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Résumé 

Ce travail, concerne [analyse d'une étape particuliëre des procédés de 

fabrication mis en oeuvre en micro-électronigue : la diffusion des dopants. 

Notre étude s`intéresse a la modélisation bidimensionnelle de la diffasion dans 

le polysilicium, basée sur la résolution numérigue de Iéguation générale de la 
diffusion par la méthode des différences finies. Nous avons émudié la diffusion du 

bore et de Varsenic dans une couche mince de polysilicium fortement dopé par 
implantation ionigue, et plus précisément nous avons montré importance de la 

diffusion en profondeur par apport & la diffusion latérale. Les simulations ont été 

réalisées en fonction de la dose implantée, de énergie d'implantation, et des 
paramêtres du recuit thermigue (température et durée).
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Introduction générale 

L'un des enjeux les plus importants gue doit relever [industrie de la micro- 

électronigue actuellement est sans doute la diminution ininterrompue de la taille des 

dispositifs. Cette course 4 la miniaturisation ne consiste pas uniguement & réduire les 

dimensions géométrigues des composants électronigues. il faut dans le même temps diminuer 

[épaisseur des couches minces en silicium, la profondeur des extensions source / drain dans 

un transistor et faire évoluer de facon optimale les autres paramêtres tels gue le profil de 

dopage, la tension de seuil..., & des échelles aussi petites [1]. 

Le dopage des semi-conducteurs constitue une étape clef dans la fabrication des 

composants de la microélectronigue. Ce procédé va permettre de conférer & un substrat (le 

plus souvent du silicium) pur dit intrinsêgue des propriétés électrigues. T1 consiste & intégrer 

dans le réseau cristallin du silicjum une concentration d'atomes de la colonne IN (pour les 

donneurs) ou de la colonne V (pour les accepteurs) du tableau périodigue. Parmi le dopage 

introduction du dopant et le recuit d'activation. La premiëre technigue consiste & accélérer 

des impuretés dopantes pour les incorporer dans le silicium & une dose et une profondeur 

précises. Le recuit d'activation permet de réparer les dommages engendrés par ['implantation 

ionigue et ainsi de restaurer le caractêre cristallin du substrat. De plus, le recuit a pour objectif 

d'activer le dopant en le positionnant sur des sites cristallins du silicium. Ces phases mettent 

en jeu principalement un phénomêne physigue appelé la diffusion. 

La diffusion des dopants dans le silicium est un sujet de mieux en mieux compris et il 

existe actuellement de nombreux modéles décrivant plus ou moins bien la physigue de ce 

problême. Cependant, & chague nouvelle génération de composant, les plus anciens et plus 

simples de ces modéëles ne peuvent plus décrire parfaitement ensemble des interactions 

régissant la diffusion. 

On trouve parmi les dopants les plus utilisés en micro-électronigue, le bore et 

Varsenic puis le phosphore et [indium, gui sont stables lorsgu'ils se trouvent en position 

substitutionnelle. Leurs mécanismes de diffusion lorsgu'ils sont présents conjointement sont 

peu connus. En ce gui concerne I'étude de la diffusion, en général, les informations connues
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sont obtenues a partir de données unidimensionnelles en profondeur. Or la diffusion latérale a 

de plus en plus d'importance car elle s'effectue diffëremment du fait de Pexistence des 

contraintes et des interfaces. Le mangue de données concemant la répartition des dopants en 

deux dimensions limite la compréhension de certains phénomênes de diffusion (IT. 

En effet le silicium polycristallin est un matériau dans industrie des circuits intégrés, 

il est habitucllement déposé comme couches minces et presente une structure caractérisée par 

une juxtaposition de grains, séparés les uns des autres par les joints de grains. Ces derniers 

étant le siëge de nombreux défauts et constituent des “'Canaux”” pour la diffusion. 

L'objectif de ce travail est la modélisation de la diffusion bidimensionnelle des 

dopants dans le silicium par la méthode des diff€rences finies. 

L'organisation du mémoire comprendra guatre parties: 

Le premier chapitre est consacré & V'état de Part sur le silicium. Nous présentons une 

description générale de différentes propriëtés structurales et morphologigue de silicium, et les 

différents procédés de fabrication des couches de silicium polycristallin. Les différentes 

technigues de dopage 4 font aussi Pobjet de ce chapitre. 

Le deuxiëme chapitre s'intéresse 4 la théorie classigue de la diffasion dans le silicium 

au travers des éguations de la diffusion. Nous montrons due cette diffusion est liëe & la 

présence de défauts ponctuels dans le silicium. Nous présenterons donc les propriëtés 

nEcEssaires et essentielles concernant ce type de défauts. 

Le troisiëme chapitre est consacré 4 la modélisation bidimensionnelle des profils de 

diffusion en deux dimensions par la méthode des difféërences finies. Nous présenterons les 

différentes éguations gue supporte le modële de diffasion. 

Dans le dernier chapitre, nous présentons les différents résultats de la simulation de 

la diffusion bidimensionnelle du bore et de Varsenic dans une couche mince de silicium 

polycristallin. Les résultats sont discutés en fonction dune variëté de paramêtre physigues et 

experimentaux.
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Nous terminerons cette étude par une conclusion générale présentant Pensemble des 

résultafs importants obtenus.
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T-Introduction 

L'objectif de ce chapitre est de présenter les trois différentes formes du silicium: 

monoeristallin, polycristallin et amorphe. Nous présentons, les méthodes de formation des 

couches minces et les différentes technigues de dopage. 

IT- Structure cristalline 

Un solide cristallin est constitué par la répétition périodigue dans les trois dimensions 

de Vespace d'un motif atomigue ou moléculaire, appelé maille. Un cristal est donc constitué 

d'un ensemble de points réguliërement disposés. Cet ensemble est appelé résean cristallin et 

les points le constituant sont appels noeuds du réseau. 

A cause de la périodicité du réseau, toute paire de noeuds (O, M) définit un vecteur: 

OM — mid, * mad mad; 

My ,M3 , Ma: Etant des entiers relatifs. 

dy, da, ds: Sont trois vecteurs de translation fondamentaux gui lient deux bases proches 

voisines dans les trois directions, on distingue : 

IE.1.1- Efat monocristallin 

Dans T'état monocristallin arrangement atomigue se répête d'une maniëre réguliëre 

dans les trois directions de V'espace 4 travers tout le solide. Cette répétition est identigue en 

termes de composition, orientation et position des atomes, les solides cristallisés peuvent 

former des monocristaux, si la périodicité est ininterrompue dans tout le volume [2,3]. Un 

monocristal 4 seule orientation. 

I1.1.2- Etat polycristallin 

On parle d'un état polycristallin s'il existe une périodicité locale et gue le solide est 

composé d'un ensemble de grains périodicité cristallins de talle & peu prês uniforme 2]. 

Dans le polycristallin Parrangement comporte plusieurs orientations se juxtaposent les unes 

aux autres.
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I.1.3- Efat amorphe 

Toute structure de la matiëre gui n'est pas cristalline est dite "amorphe". Dans cet tat 

on perd la pêriodicité, [état amorphe se caractérise par un certain degré d'ordre uniguement 

au voisinage immédiat d'un point donné (généralement les premiers atomes voisins). 1 y a 

peu ou pas d'ordre sur une longueur comparable 4 la distance entre deux points identigues de 

Vétat cristallin. 

INN- Propriëtés du matériau 

Le silicium est le semi-conducteur le plus utilisé en microëlectronigue, il étant de la 

famille des cristaux covalents comme tout Pélément de la colonne (VD) de la classification 

périodigue des matérjaux leur énergie de liaison est : fort dans le cas de carbone diamant, 

nulle pour un métal et intermédiaire dans le silicium [3,4]. T1 est done un sujet trés vaste c “est 

Ppourguoi nous nous limitons exclusivement 4 donner un apergu d'une famille donnée de 

matériau sous le nom de silicium en couche mince et gui inclut speécifiguement le silicium 

amorphe et le silicium polycristallin .Ce demier joue un rêle de plus en plus important dans la 

technologie avancée des circuits intégrés. 

HI.1- Silicium monocristallin 

Dans un cristal idéal de silicium les atomes sont arrangés selon la structure diamant 

avec une distance inter- atomigue de d - 2.35 A. La liaison entre les atomes les plus proches 

est de caractêre covalent [5]. A ce type de liaison correspondent des états électronigues, gui 

sont couplés entre eux dans le potentiel périodigue dans le cristal, conduisant 3 des bandes 

d'énergie permise et interdite pour les électrons. La bande interdite appelée & gap v séparant 

la bande permise supérieure appelée bande de valence (BV) (pleine au zéro absolu), de la 

bande permise au-dessus, appelée bande de conduction (BC) (vide au zéro absolu) est égale 4 

Eg-1.12eV a température ambiante. L'importance du gap, Eg, détermine Véchange des 

porteurs de charge entre les différentes bandes d'énergie et ainsi les propriéëtés électronigues 

du semi-conducteur.
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Figure 1.1 Maille cubigue conventionnelle de la structure diamant [5] 

MI. 2- Silicium amorphe 

Dans le silicium amorphe les liaisons chimigues satisfont la plupart du temps la 

configuration tétraédrigue oi un atome de silicium est lié 4 guatre atomes voisins, la distance 

entre cet atome et ses voisins est caractéristigue de la liaison covalente Si-Si et vaut 0.23nm. 

