & importer les profils des cycles theue®de facon a les traiter au moyen de la

procédure de diffusivités.
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111.7.3.5:Procédure d'exportation des résultats :

Elle sert a exporter les résultats calculés apgésitrde facon a visualiser les profils de
concentrations et de les comparer aux profils réels

Le logiciel utilisé pour le tracage et la visualisa des profils est "ORIGIN."

L'importation et I'exportation des données ont féttes entre le logiciel "origin" et le

langage de programmation "pascal”.

Les différentes variables du simulateur :

La variable choisi pour stocker les données redati@ux concentrations est une variable
de type fichier. Elle est constituée d'enregistigisiechaque enregistrement contient quatre
profils de concentration sous la forme de tablede200 réels, ainsi que la valeur de la dose
implantée, de l'énergie d'implantation et de quedgautres données a caractere purement
informatique.

Les enregistrements sont numérotés dans l'ordéddion, le premier ayant le numéro
Zéro.

La variable choisi, pour stocker les données ixgataux températures est aussi une
variable de type fichier. Chaque enregistrementieohun profil de cycle thermique sous la
forme de tableau de 900 réels, ainsi que la teryrérat la durée de recuit et le pas de temps.

Les fichiers choisis pour l'importation et I'ex@ivn des données, entrées (SIMS) et

sorties (calculées) sont des variables de type {fiXfiers texte).
Un exemple d'exécution du simulateur :
Le nom du fichier exécutable est : MONODIF-B

Pour lancer I'exécutable, il suffit de taper le ndurfichier puis valider avec entrez.

L'exécution du simulateur commence par l'affichdigditre de la diffusion choisi :

SIMULATION DE LA DIFFUSION DU BORE

Ensuite un menu contenant des choix est propossuffit de taper le numéro de

l'opération désirée et de valider avec entrez (OK).
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Désirez-vous :

1- Modéliser la diffusion a partir du profil initial réel ? taper 1
2- Importer les concentrations d'un profil SIMS ? taper 2

3- Importer les températures d'un cycle thermique ? taper 3
4- Créer ou ouvrir un fichier en écriture ? taper 4

5- Sortir du programme ? taper 5

Dans notre cas les opérations 2, 3 et 4 sontfdiéggs. Donc on passe au premier choix.

Pour cela on tape 1 puis en valide, la modélisatmfa diffusion commence.

Les données des profils SIMS sont stockées danfsctiésrs qu'on va travailler avec.

Donnez le nom du fichier contenant les concentrations initiales et finales réelles

On écrit le nom du fichier contenant les conceiunat puis on valide.

Dans notre simulateur il y a deux possibilités petemt de trouver I'emplacement

(le chemin) du fichier.

2- Le chemin du fichier est prédéfini, donc on n'guaa besoin de le taper.
dans notre cas c'est d\bp\bin\diffus1\imexporthaife\

Il faut que le fichier contenant les concentraticoét dans le répertoire et le chemin
mentionné. Si le chemin n'existe pas il faut leeciet stocke le fichier des concentrations dans

le répertoire dif-bore.

2- le chemin du fichier n'est pas défini, dans &g wous avez la possibilité de stocker
votre fichier contenant les concentrations ou waudez, mais, au lieu de donner uniquement
le nom du fichier, vous devez taper tout le cheyniompris le nom du fichier

Par mesure de simplification on a opté pour la empossibilité.
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N.B: le fichier des concentrations contient lesamrirations du profil initial réel (avant
recuit) et aussi celles du profil final réel (aprésuit ).

Nous avons opté pour cette méthode pour avoir dgma®délisation un fichier contenant
les concentrations initiales réelles, finales ekt finales théoriques (calculées) ce qui nous

permet de tracer leurs profils dans un méme regférale les comparer.

On choisit par exemple le nom BOREL pour le ficldes concentrations. Tapez le nom

puis validez.

Il y a N double implantations ioniques, choisissez celle qui vous convient :
de 1..N
N =

Le fichier BORE1 contient N enregistrements, ouccimacontient des données pour une
implantation bien déterminée, tel que : les corrations initiales et finales réelles, la dose
d'implantation, I'énergie d'implantation, ...etc.

Tapez par exemple 1 puis validez.

Sachant que l'implantation choisie a pour caractéristiques :
Dose d'implantation =2*10*° a/cm?