Cette organisation locale est três semblable & celle rencontrée dans le silicium cristallin. On 

dit pour cette raison gue dans le silicium amorphe, Pordre local est préservé si [organisation 

tetraëdrale précédente était parfaitement respectée par tous les atomes on retrouverait 

nEcessairement Vordre cristallin pour ensemble du matériau. En réalité, les angles sont 

legérement différents de ceux rencontrés dans un tétraëdre régulier, on dit gue Von a affaire 4 

des tétraédres distordus, cette distorsion présente un caractêre aléatoire, fonction de Patome 

choisi pour centre. La conséguence est gue la distance entre un atome ct son deuxiëme proche 

voisin présente une dispersion appréciable. Cette dispersion augmente avec la distance de 

sorte due lorsgue la distance & un atome donné dépasse aguatre ou cing distances 

interatomigues, les positions inter-atomigues relatives 4 cet atome sont aléatoirement 

distribudes. On peut caractériser ce désordre en décrivant [organisation de maniëre 

statistigue. Une conséguence du désordre est gw'il y a nécessairement des atomes de silicium 

dui ne sont pas tétracoordonnés, on dit d'un tel atome gw'il a une liaison non satisfaite ou 

encore une liaison pendante (figure 1.3). Cette liaison pendante a une três grande influence sur 

les propriëtés électronigues du silicium amorphe. Elle est caractérisée par la présence d?un 

electron célibataire de Vatome concerné. Un second électron peut aisément s`y fixer, pour 

former une paire d'électrons, le centre est alors chargé négativement. Les liaisons pendantes 

constituent de ce fait des piëges a électrons três efficaces. L'électron célibataire peut aussi 

€ventuellement guitter atome, laissant un centre chargé positivement. 

6
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Pa, Si 
Si 

Figure 1.2 Le silicium amorphe [5] 

IT1.3-Silicium polycristallin 

On peut imaginer les structures intermédiaires entre ces deux états extrêmes. En 

particulier, il peut exister des phases constituëes de |'état cristallin et de 'état amorphe, C'est 

ainsi gue Von definit le silicium polycristallin, ce matériau est constitué de grains 

monocristallins séparés entre eux par des zones désordonnées et riches en défauts cristallins, 

gue I'on peut assimiler & du silicium amorphe et gue Von nomme joints de grains. Chacun de 

ces deux composants de silicium polycristallin, grains et joints de grains, possêde des 

caractéristigues propres gue nous rappelons briëvement : 

e Le grain peut être définit par sa taille et par sa gualité cristalline. 

e Les caractéristigues essentielles du joint de grain sont ses dimensions c'est-A-dire son 

épaisseur, et également sa densité de défauts. 

Parler d'un type unigue du silicium polycristallin serait donc une erreur et c'est pourguoi il est 

toujours nécessaire de définir le silicium polycristallin selon certains critêres gue [on peut 

résumer comme ceci: 

e 'Texture ettaille de grains. 

e Densité de défauts intragranulaires et intergranulaires. 

e Rapport du volume cristallin sur le volume amorphe. 

e Porosité.
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Figure 1.3 Structure du silicium polycristallin [6]. 

IV-Structure de bandes : 

On utilise des relations analytigues de dispersion en énergie E (k) pour décrire 

les extrema (Vallées) de la structure de bandes du Semi-conducteur susceptibles d'être 

occupés par des porteurs[7]. Pour le silicium, la structure de bandes E (k) est 

représentée sur la figure (I-4), en fonction de k dans les deux directions choisies 

(ellIir, s1OO. 

EL. 
  

        

  

Figure I-4 : Diagramme de bandes d'énergie du silicium. Dans la direction s111—et 

s100- [8].
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V-Les procédés de fabrication de couche minces de silicium 

11 existe un grand nombre de méthodes de dépêt de silicium en couche mince, telles 

gue la pulvéêrisation cathodigue, Iévaporation sous vide ainsi gue les technigues du type CVD 

(Chemical Vapor Deposition : décomposition chimigue en phase vapeur) gui sont 

certainement les plus utilisées. 

Le terme CVD signifie toute technigue de dépêt de film & partir de précurseurs en phase 

gazeuse, ou le film résulte de la décomposition des substances en phase gazeuse, via des 

réactions chimigues. 

La CVD offre donc une large gamme de possibilités. Non seulement le type des gaz initiaux 

peut étre trés différent, mais également les paramêtres comme la pression ou la température 

dans le réacteur peuvent changer. En outre, plusieurs géométries de réacteur sont utilisées 

des fours tubulaires, gui peuvent contenir beaucoup de substrats ou des petits réacteurs 

sphêrigues & substrat unigue. Les gaz les plus couramment utilisés sont le silane (SiH4), le 

disilane (SizHs) ou le dichlorosilane (SiH. CL) pour ne mentionner gue les plus importants. La 

décomposition chimigue du gaz réactif peut ëtre obtenue soit par voie thermigue, soit par 

formation dun plasma. 

Les technigues CVD comprennent : PAPCVD (Atmospheric Pressure CVD : CVD & pression 

atmosphêrigue), la PECVD (Plasma Enhanced CVD : CVD assistée par plasma) et la LPCVD 

(Low Pressure CVD : CVD a basse pression). 

Les couches de silicium, obtenues par APCVD, sont généralement inhomogënes d'une 

plaguette & une autre ou sur une même plaguette, ainsi le nombre de plaguettes pouvant tre 

traitées simultanément est restreint, ce gui augmente le coët du procédé. 

La technigue PECVD aguant & elle, a été développée pour le dépêt des films de silicium 

polycristallin avec des grandes vitesses de dépêts, mais présente le même problême de 

limitation du nombre de plaguettes utilisables pendant le même cycle de dépêts [5]. 

V.1- Dépêt chimigue en phase vapeur (CVD): 

Le procédé de dépêt chimigue en phase vapeur consiste 4 mettre un composé volatil 

du matériau & déposer en contact soit avec un autre gaz au voisinage de la surface & recouvrir, 

soit avec la surface elle-même. On provogue alors une ou plusieurs réactions chimigues,
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chimigues, donmant au moins un produit solide. Les autres produits de réaction doivent être 

gazeux afin d'être éliminés hors du réacteur. Les dépêts se font & pression variable, mais il 

faut systématiguement un apport énergétigue pour favoriser ces réactions. La réaction est 

activée par la température du substrat gui doit tre chauffé & une température en rapport avec 

le matériau déposé [8,9]. 
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Figure 1.5: Schéma de principe de dépêt chimigue en phase vapeur (CVD) [10]. 

La réaction chimigue peut tre également activée & Vaide dun plasma. Cette méthode 

s'appelle “CVD plasma" ou PECVD (Plasma Enhanced Chemical Vapor Deposition). Dans ce 

cas, il y a eréation en plus des particules énergétigues [10]. 

La fabrication des couches minces métalligues grêce 4 ces méthodes s'est particuliërement 

développée ces derniëres années. Les avantages de ce procédé sont les suivants : il est facile 

d'obtenir un assez grand nombre d'éléments ou de composés chimigues. 

On obtient une bonne gualité des couches, un excellent recouvrement des marches, et une 

bonne adaptabilité dans une chaine de production. En plus, elle offre la possibilité de réaliser 

des dépêts sélectifs [5], ce gui permet d'éliminer une étape de gravure et de planarisation de la 

surface. Les inconvénients sont les suivants : les films sont peu denses, ils sont souvent 

contaminés par des gaz três réactifs issus de la réaction chimigue (hydrogëne, fluor, chlore...), 

tous les matériaux ne peuvent tre déposés par CVD, et le systême de dépêt est une mise en 

oeuvre relativement lourde.
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V.2- Dépêt physigue en phase vapeur (PVD): 

Le developpement de la technologie sous vide a progressé considérablement pendant 

les trois derniëres décennies et cela a permis le développement des technigues de dépêt sous 

vide telles gue les technigues de base de la PVD sont : Vévaporation et la pulvérisation sous 

toutes ses formes. Ces technigues de dépêt permettent Vobtention d'une large variëté de 

matériaux 4 température de dépêt relativement basse (€ 500 “C), par exemple [11]. 

e Films métalligues (Al, Cu, Ti...etc.) et leurs alliages. 

e Films des métaux réfractaires (Mo, Ta, W,...etc.). 

e Films doxydes (ZrO,, SiO2, ALO;, TiO;,...etc.). 

e Films de nitrures, de siliciures, de carbures, de borures et de fluorures. 

Ces technigues ont été largement utilisées pour Vobtention des revêtements réfractaires 

résistants & ['Erosion et 4 Vusure, comme par exemple WC [12-13]. 

Le dépot physigue en phase vapeur (PVD) présente beaucoup d'avantages par rapport au 

dépêt chimigue en phase vapeur, par exemple les films sont denses, le processus est facile a 

contrêler et il n'y a pas de pollution [14]. 

V1l- Technigues de dopage 

Les propriétés électrigues dune région peuvent tre modifiées par rapport & celle du 

substrat par Vintroduction de dopant en concentration supérieure a celle du substrat. Pour ce 

faire, trois méthodes sont possibles : 

V11- La diffusion thermigue 

Uitilisée uniguement pour les matériaux gui présentent une bonne stabilité thermigue 

comme le silicium, par exemple : le procédé consiste 4 placer le substrat dans un four porté a 

haute température de Pordre de 1000 “C pendant un temps de Vordre de Pheure. Dans le four 

circule un gaz contenant I'élément dopant. Le dopant en contact avec le substrat diffuse de la 

surface vers le volume du substrat sur une profondeur de guelgues microns. Un deuxiëme 

recuit thermigue dans une atmosphêre exempte des éléments de dopage est effectué pour faire 

pénétrer plus profondément les dopants st les redistribuer de facon uniforme. Au cours de ce 

deuxiëme recuit thermigue, une couche d'oxyde se forme 4 la surface du substrat. Comme les 
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particules de dopants peuvent se déplacer dans toutes les directions, une diffusion latérale se 

produit en même temps gue la diffusion verticale. La diffusion latérale se produite sur une 

distance égale & 70 4 80 % de la diffusion verticale, Xj, comme le montre la figure (1-6). Lors 

de la conception du recuit il faut de cette diffusion latérale et prévoir un espacement suffisant 

entre deux régions dopées voisines afin d'éviter gu'elles soient en contact direct. 

VL2- le dopage in situ 

Le dopage & in situ n s'effectue pendant la phase de formation de la couche de 

silicium elle-même. Le procédé gui permet de réaliser cela, consiste & faire introduire dans le 

four de dépêt deux gaz vecteur, [un véhiculant Patome dopant. Ce mode de dopage permet 

d'obtenir une distribution homogêne des impuretés en ne nécessitant gu'une seule étape 

technologigue. Par cette technigue, on réalise les dépêts de silicium fortement dopés bore en 

ajoutant au silane (SiH,) ou au disilane (Si; Hs) du triclorure de bore (BCls) ou du diborane 

(B3Ha) [15.16]. 

VL3- Le dopage par implantation ionigue 

Cette technigue consiste ê introduire des atomes ionisés projectiles avec suffisamment 

d'énergie pour pénétrer dans I'échantillon cible, cette pénétration ne s'effectue gue dans des 

régions de surface. Les énergies des atomes ionisés peuvent être dans la gamme 3 4 500 keV. 

En fonction de la nature du matériau implanté, de la nature de [ion accéléré et de Vénergie 

d'accélération la profondeur moyenne de pénétration peut aller de 100 A`a 1 mum. En effet, un 

calcul approximatif montre gu'une centaine d'électrons-volts est perdue par couche atomigue 

(Environ 2,5 A). L'implantation ionigue a pour avantages de permettre un contrêle précis de 

la guantité totale d'atomes implantés (dose d'implantation) et du profil de concentration du 

dopant. Cette précision permet en particulier Vajustement de la valeur du gain en courant d'un 

transistor bipolaire ou Vajustement de Ja tension de seuil d'un transistor. Notons gue ce 

procédé seffectue sous vide et donc en atmosphêre sêche. Le profil de Vimpureté implantée et 

sa concentration peuvent tre réglés séparément : le profil par variation de Vénergie des ions 

et la concentration, par variation de la dose de bombardement ionigue. Ce mode de dopage 

offre la possibilité de pouvoir balayer une gamme três étendue de niveaux de dopage, pouvant 

aller de 10% 4 107! cm`*. Le bombardement d'un matériau par des atomes crée des dommages 

dans la structure cristalline implantée. T1 y a donc nécessité de restituer la 
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cristallinité du matériau, ceci est réalisé par un recuit thermigue. Ce recuit thermigue permet 

aussi une redistribution des atomes dopants et donc une modification du profil de dopage par 

phénoméne de diffusion. Notons gue ce recuit permet Vactivation du dopant implanté (passage 

en site substitutionnel) [17]. 

V. 3.1-L'implanteur 

Limplanteur est en pratigue un accélérateur diions. T1 est composé des parties 

suivantes : 

gEnération des ions 4 partir d'une source solide, liguide ou gazeuse dans un plasma excité & 

25kV, sélection des ions par champ magnétigue effectuant le tri par le rapport masse sur 

charge, accélération des ions 4 Vénergie dimplantation souhaitée. 
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Figure 1.6 Schéma simplifié d'un implanteur ionigue d'énergie d'accélération maximale 

de 200keV [17]. 

V1.3.2- Dose implantée 

Celle-ci se mesure en nombre d'atomes par unité de surface. Cette mesure est 

possible car le flux dons atteignant la surface de Téchantillon correspond 4 un 

courant. L'mtégration du courant pour une surface bien définie sur la durée de 

Vimplantation permet de mesurer la dose. On appelle en général la dose implantée. 
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V1.3.3- Profil de concentration 

Les ions incidents vont perdre leur énergie par chocs successifs avec les atomes 

du réseau cristallin. Ceci expligue d'une part, la dispersion des trajectoires et d'autre 

part, gue Von définisse statistiguement une profondeur moyemne de pénétration. La 

statistigue gui convient assez bien est gaussienne. 

fons incidents 

VERKEER 

  

Figurel.7 : Profil de concentration en fonction de la profondeur [1] 

ions incidents 

vete dedd 

  

Figurel.8 : Ilustration de profils latéraux aprês implantafion 

Nous définissons ainsi paramêtres suivants : 

e Rp: valeur moyenne de la projection du parcours de ['jon sur la direction du 

faisceau (projected range). 

e AR,:lIécart type de Rp gui décrit la largeur de la distribution. 

e AR :(écart moyen latéral (perpendiculaire 4 la direction d'implantation). 
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Notons gue si la direction d'incidence est parallele & un plan réticulaire du réseau, les 
atomes peuvent effectuer un parcours de pénétration plus important sans choc. Cet 
effet s'appelle la canalisation. Pour éviter ce Phénomêne gui est en général mal 
controlé, on crée un angle d'iincidence de Vordre de 7P pour le Silicium. 

Avant implantation Apréês implantation    defauts ponciuels 4 

  

  

  

Figure 1.10 : Statistiguement la profondeur moyenne de pénétration est Rp [17]. 

Statistiguement le profil obtenu est gaussien en premiëre approximation. 
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@ Etant la dose implantée. $ — f NOOdX. 
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Figure L11 Distribution des atomes de Bore implantés dans du Silicium 17] 

V- Procédés de diffusion 

Les Procédés de diffusion vont dépendre de la nature des sources de dopants. T] existe 

trois grands types de sources gui permettent de foumnir les éléments gue Von doit faire 

pénétrer dans les substrats. Ces sources gui permettent de fournir les éléments dopants gue 

Von doit faire pénétrer dans les substrats. Ces sources sont gazeuses, liguides et solides. 

16



Chapitre T Etat de Vart sur le silicium 

  

  

  

  

  

  

  

    
  

  

  

          

type | édlément | Non du composant | formule | Etat Réactions de diffusion 

Antimoine Trioxyde d'Antimoine | Sp Os Solide 

Trioxyde d"Arsenie  | As3O; |Selide |2ASH; F 30; —y Asa0s T 3H30 
Arsenic . 

Arsine My H; Gaz 

N Oxyehlorurde  | POCL; | Laude |4POCL; 4 30; —F 2p30;s F 6CL 
Phosphore phosphore 

Pentoxyde de phosphore P, Os Liguide 2PpH; HAD, — P; Os 4 3H.0 

Phosphine P Hs Garz 

Tribromide do Bore Bb; Liguide ABBT, 30 — 2B750; TH 6BT 

B Trioxyde du Bore B50; Solde 2AsH; 30. — B303 H3H,0 
ore 

P Diborane B; He Gaz 

TribromideduBere | BCl; |Gaz |BCLT3H — 2B YT GHCI 
Bore nitride Bn Solide 

  

VI-Conclusion 

Tableau 1-1 : principale source de dopant [18] 

Dans ce chapitre nous avons présenté, des généralités concernant le silicium et ses 

structures, les procédés de fabrication des films minces, ainsi gue les diffërentes technigues de 

dopage. Une description détaillée a été consacrée pour le dopage par la technigue de 

Vimplantation ionigue. II s`est avéré gue cette technigue de dopage est gouvemée par une 

variëté de paramêtres physigues et technologigues. 
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I-Introduction 

Les mécanismes, par lesguels diffusent les dopants dans le silicium, sont aujourd'hui 

bien compris. En raison des fortes énergies d'interactions entre les défauts ponctuels du 

silicium (auto-interstitiel et lacune) et les dopants en site substitutionnel, la diffusion de ce 

dopant s'effectue principalement par Vintermédiaire de la migration du complexe dopant-auto 

interstitiel [19] et / ou dopant-lacune [20, 21]. 

Ce chapitre est consacré a Vétude théorigue de la diffusion des dopants dans le 

silicium. Nous allons, dans un premier temps, rappeler les éguations generales de la diffusion 

a partir des éguations de Fick pour les adapter 4 notre problême. En effet la compréhension 

des phénomênes de diffusion des dopants passe obligatoirement par une bonne connaissance 

des défauts ponctuels du silicium. On rappellera donc les structures stables de ces défauts 

intrinsêgues présents dans le réseau cristallin du silicium et leurs caractéristigues physigues et 

thermodynamigues. Nous nous intéresserons ensuite aux caractéristigues particuliëres de 

chacun des principaux dopants de la micro-électronigue. 

I-Eguation de diffusion 

Considérons un élément A en solution dans wme matrice cristalline 

(Concentration “ 1 %). A basse température (température ambiante) Iimpureté peut ëtre 

considérée comme immobile. En revanche, si la tempêrature est suffisamment élevée, sous 

Veffet de Vagitation thermigue, les atomes A sont mobiles et peuvent se déplacer & Vintérieur 

de la matrice. TIs obéissent alors au phénomêne de diffusion : un gradient de potentiel 

chimigue des éléments au sein de la phase entraine un transport de matiëre (un déplacement 

des atomes A) ê Vintérieur du solide dans le sens inverse du gradient. 