Energie d'implantation =30 keV

Température de recuit = 1000C

Durée de recuit =20 s

Confirmation du choix

L'étape suivante est le choix du cycle thermique :

Donner le nom du fichier contenant les températures

Les méme options de choix du chemin du fichier eoamt les concentrations sont

utilisées pour les cycles thermiques.
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On tape par exemple le nom CYCLEL puis on valide

Il y a N cycles thermiques, choisissez celui qui vous convient de 1..N
N=

Tapez par exemple 1 puis validez.

Sachant que le cycle thermique choisi a pour caractéristiques :
Température de recuit = 1000C
Durée de recuit =20 s

Confirmation du choix

Remarque: pour chaque implantation choisie correspond unecybermique précis.
C'est-a-dire que si l'implantation n°1 avait suirecuit 2 1000°C pendant 20s, on doit choisir

le cycle thermique correspondant a une tempérdeirecuit de 1000°C pendant 20s.

Début de la modélisation

L'équation du coefficient de diffusion est de la forme
D = Dgexp(-Es/KT)*((1+8f/1+B))*h

La valeur de la diffusivité du bore est Dg = 0.5554 cm?/s
et la valeur de I'énergie d'activation est Eg = 3.426 eV
et la valeur de Beta B est =19

voulez vous modifier Dg ? si oui tapez 1 si non tapez 2
voulez vous modifier Eg ? si oui tapez 1 si non tapez 2
voulez vous modifier Beta B ? si oui tapez 1 si non tapez 2

evolution du profil de la diffusion
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exportation des résultats

Donner le nom du fichier recevant les résultats (concentrations) finaux

Donner le nom du fichier recevant les résultats (diffusivités) finaux

Taper un nom aghoix pour le fichier recevant les résultats puis valide
Les méme options de choix du chemin du fichierteoant les concentrations initiales

et/ou celles des cycles thermiques sont utilisées ke fichier recevant les résultats simulés.

Fin de la modélisation

Maintenant, il vous reste d'importer le fichieruiéat de la modélisation (c'est un fichier

de type txt) par le logiciel "ORIGIN" ou un autikggiciel trace graphes et de tracer les courbes.
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CHAPITRE IV

SIMULATIONS ET RESULTATS
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IV : SIMULATION ET RESULTATS

IV.1 : Introduction

Un simulateur de procédés de fabrication de commssa semi-conducteurs permet
d’étudier la faisabilité d'une technologie et deptimiser en ajustant, par exemple, des
parametres tels que la dose et I'énergie d'imptemtales dopants, les coefficients de diffusion,

les températures et durées de recuit. On peutrgdsire le colt expérimental.

I\V.2 : Simulation des profils

On a simulé via, le simulateur réalisé, les prafgsdiffusion simple et de codiffusion de
I'arsenic et du bore, apres un RTA, en utilisastgarametres par défaut du simulateur. Il nous
est donc facile de comparer ces profils calculés, mofils SIMS expérimentaux. Nous avons
remarqué une nette différence entre les profils S ceux calculés (FiguresVi.1.a, b, c, d)
(FigureslV.2.a, b, c, d) (FigurelV.3.a, b, ¢, df,g). Ceci nous a amenés a ajuster de nouveau
les profils, en jouant sur le parametre prépondgeram l'occurrence dans notre cas,

le coefficient de diffusiondes dopants arsenic et bore dans le monosilicium.

Les parametres par défaut couramment utilisés [gobore [17, 38, 42, 43], pour un
Recuit Thermique Classique (RTC) dans du monaositicsont (modele de Fair et Tsai) :
B =0.5554 cm/s
Ez=3.42 eV
B=19

Pour l'arsenic ils deviennent [17, 38, 43] :
bhs =22.83 cm/s
Eas—4.1 eV

B = 100.

Do et k sont respectivement le facteur de diffusivitééstdrgie d'activation.
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Figures IV.1.a, b, ¢, d : Comparaison des profils de diffusion SIMS et calculés (paramétres par défaut)
de I'Arsenic recuit a 1000, 1025, 1050, 1075, 1100, 1125 et 1150CT pour une durée de 20 secondes
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Figures IV.2.a, b, ¢, d : Comparaison des profils de diffusion SIMS et calculés (parametres par défaut)
du Bore recuit a 1000, 1025, 1050, 1075, 1100, 1125 et 1150C pour une durée de 20 secondes
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Figure IV.3.a, b, ¢, d : Comparaison des profils de codiffusion SIMS et calculés (paramétres par défaut)
de I'Arsenic et du Bore a 1000, 1025, 1050 et 1075 pour une durée de recuit de 20 secondes
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Figure IV.3.e, f, g : Comparaison des profils de codiffusion SIMS et calculés (parameétres par défaut)
de I'Arsenic et du Bore a 1100, 1125 et 1150 pour une durée de recuit de 20 secondes
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V.3 : Simulation des profils d'Arsenic
Les meilleurs parametres obtenus pour ajuster teBlgp expérimentaux (SIMS) et

calculés sont :