I.1-Eguations de Fick 

Les Eguations de la diffusion sont avant tout basées sur les éguations classigues 

€tablies par Fick. Même si le modële comporte une multitude d'éguations plus complexes 
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gue ces simples éguations, il faut garder & Pesprit gu'elles constituent les fondements de la 

description du phénomêne de diffusion. I”origine de ces fondements vient de la formule de 

Nernst-Einstein (1-1): 

F, *-DY(O TI-1 

Le coefficient de diffusion D est la constante de proportionnalité entre le flux J d'une 

particule et le gradient de sa concentration C. Le flux tant généralement exprimé en atomes 

par centimêtre carré et par seconde (cm s””) et les concentrations en nombre d'atomes par 

centimêtre cube (cm”*), D s'exprime alors en cm” .s!. On pourra facilement faire Panalogie 

avec I'éguation de la chaleur jy s-K PT) ou la loi d“ohm pour le courant lectrigue 

JscE- -oV(V). Le signe négatif traduit simplement le fait gue Pimpureté migre des 

Zones de forte Concentration vers celles de plus faible concentration pour atteindre 

Vhomogénéité des Concentrations. II est important de remarguer gue le flux est une grandeur 

vectorielle et donc gue, dans le cas le plus général (milieu anisotrope), D est un tenseur. 

Néanmoins, pour les mécanismes de diffusion dans le silicium gui est un matériau A structure 

diamant, isotrope en absence de déformation, dans ce cas, le coefficient de diffusion D 

devient un scalaire. Nous pourrons par la suite, tout en restant dans un Cas général, considérer 

le cas unidirectionnel pour leguel la loi de Fick se réduit a: 

F-D - CO) TI-2 

Dans l'hypothêse ot aucune particule mest créée ou détruite, Pévolution temporelle de la 

concentration C de la particule dans le volume est €gale 4 la divergence du flux de la 

particule. C'est la loi de conservation de la masse 

2 oa GE dr FA 11-3 

F En substituant V'éguation I1-2 dans Véguation T1-3, on obtient Véguation générale de la 

diffusion: 

ë d da 

TEI TED) 4 
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Cette €guation TI-4 est la seconde éguation de Fick. Elle est dite paraboligue dans le langage 

des mathématigues. Elle contient une dérivée du premier ordre en £ et une dérivée réelle du 

deuxiëme ordre en x. Une conséguence de tout cela est gue la solution mest pas réversible 

dans le temps et n'est donc pas valable pour £ € 0. 

I1.2-Force de transport 

Nous venons de considérer gue la force motrice de la diffusion était uniguement le 

gradient de concentration. En considérant le cas plus général oë Pimpureté est soumise 3 des 

forces motrices d'origines diverses (gradient de concentration, champ de contrainte, champ 

électrigue, ...) et gue sous Peffet de ces forces F (et de leurs interactions avec le réseau 

cristallin) V'impureté acguiert une vitesse stationnaire moyenne M, le flux de transport peut 

s`écrire: 

Fr-CvsGMEFE TI-5 

OR v est la vitesse, M est la mobilité de Dimpureté. Le problême général revient donc a 

identifier la nature des différentes forces et 4 établir la relation entre force et mobilité. Le flux 

de concentration en dopants dans une solution non idéale (I1-8) est la somme du flux d'atomes 

dans une solution idéale et du flux de transport : 

op %e , FE-DETCMF TI-6 

Le premier terme traduit la contribution du gradient de concentration, alors gue le deuxiëme, 

renferme la contribution de toutes les autres forces motrices. 

Le cas gui nous intéresse particuliërement, est la diffusion d'une espêce chargée dans le cristal 

d'un semi-conducteur en présence d'un champ électrigue. Dans ces conditions, la force 

motrice est le champ électrigue E exprimé en V.cm'!, donné par la formule classigue 

(Eauation T1-9) [23]: 
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Fat (EE) - Era (m7) II-7 

Avec n représentant la concentration locale d'électrons libres, z; la concentration locale 
d'électrons intrinsêgues, Er, Pénergie de Fermi intrinsêgue, EF Vénergie de Fermi et g la 
charge électrigue. 

De surcroit, la vitesse des ions s'exprime en fonction de leur coefficient de diffusion dans le 
cristal en utilisant la relation Einstein définit par (T-10): 

— AD 
g ar TI-8 

Le flux peut donc s'écrire sous la forme (T-11): 

ME pe (ms DELE Fe-E-pes (m2) DCim (5) I9 

Cette éguation correspond a [éguation gé€nérale du flux dun ion soumis 4 un gradient de 
concentration et 4 un champ électrigue induit dans le cristal d'un semi-conducteur. 

TTI-Coefficients de diffusion dans un cristal 

Les coefficients de diffusion des différents dopants varient en fonction de la 
temperature. Leurs valeurs expérimentales dans le silicium intrinsêgue sont présentées dans la 
figure TI-1. On constate gue suivant le dopant, les valeurs expérimentales présentent des 
différences de plusieurs ordres de grandeurs. Ces valeurs sont obtemues pour du silicium 
intrinsêgue avec des défauts ponctuel neutres, recuit en atmosphêre neutre et avec une légére 
couche d'oxyde. Dans ces conditions, on peut considérer gue [on est a& [éguilibre. Cette 
diversité des ordres de grandeur du coefficient de diffusion reflête simplement les différents 
mécanismes microscopigues par lesguels un atome peut se déplacer dans le silicium. Ces 
mécanismes sont intimement liés & la structure atomigue (réseau) du silicium et a la position 
d'éguilibre de Iimpureté dans le réseau cristallin. 
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Figure TL.1 : Coefficient de diffusion de plusieurs impuretés dans le silicium intrinségue. 

Comme on peut le constater sur la figure II-1, la diffasion est un phénomêne active 

thermiguement. Les variations expérimentales (échelle macroscopigue) des coefficients de 
diffusion avec la température peuvent en général étre décrites par une loi dArrhenius de type 
(T-12): 

D- Ds ep (-29) 11-10 

T est la température absolue (en Kelvin) et & est la constante de Boltzmann. Le paramêtre 

AG s'appelle la différence d'énergie d'activation de la diffusion. Elle correspond & Ienthalpie 

libre de Gibbs. Le transport des atomes dans un cristal se fait grêce & la présence de défauts 
ponctuels dans le réseau atomigue de ce cristal. Le défaut ponctuel est une perturbation du 
réseau cristallin de taille proche de celle dun atome. Lorsgu'un tel défaut est introduit dans 
un cristal supposé parfait, Vénergie inteme H du systéme est augmentée en raison de [énergie 
de formation du défaut. De plus, introduction de ce défaut induit une augmentation de 
Ventropie de configuration $ du systême, car cette perturbation peut ëtre placée en divers 
ljeux et de diverses facons dans le eristal [24]. 
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Figure I1.2 : Représentation schématigue de la variation d'enthalpie libre (G) du 

systéme en fonction de la concentration de défauts (C) introduit dans le eristal. 

La variation d'enthalpie libre est donnée par la formule suivante (11-13): 

AG—AH-TAS TI-11 

Avec H Venthalpie, 7 la température et $ Ventropie. La présence de défauts ponctuels dans le 
réseau permet de minimiser [énergie du cristal jusgu'ê une concentration critigue pour 
laguelle augmentation de Vénergie interne nest plus compensée par celle de entropie. La 
concentration de défauts joue un rêle essentiel dans la diffasion des dopants. Les défauts 
servent de & véhicule v au dopant pour la diffusion. Dans un cristal parfait les atomes ne 
peuvent pas bouger. On s'attend donc & ce gue le coefficient de diffusion dépende du nombre 
de ces défauts. La figure 1-3 montre les deux principaux mécanismes de diffusion. TIs seront le 
mécanisme lacunaire, figure I1-3a, atome se déplace en sautant sur les sites vacants tandis 
gue pour le mécanisme interstitiel, figure I-3b, Patome se déplace de site interstitiel en site 

interstitiel. 

  

Figure 1-3 : Mécanismes de diffusion a) lacunaire et b) interstitiel. 
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A Véchelle microscopigue ou atomigue, lorsgu'un défaut migre d'un site d'énergie minimum 

s1 vers un autre site s2 éguivalent, il doit franchir la barriëre Energétigue notée AG, sur la 

figure T1-14. Sachant gue Venthalpie libre est la somme de Venthalpie de migration AGm et de 

Venthalpie de formation AG, Venthalpie libre de Gibbs (G) du cristal est minimale lorsgue 

Von se situe sur un site stable (d'énergie minimum), Si ou s2 (situation d'éguilibre 

thermodynamigue). A cause de Vagitation thermigue, Vatome vibre avec une fréguence vo, 

proche de la fréguence de Debye du cristal. Ce déplacement s'accompagne obligatoirement 

d'une déformation du réseau cristallin, et donc d'une augmentation de G. A cause de 

agitation thermigue, la particule peut franchir la barriëre de potentiel AG, gui représente la 

différence d'enthalpie libre de Gibbs (de migration) du cristal entre sa valeur au point col et 
celle & [éguilibre. La figure TI-4 illustre, en une dimension, ce passage en représentant la 
variation de Ienthalpie libre de Gibbs G en fonction de la position du défaut dans le réseau : 
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Figure I1-4 : Schéma illustrant la variation de Pénergie du cristal en fonction de la 

position d'une particule [1]. 