B =4.1eV
B =100

T(°C) 1000 1025 1050 1075 110( 112 1130

Do(cnf/s) | 25 30 35 35 40 50 50

Nos valeurs conduisent a une diffusion plus impaeaue dans le cas d'écrit par Fair et
Tsai [17,38,42,43]. En effet, méme si ces derniens des recuits a des températures allant
jusqu'a 1200°C, ils ne se placent pas du tout Bacadre du recuit thermique rapide, mais dans
celui des recuits conventionnels (durée de l'oddre80 minutes). Or la durée de vie moyenne
des défauts induits par lI'implantation est typigaetrde I'ordre de quelques secondes [25]. En
conséquence, ces défauts ont peu d'influence dlifflsivité dans les expériences de Fair et
Tsai. Par contre, durant les RTA, ces défauts jowen réle primordial et accélerent la
diffusion. Il est donc logique que nous obteniors daleurs de D supérieures a celles de
Fair et Tsai.

On peut constater que l'accord est globalement éodre la théorie et I'expérience
(Fig. IV.4.a, b, c, d, e, f, g). Cependant on note différence de pente en surface notable
surtout a 1000, 1025, 1050 et 1075°C, et enuegude distribution, cette fois-ci plus nette
a 1100 °C.

En surface, la forte concentration, de l'ordrel@@ at/cn?, peut entrainer la formation
d'agglomérats qui peuvent ralentir la diffusioni Qs est, dans ce cas-la, I'activité électrique
ne serait pas totale, ce qui peut étre dommageabiele gain en courant des transistors [24 ].
La diffusion limitée de I'arsenic, induisant desfjis de forme rectangulaire, peut étre expliqué
par le faible coefficient de diffusion intrinséqde ce dopant ne permettant pas d'obtenir des
taux de sursaturation de lacunes suffisants pa@ar arme acceélération significative de la queue
de courbe [26]. Néanmoins nous avons été amenéster iy a une valeur plus grande que
pour les recuits classiques qui peuvent durer @lusi dizaines de minutes, voire plusieurs
heures ; l'arsenic, a une telle dose, a amorpéis#i¢cium sur une certaine épaisseur en surface.
Lors du recuit cette zone se recristallise rapidgmen quelques millisecondes [65], et

l'interface silicium amorphe-silicium monocristallinjecte des défauts en profondeur qui
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peuvent étre la cause de cette diffusion |Iégereamm@lérée, puis elle devient lente en queue de
distribution.

Finalement nous portons sur les méme figures @/ 4. c, d, e, f, g) et figure (IV.6.a)
le coefficient de diffusion du modéle utilisé, cpour les différentes températures de recuit.
Il'y est représenté la diffusivité en régime statiaire, c'est-a-dire a la fin des recuits, en
pratiqgue a 600°C. Ce coefficient suit de facondirg&la concentration.

Les coefficients de diffusion trouvés suivent led@le donné par la relation 111.27 :

DAS = DO,AseXd_ EO,AS/kT)1+BASf {14— CAS ]

1+BAS W,Cis +4ni2

On remarque que le coefficient de diffusion diminaseec la profondeur pour toutes les
températures de recuit considérées dans notreilt(figare IV.6.a). De méme, Paugmente

lorsque la température augmente. Ceci montre qdéflesion est rapide au-dela de la surface
et elle devient lente en profondeur (a la queuaid&ibution) ce qui est confirmer par les

profils expérimentaux.
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Figure IV.4.a, b, ¢, d : Profils de concentration et de diffusivité en diffusion de I'Arsenic en fonction
de la profondeur a 1000, 1025, 1050 et 1075°C pour une durée de recuit de 20 secondes
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Figure 1V.4.e, f, g : Profils de concentration et de diffusivité en diffusion de I'Arsenic en fonction
de la profondeur a 1100, 1125 et 1150C po ur une durée de recuit de 20 secondes
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IV.4 : Simulation des profils de Bore

Nous avons obtenu pour le bore les parametresrdgsiva

Eo = 3,426 eV

B=19
T (°C) 1000 | 1025 | 1050| 1075 1100 1125 1150
Do (cn/s) | 1.2 1.4 1.4 1.5 1.5 1.6 1.6

La encore, on obtient un facteur de diffusion sigpgra celui de Fair et Tsai.

Nous avons en fait surtout modifié le facteyr Bs diffusivités étant tres sensibles aux
énergies d'activation, celles-ci devant donc éresiclérées avec prudence.

Les figures IV.5.a, b, ¢, d (1000, 1025, 1050, 10ZK montre cependant un écart entre
théorie et expérience au niveau de la surfacer&glen queue de distribution.

En réalité, le bore diffuse de fagon un peu pdigéoa en profondeur, ce phénomene est
remarquable surtout a 1000, 1025, 1050 et 1073°&&nhblerait donc que le coefficiefitest
légerement surévalué a ces températures [25].

La diffusion du bore présente un comportement ranbrlors de recuits rapides
comparés aux recuits classiques ; Fair [66] a oBsene diffusion accélérée du bore dans les
deux régions hors de la zone {Rp - BRp et Rp + 1.ARp}(Figure a) correspondant a une
région de dislocation@our des températures comprises entre 1000 et°I1@0 des durées de
plateaux de recuit variant de 10 a 30 secondespiliqgue ce phénoméne par I'occupation des
atomes de bore en position interstitielle dansilieilsn et qui sont tres mobiles a basse
température jusqu'a ce qu'ils soient capturésgsatalcunes pour devenir substitutionnels. En
outre les défauts ponctuels induits par l'implaotatugmentent la diffusion en général, mais
non au pic du profil ou la durée de vie de telsadtf est trés courte [67]. Cependant, durant un
recuit de 10 a 30 secondes, une proportion sigtifie de ces défauts diffuse en dehors vers le
cristal non disloqué. Ces défauts ponctuels camtnb a I'augmentation de la diffusion a
I'extérieur de cette région et sont responsablesette diffusion anormale. Si le bore semble
étre figé au sommet du profil, il est par contestmobile dans la queue de la distribution,

caractérisant ainsi une anomalie de la diffusion.
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Figure a : représentation schématique du modeiffissidn du bore durant un RTA dans du siliciumf,(&3)

R, : Parcours moyen projeté, c'est la profondeur famuelle la concentration d'atomes implantés esimae.

AR, : Ecart type de la distribution des atomes autdurparcours moyen projeté. en [cm]

En superposant trois types de profils (défautacentrations et coefficient de diffusion ) en
profondeur, Marou [40] a quant a lui pu confirmerlien étroit qui existe entre la faible
mobilité du bore dans le sommet du profil, et larfation lors du recuit de cette zone de
dislocations. Lorsque la température est suffisamirékvée, les dislocations commencent a se
résorber. A lintérieur de cette zone, la conceiotnades défauts est aussi importante que les
atomes, Par contre aux extrémités de cette zonamendgée, les interstitiels de silicium qui
sont injectés vers la surface ou en profondeur grdugiffuser sur des distances importantes,
avant de se stabiliser en position substitutioeneale qui explique la diffusion accélérée du
bore dans la queue du profil de concentration.cBatre selon Marou c'est 'aplatissement du
sommet qui est prépondérant apres quelques secdadese de dislocations se résorbant. A la
fin la diffusion du bore redevient homogene sutolalité du profil, ce qui concorde avec nos
résultats a forte température : 1100, 1125 et X1 %Big.IV.5.¢, f, ).

Méme chose comme pour l'arsenic, nous portonkesurgures (IV.5.a, b, c, d, e, f, g)
et figure (IV.6.b) le coefficient de diffusion dwie calculé par notre programme pour les
recuits correspondant aux températures employees.

Ce coefficient suit aussi de facon linéaire la @ntiation du bore.
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Le coefficient de diffusion, dans le cas de lawfbn du bore, suit le modéle donné par la

relation 111.29 :

D, = D, extl- E, , /K1) 2 Pe! [1+ Ce }

1+, \/Cé '*'4l‘li2

on remarque aussi, comme pour le cas de l'arsgumcle coefficient de diffusion diminue avec
la profondeur pour toutes les températures de trecaployées (figure 1V.6.b), tandis queg D
augmente lorsque la température augmente.

La pente de la queue de distribution des profildifeisivité du bore est moins importante
a celle de la diffusivité d'arsenic, ce qui morteonfirme la diffusion un peu accéléré dans la

gueue de distribution du bore montrés par lesIgrdé concentration réels (SIMS).