Pour un mécanisme atomigue donné, I'énergie d'activation, ainsi gue le terme pré 
exponentiel Do, peuvent ëtre reliës aux paramêtres physigues décrivant le saut élémentaire. TN 
faut tout d'abord, indépendamment du mécanisme mis en jeu, Etablir la relation existant entre 
le coefficient de diffusion (4 Péchelle macroscopigue) et la fréguence de saut (& Véchelle 
microscopigue). T] est évident gue, guel gue soit le mécanisme €lémentaire, un atome ne peut 

se déplacer dans un cristal gue par une succession de sauts élémentaires. Si ces sauts ont lieu 
dune facon aléatoire (chague saut tant indépendant du saut précédent), on peut montrer gue, 
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dans un cristal, le coefficient de diffusion peut s'exprimer de facon générale par 

Péguation 1-15: 

D-gavC T1-12 

Les variations expérimentales des coefficients de diffusion avec la température 

comme on peut le constater sur la figure II-$ peuvent mettre sous la forme d'une relation 

d'Arrhenius: 

D; - Die epl TI-13 

T est la température absolue (en Kelvin) et & est la constante de Boltzmann. Le paramêtre 

a s'appelle Vénergie d'activation de la diffusion. 
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Figure I1-5 Coefffcients de diffusion intrinsêgue des principaux dopants ufilisés en 

microëlectronigue [1]. 

L'espêce diffusante saute d'un site atomigue stable 4 un autre avec une fréguence v. Cette 

fréguence v peut s'écrire sous la forme (IT-14) guand la place est libre [28]: 

vs voexpl— ) TI-14 
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IV-Défauts ponctuels dans le silicium 

Le silicium est le semi-conducteur le plus utilisé en microdlectronigue. Les 

substrats de silicium sont monocristallins et principalement orientés (100). Le silicium 

posséde une structure cubigue diamant avec un paramêtre de maille égal & environ 

5.43 A. Sa densité atomigue est de 5.107 at.cm”” et la distance interatomigue est de 

2.35 A. La caractéristigue de ce réseau est gw'il est & ouvert n, c'est-a-dire avec une 

faible densité atomigue. Les liaisons silicium-silicium sont covalentes entrainant une€ 

faible solubilité des impuretés métalligues (de Vordre de la ppm) sauf pour les 

impuretés gui font des liaisons covalentes donneurs et accepteurs. 

On distingue guatre types de défauts ponctuels dans les semi-conducteurs [30]: 

oe oo oo ooo 

e veeeee ese 
@ ee eie oe? 

ee ee ee eee 

oe oe ooo ee 

ee oe eeeee 
oe ee ee vee 

e oe ee-deeee 

Figure I1-6 : Représentation schématigue des défauts ponctuels dans un réseau carré a 

deux dimensions (V : lacune, T : auto-interstitiel, Ai : impureté interstitielle, As: 

impureté substitutionnelle). 

e La lacune notde V (Vacancy en anglais) correspond 4 un site du réseau vide, sans 

atome La formation d'une lacune engendre guatre liaisons pendantes. Ces liaisons 

pendantes peuvent former de nouvelles liaisons avec les atomes voisins, entrainant des 
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déplacements atomigues des proches voisins aussi appelés relaxation du cristal. Les 
lacunes peuvent se déplacer sur une longue distance avant de se recombiner avec un 
auto-interstitiel, ou d'être capturés par une impureté. 

e L'auto-interstitiel noté 1 (self-interstitial en anglais) est un atome de silicium sur un 
site interstitiel du réseau cristallin du silicium. Les auto-interstitiels peuvent se 
déplacer sur une longue distance avant de se recombiner avec une lacune, ou d'ëtre 
capturés par une impureté. 

e Le défaut ponctuel, noté Ai, est une impureté en site interstitiel. N s'agit dun atome 
etranger (différent du silicium), gui occupe un site interstitiel du réseau du silicium. 

e Le défaut ponctuel, noté As, est une impureté en site substitutionnel. TI s'agit dun 
atome €tranger, prenant la place d'un atome de silicium sur un site du réseau du 
silicium. 

Ces guatre défauts constituent les brigues élémentaires 4 partir desguelles se construisent 
d'autres défauts ponctuels comme la bilacune, ainsi gue des défauts étendus comme Vagrégat 
ou la boucle de dislocation. Ces défauts ont toujours revêty une importance capitale d'un 
point de vue technologigue et scientifigue car leur concentration varie au cours des nombreux 
procëdés de fabrication. La diffusion des dopants est intimement liée & la concentration de ces 
défauts ponctuels et & la formation de défauts étendus. 

Les dopants usuels du silicium tels gue le bore, le phosphore ou Darsenic dui sont 
stables lorsgu'ils se trouvent en position Substitutionnelle, ne diffusent pas seuls. 
Pour se déplacer, ils reguiërent souvent assistance des d'défauts ponctuels, aussi bien les 
lacunes gue les auto-interstitiels avec lesguels ils forment des paires dopants-défauts. En 
conséguence, le coefficient de diffusion effectif du dopant sera fonction de la concentration 
locale de défauts ponctuels. 

V- Les mécanismes de diffusion 

Les dopants sont des impuretés dont la configuration stable se situe sur des sites 
substitutionnels du réseau. Lorsgue ces impuretés se positionnent sur un site dédié au 
silicium, elles deviennent actives et peuvent alorsjouer leur rêle de dopant. Cependant 
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la diffusion de ces impuretés mest possible gu'en mettant en jeu les défauts ponctuels et 
intrinsêgues du silicium. Ces d'défauts sont soit les lacunes, soit des auto-interstitiels, ce gui 
donne lieu 4 deux types de mécanismes dlémentaires de diffusion gue nous allons maintenant 
présenter. 

La diffusion lacunaire pure (sans couplage) n'est possible gue si Vimpureté se 
présente en position de premier voisin d'une lacune. La diffusion s'effectue par échange de 
sites entre Pimpureté et la lacune. Dans ce cas, cette lacune peut ensuite s`éloigner de atome 
d'impureté par échange avec les atomes de silicium voisins. Le processus doit alors se 
renouveler pour gue [impureté dopante effectue un saut supplémentaire. La diffusion des 
lacunes est dans le sens opposé & la diffusion des atomes. Ce mécanisme lacunaire pur est 
décrit par la figure 1-6 (schémas 1 et 2). est par exemple responsable de la diffusion des 
espêces substitutionnelles dans les métaux. 31]. 

V-1.Mécanisme lacunaire 

Le mécanisme lacunaire est illustré sur la figure TI-7 L'impureté ne peut diffuser gue 
si une lacune se présente en position de premier voisin. La diffusion s'effectue par échange de 
sites entre [impureté et la lacune. Dans le cas le plus général, cette lacune peut ensuite 
s'€loigner de [atome d'impureté par échange avec les atomes de silicium voisins. Le 
processus doit alors se renouveler pour gue limpureté dopante effectue un saut 
Supplémentaire. 

Ce mécanisme lacunaire simple est par exemple responsable de la diffusion des espêces 
substitutionnelles dans les métaux. 
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Figure TI-6 : Schéma illustrant en deux dimensions la migration d'un dopant selon le 

mécanisme lacunaire dans le silicjum [31]. 

Le cas du silicjum est en revanche différent. La lacune va rester liée a impureté et c'est le 

complexe dopant-lacune gui va diffuser en tant gue tel dans le réseau cristallin du silicium. Ce 

fut Masayuki Yoshida [6] puis plus tard Fair et Tsai [32] aui décrivirent les premiers le 

mécanisme de diffusion par paire dopant-lacune. 

V-2 Mêécanisme interstitiel 

Le second mécanisme intervenant dans la diffusion des impuretés dopantes utilise les 

auto-interstitiels de silicium. Nous allons décrire les deux principaux mécanismes interstitiels. 

Le premier est analogue & la diffusion via les lacunes présenté précédemment, c'est A dire 

gue la paire dopant-auto-interstitiel va migrer en tant du'entité propre pour finalement se 

dissocier. Le second mécanisme est un mécanisme dissociatif. Ces mécanismes se produisent 

pour des impuretés dont le site stable est un site substitutiomnel oë elles sont relativement 

immobiles mais avec une probabilité non négligeable d'existence en site interstitiel avec un 

coefficient de diffusion élevée. Un second mécanisme intervenant dans la diffusion des 

impuretés dopantes utilise les autointerstitiels de silicium. La diffusion peut s'effectuer au 

travers de la paire dopant-autointerstitiel. 
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Figure I1-7 : Schéma représentant la migration dun dopant via le mécanisme interstitiel 

par paire [1]. 

La figure 11-7 illustre le mécanisme de diffusion par paire assistée par les auto-interstitiels. 

Ouand un auto-interstitiel arrive au voisinage d'une impureté substitutionnelle, il peut 

interagir avec elle pour former une paire dopant-auto-interstitiel. L?auto-interstitiel et Patome 

de dopant se partagent alors un site du réseau. Cette paire peut ensuite diffuser par exemple en 

suivant la séguence de sauts décrite sur la figure 1-7. La formation des paires dopant- 

autointerstitiel AT est gérée par la réaction IM (Interstitial Mechanism en anglais), TI-19, et la 

dissociation de ces paires dépend de la réaction FT, I-21. 