IV.5 : Comparaison Arsenic - Bore

4) Comme cela était prévisible, le bore diffuse plite gue l'arsenic. Le bore a en
effet un rayon plus petit que celui de I'As, etglw® de celui du silicium.

5) D'autre part, l'ajustement en surface estlleoeia 1100, 1125 et 1150°C
gu'a 1000, 1025, 1050 et 1075°C pour l'arsenimedtieur a 1075, 1100, 1125 et 1150°C qu'a
1000, 1025 et 1050°C pour le bore.

6) De méme, l'ajustement en profondeur est meillek@®, 1025, 1125 et 1150°C
gu'a 1050, 1075 et 1100°C pour l'arsenic, et meilke 1100, 1125 et 1150 qu'a 1000, 1025,
1050 et 1075°C pour le bore.

On peut tenter d'expliquer ce phénoméne de la fagmante :

Nous avons vu que, en théorie, le coefficfestexprime par (voir Chp.lll, p39) :
B = 2exp[(1/KT)(-Gap/2 -Ev+ZiH(4neai)]

La dépendance en température [dest donc importante. Il se peut donc que nous
fassions une certaine erreur en prefasdnstant.

Il semblerait ainsi, que nous ayons légerementailué ou sous-évalué le coefficight

Un modele plus élaboré pourrait peut étre remplgger Boexp(-E/KT) pour palier a cet
inconvénient.

La valeur dg choisie serait la bonne a 1125 et 1150°C porsgelac, et a 1100, 1125
et 1150°C pour le bore.
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Figure IV.5.a, b, ¢, d : Profils de concentration et de diffusivité en diffusion du Bore en fonction
de la profondeur a 1000, 1025, 1050 et 1075 pour une durée de recuit de 20 secondes
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Figure IV.5.e, f, g : Profils de concentration et de diffusivité en diffusion du Bore en fonction
de la profondeur a 1100, 1125 et 1150 pour une durée de recuit de 20 secondes
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Figure IV.6.a : Profils de diffusivité de I'Arsenic recuit a différentes températures
pour une durée de 20 secondes
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Figure IV.6.b : Profils de diffusivité du Bore recuit a différentes températures
pour une durée de 20 secondes
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Chapitre IV

IV.6 : Codiffusion de I'Arsenic et du Bore
Nous sommes arrivés a la conclusion que le meidgistement entre les profils

calculés et les profils réels est obtenu pour &surs suivantes des parametres de diffusivités :

Arsenic :
B =4.1leV
B =100
Bore :
Eo = 3,426 eV
B=19
T (°C) 1000 1025 1050 1075 110( 1125 1150
Doas (cm?/s) 25 30 35 45 50 60 60
Dos (cm?/s) 3 3 3 3 3 3 3

Les valeurs ci-dessus, essentiellement les facwerdiffusivité, sont différentes de
celles établies lorsqu'il y a diffusion, d'un sdopant. Les diffusivités en diffusion sont plus
proches de celles en codiffusion pour l'arsenia gelles du bore.

Les figures (IV.7.a, b, c, d, e, f, g) représentantodiffusion de I'Arsenic et du Bore
simulé pour les températures respectives 1000,, &, 1075, 1100, 1125 et 1150°C.

Parmi les principales particularités prévisibless darofils, on peut remarquer le
ralentissement de la diffusion du bore en profondeti la zone de déplétion (creux) a la
jonction (intersection des profils d'arsenic etodue).

L'arsenic, positif quand ionisé, attire le borei, €gt négatif. En conséquence, et ceci est
d'ailleurs preévisible en analysant simplement lgsaéons, le bore ne diffusera pas assez loin
dans le cas de la codiffusion que dans le cas diflsion simple.

A lintersection des profils de l'arsenic et duehoon a création d'un creux (zone de
déplétion) puisque ces deux dopants sont de typpsses. Cette zone de déplétion implique
I'existence d'un champ électrique important, ecdian effet de champ remarquable [17,25].

Les atomes de bore (se sont eux qui sont les phmildes a l'effet du champ électrique
car ils diffusent plus vite que l'arsenic) [17,3@pnt avoir tendance a migrer de part et d'autre

du point d'intersection des profils, produisantminimum de concentration en ce point [17,30].
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Chapitre IV

Le creux des profils de bore parait toutefois phagquer dans le cas de la modélisation
gue dans la réalité. Il est clair par contre quenme prévu théoriquement, cette discontinuité

s'atténuer lorsque la température augmente. En kefierme de champ, qui est de la forme :

2
h=1+| S/ [[C2=Col 4y
2n, 2n,

diminue quand la température augmente capncentration intrinséque, augmente.

i/ 7.6354 x 18 x T¥%exp(-Gap/2KT)
avec
Gap = 1.17 -3k¥0* T?/ (636.K +T)

De méme que dans le cas de la diffusion simple mésentons sur les méme figures
(IV.7.a, b, ¢, d, e, f, g) et figures (IV.8.a, Bslcoefficients de diffusion pour les différentes
températures employées. lls présentent une brusqtiation au niveau de la jonction,
c'est-a-dire lorsque A = Cg . En fait dans le cas de la codiffusion la diffugivdépend
essentiellement de la différence de concentrati®ss deux dopants, quasiment linéairement
pour l'arsenic et de facon inversement proportidengour le bore (cf. équations (l11.30),
(11.31) et (111.33)) ; celle-ci peut varier d'auaims trois et quatre décades respectivement pour
le bore et I'arsenic. On peut aussi par exemplamguer la forte diffusivité du bore juste au-
dela de la jonction, celle-ci s'opposant a l'effietchamp électrique di au fort gradient d'arsenic
dans cette zone [17].

Les figures (IV.9.a, b, c, d) pour l'arsenic etufigs (IV.10.a, b, ¢, d) pour le bore
représentent les diffusivités en diffusion et ediffosion de ces deux dopants ou est montré
clairement l'effet de l'arsenic sur le bore et pémjuement. On constate que l'arsenic agit
fortement sur la diffusion du bore en réduisandgtusivité par l'intermédiaire de l'effet du
champ électrigue due a son gradient de concenirfiti€]. D'autre part, on constate aussi I'effet

du bore sur I'arsenic qui est beaucoup moindre.
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Chapitre IV

Notons que les coefficients de diffusion du modidecodiffusion de I'arsenic et du bore

sont déterminés par les relations suivantes (eifp.chi) :

Pour I'Arsenic :

D - i’Asl+BASf 1+ CAS
14Bas [ (Cpo —Cp)? + 407
Pour le Bore :
B=D, 1+B,/f 1+ Cs
1+ J(Cps —Cy)? +4n7
Avec :
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Figure IV.7.a, b, c, d : Profils de concentration et de diffusivité en codiffusion de I'Arsenic et du Bore
a 1000, 1025, 1050 et 1075T p our une durée de recuit de 20 secondes
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Figure IV.7.e, f, g : Profils des concentrations et des diffusivités en codiffusion de I'Arsenic et du Bore
a 1100, 1125 et 1150C pour une durée de recuit de 20 secondes
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Figure IV.8.a : Profils de diffusivité de I'Arsenic en codiffusion a différentes températures

pour une durée de recuit de 20 secondes

10"+ ——1000C

1 ----1025T

T e e 1050C

1 ——— 1075T

| —eemeem 1100T
107" 4 " 1150C
10—19 m
10-20 m
10% I I I I I

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6

Profondeur (microns)

Figure IV.8.b : Profils de diffusivité du Bore en codiffusion a différentes températures

pour une durée de recuit de 20 secondes
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Figure IV.9.a, b, c, d : comparaison des profils de diffusivité en diffusion et en codiffusion
de I'Arsenic en fonction de la profondeur pour différentes températures
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CONCLUSION GENERALE

Dans le cadre de I'étude de la diffusion et deoldiffusion d'Arsenic et de Bore dans
une structure monosilicium lors de recuits therragjuapides, dans une perspective de
réalisation de transistors, nous avons été amen@susa appuyer sur les résultats obtenus
simultanément par SIMS et simulation.

Généralement, en ce qui concerne les profils SIN&ude se fait pour deux
températures de recuit typiques de la VLSI (1056f€C100°C). Nous avons étendu cette étude
a d'autres températures : 1000, 1025, 1075, 11P50°C. Ceci nhous a permis de mettre
en évidence la diffusion rapide de I'Arsenic dansbnosilicium (profil plat). Quant au Bore,
nous avons pu observer sa diffusion moindre erepoesd'Arsenic que lorsqu'il est seul.

La diffusion et la codiffusion de l'arsenic et doré ont donc pu étre modélisés avec
beaucoup de précision. Le choix d'un algorithmealeul simple et efficace et d'un langage de
programmation structuré a joué un role détermirdaris I'obtention de ces résultats. Nous
avons dégagé des valeurs des parameétres de difusis acceptables et nous avons essayé
d'expliquer les différences observées entre #Hitééexpérimentale et notre modele.