V-2-1 Mêécanisme de & Kick-out xv 

Un autre mécanisme de diffusion gui ufilise des auto-interstitiels a été proposé. Ce 

mécanisme est illustré sur la figure 1-8. 1 a été proposé par Gésele ef al. [33,34] sous le nom 

de & kick-out mn. 
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Figure 1-8 : Schéma représentant la migration d'un dopant via le mécanisme de kick-out 

MI]. 

Par ce mécanisme, un auto-interstitiel éjecte une impureté substitutionnelle de son site, 
conduisant ê la formation d'une impureté interstitielle. Cette impureté migre rapidement pour, 
a son tour, repasser en site substitutionnel en délogeant un atome de silicium de son site 
Substitutionnel. Ce mécanisme dépend de la réaction KO, éguation 1-24. T1 est par ailleurs 
intéressant de remarguer gue le mécanisme de diffasion des paires Al se modélise en ufilisant 
une éguation de réaction éguivalente 4 celle du Kick Out (IM et KO), en faisant Dhypothêse 
gue [impureté reste liée au réseau. De fait, ces deux mécanismes introduits et décrits dans des 
Ccontextes différents conduisent aux mêmes éguations de continuité et il mest en général pas 
alsé, ni souvent pertinent, de les distinguer. les dopants usuels du silicium gui sont stables 
lorsgu'ils se trouvent en position substitutionnelle, ne diffusent pas seuls (331. 

Pour se déplacer, ils reguiërent souvent Passistance des d'défauts ponctuels, aussi bien 
les lacunes gue les auto-interstitiels avec lesguels ils forment des paires dopants- 
défauts. En conséguence, le coefficient de diffusion effeetif du dopant sera fonction de 
la concentration locale de défauts ponctuels. L'implantation ionigue crée une três forte 
concentration de défauts dans le cristal gui apparaissent initialement sous la forme de 
paires lacune- interstitielle. Aussi appelées paires de Frenkel. Lorsgue il de dopant 
actif aprés implantation et recuit. 
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VI-Conclusion 

Nous avons traité au cours de ce chapitre les dléments nécessaires & la compréhension 
de la théorie classigue de la diffusion des dopants dans le silici'um. A partir des éguations de 
Fick, nous avons défini le coefficient de diffusion dans un cristal pour bien comprendre le 
principe de la diffusion. Nous avons ensuite présenté les défauts ponctuels dans le silicium 
gui assurent la diffusion des dopants, ainsi gue les mécanismes de diffusion associës & ces 
défauts ponctuels. Finalement, nous avons abordé le cas, on la concentration de dopants est 

suffisante pour engendrer de nouveaux phénomênes gui bouleversent complêtement le 
comportement du dopant et amêénent 4 ajouter des €guations supplémentaires dans la 
diffusion. Tous ces mécanismes, effets et €guations définis dans ce chapitre, seront utilisés 
dans le chapitre TT et IV pour la modélisation de Péguation générale de la diffusion de 
PArsenic et du Bore. 
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Chapitre IN Modélisation bidimensionnelle de la diffusion 

I-Introduction 

La modélisation du profil de dopant consiste A prédire les effets de la phase 
d'implantation ionigue et & simuler la distribution du dopant par recuit thermigue. Ce chapitre 

F est consacré a la résolution d'éguation générale de diffusion par la méthode implicite des 
différences finies, dans le but de contrêler les profils de concentration. Nous évoguons le cas 
des forts dopages o% le coefficient de diffusion varie en fonction de la concentration des 
dopants. 

TI-Modélisation bidimensionnelle de la diffusion 

Les Eguations de Fick classigues, gui restent valables pour les cas des faibles 
concentrations, ne conviennent pas dans le cas des fortes concentrations. Des termes correctifs 

sont donc ajoutés & ces éguations afin de décrire rigoureusement le phénomêne de diffusion. 

e L'influence du champ électrigue interne créé par le gradient de la distribution 

des dopants ionisés 4 haute température. 

Dans un milieu isotrope, le flux des impuretés est la somme de deux termes, |'un représente la 
force motrice du potentiel chimigue et Dantre représente Teffet du champ électrigue interne. 
Dans le cas des forts dopages et sous influence du champ électrigue inteme, le flux est 

exprimé par: 

FE-Del VC HZ HCE] TI-1 

Ou ue est la mobilité des impuretés, Z, est la charge de impureté (1 pour les donneur, -I 

pour les accepteur, 0 pour les neutres), et É estle champ électrigue interne [36]. 

Soient  C7- aC,. 

On, le facteur & as représente le pourcentage d'activation de Pimpureté j, avec O sae. 

L'expression du flux sous Deffet du champ €lectrigue inteme est donnée par 
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ep YyZeV G Fe—--D. [VC e 
GEz C) TAnZ 

MI1-2 

e L'augmentation de la diffusion, basée sur un mécanisme lacunaire, due au fait 

gue la concentration des lacunes varie avec la concentration des impuretés 

1onisées. 

op sp BEG], Hard De Di Din ge Pi T1-3 

0 DÉ Avec: Dia-Di*D; et Bar 7E III-4 

a représente [indice relatif & Vimpureté acceptrice, D7 la diffusivité globale intrinségue 
induite par les lacunes des états neutre, D7 la diffusivité intrinsêgue induite par les lacunes 
des €tats chargés d'une seule charge positive, n; la concentration intrinsêgue dans la structure, 
et n la densité extrinsêgue des électrons. 

Le facteur f présente le rapport de la diffusivité induite par les lacunes chargées une fois et la 
diffusivité globale induite par les lacunes neutres. II contrêle la dépendance de la diffusivité 
globale en fonction de la concentration ionisée et de VPinteraction Coulombienne entre le 
porteur et ['impureté jonisée. 

fa - p/ni- ni/n UI.s 

fa représente le rapport de la concentration des porteurs a la concentration intrinsêgue. Afin 
d'obtenir un modêle bien adapté au cas des fortes concentratiOns de dopant, des termes 
correctifs ont ajoutés tels gue le pourcentage d'activation du dopant. 

En décrivant [éguation générale du flux (Fe), et nous avons obtenu, pour le cas d'une seule 
impureté dopante dans le silicium polycristallin, Pexpression suivante 

BG (BP) ze G — VD, Ee? de vC TIT- 6t te TB e) Be oz G ) 2 TAn;2 € 6 

L'éguation TII-6 est réduite dans le cas bidimensionnel 3: 
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s CE-L(POL Ts (BOE c) TIN-7 

Ou le coefficient effectif Da, ff est représenté dans cette éguation par : 

AA ST; AB ef) se C — ia ———— Deer * d(CS) * Die OB Eet AE AF TII-8 

Le coefficient de diffusion intrinsêgue,D;e, suit une loi d'Arrhénius, de la forme 

  

Dig—Dporyepl- os) TI-9 

O% Dpowy est le ceofficient de diffusion dans le poysilicium, il est toujours proportionnel au 

coefficient de diffusion dans le monosilicium Dmono [37]. Le coefficient de diffasion dans le 
stlicium monoeristallin représente Vaccroissement de la diffusivité dans le polysilicium. En 
effet, il est bien connu gue le coefficient de diffusion dans le polysilicium est beaucoup plus 
grand gue dans le cas du monosilicium, dun facteur de 1003 1000, ceci étant di a la présence 
des joints de grains gui constituent des & canaux ) favorables &4 la diffusion. En remplacant 
Vexpression de n dans la relation (II- 5), on obtient donc 

f At TI1-10 
pITA GT Ese C) * ran? 
  

On obtient Vexpression du flux : 

i MyZeV Gj AB ef) £.V C, Ta —D. 
TI-11 ie (AB) ET Et) 2 An? 

II-Résolution de Véguation générale de la diffusion 

T1 existe plusieurs méthodes numérigues de résolution des problêmes mathématigues. 
Parmi ces méthodes, on peut citer la méthode des différences finies [37]. 
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H1.1-La méthode des différences finies 

La méthode des différences finies est utilisée pour la résolution des éguations 
différentielles ordinaires ou des éguations aux dérivés partielles. Sa formulation est basée sur 
Vapproximation locale au voisinage d'un point donné, des fonctions dérivées apparaissant 
dans les éguations différentielles. Ces foncions dérivées sont approchées en utilisant le 
développement limité de Taylor par plusieurs types de schémas aux différences finies 
différences finies en avant, en arriëre et centrées. La précision du résultat varie d'un schéma a 
un autre selon la troncature utilisée. La résolution dun problême aux limites par la méthode 
des différences finies se fait selon les principales étapes suivantes [38]: 

e discrétisation du domaine () et construction du maillage ou du grille; 

e* transformer T'éguation aux dérivées partielles et Pexprimer sous forme d'un schéma 

numérigue de différences finies; 

e Ecrire ['éguation de différences finies aux points du maillage; 

e  obtenir le systêime d'éguations algébrigues diserêtes suivant * 

[K]- (OHKO) T1-12 

(D.) est le vecteur connu donné par les conditions aux limites non homogénes. 

[K] est la matrice des coefficients et 1) est le vecteur solution recherché en tout point du 

maillage. 

*  trouver la solution () en résolvant le syst#me d'éguation [K] - (6) (6). 

MI.1.1-Discrétisation du domaine 9 et construction du maillage 

Le profil de diffusion des dopants dans le polysilicium est déterminé par la résolution 

de |'éguation TI1-7. L'espace est subdivisé en k, tranches d'épaisseur Ax,et k, tranches 

d'épaisseur Ay. La diffasion s'effectue sur des petits intervalles de temps At [39, 40, 41]. 

Pour déterminer les valeurs approchées de la solution recherchée aux noeuds du gille de la 
figure II-4, on adopte au point (i, ]) la concentration C (i, j): 
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Figure IN1-4 : Grille de maillage 

  
UI.1.2-Transformation de Péguation aux dérivées partielles 

TIT.2.1-Conditions initiales et conditions aux limites : 

Conditions initiales : 

  

c rd) RD? oe 0 TUT 

Ciy, 0) (VZTARp) 2 id ( 2ZARp? ) Us 

sie se N ac Conditions aux limites : condition de Newman (E — 0) [42]: 

Par [utilisation de la méthode des différences finies 

n—temps e  C(ij)a instant & n n correspond a & GE BOSE 

e DOE Dij 

e Es MIS AD, My My, De, Dar EN 
at At ax AX : BY AY 

dc Ca 7 Cl; dc Eie” Cij “do GT Di Pi dAET Dia ME 
1 1 H1 H1 z (4) Ys EIp... By AM D.. Ry EE BX OX Ax |EFLJ AX bf AX 

od nr1 nt1 nt1 ee Di; CF — (Daai F Di JC F Dip Cisag 
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3 deN,. 1 #1 HI H1 ` EF (dE Tel GEE (Din FO JES Dye ts ] 

Par substitution de différentes approximations, Véguation ci-dessus devient: 

N 

Ca Eg i D, Cn Bes EE OT aE  arz id bij—1 AX2 LU) Ti—1,j 

EE DT DT Et Br AE 

1 nr 1 nH TE Din HIED 

. Ad ps PRES ed DEd, AF Av2 LJ LI-1 AX2Z LJ —1,j 

[ss Py * By V-EPy * DB] ET 
1 nr1 1 nt1 oe Di in TE Di EES 

Posant: 

1 1 

WE Di AE Di) 
1 1 

Va Pi My” GEDi 
1 1 1 e E;,; — Et (Di; F Di; ) ti (Di * Di; ); 

L'éguation (IM1-27) devient: 

CNR. n nt nt ni NA oo L BG; 1* ACE * EG CDST HE CDED “Hi; EE NI-14 

UOL1.3- Ecriture de Péguation de différences finies aux points du maillage : 
Conditions initiales: 

aC 
e By y—0 — 0 [43] 

GAAF Ca Et Bio — His 1 

L'éguation devient : 

TL n nt nt1 ir EE AroCi-19 * Eiofi6 ` * FioCP tt *2Hig CSS - 

e da s0 
ax X—0 
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Ca Cr, et Ai Fo 

L'éguation devient : 

n 1 1 1 Co B,jCE * EoCOf T 2 FojCTiT *Hay CEA - EE 

Conditions aux limites: 

aAC 

lu 70 

CA Gym et By” Hy 

L'éguation devient: 

ACE FELCDET 4 FiyCET7 *2By C * Li 

GE xx 70 

C-1y T Ciy et AT Er 

L'éguation devient 2 ACT; BLjC it Eric Hi Cr - it 
Alors éguation TI-7 peut tre représentée sous la forme matricielle suivante - 

            

1 MG] s2 (Gl MI-15 

| Eoo2Foo 9 2Hoo 0 0 Tos]  Cao) As Bo fie 0 Ho 0 (0) Er" CA, "OR NOR Ag 
Boa 0 Ao Eer Fa 0 Ha 0 0 0 0 Cyi” G1 0 % 0 0 N is 0 % 0 “ 0 : 1 : 0 9 By 0 Aj EE; 9 HO 0 Gl as * BE % % % gs ! : 

0 s 0 s 0 Hr; 7 
(0) 0 0 0 0 

0 0 0 0. Frey : 0 0 0 0 2 HA Er Vas] Ed 

M : Cest une matrice pentadiagonale. 

HI-Algorithme de résolution : 

Nous décrivons ci-aprês Palgorithme de résolution de Péguation INT-7 
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Calcul de la matrice M 
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Résolution du systême d'éguations 
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  Figure HI-5 : Algorithme de résolution de Péguation sénérale de la diffusion 
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IV- Conclusion 

Nous avons présenté dans ce chapitre les €guations gue supporte le modêle décrivant la 
diffusion bidimensionnelle, basé sur la résolution numérigue par la méthode des différences 
finies de Téguation générale de la diffusion en deux dimensions. L'algorithme de résolution 
de [éguation générale de la diffusion en deux dimensions, nous permettre d'aborder la 
modélisation des dopants dans le silicium polycristallin. 
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Chapitre IV 

Resultats et interprétation



Chapitre JV Résultats et interprétation 
  

Introduction 

Dans ce chapitre nous présentons les différents résultats de la modélisation et leurs 

interprétations. Dans un premier temps, nous présentons les profils d'implantation en 2D 

Pour le bore et Parsenic. Puis nous traitons influence des paramêtres technologigues sur les 
profils & travers des exemples de simulation. 

TI-Résultats de simulation 

Nous considérons la diffusion des dopants dans une couche mince de silicium 

polycristallin d'épaisseur égale 4 200 nm. 

II-1-Condition initiale 

Les figures IV.1 et IV.2 représentent les profils de la concentration en deux dimensions 

du bore et de Varsenic respectivement pour le cas de dopage par implantation jonigue. 

TI-1-1-Cas du Bore 

la condition initiale E-20Kew 

D.1 
(3 

  

y(Hrm) xlum) 

Figure TV.1 :Condition initiale pour le Bore E 220 KeV, Dose- S.10!!/ Cm?
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Figure TV.2.1 Condition initiale, a) vertical, b) latérale. 

  

45



Chapitre IV Résultats et interpretation 

TI.1.2- Cas de PArsenic 

la condition initiale E-50KeMv 

0.2 

       
  

D.1 
D.1 

O.D5 D.OS 

Figure 1V.2 : Condition initiale pour PArsenic E - 50 KeV, Dose— 5.10'4/ Cm?. 
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Chapitre IV Résultats et interprétation 
  

N.2- Etude de Pinfluence des paramêtres technologigues sur les profils de 
diffusion 

Les profils de la concentration sont influencés par les paramêtres technologigues suivants 

e L'énergie d'implantation &E n. 

e la dose d'implantation. 

e letemps de recuit &tx. 

e la température de recuit & T n. 

e le coefficient de diffusion intrinsêgue & D; x. 

Aver Di“Droyexpl —2) IV-1 

Dpouy * Le préceofficient de diffusion dans le poysilicium. 

Dmone ` Le préceofficient de diffusion dans le monosilicium. 

Ea : L'énergie d'activation. 

k : Constante de Boltzman k * 8.6 10-5eV. Ke71. 

Pour le bore: Ea * 3.75 éV, Dey * 1000D none: Dmane” 1.87 Cm2.s 1. 

Pour Iarsenic: Ea — 4.23 eV, Door * 1000D none: Dinous * 68.6 Cm?2.s71. 

I.2.1- Effet du temps de recuit 

Afin de montrer Vinfluence du temps de recuit thermigue sur les profils de diffusion ” 

nous présentons les profils de la diffusion pour les temps de recuit suivants t — Ss, 

t —2 min ett- 30 min. Les résultats obtenus 4 T — 800 “C, ni — 1.45.1019 Cm 3, ont été 

calculés pour les deux cas suivants : 
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éfation Résultats et interp Chapitre JV   

A.1.2- Cas de PArsenic 
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Chapitre JV Résultats et interprétation 
  

A partir des figures TV-3 et IV-4, gui représentent les distributions de la diffusion 

bidimensionnelle du Bore et de PArsenic respectivement, pour plusieurs valeurs du temps, on 

remarguc une évolution de la concentration en profondeur et latéralement durant le recuit 

thermigue 

I1.2.2-Effet de la température 

Pour observer Pévolution de la diffusion en fonction de la température, le même 

échantillon déerit précédemment est implanté au bore puis a Varsenic avec une énergie de 

20 KeV pour le bore et 80 KeV pour Parsenic et une dose del /cm? pour les deux dopants, 

avec les températures de recuit suivantes : 800 “C, 1000 “C et 1200 *C pendant un temps 

ts 10 min. 
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2.2.1-Cas du Bore 
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Résultats et interprétation Chapitre IV 

Les figures VI.5 et VL6, représentent les distributions de la diffusion du Bore et de PArsenic 

respectivement, en fonction de la température. Nous remarguons une augmentation de la 

diffusion en profondeur et latéralement avec Vaccroissement des valeurs de la tempêrature. 

I.2.3-Effet de Pénergie dimplantation 

T1.2.3.1-Cas du bore 

Af d'établir [influence de Vénergie d'implantation, le même échantillon est implanté 

au bore avee uie dose de 10'* /(Cm? et recuit 4 une température de 1000 “C pendant un temps jy 
de recuit £— 2 min. On utilise les différentes énergies suivantes 

10 KeV, 20 KeV et 50 KeV. 

la condition initiale EZ10KeV 

  

E — 10KeV Dose —- Se14/Cm? t- 10 min Ts 8O0C b eel. wi 

C
V
)
 

  

Figure IV.7 :Profil de concentration E-10KeV a)avant recuit, b) aprés recuit. 
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Résultats et interpretation Chapitre IV   

20KeV la condition initiale E 
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BOOC -10min Ta t 20KeV Dose * BelA/Cm? E —  
 

(sWONE)D 

x(Hm) Y(Hm) 

if. es recuIl uit, b) apré 20 KeV a) avant rec E— Profil de concentration FigurelV.8 
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Chapitre IV Résultats et interpretation 

la condition initiale E - 50KeV 

  

y(Hm) 
X(HM) 

E * 50KeV Dose * 5e14/Cm? t- 10 min T- 80geC 
—P SE 

! 

se — ! EER 
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Figure IV.9 : Profil de concentration E - 50 KeV a) avant recuit, b) aprês recuit. 