Dans le cas du Bore, les profils calculés sontoeora avec les profils SIMS. La valeur
moyenne retenue pour le facteur de diffusivité dweBest environ 3 fois plus grande que celle
correspondant aux recuits classiques.

Pour I'Arsenic, les profils simulés sont en baroad avec les profils SIMS, la
diffusivité pouvant varier d'un facteur de 25 apd rapport aux recuits classiques.

En outre, les simulations en codiffusion d'As etBl@ous ont amené a prendre des
coefficients de diffusion pour le Bore différents delles de la diffusion simple. Tandis-que
pour l'arsenic, les coefficients de diffusion sprdches a celles trouves par la diffusion simple.

Nous avons mis en outre au point un programmerdalation numeérique de diffusion
et de codiffusion de ces impuretés. Nous avons ddéca méme d'étudier un modele de
diffusion et d'en ajuster les parametres, esstrieht les diffusivités, la possibilité de
modification des énergies d'activation devant étresidéré avec plus de prudence, pour obtenir
un bon accord entre théorie et expérience.

On souligne en particulier le phénomene de diffusaocélérée du bore lors du recuit
thermique rapide (R.T.A), ce qui peut étre un in@aent pour l'obtention de jonctions fines.
Une extension de ce travail consistera en une piterde I'étude par simulation des profils de

concentration a des recuits de durées progressitar@ssantes.
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ANNEXE

Procédure de codiffusion :

Le principe de l'algorithme est de calculer, pobhague pas de temps, les concentrations
d'arsenic et de bore en passant successivemenystkme d'équations (111.35), (l11.36") et
(IN.37") au systéeme d'équations (111.35"), (lll:3&t (111.37") (cf. Chapitre 1II).

Il existe un probléme car pour calculer les prafiésconcentration d'un des dopants au pas de
temps n+1,0n utilise les profils de concentratioakulées au pas de temps n, mais aussi les
diffusivités calculées a partir de ces dernierexeantrations. Il y a donc un décalage au niveau
des diffusivités et, en général les valeurs ca&uties concentrations ne traduisent pas la réalité
apres un premier calcul.

On a donc, comme pour le cas de la diffusion simpl®ucler" ces deux systemes d'équations
sur un pas de temps jusqu'au moment ou l'on vefaati & un critere de convergence sur les

concentrations (I11.38).

Soient :

C(n, j) : concentrations d'arsenic au temps n.

E(n, j) : concentrations de bore au temps n.

D(n, j) : diffusivités de I'arsenic considéré seul.

L(n, j) : diffusivités traduisant l'influence du tgosur L'arsenic.
B(n, j) : diffusivités du bore considéré seul.

M(n, j) : diffusivités traduisant l'influence datsenic sur le bore.

La méthode de calcul utilisé dans l'algorithmebastee sur le schéma suivant :
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DEBUT
Pour i =1 jusqu'a 900 faire

Si @k2+1)>10" ou E(k2+1)>10" alors dugmentation du nombre de pas d'espace
K2:=k2+1
Sinon K2:=k2

FinSi

Repeter
Convl:=0; Conv2:=0

Procedure diffusivité

A= AI(AX)? ; Ao.D() = A); Ao.L() = H()

w=1+A(1)

Pour j=1 jusqu'a k2-1 faire alcul des valeurs de la fonction U de l'arspnic
BE[L+AG)+ AG+1)] - [AG)] Ui

FinPour

We=[1+A(k2)] - [A(k2)]*/Uk2-1

K'(0) = &0) + H(DI[R(1) - B(0)]

Pour j=1 jusqu'a k2 faire dalcul des valeurs de la fonction K' de I'arsnic
K'() = d)+HGE1(-1)-[H()+H([+D)]EL()+H(+1)Ea(+1)+[K'(-1). AU j-1
FinPour

K'(k2) = C(k2) + H(K2)[E(k2-1) - E(KR¥ [K'(k2-1).A(k2)]/Uk2-1

G(k2) = K'(k2)/Uk2
Pour j=k2-1 jusqu'a O faire {calcul des nouvelles valeurs de concentrationadechi¢

ehj) = [K'() + A(+1).Co(+1))/U)j
FinPour (d'Arsenic)

Pour i1=0 jusqu'a k2 faire dalcul de convl pour le critére de convergence
ConV1:=ConVi+2(Gl) - Cl(i1)|/ Cu(i1) et transfert de concentration dang C
&il) := Cy(i1)

FinPour
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Procedure diffusivité

A.B()) = A()

W= 1+A(1)

Pour j=1 jusqu'a k2-1 faire dalcul des valeurs de la fonction U du Gore
E[L+AG)+ AG+D)] - [A(])] U1

FinPour

W2=[1+A(k2)] - [A(k2)]?/Uk2-1

K*(0) = &0) + M(1)[Cy(1) - Gi(0)]

Pour j =1 jusqu'a k2 faire dalcul des valeurs de la fonction K" du bore
K"()=E1)+M()C1(-1)-[M({+M(+1)]C 1() + M(j+1)Ca(j+1)+[K"(-1).A{IU j-1
FinPour

K"(k2) = E(K2) + M(k2)[Cu(k2-1) - G(k2)] + [K"(k2-1).A(K2)]/Uke-1

B(k2) = K"(k2)/Wk2

Pour j = k2-1 jusqu'a 0 faire falcul des nouvelles valeurs de concentration defbo
B() = [K"() + A(+1).E2(+1)]/U;]

FinPour(du Bore)

Pour i2=0 jusqu'a k2 faire dalcul de convl pour le critére de convergence
Conv2 ::ConVP-I-Z(E-Z) - El(i2)|/ Ei(i2) et transfert de concentratians &
Hi2) := Ex(i2)

FinPour

Si (convi<If) et (conv2<1d) faire {critére de convergenge
conv := vrai

FinSi

Jusqu'a conv := vrai
FinPour
FIN (d'Arsenic et Bore)
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Résumé
Contribution a I'Etude de la Croissance des Cavitéd’Hydrogéne dans les Semi-conducteurs

Parmi les matériaux de base utilisés en microdritfue pour la fabrication de substrats innovdaetsilicium sur
isolant (SOI « Silicon On Insulator »), fabriqué patechnologie Smart CUt, a réussi a tirer son épingle du jéu.
Le SOI permet d'améliorer les performances des osais (transistors plus rapides, consommatiorején
réduite). Cette technologie enchaine plusieurseétapés, dont I'une est l'implantation ionique diogéne.
L'étape d'implantation est un procédé cher et, pesrraisons économiques, il est important d’emiréde co(t.
Une solution est récemment apparue qui permetrdander la dose totale implantée en remplacant lamtation
Dans le but de réduire encore plusdéydrogéne a forte dose par une Co-implantatibélidm et d’hydrogene.
celle-ci se base surcolt de production, une autre technique de falioicakest récemment développée,
l'introduction de I'hydrogene dans le silicium pgalesma hydrogénation en présence d’'une couchecamisaint
L’objectif de cette thése consiste a étudier e¢érice la croissance des platelete SiGe enfouit dans la matrice.
d’hydrogéne générées par limplantation de I'hydnog seul, générées par la Co-implantation | de

hydrogéne/hélium et enfin générées par le plasrdeolggnation

Mots clé: précipitation de I'hydrogéne, croissance desepdss, hydrogene, hélium, silicium, SiGe, semi-
conducteurs, silicium sur isolant (SOl), Smart '®ut implantation ionique, recuit thermique, plasma
hydrogénation

Abstract
Contribution to the Study of Hydrogen platelets Grawth in Semiconductors

Among the materials used in microelectronics fomufacturing advanced substrates, silicon on insulé®Ol
improves performance component (transistors fakiaer Silicon On Insulator), manufactured by Smart ®ut
power consumption). This technology connects sékesasteps, which one is the hydrogen ion implamita The
implantation step is an expensive process andzdonomic reasons, it is important to reduce thé @osolution
has recently emerged which reduces the total dopéanted by replacing the hydrogen high dose intptéon
In order to further reduce the cost of productiamother with co-implantation of helium and hydrogen.
manufacturing technique is developed recently. Tdtsinique is based on the introduction of hydroigesilicon
The objective of this thesiby plasma hydrogenation in the presence of a Si§er Istrained buried in the matrix.
is to examine and describe the growth of hydrogletelets generated by the implantation of hydrogkme,

generated by co-implantation of hydrogen to heliand finally generated by the plasma hydrogenation

>

words: precipitation of hydrogen, growth of plateletgdiogen, helium, silicon, SiGe Semiconductor, silidckey
on insulator (SOI), Smart CUit, ion implantation, thermal annealing, plasma hgermtion
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