11.2.3.2- Cas de Varsenic 

Le même échantillon est implanté 4 Parsenic avec une dose de 10!#/cm? et recuit & une 

température de 1000 “C pendant un temps t— 2 min. Nous utilisons les diffërentes énergies 

suivantes : 30 KeV, 50 KeV et 80 KeV. 

Les résultats de simulations sont présentés sur la figure VI-8 
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Résultats et interprétation Chapitre IV   

30KeV la condition initiale E 
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S50OKeV la condition initiale E 
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Chapitre IV Résultats et interpretation 

la condition initiale E — 8BOKeV 

d m sa Eg,    
  

Cl
av

Cm
3)

 

v(Hm) 

E - 80 KeV Dose s SBel4/Cm? t- 10 min T- 800%C 
b Pe 

  

Figure IV.12 : Profil d'implantation E -8OKeV a)avant recuit, b) aprês recuit. 

Les résultars de simulation montre [influence de [énergie d'implantation sur les 

conditions initiales et les profils de concentration, pendant le recuit pour le cas de Pasenic et 

du bore. On remargue une pénétration plus importante des dopants dans la couche 

polycristalline. 

I1.2.4-Effet de la dose implantée 

Afin de montrer V'influence de la dose d'implantation sur les profils de la diffusion, le 

même échantillon est implanté au bore puis 4 Parsenic & une tempêérature de 800 “C et un 

temps de recuit t— 2 min, avec les doses suivantes 

5.1079 /cm2, 5.1014 /cm2, S.10TB /em2. 
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Résultats et interprétation Chapitre IV   

I1.2.4.1- Cas du bore 
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Résultats et interpretation Chapitre IV   

.2.4.2-Cas de Parsenic 
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Chapitre IV Résultats et interprétation 
  

Les figures IV.13, IV.14, TV.15, IV.16, IV.I7 et IV.I8 représentent la variation des 

profils de la concentration en fonction de la dose implantée, pour Parsenic et le bore au cours 

du recuit. En effet, une plus importante dose introduite dans la couche induit une plus grande 

distribution du dopant. 

I1.3-Variation des coefficients de diffusion en fonction de la tempêérature 

Pour observer la variation du coefficient de diffusion avec la température, le même 

€chantillon déerit précédemment est implanté au bore puis 4 Parsenic avec une dnergie de 

20 KeV pour le bore et 80 KeV pour Parsenic et une dose de 101% em”, avec les tempëératures 

de recuit suivantes : 800 “C, 1000 “C et 1200 “C pendant un tempst- 10 min. 
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Résultats et interprétation Chapitre IV   

.3.1-Cas du Bare 
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Résultats et interpretation Chapitre IV   

I1.3.2-Cas de Parsenic 
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Chapitre IV Résultats et interpretation 

Les figures TV.19 et IV.20 montrent Vévolution du coefficient de diffusion avec 

Vaugmentation de la température pour le bore et Parsenic. On observe une Evolution plus 

rapide du coefficient de diffusion du bore par apport ê celle de Parsenic. 

IL.4-Etude de la diffusion latérale et verticale 

Pour mieux illustrer les profils de la diffusion des dopants en profondeur et 

latéralement, nous avons tracé sur les figures TV.2] , TV.22, TV.23 et TV .24 la variation de la 

concentration & une seule dimension pour le bore et Parsenic avec la variation du temps de 

recuit. 

II.4.1-Profils de concentration 

TI.4.1.1-Cas du hore 
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Figure IV.22 : Variation de la concentration en profondeur. 
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Figure 1V.22 : Variation de la concentration latéralement. 

I1.4.1.2- Cas d'arsenic 
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Figure IV.23 : variation de la concentration en profondeur. 
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Figure 1V.24 : Variation de la concentration latéralement. 

Les figures IV.21, IV.22, IV.23 et IV 24 représntent la distribution de la 

concentration des dopants en profondeur pour un point latéral Xx — 0.5 um et la distribution 

latérale pour un point vertical y - 0.5 um en fonction du temps de recuit pour le bore et 

arsenic respectivement. A une température de 800 “C, les figures montrent une variation de 

la concentration latérale et verticale avec Vaccroissement du temps de recuit. 

A parur de ces résultats il apparait clair gue la diffusion des dopants est accélérées en 

profondeur. 

I1.4.2- Coefficient de diffusion 

Les figures IV.25, IV.26, IV.27 et IV.28 représentent la variation des coefficients de 

diffusion en profondeur et latéralement pour différentes valeurs de la température pour le 

bore et Varsenic. 
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H.4.2.1- Cas du bore 

Coefficient de diffusion D *- fty) ts 2 min 

T- 800 *C 

T- 820 “C 

DI
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Figure TV.25 : Variation de coefficient de diffusion en profondeur. 
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Figure IV.26 : Variation de coefficient de diffusion latéralement. 

Nous remarguons gue les coefficients de diffusion du bore mont pas la même allure 

€n profondeur ct latéralement. En effet, pour le cas de la diffusion en profondeur, les 

coefficients de diffusion diminuent guand on s'éloigne de la surface. 

Dans le cas de la diffusion latérale, les coefficients de diffusion augmentent et 

atteignent un maximum pour x * 0.06 um. A partir de ce point, les coefficients de 

diffusion tendent 4 diminuer rapidement. Ceci peut #tre expligué pour le fait gue les 

coelficients de diffusion extrinsêgues sont fortement liés a4 la concentration. 

T1 est a noter gue les coefficients de diffusion augmentent avec la température, 

latéralement et en profondeur. 
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T1.4.2.2-Cas de Darsenic 
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Figure IV.27 : Variation de coefficient de diffusion en profondeur 
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Figure IV.28 : Variation de coefficient de diffusion latéralement 

Nous remarguons, ne faible diminution des valeurs de coefficient de diffusion en 

profondeur entre 0 et 0.03 um. puis elles tendent A se stabiliser A partir de cette 

profondeur. 

Dans le cas de la diffusion latérale la variation des coefficients de diffusion est plus 

faible latéralement. 
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Chapitre IV Résultats et interprétation 
  

Les valeurs des coefficients de diffusion augmentent avec [augmentation de la 

température. 

D'aprês les résultats de simulation, on peut conclure gue: 

es Le phEnomêne de la diffusion est active temporellement et fhermiguement. Cependant 

la diffusion en fonction de la température est plus accélérée gue celle en fonction du 

temps. 

e La dose et I'énergie d'implantation influent sur la condition initiale, donc sur la 

diffusion au cours du temps. En effet, la profondeur moyenne et les déviations 

standards (vertical et latérale) varient en fonction de V'énergie d'implantation. 

es La diffusion du Bore est plus active gue celle de PArsenic, cela peut étre expligué par 

la faible taille des particules du Bore par rapport 4 celle de D Arsenic. 

e Les simulations effectuées en 2D montrent gue la diffusion verticale est plus rapide 

gue la diffusion latérale. 

HIT-Conclusion 

Nous avons abordé dans ce chapitre, des exemples de la simulation des profils de la 

diffusion bidimensionnelle du bore et de arsenic. Ces simulations nous ont permis de mettre 

en évidence [effet de la dose, de Vénergie, de la température et le temps de recuit dans le cas 

de dopage par implantation. Nous avons remargué gue fondamentalement la diffusion du bore 

et de Varsenic est fortement influencée par ces paramêtres. 
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Conclusion générale 
  

Conclusion générale 

Ce travail concerne V'étude et la modélisation de la diffusion & deux dimensions des 

dopants dans le silicjum 4 affinité microélectronigue. Dans un premier temps, nous nous 

sommes 'intéressés 4 la résolution numérigue de [éguation générale de la diffusion 

bidimensionnelle par Putilisation de la méthode des diffërences finies. Nous avons traité 

particuliërement le cas de dopage par I`implantation ionigue du bore et de Parsenic dans une 

couche mince de polysilicium. Nous avons évogué le cas des forts concentrations & model 

non linéaire vy oë le coefficient de diffusion varie en fonction de la concentration des dopants. 

Les résultats ont montrés gue la diffusion aussi bicn latérale gw'en profondeur est 

fortement influcncée par les paramêtres technologigues & savoir [énergie d'implantation, la 

dose et les paramêtres de recuit thermigue (tempêrature et durée). 

En effet, la température joue un rêle prédominant sur la redistribution des dopants dans le 

silicium polycristallin. La variation des profils de concentration des dopants et les coefficients 

de diffusion ont mis en évidence gue le phénomêne de diffusion peut tre contrélé selon 

application visée, d'une part par les paramêtres physigues de Pimplantation ionigue en 

Poccurrence |`'énergie de Pimplantation et la dose implantée et d'autre part par les traitements 

post implantation. 

Les résultats de simulation ont montré en outre gue la diffusion est accélérée en 

profondeur et ralentie latéralement. 
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